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研究成果の概要（和文）：近年、物質科学をトポロジー（位相幾何学）という数学概念で捉え直すことで、結晶
中のブロッホ電子が有する波動関数の位相情報によって、エッジ・ヒンジ・コーナーなどの物質境界に出現する
特異な局在状態が規定されることがわかってきている。本研究では、二次元原子膜の電子波動関数が有するトポ
ロジーに着目し、物質の機能探索や設計を行なった。原子膜物質の非線形光学応答を活用した電荷・スピン流の
光学的駆動、新しい二次元物質であるbiphenylene network (BPN)から着想を得たフォトニック結晶を設計し
た。

研究成果の概要（英文）：In recent years, by reinterpreting material science with the mathematical 
concept of topology (topology), it has been found that the phase information of the wave functions 
of Bloch electrons in crystals dictates peculiar localized states that appear at material boundaries
 such as edges, hinges, and corners. In this project, we focused on the topology of the electronic 
wave functions in two-dimensional atomic membranes and conducted functional exploration and design 
of materials. We designed photonic crystals inspired by the biphenylene network (BPN), a new 
two-dimensional material, utilizing the nonlinear optical response of atomic membrane materials to 
optically drive charge and spin currents.

研究分野： ナノサイエンス、物性物理学

キーワード： 原子膜物質　非線形光学応答　トポロジカル物質　グラフェン　遷移金属ダイカルコゲナイド　フォト
ニック結晶　二次元物質　エッジ状態
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究課題によって、二次元原子膜物理からフォトニック系にわたる、新たなトポロジカル状態の発見や制御の
指針を明らかにした。TMDC膜と光との相互作用に着目し、光照射による電子励起を活用したスピン状態の生成と
制御機構を提案した。特に、可視光領域での励起が可能であるため、今後エネルギーハーベスティングデバイス
応用が期待される。さらに、BPNフォトニック結晶を活用することで、散逸の少ない電磁場通信デバイスへの応
用が期待される。これらの成果は、「トポロジカル機能設計」の基礎学理の構築に貢献するものである。

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
高度情報化社会を支える電子デバイスは、電子のもつ電荷の自由度を制御することで、情報の

伝達・処理を行っている。さらなる高速化、大容量化・集積化の技術的な追求によって、電子デ
バイスの微細化がナノメートルスケールの領域まで及んでいる。電荷移動に伴う情報伝送には、
常に、界面ラフネス・不純物・格子欠陥、フォノンなどによる散乱を受け、ジュール熱発生に伴
うエネルギー散逸が起きる。このため、高度集積化された現代の情報機器では、常に大きな発熱
が伴い、さらなる高密度集積化や薄膜軽量化の障害となっている。すなわち、エネルギー消費を
究極的に低減し、電子や光による情報伝搬を、効率的に変換操作することが持続可能な社会の実
現に求められている。 
これらの問題解決に貢献するために、本研究課題では、（１）グラフェン・原子膜などの二次

元物質における積層構造設計による新物性の理解と解明、（２）トポロジーの概念を用いた機能
物性の設計とトポロジカルフォトニクスへの展開を行う。二次元原子膜の物理とフォトニクス
の分野を接続する理論研究課題である。 
 上記の問いに答えるため、理論モデリング解析、電磁場解析シミュレーション、第一原理計算
など異なる視点の理論・計算手法を複合的に取り入れることで、複眼的な研究を推進する。これ
によって、「トポロジカル機能設計」の基礎学理に新たな展開を惹起させる。 
 
２．研究の目的 
グラフェンや遷移金属カルコゲナイド系物質(TMDC)などの系の厚さが一原子層である原子

膜物質では、エッジや表面などによって、特異な電子物性が発現することを、研究代表者らは明
らかにしてきた。近年、物質科学をトポロジー（位相幾何学）という数学概念で捉え直すことで、
結晶中のブロッホ電子が有する波動関数の位相情報によって、エッジ・ヒンジ・コーナーなどの
物質境界に出現する特異な局在状態が規定されることがわかってきている。エッジやコーナー
などの境界での波動関数の局在は、ナノスケール材料における局在磁性や完全伝導チャンネル
の起源となる一方、フォトニクス結晶の言葉に焼き直せば、光の局在（閉じ込め）や高効率光伝
搬に対応する。これらトポロジカルに保護された状態は、新しい電子・光デバイス設計への源泉
となるものである。 
本研究では、二次元原子膜の電子波動関数が有するトポロジーに着目し、物質の機能を設計す
る理論を整備する。さらに、原子膜物質で得られた知見を、より実装しやすい電磁場系に展開を
図り、フォトニック結晶の設計へと繋げる。原子膜物理とフォトニクスを分野横断する研究を推
進し、新しい光・電子デバイスのベースとなる基礎物性の理論的解明へと貢献する。本研究課題
によって、二次元原子膜物理からフォトニック系にわたる、新たなトポロジカル状態の発見や制
御の指針を提示する。さらに、「トポロジカル機能設計」の基礎学理の構築に貢献する。 
 
