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研究成果の概要（和文）：ディラック電子系の内、バルク測定が可能な物質について理論的な研究を行い、ディラック
電子系に普遍的な性質を探求することを目的とした。
(1)ディラック電子系の出現条件等に関しては、有機伝導体α-(BEDT-TTF)2I3および新しい物質Ca3PbO等について、(2)
ディラック電子系の内部自由度の問題に関しては、有機伝導体の単位胞内の４分子の内部自由度、面間やディラックコ
ーンの傾きの自由度、鉄系高温超伝導体の反強磁性金属状態などについて、(3)スピン軌道相互作用の効果等に関して
は、ビスマスのスピンホール効果、界面のRashba型、トポロジカル絶縁体の表面強磁性、skyrmion格子状態などを調べ
た。

研究成果の概要（英文）：We theoretically studied Dirac electron systems in solids where bulk measurements 
are possible, and planned to explore the universal properties of Dirac electron systems. (1) About the 
emergence and stability conditions of Dirac electron systems, we studied α-(BEDT-TTF)2I3 and new Dirac 
systems such as Ca3PbO. (2) About the internal degrees of freedom of Dirac electron systems, we studied 
the degrees of freedom of 4 molecules in a unit cell of α-(BEDT-TTF)2I3, interlayer transport 
properties, the effects of tilting of Dirac cone, and antiferromagnetic metal states in iron-pnictide 
superconductors. (3) About the effects of spin-orbit interaction, we studied spin Hall effects in 
Bismuth, Rashba interaction on surfaces, ferromagnetism in the surface states of topological insulators, 
and skyrmion lattice states.

研究分野： 物性理論

キーワード： ディラック電子　ビスマス　有機伝導体
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１． 研究開始当初の背景 
 
ディラック電子系とは、エネルギー分散

関係が E(k)＝±(Δ2＋v2k2)1/2 と近似でき、

ギャップΔが小さく、広い領域にわたって

波数ｋにほぼ比例する分散関係を持つ電子

系である。とくにΔ=0 の場合には、E(k)=

±vk となる。 

このようなディラック電子系は、炭素原

子が２次元蜂の巣格子をなすグラフェンや

トポロジカル絶縁体の表面状態として最近

精力的に研究が進められている。これまで

の研究では分散関係による特異な性質等が

議論されている。しかしグラフェンは完全

に２次元の系であり、トポロジカル絶縁体

では表面状態のみにディラック電子が実現

しているので、これらの系においてはバル

クの測定が可能ではないという難点がある。 

一方、他の物質系でもディラック電子系

が見つかっている。ある種の有機伝導体[1]、

単体ビスマス(Bi)[2]、鉄系超伝導体のフェ

ルミ面の内側[3]、新しい Ca3PbO の系[4]

などである。これら４つの系は擬２次元系

（有機伝導体、鉄系）または３次元系(Bi, 

Ca3PbO)であり、グラフェンと異なりバル

ク測定が可能である。さらに上記のような

物質の多様性があるために、ディラック電

子系として普遍的に現れる性質と、個別な

性質とを明確に区別して議論することがで

きるというメリットがある。バルク測定の

進展にともない、今後急速な発展が見込ま

れる分野である。 

[1] S. Katayama et al., J. Phys. Soc. Jpn. 

75, 054705 (2006). A. Kobayashi et al, J. 

Phys. Soc. Jpn. 76, 034711 (2007). 

[2] Y. Fuseya et al., Phys. Rev. Lett. 102, 

066601 (2009). 

[3] T. Morinari et al., Phys. Rev. Lett. 105, 

037203 (2010), JPSJ 78, 023704 (2009). 

[4] T. Kariyado and M. Ogata, J. Phys. 

Soc. Japan 80, 083704 (2009). 

[5] P. Richard et al., Phys. Rev. Lett. 104, 

137001 (2010). 
 
