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研究成果の概要（和文）：スピントロニクスの研究舞台として、軽元素からなる分子性導体を明確な理論的指針
に基づき提示することを目的として研究を行った。具体的には分子性導体の特徴的な分子配列構造がもたらすエ
ネルギーバンド変形が、原理的にスピン軌道結合を必要としないスピン流生成機能を創発し得ることを、物質に
即したモデル解析と群論を用いて明らかにした。さらに、実験によるスピン流検出を念頭においた観測理論の提
案および具体的な候補物質の選定を行った。また、この成果は分子性導体だけでなく無機化合物にも拡張可能で
あることを示し、現在交替磁性体（altermagnet）として注目されている第三の磁性体の研究のきっかけとなっ
た。

研究成果の概要（英文）：The purpose of this study was to present organic conductors composed of 
light elements as a platform for spintronics, based on theoretical guidelines. Specifically, we 
clarified that the energy band deformation caused by the characteristic molecular arrangement of 
organic conductors can inherently induce spin current generation without even the spin-orbit 
coupling. This was demonstrated using material-specific model analysis and group theory. 
Furthermore, we proposed a theory aimed at the experimental detection of spin currents and candidate
 materials for this purpose. We also showed that these findings can be extended not only to organic 
conductors but also to inorganic compounds. This has provided a starting point for the study on a 
third magnet, "altermagnet" currently gaining attention.

研究分野： 固体電子論

キーワード： 交替磁性　スピン分裂　スピン流　異常ホール効果　磁気光学効果　ピエゾ磁気効果　遷移金属化合物
　有機導体

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は、スピン軌道結合強度を判断基準としてこれまでスピン流物性の積極的な研究対象とならなかった分子
性導体を含む数多くの物質系を、この観点から再考察するきっかけを与えるものである。これは広範な物質系の
研究分野において萌芽的な研究を誘発すると考えられ、学術的に大きな波及効果が期待できる。また、スピン軌
道結合が小さい分子性導体は（無機物質とは逆に）スピン流輸送には原理的に適しているため、本研究提案に基
づいてスピン流変換が実現可能になれば、無機スピントロニクスが持つ原理的な課題を克服し、生成したスピン
流を長距離まで高効率に伝送可能な分子性スピントロニクスデバイスを創出する道が拓ける。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 

スピントロニクスは、電子の持つ電荷に加えてスピンを電子デバイスの情報担体として

利用する次世代エレクトロニクスの一分野である。1980 年代の巨大磁気抵抗効果の発

見に始まり、2000 年代初頭における内因性スピンホール効果の理論的提案と観測を経

て、磁場を用いた電流制御から、電流を伴わないスピン流を直接制御する新しいパラダ

イムへと入りつつある。スピン流の制御・生成を可能にしているのは、基本的には原子

のスピン軌道結合であり、その強度は原子番号と共に増大する傾向があるため、重元素

を含む無機金属・半導体が研究の中心となってきた。スピントロニクス研究の最重要課

題の一つは、スピン流を効率よく生成し、遠距離まで輸送することである。しかしなが

らスピン軌道結合は、スピン流変換を効率化する反面、その輸送距離を著しく縮めると

いう原理的な問題を孕む。このため本質的に異なるスピン流変換機構の確立が強く求め

られている。 

 

 

２．研究の目的 

本研究の目的は、これまでスピン流研究の舞台としてほとんど蚊帳の外に置かれていた

分子性導体を対象とし、その特徴的な分子配列・配向を利用した新しいスピン流変換理

論を構築することである。 

 

 

３．研究の方法 

分子性導体の構造的特徴に内在する新しいスピン流変換の可能性を、群論的考察と現実

の分子性物質に即したモデル解析により探る。具体的には、どのような分子配列、磁気

秩序、外場条件においてスピン分裂やスピン流変換機能が生じるかを明らかにする。こ

れに基づいて具体的な候補物質を絞り込み、スピン分裂やスピン流を実験で観測可能な

方法を提案する。 

 
 
４．研究成果 

(1) κ 型分子性導体の反強磁性相におけるスピン分裂 

κ型分子性導体の特徴的な分子配向と分子配列構造を取り入れたハバードモデルおよび

強結合有効モデルを構築し、これらを平均場理論とスピン波理論を用いて解析すること

で、単純な反強磁性ネール状態においても電子やマグノンのエネルギーバンドにスピン

に依存した非自明な分裂が生じることを見出した[1]。摂動展開を用いた理論解析によ

り、スピン分裂の起源がスピンの方向に依存し、かつ分子配向を反映した異方的な電子

遷移積分にあることを明らかにした。これは従来のスピン軌道結合とは異なり、電子相

関と物質構造から創発する新しいタイプの"スピン軌道結合"とみなすことができる。 

 

 

