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研究成果の概要（和文）：３次元トポロジカル絶縁体の結晶転位上の１次元状態が熱電変換性能指数を低温で増大させ
ることを見いだした。またトポロジカル絶縁体同士の界面では、表面状態の混成で界面状態を形成するが、通常と異な
り、表面ディラックコーンのカイラリティに依存してギャップレスになることを見いだした。また「界面対称性」とい
う特異な対称性がある場合には、界面状態のギャップが線上で閉じる特異なバンド構造を示すことを見出した。またワ
イル半金属相について、そのアーク状の表面状態が示すバンド分散、その系のパラメタ変化に対する変化、表面終端依
存性を理論的に見いだした。

研究成果の概要（英文）：We found that metallic 1D states on dislocations in three-dimensional topological 
insulators enhance the thermoelectric figure of merit at low temperature. We also found that the 
interface states between two topological insulators depends on the chiralities of surface Dirac cones. In 
particular, when the “interfacial symmetry” is preserved at the interface, we find that the band 
structure of the interface states closes its gap on a loop, which is unexpected for usual interface 
states. Finally, we studied the Weyl semimetals from the viewpoint of the topology. We calculated the 
general form of the band dispersion of its surface Fermi arcs, and the change of the Fermi arcs upon 
change of some parameter, and their dependence on the surface terminations.

研究分野：物性理論
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１．研究開始当初の背景 
量子スピンホール系（トポロジカル絶縁体）
(Kane,Mele, Phys. Rev. Lett. 95, 146803 & 
226801(2005)）は、2次元及び 3次元系で実
現する新しい相である。バルクでは非磁性バ
ンド絶縁体でありながらエッジ状態や表面
状態がフェルミエネルギー上にありスピン
流を運ぶ。これらは通常の表面状態・エッジ
状態とはかなり異なる特異な性質を持つ。
HgTe 量子井戸でのコンダクタンス測定によ
る２次元量子スピンホール系の観測や、
Bi1-xSbx,Bi2Se3,Bi2Te3での表面状態の測定に
よる３次元量子スピンホール系の観測など、
近年引き続いて重要な実験結果が主要な学
術誌に発表され、関心が急速に高まっている。 
本研究代表者は量子スピンホール系の研究
に 2005 年当初より携わっており、数々の論
文を発表している。例えば 2006 年には２原
子層ビスマス薄膜が量子スピンホール系と
なることを理論的に見出した（S. Murakami, 
Phys. Rev. Lett. 97, 236805 (2006) ）。これ
は実際の物質での量子スピンホール効果の
提案を行った世界で初めての論文である。こ
の論文は、Bi1-xSbx での３次元量子スピンホ
ール効果の実験による観測への契機ともな
った。このように本研究代表者は量子スピン
ホール系についてリードして研究を行って
おり、この研究をさらに発展させて大きな成
果につなげようというのが、本研究課題の目
指すところである。 
 
２．研究の目的 
本研究では量子スピンホール系について、そ
の示す物性を多角的に探索しデザインする
ことを目的としている。具体的には 
(1) 新奇な物性現象の予言・観測方法の提案 
(2)  量子スピンホール系（トポロジカル絶
縁体）の候補の系の探索とデザイン 
の２項目を柱とする。この項目に沿って研究
成果を出し知見を蓄積することにより、量子
スピンホール系において室温でも観測でき
るような物性現象、マクロな系でも観測でき
る現象、新奇で興味深い現象等が実際の物質
で起こる可能性を探る。 
 
３．研究の方法 
研究目的で述べた２つの方針に分けて述べ
る。 
(1)新奇な物性現象の予言・観測方法の提案 
これにはトポロジカル保護、強いスピン軌道
相互作用、表面ディラック電子、などの要素
に起因する現象を追究する。 
「トポロジカル保護」について。2 次元量子
スピンホール系では、エッジ状態はトポロジ
カルに保護されており、非磁性の不純物等が
あっても後方散乱を受けずギャップレスで
あり続けるため、量子的にコヒーレントな伝
導が保たれる。この性質により出てくる新し
い性質について調べる。例えば熱輸送・スピ
ン輸送などである。熱輸送については、本研

