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研究成果の概要（和文）：tight-bindingモデルで記述されるナノ構造伝導体における電気伝導度に関して，再
帰的グリーン関数法を用いた計算を進めると共に，大規模計算が可能な特異値分解を用いた計算手法を新規に開
発した。これによって，歪みを導入したグラフェンやトポロジカル絶縁体における電気伝導に関して種々の理論
的予測を行った。また，高温超伝導体を記述するt-Jモデルおよびそれより導かれるGinzburg-Landau理論によ
り，電子状態および反磁性に関して自己無撞着調和近似等を用いた研究を行った。また，その知見に基づいて新
規デバイスを提案した。

研究成果の概要（英文）：With regard to the electrical conductivity in nano-structured conductors 
described by tight-binding models, we performed calculations using the recursive Green's function 
method, and developed large-scale calculation scheme using singular value decomposition. Based on 
them, we made various theoretical predictions of electrical conduction in strained graphene and 
topological insulators. In addition, within the t-J model describing high-temperature 
superconductors and Ginzburg-Landau theory derived from it, we have studied electronic states and 
diamagnetism in terms of the self-consistent harmonic approximation and other methods. Based on the 
above findings, novel devices have been proposed. 

研究分野：物性理論
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研究成果の学術的意義や社会的意義
グラフェンなどのナノ伝導体やナノ超伝導体は次世代エレクトロニクス技術の基礎となる物質系であるが，その
物性の理論的な予言のためには高精度な数値計算手法が不可欠である。本研究では，ナノ伝導体の電気伝導に関
して，再帰的グリーン関数法やそれを特異値分解という数学的な手法を用いて拡張した方法を用いて，種々の物
性の予言を行い，新規デバイス開発に資する結果を得た。また，超伝導体についても，t-Jモデルという高温超
伝導体のモデルに関して自己無撞着調和近似を用いるなどの新しい試みを行い物性を議論した。以上の成果に基
づいていくつかの新しいデバイス構造を提案したことも重要な成果といえる。



１．研究開始当初の背景 
グラフェンを中心としたナノカーボン系材料，トポロジカル絶縁体や超伝導ナノ構造体は次世
代のデバイス材料としての期待が高いが，それらの応用のためには電気伝導や磁性などを含め
た物質の特性をより厳密に解析するシミュレーション手法の開発が不可欠である。特にこれら
のナノ・デバイスの物性をよりリアルなサイズで解析することが技術的にも求められる。また，
近年，種々の微細加工技術の進歩によって，新規デバイスの創成も可能になってきており，物性
的な知識に基づく新しいアイデアが求められている。 
 
２．研究の目的 
本研究は、これらの問題を解決し，電気伝導などの物理的特性を基礎的な理論に基づいて明らか
にする手法を確立するとともに，ナノ構造体の物理的特性を解明し，新規デバイス応用への道を
開拓することを目指して研究を行った。具体的には次の問題に取り組んだ。 
(1) グラフェンやトポロジカル絶縁体などのナノ構造体の電気伝導に関して，再帰的グリーン関
数法や特異値分解を用い拡張した方法を用いて計算を行い不純物効果や歪み導入の効果などに
関する物性評価を行う。 
(2) 高温超伝導の物性に関してt-Jモデルやそれから導かれるGinzburg-Landauモデル等の有効
モデルを用いて解析を行い，超伝導・反強磁性などの競合する秩序の下での物性を評価すると共
に，新奇デバイスの可能性について研究を行う。 
 
３．研究の方法 
(1) ナノ構造体における電気伝導の計算に関しては再帰的グリーン関数と特異値分解を用いて
その拡張を行ったformalismを用いた。また，数値計算においては並列計算による効率化も行っ
た。 
(2) 高温超伝導体の諸物性の計算は主に，t-Jモデルに基づき行った。また，空間依存する物性
の評価にはGinzburg-Landau理論を用いた。 
 
