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研究成果の概要： 
近年の高度情報化社会の急速な発展を支えて来たシリコントランジスタの限界を超えるアプ

ローチの一つに，電子のスピン自由度を利用した新しいエレクトロニクス－半導体スピントロ

ニクス－がある．そのような半導体スピントロニクス素子の開発において具体的な設計指針を

与えるような，原子レベルの材料特性に基いた信頼性のあるシミュレータの開発を行った．それ

を用いて，スピントロニクス材料の一つである狭ギャップ半導体を用いた素子，及びグラフェ

ンナノリボン素子のシミュレーションを行い，それらにおける特性を明らかにした． 
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研究分野：数物系科学 
科研費の分科・細目：物理学・物性Ⅰ 
キーワード：半導体，物性理論，量子閉じ込め，スピンエレクトロニクス，半導体物性 
 
１．研究開始当初の背景 それに向けたアプローチの一つに，電子の

スピ自由度を積極的に用いると新しいエレ
クトロニクス－スピンエレクトロニクス（ス
ピントロニクス）というコンセプトがある． 

現代の高度情報化社会を支える電子機器
の急速な高性能化は，トランジスタなどの電
子デバイスの微細化によって支えられてき
たが，トランジスタの最小微細化寸法が
100nm 以下の技術世代を迎えるに従い、種々
の物理的限界が見え始め、これまでのような
微細化のみによって性能の向上を図ること
が難しくなってきた．従って、今後の電子機
器，電子デバイスの更なる発展の為には，こ
れらの物理的限界を克服する為の工夫に加
え，これまでの常識を超えた新しい試みよっ
て革新的なデバイス制御を提案、確立してい
く事が重要である． 

具体的なスピントロニクス材料の例とし
ては，InAs などの狭ギャップ半導体が挙げら
れる．このような狭いバンドギャップを持つ
半導体では，一般にスピン軌道相互作用が大
きく，従って，それを利用した電流の制御が
可能になる事が示唆されている． 
別の材料としては，近年，単層のグラファ

イトであるグラフェンに大きな注目が集ま
っているが．このグラフェンをリボン状に加
工し，グラフェンナノリボンと呼ばれる形状



にする事で，未来のトランジスタとしての可
能性が生まれると共に様々な興味深い現象
が起こる事が予測される．その一つが，zigzag
型と呼ばれる端構造を持ったグラフェンナ
ノリボンの端にスピンが偏極するという現
象（端スピンの出現）で，これを用いた新し
い素子にも期待が集まっている．  
 
２．研究の目的 
以上の背景を踏まえ，本研究では，(１)InAs

などの狭ギャップ半導体を用いた量子構造
における大きなスピン軌道相互作用を利用
した素子，及び．(２)Zigzag端を持つグラフ
ェンナノリボンに現れる端スピンを利用し
た素子，の二つに焦点を当てて研究を行った． 
これらに対して，具体的な研究目的を述べる． 

  
(１)InAsなどの狭ギャップ半導体を用いた

量子構造における大きなスピン軌道相互作
用を利用した素子： 

 
そのような狭ギャップ半導体を用いた量

子井戸構造においては，閉じ込めポテンシャ
ルの非対称性に起因して， Rashba 型と呼ば
れるスピン軌道相互作用機構が出現し，それ
を実験的に制御出来る事がこれまでの研究
で分かっている．しかし実際には，結晶自体
の 持 つ 空 間 反 転 非 対 称 性 に 起 因 し て
Dresselhaus 型と呼ばれる別のスピン軌道相
互作用機構が出現する．従って，デバイス設
計する際には，これらの両者がどのように共
存するのかについての詳細な理解が必要で
ある．本研究では、Rashba スピン軌道相互
作用を応用したスピンデバイスの実験との
直接比較や将来的な実用化を見据えた立場
から、原子レベルの材料特性を考慮に入れた
タイトバインディング法を用い、実用的なス
ピントロニクスデバイスシミュレータの開
発及びデバイス特性に関する研究を目的と
する。 
 

(２) Zigzag端を持つグラフェンナノリボン
(Z-GNR)に現れる端スピンを利用した素子： 

 
Zigzag 型の端構造を持ったグラフェンナ

ノ

で，更に，電子
間

．研究の方法 
べた(１)InAs などの狭ギ

子に電流が流れている事，即ち素
子

トバインディング法）
の

．研究成果 
の狭ギャップ半導体を用いた

リボン(Z-GNR)の端にスピンが偏極すると
いう現象（端スピンの出現）が理論的に予測
されているが，このような現象について信頼
性のあるシミュレーションを行う為に，段階
を踏んで，まずはスピン偏極が存在しない場
合の zigzag 端グラフェンナノリボン
(Z-GNR)の電気伝導の研究を行う．特に，
Z-GNR の電流方向に有限なバイアスが印加
された場合に関する詳細な研究が必要であ
る．又，実験的には欠陥の無い GNR を作成
する事は難しいと考えられる為，リボンの端
に格子欠陥が存在する場合などについても

