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研究成果の概要（和文）：多くの研究者が、グラフェンのようなハニカム構造の量子スピンホール効果を研究し
てきた。しかしながら、その多くは開放端条件において、エッジをzigzag型であると仮定して電子構造を計算し
ていた。その理由はarmchairのエッジ形状だと、バルクが量子スピンホール相であっても電子構造をよく見ると
フェルミ・レベルにおいてギャップが存在するからである。一般的にバルク・エッジ対応によって、バルクで計
算した量子スピンホール相の成立条件とリボンで計算した量子スピンホール相の成立条件は一致することになっ
ている。しかしながら、ナノリボンにおいては、成立していないことを具体的な計算で確かめた。

研究成果の概要（英文）：Many researchers have investigated quantum spin Hall effects（QSH） in 
honeycomb-materials like graphenes. However, they performed a calculation of electronic structures 
of QSH phase under the open boundary conditions, assuming that the shapes at the open boundaries 
(edges) are zigzag-type. This is because there exists a small gap at Fermi-level when you examine 
electronics structures of QSH phase of nanoribbons with armchair-type edges in detail. This fact 
suggests that the bulk-edge correspondence seems to be broken.
Generally, the QSH phase in bulk materials matches the QSH phase in nanoribbons according to the 
bulk-edge correspondence. However, we have found that the QSH phase in nanoribbons does not match 
the QSH phase in bulk materials with decreasing the widths.

研究分野： スピントロニクス、物性理論

キーワード： トポロジカル絶縁体　非可換ゲージ場　スピントロニクス　第一原理計算

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
ハニカム構造のジグザグ型のリボンとアームチェア型のリボンではQSH相に転移する条件が明らかに違い、ジグ
ザグ型は、ほぼバルクでの計算と一致するがアームチェア型では、その幅が薄いほど、バルクの条件とは異なっ
ている。このことはバルク・エッジ対応という原理はエッジの形状に影響されることを意味しており、基礎物理
学的にとても重要である。また、実際にスピン素子を作製する時に、ナノリボンを使ったQSH効果を利用するこ
とを考えた場合、バルクでのQSH効果発現の条件は適用できないので、改めて、ナノリボン形状で計算しなくて
はいけない事が分かった。この結果は産業上もスピン素子の性能を根本的に左右するので重要である。
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１．研究開始当初の背景 
 
当時、スピン軌道相互作用が強い系において、現象の背景にトポロジカル不変量（位相不変量）
がある場合が多いことが明らかになって来ていた。その中でも、ベリー位相は当時知られた位
相不変量の代表的なものであった。内因性スピンホール効果の研究以来、スピンホール効果に
は外因性と内因性の２通りがあり、そのうち、内因性のスピンホール効果の現象の背後には、
ベリー位相という位相不変量が隠れていることが判明していた。さらに、トポロジカル絶縁体
の研究によって、Z2 と呼ばれる新しい位相不変量を背景に持つ物質が存在する事も解明されて
いた。トポロジカル絶縁体は、バルクとしては絶縁体にも関わらず、表面は金属になっている。
しかも、その表面に流れているのは、スピンと運動量がロックしたスピン流である。このよう
な位相不変量のある物質の存在証明は、一般には、スピン分解光電子分光法でなされる。なぜ
なら、トポロジカル絶縁体の表面のバンド構造が特徴的で、電子のバンド構造が、等価的に質
量のない Dirac 粒子となっていて線形分散になっているためである。ちなみにワイル半金属の
場合は、表面ではなく、内部で線形分散をもっているのが特徴的なトポロジカルな物質である。
しかし、スピン分解光電子分光法は装置が高額なうえ、表面が清浄な単結晶が必要なので、こ
の方法は優れていない。そこで、これらの物質を電極や電子のチャネルとして使用した新規な
スピン素子を考えて、その素子の電流・電圧特性を理論的に調べ、これらの物質を使用したこ
とによる電流・電圧特性の異常を検出する方法を考えた。この方法の方が、感度も高いし、簡
便であると考えた。そして、これらのトポロジカル不変量をもつ物質の基本物性を明らかにす
るとともに、これらの物質を使用した新規なスピン素子を研究することによって、スピントロ
ニクスに寄与することを目指した。また同時にスピンが絡む現象の背景にもトポロジカル不変
量があるので、その解明も目指して研究を始めた。 
 