(2) κ 型分子性導体の反強磁性相におけるスピン流生成 

(1)で見出したスピン分裂を伴う反強磁性相において、スピン流の外場応答を線形応答

理論により解析した[1]。その結果、反強磁性絶縁体状態においては温度勾配を印加する

ことで、マグノンによる純粋スピン流が生成されることを見出した。また、この相にキ



ャリアドープした反強磁性金属相では、電場によるスピン流生成が可能であることを明

らかにした。これらのスピン流生成現象は、異なるスピンを持つ電子やマグノンが、異

方的な遷移積分によって互いに逆方向に整流されることで生じる。また、スピン流生成

を特徴づける伝導度テンソルは対称テンソルで表され、その結果特徴的な外場角度依存

性を示す。これは反対称テンソルで表されるスピンホール効果やスピンネルンスト効果

とは本質的に異なる現象であることを示している。 

 

(3) κ 型分子性導体の反強磁性相における異常ホール効果 

κ型分子性導体の分子配列を取り入れたハバードモデルに反対称スピン軌道結合を取り

入れた有効モデルを構築し、基底状態と輸送特性を解析した[2]。その結果、キャリアド

ープ下で安定化する反強磁性金属相において異常ホール効果が生じることを見出した。

強ダイマー極限での解析から、ホール伝導度はキャント磁化がゼロでも有限となること

を明らかにした。これは、本質的にコリニア反強磁性に由来する異常ホール効果である

ことを示唆している。また、ノンドープの反強磁性絶縁体相においては、同様にメカニ

ズムにより磁気光学カー効果が生じることを見出した。 

 

(4) ペロブスカイト型遷移金属化合物のスピン分裂とスピン流生成 

ここまでの κ 型分子性導体の理論の拡張として、ペロブスカイト系のスピン輸送特性を

調べた[3]。GdFeO3 型歪みによる電子遷移積分の変化を取り入れた多軌道ハバードモデ

ルを解析した結果、C 型反強磁性を伴う金属相において κ 系と同様のスピン分裂が生

じ、電場印加によってスピン流が生じることを見出した。これは GdFeO3型歪みが「分

子配向」として働くことに起因する。 

 

(5) 励起子絶縁体におけるスピン分裂とスピン流生成 

反強磁性以外の長距離秩序相におけるスピン流生成の可能性を探るために、コバルト酸

化物に置いて議論されている励起子絶縁体相におけるスピン輸送特性を調べた[4]。こ

の相はスピン三重項の励起子凝縮により時間反転対称性が破れを伴うことが明らかに

なっている。1/2-filling の二軌道ハバードモデルから摂動展開によって得られる強結合

モデルを拡張スピン波近似により解析することで、励起子絶縁体相の磁気励起にスピン

分裂が存在することを明らかにした。さらに、この状態に温度勾配を印加することで、

マグノンスピン流によるスピンゼーベック効果が生じることを見出した。 

 

(6) κ 型分子性導体におけるスピン分裂の強相関効果 

κ型分子性導体のハバードモデルに反強磁性分子場を印加したモデルを厳密対角法と連

分数展開法により解析し、1 粒子励起スペクトルと光学伝導度を調べた[5]。1 粒子励起

スペクトルは平均場近似と定性的に同じスピン分裂が生じること、光学伝導度の解析か

ら反強磁性秩序はモットギャップをさらに広げる効果を持つことを明らかにした。 

 

(7) ペロブスカイト型遷移金属化合物の異常ホール効果 

ペロブスカイト系を対象として、コリニア反強磁性由来の異常ホール効果の発現可能性

を探った。(4)で構築した GdFeO3型歪みによる遷移積分の変化を取り入れた多軌道ハバ

ードモデルにスピン軌道結合を加えたモデルを解析した[6]。その結果、コリニア C 型



（G 型）反強磁性を伴う金属（絶縁体）相において、GdFeO3 歪みによる軌道間電子遷

移・スピン軌道結合・反強磁性秩序の三者の協力効果によって有効磁場が生じ、異常ホ

ール効果（磁気光学カー効果）が発現することを見出した。さらに群論を用いた考察か

ら、コリニア反強磁性体の異常ホール効果には時間反転対称性破れに加えて、鏡映面ま

たは映進面の破れが重要な働きをすることを明らかにした。 

 

(8) κ 型分子性導体におけるピエゾ磁気効果 

κ 型分子性導体の反強磁性状態ではスピン分裂バンド構造の対称性から、特定の応力印

加に対して強磁性磁化が生じるピエゾ磁気効果の発現が期待できる。これを念頭に置き、

κ 型分子性導体における応力印加効果を調べた。Quantum ESPRESSO を用いて応力下で

の構造最適化および電子状態計算を行い、得られたブロッホ状態から最局在ワニエ関数

を求めることで、応力下における強束縛有効モデルを導出した。その結果、応力下の有

効モデルに含まれる電子遷移積分が、単位胞に含まれる二種類のダイマーの周りで非等

価になることを見出した。これは反強磁性秩序下でピエゾ磁気効果に寄与すると考えら

れる。 
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