詳細な研究が必要である． 
これらの理解を踏まえた上
の交換相関相互作用における電子のスピ

ン依存性に起因して Z-GNR の端にスピンが
偏極する場合について，その信憑性について
再確認を行い，それを用いた新規素子の可能
性を探る． 
 
３
 研究の目的で述
ャップ半導体を用いた量子構造における大
きなスピン軌道相互作用を利用した素子， 
(２)Zigzag 端を持つグラフェンナノリボンに
現れる端スピンを利用した素子，の両者共に，
その現象の本質の理解，信頼性のあるシミュ
レーションを行う為には，原子レベルからの
シミュレーションが必要である．具体的には，
電子が素子を構成する原子に強く束縛され
ているとする強結合近似法（タイトバインデ
ィング法）を採用し，素子内の電子の波動関
数を，原子軌道関数（Atomic Orbital）の重
ね合わせとして表現する，所謂 Linear 
Combination of Atomic Orbital (LCAO)法を
用いる． 
更に，素
が非平衡状態になっている事を正確に取

り入れるため，非平衡グリーン関数法
(Non-equilibrium Green’s function method: 
NEGF 法)を用いる． 

強結合近似法（タイ
具体的な形としては，(１)の狭ギャップ半

導体を用いた量子構造のシミュレーション
の為には，より効率的なシミュレーションを
行う為，原子一個当たり 5 つの軌道(sp3s*基
底セット)と原子内のスピン軌道相互作用を
仮定した経験的強結合近似を採用し．(２)の
Zigzag 端を持つグラフェンナノリボンに現
れる端スピンを利用した素子のシミュレー
ションの為には，グラフェンナノリボンのバ
ンド構造をより正確に得，又．電子間の交換
相関相互作用におけるスピン依存性を取り
入れるため，スピン密度汎関数に基づいた強
結合近似法，スピン密度汎関数タイトバイン
デ ィ ン グ 法 (Spin-Density-functional 
tight-binding method: DFTB 法)を用いる． 
 このように，二つの目的に異なる強結合近
似法を用いるが，シミュレーションプログラ
ムの本体部分は共通であり，従って，様々な
スピン依存伝導現象に適用できる汎用的な
スピントロニクスシミュレータの開発を目
的としている． 
 
４

(１)InAsなど
量子構造における大きなスピン軌道相互作
用を利用した素子： 

この研究における具体的材料，素子構造と



し

As/InAs 共鳴トンネル素子構造 

ず，素子に電界が印加されていない場合
を

AlSb/InAs 共鳴トンネル素子構造 

の場合，AlSb 障壁層と InAs 井戸層で
an

て，①GaAs/InAs, 或いは②AlSb/InAs か
らなる２重障壁共鳴トンネル素子構造を考
えた．つまり，井戸層及び電極には InAs を
仮定し，障壁層の材料としては①GaAs の場
合と②AlSb の場合を考察した． 

  
①Ga
 
ま
考える．InAs 量子井戸における量子準位に

起因して素子の透過確率に共鳴ピークが得
られるが，量子井戸面内の波数が有限の場合，
この共鳴ピークがスピンの向きに依存して
２つのピークに分裂する事，即ちゼロ磁場ス
ピン分離が確認された．これは結晶の空間反
転非対称性，即ち Dresselhaus 機構によるも
のである．更に，素子の輸送方向に電界を印
加した場合，そのゼロ磁場スピン分離が増大
し，さらにそれは面内の波数の向きに依存し
て変化する．これは，構造反転非対称性によ
るスピン軌道相互作用（Rashba 機構）と
Dresselhaus 機構が共存している事を示す．
これらより，本研究で用いた原子レベルの解
析アプローチによってスピン軌道相互作用
によるゼロ磁場スピン分離を正確にシミュ
レーションできる事が分かった． 

 
②
 
こ
ion 原子が異なる．その為，結晶界面構造

が一意的でなく，InSb 的な界面（図１上(a)）
と AlAs 的な界面構造（図１上(b)）との両方
が考えられる．このような区別は GaAs/InAs
系のように Anion 原子が障壁と井戸で共通
の場合には起こらない．我々の計算の結果，
①の GaAs/InAs の場合でも得られていたゼ
ロ磁場スピン分離の特性が，界面構造に依存
して全く異なる事が明らかとなった．ここで
は，全ての界面が AlAs 的な場合を考える．
下図に，電流方向に電界を印加していない場
合での透過確率と zyx ,, 方向それぞれのス
ピン偏極率のエネル 依存性を示す． ２
つのグラフで，面内の波数の方向が異なる
（大きさは同じ）．図に示すように，面内の
波数の角度がゼロ（