２．研究の目的 
 
本研究はスピントロニクスの分野において、トポロジカル不変量を有する物質ならびに現象の
理論を基礎から研究し、トポロジカル不変量が電子構造やスピン伝導やスピン緩和に与える影
響を理論的に研究すること及びデバイス設計の観点から、基礎理論をデバイス設計に向く形に
発展させ、トポロジカル絶縁体やワイル半金属やスカーミオンなどをデバイスに利用する方法
を構築することを試みる。そして、新規なデバイスであるスピン量子十字構造素子にその理論
を適用し、このデバイスの特性を計算し、どのような機能を発現出来るかを研究する。 
 
３．研究の方法 
 
図１に示すようなスピン量子十字構造素子(Spin Quantum Cross Structure (SQCS)素子)をデバイ
スモデルとして、この素子の電極に用いる物質や接合部に挟む物質をトポロジカルな物質に変
えた場合について、モデル・ハミルトニアンを構築し、素子の電子伝導特性、スピン伝導特性、
ならびにスピン緩和時間を非平衡グリーン関数の手法を用いて計算を行う。但し、その前に、
スピン素子に用いるトポロジカルな物質そのもの
の電子構造や輸送特性と言った基礎物理量を深く
理解するために物性理論を使って、その電子構造
や位相不変量の計算を試みる。また、スピン素子
に応用可能なトポロジカルな現象（スカーミオ
ン・ホール効果など）も定量的に理解することも
平行して行う。その後にスピン素子のモデル・ハ
ミルトニアンを検討する。それぞれの結果が得ら
れるたびに、分担研究者と実験を行い、理論の検
証を進める。 
 
４．研究成果 
(1) 高次 Rashba 効果によるアハラノフ・キャッシャー(AC)位相の導出 
スピン軌道相互作用を非可換ゲージ場とみなした場合、１次の Rashba 効果や１次の Dresselhaus
効果では、その非可換ゲージ場を Hamiltonian の平方完成を用いて得ることが可能で、それを用
いて、アハラノフ・キャッシャー(AC)位相が得られることが、先行研究で知られていた。しか
しながら、2 次や 3 次の Rashba 効果などの高次の場合には得ることが出来ていなかった。その
ため 1 次 Rashba スピン軌道相互作用を有する AB リングの理論や実験は豊富に報告されている
にも関わらず、2 次や 3 次といった高次 Rashba スピン軌道相互作用による AB リングの理論や
実験は報告されていなかった。 そこで、非可換ゲージ場の理論を援用することにより、2 次や
3 次の Rashba 効果等の高次のスピン軌道相互作用の場合に対しても AC 位相を導出することを
行った。またその過程で断熱近似あるいはアーベリアン近似と呼ばれる近似に 2 種類の取り方

があり、それらが等価であることも分かった。パウリスピン行列 , )( ,x y z  σ を基底とする
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これは実空間での 1 次の Rashba 効果で自然に起こっている現象でもある。これを利用して、n
次 Rashba 効果の AC 効果による位相演算子 ACU は以下のようになることが分かった。 

