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量子力学においては全空間での期待値を取り扱うため、物理量の局所的な寄与は失われて

しまう。したがってデバイス内のような微小領域の物性評価を行うには、場の量子論に基づ

いた局所的な力学的物理量を取り扱う必要がある。そのため、我々は QED(Quantum 

ElectroDynamics,量子電磁力学)に基づき定義された局所的な物理量を用いて、全く新しい観点

から微小領域内の局所的描像を調べている[1]。 

スピントロニクス分野の進歩により、電子スピンに関する観測・制御技術が発達してきた。

将来的に実験の更なる高精度化が進み、全空間での期待値のみを記述する従来の量子力学的

な計算手法では予測できない、局所的な効果が観測されることが期待される。そのため、場

の理論に立脚した局所的なスピンダイナミクスの描像が必要となる。 

 

場の量子論では、立花により提唱されている量子電子スピン渦理論[2]によって以下の電子

スピンの運動方程式が導かれる。 

∂
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スピン角運動量密度 �̂�𝑒 , スピントルク密度 �̂�𝑒, 及びツェータ力密度 𝜁𝑒 は以下のように定義され

る。 
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Π𝑖𝑗
,    𝜁𝑒 = −∂𝑘�̂�5 

ここで、Σ𝑘 は4 × 4 パウリ行列である。また�̂�5 はツェータポテンシャルと呼ばれ、次のよう

に表される。 
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このように電子スピンの時間発展は、スピントルクとツェータ力により支配される。スピ

ントルクは量子力学におけるハイゼンベルクの運動方程式に現れるトルクに対応するが、ツ

ェータ力は局所的な効果を表し、量子力学では記述できない量である。これらは定常状態に

おいても有限な値を持ち、空間の各点で拮抗することで電子スピンの定常状態は保たれる。 

ツェータ力はツェータポテンシャルの勾配として表される。ツェータポテンシャルは右手

型電子と左手型電子の密度差に比例するため、分子構造の対称性に関連した性質を持つ。 



我々は様々な簡単な分子に対して電子スピンに関する局所物理量を計算し、局所的な効果

について研究してきたが、本研究では、定常電流をかけたカーボン材料に対して局所物理量

の計算を行い、電流との関係を調べた。まずプログラムコード OpenMX[3]を用いて量子力学

に基づく波束を計算し、その計算結果から、プログラムコード QEDynamics[4]を用いて局所物

理量の計算を行った。 

例として、ベンゼンが一次元無限炭素鎖と結合され、一様なバイアス電圧 V が印加された

系におけるツェータポテンシャル分布を図 1 に示す。V=0[V]のとき、「分子軌道スピノルが n回

回転対称性を持つならばツェータポテンシャルも n 回回転対称性を持ち、分子軌道スピノルが鏡映対

称性を持つならばツェータポテンシャルは鏡映面に対して符号が逆転する」という分子構造に依存し

た性質を満たすことが確認できる。バイアス電圧を大きくすると、ツェータポテンシャルの値は

大きくなっていき、対称に関する性質は崩れることがわかる。 

今後の展望として、他の分子に対しても計算を行い、様々な局所物理量と電流の関係を明

らかにする。 
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図 1. バイアス電圧を変化させた時のツェータポテンシャル分布。 

         図は等値面を示している(正：赤色, 負：青色)。 
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