ギー

x 軸に平行）の場合，共
鳴ピークのスピン分離が得られるが，量子井
戸の面内波数の角度が x 軸から４５度傾い
ている場合，スピン分離が得られない．これ
は，電界がゼロ（つまり Rashba 機構が無い
場合）でもスピン分離に異方性が合われてい
る事を意味し，通常の Dresselhaus 機構だけ
では説明が出来ない．これは，Anion 原子が
共通でないAlSb/InAs界面の影響によって新
たなスピン軌道相互作用が作用した為であ
ると解釈されるが，この現象のより深い理解
の為にはさらなる研究が必要である．ここで

行った原子レベルからのゼロ磁場スピン分
離の研究は世界にあまり例が無く，又，そこ
から得られる知見は非常に大きい．今後はこ
の計算を更に発展させ，国内外の実験グルー
プへの情報提供を行っていく． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

(２) Zigzag端を持つグラフェンナノリボン
(Z

図１．上： 共鳴トンネル素子構造AlSb/InAs
における界面(Interface: IF)構造．中，下：
透過確率と zyx ,, 方向それぞれのスピン偏
極率のエネル 存性 ギー依

-GNR)に現れる端スピンを利用した素子： 
この研究においては，無限に長い Z-GNR

を仮定し，その中央部分がチャネル領域，そ
の左右の反無限部分がn型にドープされたソ
ース/ドレイン電極領域とし，中央のチャネル
領域に印加する電界によって電流を制御す
るトランジスタ構造を考える．この Z-GNR
トランジスタ素子において，電子間の交換相
関相互作用におけるスピン依存性の結果と
して①スピンが偏極していない場合，②スピ
ンが偏極している場合，の両方が考えられ，
それらのどちらかが安定的に存在しうるか
を注意深く考察する必要がある．そこでまず，



これらの２つの場合に分けて考察した． 
 
①スピン偏極が存在しない場合 

 
において，

ピン偏極が存在しない場合について考察
し

場

，ある一定以上の電圧で電流
が

の結果は，偶数幅の Z-GNR におい
ては，バンドギャップがゼロであるにも関わ
ら

た場合 
 

Z
合，従来の研究と同じく，リボンの対向する
端

まだ始まったばかりであり，今後

前述の Z-GNR トランジスタ素子
ス

た結果，Z-GNR の太さに依存して全く異
なる特性が得られる事が明らかとなった．  

Z-GNR の太さは，幅方向に数えた zigzag
なラインの数 N として表現され，N が奇数の

合と偶数の場合で全く異なる特性が得ら
れる．前述の Z-GNR トランジスタ素子にお
いてチャネル部分に電界を印加した場合，N
が偶数の場合には，電界を変化させても電流
は殆ど変化しない事が分かった．これは，
Z-GNR においてバンドギャップがゼロであ
る事に起因している，しかし，幅 N が偶数の
場合，チャネル部分に印加する電界を変化さ
せると，通常の半導体トランジスタに類似の
電流のスイッチング特性が得られる事が明
らかとなった．これは，偶数幅の Z-GNR に
おける幅方向の幾何学的対称性に起因する
現象である． 
更に，電流方向のソース－ドレイン間電圧

を変化させると
飽和するという特性が明らかとなった（図

２）．  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
これら

ずバンドギャップの開いた半導体に類似

の特性を持つという事を意味し，非常に興味
深い．更にリボンの端に格子欠陥が存在する
場合について調べた結果，欠陥の位置によっ
て電流電圧特性に大きな違いが現れる事が
明らかとなった（図２）．これも偶数幅の
Z-GNR の持つ特異な性質である． 
 

②スピン偏極が存在すると仮定し

-GNR におけるスピン偏極を仮定した場

に逆向きのスピンが偏極する状態が安定
となる事が確認された．これは，Z-GNR に
おいては元々フェルミ面において端に局在
した電子状態（端状態）が存在し，その大き
な状態密度の為に磁性が出現したものと考
えられる．本研究では，この端にスピン偏極
した Z-GNR をチャネルとしたトランジスタ
構造を提案し，シミュレーションを行った．
詳細には，ソース/ドレイン電極として，n 型
にドープされた Z-GNR を考え，チャネル部
分にはノンドープの Z-GNR を考える．さら
にチャネル部分の Z-GNR には，サイドゲー
ト電極によって幅方向に電界を印加出来る
とする(図３上)．計算の結果，サイドゲート
電圧を調整する事で電流のスピン偏極を制
御出来る事が示された (図３下 )．これは
Z-GNR を用いて特定のスピンだけを通過さ
せる素子－スピンフィルター素子－が実現
可能である事を示している．  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
この GNR素子は世界的に注目されているが，
験研究は実

   

図２．上：Z-GNR 素子の概念図．下：Z-GNR
における電流のソース－ドレイン間電圧依
存性．様々な格子欠陥位置に対する結果を
示す． 

図３．上
念

：Z-GNR スピンフィルター素子の概
図．下：スピン依存電流のサイドゲート電圧

依存性． 
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