２．研究の目的 
以下の３点に絞って研究目的とした。 

(1) ディラック電子系が出現する相転移、

出現条件・安定化の条件 

(2) ディラック電子系の内部自由度の問題 

(3) スピン軌道相互作用の効果、磁場効果、

スピンと電荷の相関効果 
 
３．研究の方法 
本科研費研究計画では、さまざまな系で

実現するディラック電子系について理論家

から構成される研究組織を立ち上げ、定期

的に意見交換・アイデアや成果の交換をお

こなうこととした。 

研究計画ではグラフェンでは起こらない

ような点に絞って計画を立てたが、それで

も多岐にわたる現象が対象となる。しかし

これら研究目的は相互に密接に関連してい

るので、各分担者が一体となって効果的に

研究を遂行できる。また実験家との相互作

用、実験からのフィードバック、グラフェ

ン分野・トポロジカル絶縁体分野の研究者

との議論も意識的に行う。途中で臨機応変

に分担者間の共同研究、実験研究者との共

同研究を進めていく。 
 
４．研究成果 
 

(1) ディラック電子系が出現する相転移、

出現条件・安定化の条件に関して 

① 有機伝導体について、ディラック点を

ハミルトニアンの直接対角化を用いずに得

る計算手法を開発し、加圧によりディラッ

ク点がブリュアンゾーン内を動く様子を調

べ、ディラック点の対が、時間反転対称点

(TRIM)で生成及び消滅する様子を具体的に

示した。 

② 有機伝導体α-(BEDT-TTF)2I3 の単位胞

中には 4分子(A、A'、B、C)あるが、そのう



ちの A と A'の間には空間反転対称がある。

４つの TRIM における波動関数は、この反転

に対する偶奇性を持つことを見出し、この

性質を用いてディラック点が存在する条件

を明らかにした。 

③ 有機導体で重要な役割を演じるサイト

間のクーロン相互作用を平均場近似で解析

し、交換相互作用効果から生じるホッピング

パラメータのくりこみ効果によるディラッ

ク電子の安定化機構を提案した。 

④ 有機導体において新たなディラック電

子系の可能性を探索するため、分子２軌道

系におけるディラック電子の発現条件を調

べ、異なる対称性を有する２軌道の内部自

由度によりディラック電子が発現し得るこ

とを理論的に示した。 

⑤  立 方 晶 逆 ペ ロ ブ ス カ イ ト 物 質

Ca3PbO(及びその関連物質)に対するタイト

バインディングモデルを用いて表面状態の

研究を行った。 

⑥ Ca3PbOの関連物質であるBa3SnOに対し

ても、第一原理計算に基づく電子状態の詳

細な解析を行った。 

 

(2) ディラック電子系の内部自由度の問題 

① 有機伝導体α-(BEDT-TTF)2I3 において、

サイト表示 RPA を用いて高温におけるスピ

ン揺らぎを解析した。その結果、ナイトシ

フトにおける極大の有無は、新たに見出さ

れた波動関数のノードに由来することがわ

かった。 

② NMR の 1/T1T に関してエキシトニッ

ク揺らぎが単位胞内の４分子の内部自由度

を通して局所スピン感受率の増大に寄与し

得る事を示した。 

③ α-(BEDT-TTF)2I3 における不純物効果

として、欠陥誘起ゼロエネルギー局在状態

を調べた。その結果、単位胞子中の Aサイ

トに欠陥が存在するとき、局在状態がゼロ

エネルギーに現れることを見出した。 

④ 面間磁気抵抗でのスピン反転効果につ

いて、層間のクーロン相互作用に着目した

解析を行った。 

⑤ グラフェンと比べて有機ディラック電

子系ではディラックコーンが傾斜している

という顕著な特徴がある。この効果について、

電気伝導度・光学電気伝導度・磁気抵抗に

ついて調べた。 

⑥ ディラック電子が出現する鉄系高温超

伝導体に関して、反強磁性金属状態での電

気抵抗の面内異方性や、反強磁性金属相の

近傍での超伝導との共存相を調べた。 

 

(3) スピン軌道相互作用の効果、磁場効果、

スピンと電荷の相関効果 

① スピン軌道相互作用に起因するディラ

ック電子系におけるスピンホール効果をビ

スマスを念頭に調べた。 

② 界面で発生する強い Rashba 型スピン

軌道相互作用が、磁性と電気伝導特性に与

える効果を解析した。 

③ トポロジカル絶縁体の表面状態を強磁

性にした系を念頭において、２次元ディラ

ック強磁性体における電流と磁化の相互作

用を微視的に調べた。また強磁性体モデル

を提案し、輸送係数を調べた。 

④ ヘリカル磁性体での skyrmion 格子状

態を 3つの helix 構造の重ね合わせとして

記述して解析した。 

⑤ スピン軌道相互作用が大きな場合の

5d 電子系間の超交換相互作用を微視的に

導出する方法を定式化した。 
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