究代表者らが最近2次元量子スピンホール系
での熱電輸送（熱輸送、電気伝導、熱起電力）
の計算の簡単な見積もりを行っている。これ
をさらに発展させ、熱輸送、スピン輸送等に
この系の特異性がどのように出てくるか考
察する。関連して不純物効果についての理論
的な理解を進めて、トポロジカル絶縁体と通
常の絶縁体との相転移における不純物効果
について調べる。さらには特異的なスピン輸
送などの可能性を探る。 
なおこのトポロジカル保護は主に弾性散
乱のものであり、有限温度で非弾性散乱が顕
著になってくるとその特徴が次第に失われ
るため、これに起因した効果はある程度低い
温度で現れると考えられる。 
 
 (2) 量子スピンホール系（トポロジカル絶
縁体）の候補の系の探索とデザイン 
トポロジカル絶縁体の研究から派生して、ト
ポロジーに起因したバンドエンジニアリン
グの方向性を探る。具体的には、 
①トポロジカル絶縁体の表面状態の混成に 
よる新規物性・新奇状態の探索を多角的にお
こなう。これはスピン軌道相互作用のある系
を念頭においているが、関連した系としてグ
ラフェンなどのディラックコーンの系があ
り、それらの系についての新規物性・新奇状
態の探索も並行して行うことができる。 
②トポロジカル絶縁体と通常の絶縁体との
間の相転移に関する理論の構築を行う。 
以前より研究代表者が行っている、トポロジ
カル絶縁体と通常の絶縁体との間の相転移
についての研究をさらに発展させることに
より、トポロジカル絶縁体や関連したトポロ
ジカルな金属系（ワイル半金属やディラック
半金属など）の新奇性質の理論的探索をする
とともに、候補物質の探索の道を探る。 
 
４．研究成果 
トポロジカル絶縁体およびその関連した系
のエッジ・表面の輸送現象について、以下に
挙げる成果を得た。 
 
(1) トポロジカル絶縁体の熱電輸送に関す
る研究を行った。２次元トポロジカル絶縁体
のエッジ状態や、３次元トポロジカル絶縁体
の結晶転位上の１次元状態は純スピン流を
運ぶ特殊な状態であり、後方散乱を受けない
ため、輸送に関しては特殊な性質をもつと期
待される。以前のエッジ状態の研究に引き続
いて、本研究では結晶転位上の１次元状態に
ついて計算し、結晶転位が密になるに従って
熱電変換性能指数 ZT が低温で増大すること
が理論的に見出された。この計算においては
結晶転位が導入されるにつれて乱れが増し、
移動度端がバンドの底から次第に離れてい
くことを考慮しており、このことは ZT の増
大傾向をさらに強める働きをすることが分
った。この転移上の状態は全てのトポロジカ
ル絶縁体にあるわけではなく、例えばビスマ



ス-アンチモン合金など限られたクラスのト
ポロジカル絶縁体でのみ見られる。 

 
(2)３次元トポロジカル絶縁体での不純物効
果について研究を行った。トポロジカル絶縁
体を表わす４バンド模型に不純物を導入し
た時、トポロジカル絶縁体と通常の絶縁体と
の間の相転移がどのように変わるかを計算
した。その結果トポロジカルな相転移は乱れ
が導入されても残り、最終的には価電子帯お
よび伝導帯にある非局在状態が互いに近接
してくることによりギャップが閉じて相転
移が起こることが分った。この相転移は、ト
ポロジカル絶縁体と通常の絶縁体との相転
移に一般的に適用されると考えられる。 
 
(3)トポロジカル絶縁体などのスピン軌道相
互作用系におけるスピントルクについて、ス
ピン軌道相互作用が空間的に一様でない場
合にスピントルクが誘起される現象を理論
的に計算した。たとえばゲートが試料の一部
にのみかかっている場合などは、ゲート電圧
によるラシュバスピン軌道相互作用も場所
依存性が生まれる。その非一様性からスピン
トルクが誘起されることを見いだし、その分
布を計算した。 
 
