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【序】スピン渦理論は場の量子論に基づいて定義される局所的な力学的物理量とそれら

を関係付ける方程式を導き、その局所物理量や関係式が電子状態に与える描像は物性や

化学反応機構などを全く新しい視点から眺めることを可能にする。特に、そのような局

所描像は電子スピンが関係する相対論的電子状態に対して全く新しい見方を与える。本

研究では、量子力学的な第一原理計算から得られる相対論的な電子状態に対して、局所

物理量の分布を計算して可視化し、相対論的電子状態の局所描像について議論する。

【理論】スピン渦理論はミンコフスキー時空への極限において電子スピン角運動量密度
ˆ⃗seのダイナミクスを記述する方程式を導く [1–3]。
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ここで、ˆ⃗seはスピン角運動量密度、
ˆ⃗teはスピントルク密度、

ˆ⃗
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動的運動量密度である。式 (1)については、原子・分子の相対論的電子状態を用いた数値

計算による研究がすでになされている [4]。本研究では式 (2)に現れる rotˆ⃗seに注目する。

このスピン角運動量の渦度で表わされる電子スピン渦はスピンダイナミクスにおいて重

要な役割を果たす。その役割を見るため、一般相対性理論から導かれる電子の対称スト
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となり、動的運動量密度とスピン渦を含む。その時間発展は、
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となる [1–3]。ここで、 ˆ⃗
Leはローレンツ力密度、ˆ⃗τe

S
は張力密度である。この式から、外

場によって生じたローレンツ力密度は電子に動的運動量密度を生じさせるだけでなく、ス

ピン渦を生成するという描像が予言される。



図 1: 定常電流下における炭素鎖の局所

物理量の分布。上から動的運動量密度

の x成分、スピン渦度の x成分、スピ

ン角運動量密度の z成分を表す。

【計算方法】炭素鎖に対してスピン-軌道相互作

用を含む相対論的擬ポテンシャルを用いた局所

スピン密度近似 (LSDA)により、ノンコリニア

DFT計算を行った。非平衡グリーン関数法に基

づいて求めた 300Kにおけるバイアス電圧下の

相対論的な電子状態から種々の局所物理量を計

算した。電子状態計算および局所物理量計算に

はDFTプログラムコードOpenMX [5]に改良を

加えたものを使用した。

【結果と考察】右図は非平衡グリーン関数法を用

いた相対論的電子状態計算により求めた定常電

流下における炭素鎖の局所物理量分布を表して

いる。動的運動量密度 Π⃗eは炭素間のπ結合に沿

うように分布している。一方で、スピン角運動

量密度 s⃗eは原子核周りに渦を巻くように生じ、

スピン渦度は原子核付近に分布していることが

確認される。このことから、バイアス電圧が加

わった後に定常状態に至る過程において、電子

は動的運動量を得るだけでなく、原子核付近に

スピン渦度を生じることが第一原理計算によっ

ても示されたといえる。
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