４．研究成果 
(1) ナノ構造体の電気伝導 
 Haldane模型およびKane-Male模型について，有限幅のワイヤーにおける電気伝導度を再帰グ
リーン関数の方法を用いて評価した。特に試料内での不純物散乱に着目し，そのエッジ状態に対
する効果を詳細に検討した。Haldane模型の場合には，エッジに１個の不純物がある場合にはそ
の強さがどんなに大きくても後方散乱は起こらないが、試料全体に不純物が分布している場合
には後方散乱が起こりうる。この効果は定性的には端の形状に依存しないが、不純物散乱の強さ
依存性など定量的特性は端の形状により異なる。また，Kane-Male模型の場合にはヘリカル・エ
ッジ状態による電気伝導に対する１個の磁性不純物の効果に関して，非自明な散乱強度依存性
を見出した。さらに，これらの振る舞いの物理的な起源を説明することを目的とし，T-matrixを
用いた有効ポテンシャルの方法による計算を行った。そ
の結果，不純物がB副格子（ジグザグ端）にあるときで
は，数値計算の結果とT-matrixの結果が異なることを見
出した。また，ジグザグ端に2個の磁性不純物がある場
合にS行列理論による解析を行い，ヘリカルエッジ状態
の電気伝導度に対する寄与を明らかにした。 
 また，電気伝導度の計算のために本研究で開発した特
異値分解を用いた計算方法によって，歪み導入グラフェ
ンにおける電気伝導度の計算を行った。その結果，図１
のようにzigzagの場合とarmchairの場合では歪みの効
果が異なり，特に後者で顕著であることが分かった。 
 
(2) 高温超伝導体の物性とその応用 
 高温超伝導体の物性に関しては，t-Jモデルに基づく
ミクロな解析を行った。まず，従来の平均場近似による
t-Jモデルの解析に対して熱的なゆらぎを取り入れた拡
張を行った。具体的には自己無撞着調和近似を用いるこ
とによって，面間結合による３次元性および秩序変数の

図１：歪み導入グラフェンの電気伝導度 



ガウス的な揺らぎを考慮して，温度とドーピ
ング率に関する相図がどのように変更を受け
るかを調べた（図２）。その結果，従来の平均
場近似に基づく反強磁性および超伝導の転移
温度は，1/2程度まで抑制されることが分かっ
た。しかしながら，この理論の範囲では実験的
に知られている擬ギャップ領域における反強
磁性秩序の抑制は顕著には見られず，さらに
不純物などの効果を考慮する必要性があるこ
とが分かった。 
 さらに，以上の研究で得られた，高温超伝導
体における反強磁性秩序と超伝導秩序との競
合関係に着目して，近年実験的に精力的に研
究されている，電気二重層電界効果トランジスター（EDLFET）を用いた新奇デバイスを考案した。
このデバイスでは，電解質溶液をナノ超伝導体の上に配置し，電場を加えることで，超伝導体表
面に大きな電荷層を形成することが出来る。われわれはこの点に着目し，EDLFETの一部を金属で
覆うことによって，その部分には電界が加わらないようにすることで，高濃度にドープされた領
域とほとんどドープされていない領域の間の接合を作ることが出来ると考えた（図３）。この場
合，超伝導体として，高温超伝導体のように，競合する秩序を持つ系を採用すると，２つの領域
の間の近接効果によって，その境界にバルクでの超伝導転移温度よりも高温で超伝導を出現さ
せることが出来る可能性があることを示した。ただ
し，反強磁性と超伝導の秩序の持つコヒーレンス長
の間に一定の条件が成り立たなければ成らないの
で，現在の高温超伝導体で実現するためには何らか
の工夫が必要であると考えられる。本研究の解析に
おいては，t-Jモデルの研究で得られた反強磁性・超
伝導競合関係を表現する有効的なGinzburg-Landau
理論を用いた。 
 さらに，２次元t-J模型を用い、表面に誘起される
時間反転対称性の破れた状態を，スピン軌道相互作
用を導入して拡張したBogoliubov-de Gennes理論に
基づき解析した。スピン軌道相互作用によりペアポ
テンシャルの副次的成分が変化し、表面状態密度の
zero bias peakの形状が顕著に変化することを見出
した。 
 
(3) 層状超伝導体における分数磁束と反磁性 
 近年，ナノ超伝導体の実験的な研究において層状
超伝導体における分数量子磁束が注目されている。
本研究でも将来的なデバイス利用の可能性に着目
し，Ginzburg-Landau理論およびMaxwell方程式を用
いて，２層超伝導体におけるパンケーキ渦とジョセ
フソン渦の作る磁束に関する解析を行った。特に層
間にジョセフソン結合が有る場合と無い場合とでの
違いに着目した。その結果，層間にジョセフソン結合
の有無は２層の間の磁束分布には影響するものの，
その外側の磁束分布には（試料端で磁束が面間から抜け出る部分をのぞいて）全く影響しないこ
とを示した。さらに，上の層に渦が有る場合と，下の層に渦が有る場合とで，外部での磁束分布
がどのように変わるかを計算によって示した。 
 
 以上の他に，電荷密度波を対象とした時間に依存するGinzburg-Landau理論の導出および，金
属フラーレン高分子に関する研究も行った。 
 
 

図２：t-J モデルの相図 

図３：EDLFET デバイスの概念
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