(4)トポロジカル絶縁体の表面状態の混成に 
よる新規物性・新奇状態の探索を行った。特
に、トポロジカル絶縁体同士の界面では、そ
れぞれのトポロジカル絶縁体由来の表面状
態同士が混成するが、その際の混成の仕方は
通常の物質系とは大きく異なる特異なもの
であることを見いだした。 
①まず、異なるトポロジカル絶縁体を２種類
接合したときの界面を考えると、通常は２種
のトポロジカル絶縁体に由来する表面状態
の混成により界面状態はギャップが開いて
絶縁的になると考えられているが、本研究で
必ずしもそうではない場合があることが分
った。トポロジカル絶縁体の表面状態はディ
ラックコーンと呼ばれる特徴的なエネルギ
ー分散を持ち、それぞれの状態のスピンの向
きはカイラリティを持つ。そのカイラリティ
が異符号のもの同士を接合すると、かならず

界面状態がギャップレス（金属的）に残るこ
とが分かった。有効模型を用いた考察と、ト
ポロジカル不変量を用いた議論を用いてこ
うした結果を示した。この界面状態は一般に
ディラックコーンが偶数個の集まりになり、
結晶の対称性により例えば２個、６個などに
なる。これらはグラフェン同様の谷の自由度
とみなせて、”valleytronics”への応用が期
待される。 
 
②通常この界面状態は一般に、偶数個のディ
ラックコーンの集まりになる。界面での粒子
正孔対称性がある場合はこのギャップが閉
じる点が線状に並ぶという特異なバンド構
造を示すことを見出した。さらにこれがパフ
ィアンと呼ばれる量の符号で特徴づけられ
ることを見出した。このパフィアンで特徴づ
けられる特異な界面状態は質的に新しい状
態と考えられる。 
 
(5)さらに(4)の研究から派生した研究課題
として、スピン軌道相互作用のない蜂の巣格
子やダイヤモンド格子上の模型での、分散の
ない平坦バンドをなすエッジ状態・表面状態
の振る舞いを研究した。 
①等方的模型の場合、平坦バンドはブリルア
ンゾーンの一部を覆っているが、ここに異方
性を導入した場合のフラットバンドの変化
を調べた。異方性を強くしていくとフラット
バンドが次第にブリルアンゾーンの広い範
囲を占めるようになり、ある値以上に強くな
るとフラットバンドはブリルアンゾーン全
体を覆うようになることを理論的に示した。 
②またこのときにはバルクのバンド構造は
ギャップを持ち、フェルミエネルギー上には
ブリルアンゾーン全体を覆う平坦なバンド
フラットバンド表面状態のみがあるように
なる。これを利用して、３次元方向全てに完
全に局在した状態の構成を行った。またこの
表面状態の存在は、先行研究での、グラフェ
ンなど2次元系でのフラットバンドエッジ状
態のトポロジカルな特徴づけを今回の3次元
系に拡張することで理解できることがわか
った。 
 
(6) トポロジカル絶縁体と通常の絶縁体と
の間の相転移が一般にどのように起こるか
を解明し、その際にどのように表面状態が発
展していくかを示した。 
①バルクでディラックコーンが見られるワ
イル半金属相について、そのフェルミアーク
と呼ばれる表面状態の分散と系のパラメタ
変化に対する変化を理論的に計算した。ワイ
ルノードを２個持つ有効模型をたてて、それ
からバルクと表面状態を計算し、フェルミア
ーク表面状態がバルクのディラックコーン
に接することを見いだした。次に系のパラメ
タ変化でワイル半金属相がトポロジカル絶
縁体に相転移すると、それに応じて表面フェ
ルミアーク同士がくっついて表面ディラッ

図１：３次元トポロジカル絶縁体での

ZTの計算結果。 



図２：ワイル半金属のバンド構造。(a)

バルク、および(b)バルクと表面状態。 

クコーンになることを見いだした。 
②ワイルノード2個の組がフェルミアークを
形成するが、その組み合わせは表面の終端の
仕方に依存することを格子模型で確かめ、そ
れをトポロジカル絶縁体での表面終端に関
する理論と関連づけて議論した。 
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