３．研究の方法 
本研究課題では、グラフェンおよび遷移金属カルコゲナイド系物質などの系の厚さが一原子層
である原子膜物質の電子物性を理論的に解析し、新奇物性やトポロジカル特性の解明を通して、
新しい機能や物性を有する新物質や新機能デバイスの設計を行うことを目的としている。その
ために、原子膜物質の電子状態を強結合模型および有効電子模型によって記述した上で、線形応
答理論によって光学応答特性や電子スピン伝導特性を解析した。さらに、共有結合性有機構造体
（COF）の一種である二次元配位ナノシートにおける電子状態計算については、実験結果との
定量的な比較解析が必要であったため、第一原理電子状態計算によって行った。 
 
４．研究成果 
 本研究課題の研究成果は、原子膜物質の光・電子物性からトポロジカル物質の理論まで、広範
囲におよぶ。ここで、代表的な幾つかについて、その概要を述べる。 
 
(1) 非線形光学的ホール効果による電子・スピン流生成機構の提案 
 
炭素原子だけからなる一原子層膜であるグラフェンの発見以降、一から数原子分の厚みしか

持たない二次元物質の研究が国内外で活発におこなわれている。グラフェンや新しい二次元物
質である遷移金属ダイカルコゲナイド系物質(TMDC)は、熱力学的に安定なだけでなく、透明で機
械的に柔らかい素材であるため、光・電子機能を有するフレキシブルデバイスへの応用が期待さ
れている。さらに、グラフェンとは異なり TMDCはスピン軌道相互作用を有しており、スピン流
の駆動や伝搬が生じるため、スピントロニクス素子への応用が期待されている。 
これまで理論提案では、二次元物質における非線形ホール効果によるスピン流生成には、外部
からの一軸性歪みを与える必要があった。本研究では、光照射による非線形光学的ホール効果を
利用することで、一軸性歪みを与えなくても、二次元物質 NbSe2に電流またはスピン流が生成で
きることを見出した。結果、可視光領域の光によって電流またはスピン流を駆動でき、電流およ
びスピン流を生成するエネルギーハーベスティング素子への応用が期待されることがわかった。 



具体的には、一から三
層までの NbSe2 の電子状
態を解析した上で、非線
形光学的ホール伝導度を
数値計算によって解析し
た。NbSe2 は、TMDC の一
つであり、室温では金属
的な性質を示し、低温で
超伝導転移を示すことが
知られている。 
図1(a)-(c)は、NbSe2の
結晶構造である。NbSe2
は、図 1(a)に示すように
各層同士が半周期分互い
にずれて積層した AB積層
構造をもつ。また、面内で
は、六角格子構造を成し、
一般に、奇数層では、空間
反転対称性が破れてい
る。しかし、偶数層では、
空間反転対称性を保持している。そのため、奇数層 NbSe2 では、Nb 原子に由来するスピン軌道
相互作用に加えて、結晶構造の対称性に由来するイジング型スピン軌道相互作用を有している。
したがって、層数の偶奇によって、全く異なる非線形光学応答を示す。 
図 2(a)-(f)は、数値解析によって得られた非線形光学的ホール伝導度の結果である。図 2(a)-
(c)はそれぞれ、単層、二層、三層の場合を示す。図 2(a)(c)に示す通り、単層および三層では、
1.5eV 程度（可視光のエネルギー程度）の y 偏向の光の入射によって、スピンホール伝導度がピ
ークを持つことがわかる。つまり、y 偏向の光によって NbSe2 内にスピン流を生成することが可
能であることを示している。しかし、二層 NbSe2 では、図 2(b)に示すように、空間反転対称性
が保たれるため、非線形光学的スピンホール伝導度はゼロになる。 
 同様に、図 2(d)(f)に示す通り、単層および三層では、1.5eV 程度（可視光のエネルギー程度）
の x 偏向の光の入射によって、電子ホール伝導度がピークを持つことがわかる。つまり、x 偏向
の光によって NbSe2 内に電流を生成することが可能である。同様に、二層 NbSe2では、図 2(e)
に示すように、空間反転対称性が保た
れるため、非線形光学的電子ホール伝
導度はゼロになる。 
これまで二次元物質では、非線形ホ

