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時間反転対称性を示し, 空間反転対称性をもつ空間群の結晶では, そのブロッホ状態の固有値はその対
称性からそれぞれ E(k, ↑) = E(−k, ↓), E(k, ↑) = E(−k, ↑) の関係を満たす。その結果, E(k, ↑) = E(k, ↓)
と, 全ての k点でスピン縮退を起こす。一方で, 空間反転対称性を破った系では, k = 0ならびに時間反転操
作によって k → k ±Gへと変換される時間反転不変な k点を除いては, E(k, ↑) %= E(k, ↓)となりスピン分
裂を生ずる。特に物質の表面ではこれらは Rashba効果として知られており, 近年研究が盛んにおこなわれ
ている。我々はこれまで, ビスマス薄膜について Rashba効果, すなわちスピン分裂と二次元 k空間におけ
るスピン構造について, 密度汎関数法に基づく第一原理計算手法によって調べてきた [1, 2]。特に, フェルミ
線上のスピン構造を詳しく解析するプログラムの開発をおこない [2, 3], 高山らのビスマス多層膜のスピン
角度分解光電子分光の実験結果を説明した [4, 5]。
このように表面系, すなわち二次元系におけるスピン分裂とスピン構造の第一原理的研究は多くなされ

てきたが, 3次元系における同様の研究は第一原理計算手法によって殆どおこなわれてこなかった。本発表
では, 反転対称性を破った系におけるスピン分裂とスピン構造について系統的に調べたのでそれらについて
報告する。その中で特に興味深い系として, Weylハミルトニアンで記述できるバンド分散とスピン構造を
もつ系がある。すなわち, 系の有効ハミルトニアンがHeff ∝ (kxσx + kyσy + kzσz)で与えられる系である。
ここで k = 0の縮退点はWeyl点と呼ばれる。そのような系の一例として, 空間群 P213(No. 198)の結晶に
ついてスピン軌道相互作用を考慮した電子状態計算をおこない, そのバンド構造, スピン分裂, スピン構造を
明らかにした。図に, 実空間でスキルミオン相が発見されている FeGeと同じ結晶構造である B20型 CoSi
のバンド構造とその Γ点近傍のフェルミ面上のスピン構造を示した。図 (a)のバンド構造より, フェルミ準
位 (E = 0 eV), Γ点近傍で線形分散をもった分裂したバンドが在ることがわかる。また図 (b)に示したフェ
ルミ面上のスピン構造からスピン方向はフェルミ面から外向きに向かっている。また, 図には示さないが,
分裂したバンドに対応する反対向きのスピンをもつフェルミ面も存在する。これらの結果から, 系はWeyl
ハミルトニアンで記述できると考えられる。同じ空間群をもつ他物質や, 他のWeyl点のある空間群につい
ても系統的に調べたので, それらについて紹介する。
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Figure 1: B20型 CoSiの (a)バンド構造。フェルミエネルギー (EF )は EF = 0 eVとしてある。(b)Weyl
点近傍のフェルミ面とフェルミ面上のスピン構造。
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