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研究成果の概要（和文）：スピン偏極陽電子消滅実験手法の適用対象であるII-VIおよびIII-Vワイドギャップ半
導体中陽イオン空孔において、欠陥レベルの既約表現を明らかにし、空孔の対称性とスピン分極の関係を明らか
にした。また、強磁性金属において多数スピンおよび少数スピンに対する運動量密度の違いが、電子系の多体効
果を反映したものであることを示唆した。スピン軌道相互作用の影響が運動量密度に有意の差を与えることを明
らかにした。

研究成果の概要（英文）：Spin-polarized positron annihilation method was used to study cation 
vacancies in II-VI and III-V wide-gap semiconductors. We clarified irreducible representations of 
defect levels and revealed that the relation between the symmetry of the defects and electronic spin
 polarization. We also suggested that the difference between the momentum densities of majority and 
minority spins in ferromagnetic metals originates from the electron many-body effect. Furthermore, 
we clarified that the spin-orbit interaction affects momentum densities.

研究分野： 物性科学

キーワード： スピン偏極陽電子消滅　運動量密度　密度汎関数理論

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
物質のスピン分極を観測することのできる新しい研究手法であるスピン偏極陽電子消滅実験手法の可能性を、第
一原理計算の実行により明らかにした。ワイドギャップ半導体中陽イオン空孔のスピン分極のメカニズムを明ら
かにした。また、強磁性金属における多数スピンおよび少数スピンに対する運動量密度を観測することで、電子
の多体効果について有益な情報を得ることができることを示した。

※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、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 スピントロニクス研究分野において、電子スピン分極を直接観測することが重要であるが、ス
ピン偏極陽電子消滅実験は、そのような観測を可能とする新しい手法として登場した。本実験手
法で観測される多数および少数スピンに対する陽電子寿命や運動量密度が実験で得られていた。
これらの観測結果よりどのような物理的情報が得られるかや、その結果がどのような物理的起
源に由来するのかなどについて理解は十分ではなく、この点を明らかにすることが、今後の同実
験手法をスピントロニクス研究に応用する上で重要であった。 
実験では、運動量密度が多数スピンと少数スピンで異なることが観測されているが、これらの

実験結果を第一原理計算の実行により解析することが必要であった。しかし、このような研究は
これまで十分に行われてこなかった。また、これまでスピン軌道相互作用を考慮した計算はほと
んど行われていなかった。したがって、スピン軌道相互作用が、観測される物理量に対してどの
程度の影響を与えるかが不明であり、そのため、実験結果の解析において、この作用を取り入れ
た解析が必要であるかどうかについてはよく理解されていなかった。 
 
２．研究の目的 
 本研究では、第一原理計算を電子スピン分極した系に対して行う。対象とする系として第一に、
ワイドギャップ半導体における陽イオン空孔を取り扱う。本系は、スピン偏極陽電子消滅実験の
研究対象となっており、本研究では、電子スピン分極の起源を明らかにする。とくに、スピン分
極を引き起こす欠陥準位に着目し、対称性に基づく議論を行い、電子準位のキャラクターと欠陥
の幾何学的構造の関係を明らかにする。 
第二に、強磁性金属における電子スピン分極の問題を取り扱う。本研究では、スピン偏極陽電

子消滅実験手法を用いて観測される運動量密度がどのような物理的情報を与えるのかを明らか
にする。とくに、多数スピンおよび少数スピンに対する運動量密度分布の差の物理的起源を明ら
かにする。また、スピン軌道相互作用を考慮した計算を行い、その効果が物理量にどの程度影響
を与えるのかを明らかにする。 
 
３．研究の方法 
 本研究では、電子系に対する密度汎関数理論に基づく計算により、スピン偏極陽電子消滅実験
がターゲットとする物質系の計算を行う。とくに、電子スピン分極した系を取り扱うため、スピ
ン分極密度汎関数理論を用いる。さらに、これまでほとんど行われていないスピン軌道相互作用
を含めた計算も行う。 
 本研究では、はじめに、ワイドギャップ半導体中の陽イオン空孔に対して計算を行う。この系
の電子スピン分極を詳しく調べるため、バンドギャップ中に現れる欠陥準位について群論に基
づく議論を行う。このため、欠陥準位の既約表現を求めることが必要になるが、すでに、既約表
現をコンピュータの使用により自動的にもとめるプログラムを作成済でありこれを用いる。 
 スピン偏極陽電子消滅実験より運動量密度が観測される。とくに、強磁性金属の運動量密度の
研究を行う。この運動量密度の分布には、異方性が現れる。この原因は、結晶の対称性に由来す
るものであり、群論に基づいて解析を行う。また、運動量密度は、一般に多数スピンの方が広い
分布を持つことに着目する。この局在した分布の原因が何に由来するのかを調べるため、運動量
空間だけではなく、実空間におけるスピンの分布を解析する。 
 
４．研究成果 
（１）ワイドギャップ半導体中陽イオン空孔における電子スピン分極 
 スピン偏極陽電子消滅実験により検出されているワイドギャップ中陽イオン空孔についてそ
の電子スピン分極について研究を行った。C3v の対称性を持つ構造が最安定であることを確認し
た。II-VI 化合物半導体においては、2個の多数スピン電子が E準位を占有し、２ボーア磁子の
磁気モーメントを持つ。また、III-V 化合物半導体では、３個の多数スピン電子が E準位と A1準
位を占有し、３ボーア磁子の磁気モーメントを持つことが分かった。原子半径の小さな陰イオン
がエネルギー的に安定なスピン分極を示すことが分かり、II-VI および III-V 化合物半導体で
は、それぞれ酸化物半導体および窒化物半導体において、安定なスピン分極が生じることが分か
った。磁気モーメントの減少を引き起こす対称性の低下は、系のエネルギーを上昇させ、C3v の
構造が最安定であることを確認した。GaN において、Ga イオン空孔は、空孔間の距離が大きいと
反強磁性となり、小さいと強磁性になる傾向があることを確認した。したがって、空孔濃度が大
きいときに強磁性が観測されると予想される。 
 
（２）強磁性金属における運動量密度 
４種類の強磁性金属（Fe,Co,Ni,Gd）に対し、運動量密度は、多数スピンの方が広い分布を持

つことが計算から示され、このことは実験結果と一致する。この原因をさぐるためスピン密度の
空間分布を調べたところ、多数スピンの方が少数スピンよりも、原子核近傍により局在すること



が明らかになった。各スピンに対する波動関数の空間分布と各スピンの運動量密度分布はおお
よそフーリエ変換の関係にあると考えられ、そのことが上記のスピン密度の空間分布と運動量
密度分布の関係に影響を与えたものと考えられる。多数スピンの方が狭い空間分布を持つのは、
電子の多体効果の影響によるものと考えられ、それが、スピン偏極陽電子消滅実験で得られる運
動量密度分布に反映されると解釈できる。したがって、本実験手法は、物質系における電子の多
体効果について知見を与えるものと考える。 
これらの物質における運動量分布の異方性は、結晶の対称性に由来するものである。群論に基

づく議論から、一般に、対称性の高い軸の方が、消滅しないバンドの数が多くなり、運動量密度
が小さくなることが分かった。 
最後に、電子系のスピン軌道相互作用を取り入れた計算を行った。その結果、スピン軌道相互

作用が、運動量密度分布に対し、有意の差を与えることを明らかにした。このことにより、スピ
ン偏極陽電子消滅実験で得られた運動量密度分布を第一原理計算に基づいて解析する際、スピ
ン軌道相互作用を考慮することの重要性を示した。 
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