ール効果によるスピン流生成には外
部からの一軸性歪みを与える必要が
あった。本研究では、光照射による非
線形光学的ホール効果を利用するこ
とで、一軸性歪みを与えなくても、二
次元物質NbSe2に電流またはスピン流
が生成できることが示した。この成果
から、可視光領域の光によって電流ま
たはスピン流を駆動できるため、電流
およびスピン流を生成するエネルギ
ーハーベスティング素子への応用が
期待されます。 
 図 3は、本研究での結果を模式的に

 

図 1: NbSe2 の結晶構造の模式図。灰色が Nb 原子、黄色が Se 原子を表す。(a) ABA 積層
での三層 NbSe2 を横から見た結晶構造。(b) 単層 NbSe2 の結晶構造を上から見た図。(c) 
二層および三層 NbSe2 の結晶構造を上から見た図。 

 

図 2: 少数層 NbSe2 の非線形光学的スピンホール伝導度 (a) 単
層、(b)二層、(c)三層の場合。同様に、少数層 NbSe2 の非線形光
学的電子ホール伝導度 (d) 単層、(e)二層、(f)三層の場合。 

 
図 3: NbSe2 における非線形光学的ホール効果の概念図。(a) y

偏向の光照射によるスピンホール流の生成。(b) x 偏向の光照射

による電荷ホール流の生成。 

 
 
 
 



表したものである。奇数層 NbSe2 に、y 偏向の光を照射すると、その非線形光学効果によって、
スピンホール流が生成される（図 3(a)）。また、同様に、x 偏向の光を照射すると、その非線形
光学効果によって、電子ホール流が生成される（図 3(a)）。これらの結果から、NbSe2に光を照
射することで、スピン流または電流を生成することが可能であることがわかった。 
 加えて、二層 NbSe2であっても、垂直電場を引加することで空間反転対称性を破り、スピン流
または電流を光で誘起できることを明らかにした。また、MoS2などの半導体 TMDCでは、非線形
ホール効果の誘起には、外部からの一軸性歪みだけでなく、ホールドーピングが必要とされてい
た。しかし、本研究では、半導体 TMDCにホールドーピングをすることなく、さらに一軸性歪み
を与えなくても、光を照射することによって半導体 TMDCに電流またはスピン流が生成できるこ
とを明らかにした。また、結晶の対称性を操作する２円偏光を照射したとき、NbSe2の鏡面対称
性を破るため、非線形光学効果が偶数層 NbSe2でも誘起されることを明らかにした。さらに、奇
数層 NbSe2 では、トポロジカルシフト流が生成されることがわかった。この他にも、Twisted 
bilayer grapheneに対する円偏光照射を利用した Valley流の生成に関する数値解析なども行な
った。 
本研究成果によって、新しい二次元物質である TMDCにおいて、非線形光学応答を利用したス
ピン流および電流の生成機構が明らかになった。特に、入射光のエネルギーは、可視光領域であ
るため、エネルギーハーベスティング素子などへの応用も期待される。今後、この理論指針にし
たがった物質設計およびデバイス設計が期待される。 
 