AC ACexp( ),i U σ
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ここで kRnは n 次のスピン軌道相互作用定数、L は電子が走行した距離、lx, lyは電子が走行した
方向の単位ベクトルの x, y 成分である。この結果を用いて図 2(a)のようにリング状に形成され
た 2 個の量子ドットと量子ナノワイヤにおいて 1 次、2 次、そして 3 次の Rashba スピン軌道相
互作用が働く場合に外部磁場を作用させた際に起きる AB 効果において、高次スピン軌道相互
作用が及ぼす AC 効果の影響について検討した。図 2(b)は計算に用いた強結合近似のモデルで
ある。図 3 は、この 2 個の量子ドットからなるアハラノフ・ボームリングのデバイスにおいて、
1 次、2 次、3 次 Rashba 効果が働いた場合のスピン分極率の磁束依存性のグラフであり、1 次、
2 次、そして 3 次の Rashba スピン軌道相互作用のスピンフィルタリング効果の違いを示す。こ
の結果から、この素子でスピンを完全にフィルタリング出来ること、ならびに完全スピン偏極
を起こす磁束の値から働いている Rashba スピン軌道相互作用の次数の決定を実行可能である
ことがわかった。 
 
 

 
 
(２) ２次元ハニカム構造体ナノリボンの量子スピンホール効果へのエッジ形状の影響 
KaneとMeleがグラフェンにおいて量子スピンホール効果を示すことを 2005年に発表して以来、
多くの研究者が、グラフェンのようなハニカム構造の量子スピンホール効果を研究してきた。
しかしながら、その多くは開放端条件において、エッジを zigzag 型であると仮定して電子構造
を計算していた。Kane と Mele もグラフェンの量子スピンホール相とノーマル相の電子構造と
して、zigzag のエッジ形状をもつグラフェンリボンを仮定して計算していた。その理由は
armchair のエッジ形状だとバルクが、量子スピンホール相であっても電子構造をよく見ると、
フェルミ・レベルにおいてギャップが存在するからである。一般的にバルク・エッジ対応によ
って、バルクで計算した量子スピンホール相の成立条件とリボンで計算した量子スピンホール
相の成立条件は一致することになっている。しかしながら、２次元ハニカム構造体ナノリボン
においては、成立していないことを具体的な計算で確かめた。一般的に論じるために、２種類
の原子からなるハニカム構造を考察した。図 4 は考察した計算モデルで、図 4(a)が zigzag エッ
ジで、図 4(b)が armchair エッジである。ここで、赤丸と青丸は、それぞれ異なる原子で、異な
るスピン軌道相互作用 λA と λB を持つ。また、量子スピンホール相に対する摂動として、それ
ぞれ異なる種類の原子には、±λνのポテンシャルがあるとした。 

図 2: (a) モデル構造と(b) tight-binding 近似 図 3:AB リングによるスピンフィルタリング効果 
の高次 Rashba 相互作用による違い 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
このバルクのハミルトニアンは以下のようになる。 
 
 
 
 

これを使ってバルクでの量子スピンホール相の成立条件は SO3 3 M
   となる。ここで、
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SO SO SO( ) / 2M     である。そこで、今度は、エッジ形状が zigzag と armchair 型のナノリボ

ンで、量子スピンホール相の相図を描いたのが、図 5 である。これを見ると一目瞭然であるが、 
 
 
 
 
 

  
 
 
 
 
 
 
 

 
zigzag のエッジでは、厚みが 20 層しかなくても、ナノリボンの QSH 相が、バルクでの QSH 相
とほぼ一致しているにも関わらず、armchair エッジでは厚みが 20 層ではバルクでの QSH 相と
ナノリボンでの QSH 相が一致しておらず、バルク・エッジ対応が壊れていることがわかる。こ
れは大変重要な結果で、ナノレベルの素子を作る際には極めてクリティカルなことである。 
Armchair ナノリボンの QSH 相がバルクの QSH 相と一致するには、100 層程度必要なことも分
かった。この差はエッジの波動関数のコヒーレンス長が異なることに起因していることも発見
した。armchair 型のエッジの波動関数のコヒーレンス長は、zigzag 型のエッジの波動関数のコ
ヒーレンス長の 27.7 倍もあるせいで、エッジに局在することが難しくなっている。 
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