(2) 二次元ビフェニレンネットワーク(BPN)のトポロジカル状態とフォトニック結晶への展開 
 
最近合成が報告された二次元炭素材料であるビフェニレンネットワーク(BPN)に着目し、その

電子状態とトポロジカル特性を解

析し、さらにフォトニック結晶への

応用展開の可能性を探求した。BPN

は、グラフェンと同じく炭素原子の

みからなる二次元物質であり、四員

環、六員環、八員環を含むユニーク

な結晶構造を持つ。そのため、ハニ

カム構造のグラフェンとは結合の

トポロジーが異なる。我々は、BPN

の結晶構造に基づく強束縛模型を

用いて、電子状態およびザック位相

を数値解析した。図 4(a), (b)に示

すように二種類のホッピングエネ

ルギー 𝛾, 𝛾’を考慮し、バルク構

造および二種類のエッジ構造をも

つナノリボン構造の BPN について

解析した。このとき、ホッピング比

(𝛾’/𝛾)に応じてトポロジカル相

転移が起こる。また、図 4(c)はナノ

リボン構造のエネルギーバンド図

および対応するザック位相である。

図中の青(赤)線で示したトポロジ

カルエッジ状態が、有限値のザック

 
図 4: (a) 二次元 BPN の格子構造 (b) BPN のエッジ構造。上側がジグザグエッジ、下側がアームチェ

アエッジ。楕円はワニエ中心を示す。(c)BPN ナノリボンのエネルギーバンドとザック位相。左側がジ

グザグリボン、右側がアームチェアリボン。 
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図5: (a) カイラルエッジによって形成されたコーナー構造の模

式図。(b) 対応する周波数スペクトル。赤い星はトポロジカルコ

ーナー状態であり、コーナー状態の周波数範囲は完全ギャップ領

域内にある。(c) 低周波数から高周波数までの 4 つのコーナー

状態の電場分布。これらの分布から、トポロジカルコーナー状態

がバルクおよびエッジ状態から分離していることがわかる。 
 
 
 
 



位相に起因していることが確認できる。さらに、エッジ状態をもつ端構造を組み合わせて、「エ

ッジのエッジ」として出現するコーナー状態の出現条件を解明した。 

さらに、上記の解析結果を基に、BPN ネットワーク構造に基づくフォトニック結晶構造（BPN 

PhC）の解析を行い、トポロジカルエッジ状態、およびコーナー状態を電磁場状態で実現する方

法を提案した。具体的には、有限要素法を用いてフォトニックバンド構造を調べ、Wilson ルー

プを使用して BPN PhC のトポロジカル特性を特徴付けた。対応する方向での非自明な Zak 位相

の結果として、特にジグザグエッジおよびカイラルエッジにおいて、BPN PhCのトポロジカルエ

ッジ状態の出現を明らかにした。さらに、図 5に示すように、カイラルエッジによって形成され

たコーナーでの電磁波の局在化（トポロジカルコーナー状態）が起きることを理論数値的に示し

た。 

 

(3) CoBHTの電子状態における歪み効果の理論的研究 

 

共有結合性有機構造体（COF）の一種である配位ナノシート(CONASHs)は，金属イオンと配位

子によって構成されるボトムアップ型の二次元物質である。有機分子と金属原子からなる構造

体である配位ナノシートは、様々な光・電子物性を設計・創出できる可能性があるため、光電子

デバイスなどへの応用が期待されている。我々は密度汎関数理論に基づく第一原理計算によっ

て，近年合成されたビス(ジチオレン)コバルト(II) (CoBHT)の電子状態と、その歪み効果を数値

的に解析した。現在、CoBHTには、高密度構造（図 6(a)）と低密度構造（図 6(d)）の二種類の結

晶構造が提案されている。これら二つの結晶構造に対して、電子状態の比較を行うとともに、歪

み効果の相違点を明らかにした。 

図 6(a)は高密度構造の模式図である。図 6(b)は、そのエネルギーバンド構造である。Co原子

に由来する磁気モーメントをもち，スピン分極が生じる。また、フェルミ準位を複数のバンドが

横切っており、金属的な電子状態をもつ。図 6(c)は、一軸性の歪みを加えたときのフェルミ準

位での状態密度（DOS）の変化である。赤線と青線はそれぞれ電子ドープとホールドープの場合

を表し，黒線は電荷中性点の場合である。電荷中性点からわずかにホールドープした範囲では、

DOSは増加するが、電子ドープ系では DOSは減少する。 

一方、低密度構造(図 6(d))の電子状態は、図 6(e)に示すように半導体となる。そのため、図

6(f)に示すように、低密度構造では、キャリアドープをしない限り、状態密度の歪み変化は生じ

ないことがわかる。結晶構造の違いによって、歪み効果に大きな違いが現れることがわかった。

このことから歪み導入によって、電子物性の制御が可能であることがわかった。 

 

 
図 6: (a) 高密度 CoBHT の格子構造と(b)エネルギーバンド構造。(c)高密度構造に対する状態密度の歪み

依存性。(d)低密度 CoBHT の格子構造と(e)エネルギーバンド構造。(f)低密度構造に対する状態密度の歪

み依存性。 
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