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概要

近年、カイラル分子の分子接合における電子伝導において、スピン軌道相互作用が重

要な役割を果たしていると考えられている。その一つとして、カイラル誘起スピン選択

効果と呼ばれるスピンフィルター効果が注目を浴びている。カイラル分子である二本鎖

DNA を用いた電気伝導実験において、DNA 分子がスピンフィルターとして働き、透

過スピンが分極することが観測された。カイラル分子を構成する原子には磁性原子が含

まれないため、スピンフィルター効果は分子内に生じるスピン軌道相互作用が原因であ

ると考えられており、研究が進められている。このスピン軌道相互作用がスピン角運動

量の変化に寄与するとき、磁気回転効果のように力学的角運動量とスピン角運動量が相

互変換すると考えられる。強磁性体材料における磁気回転効果の理論は盛んに研究され

ているが、カイラル分子の分子接合においては、未だに研究がされていない。カイラル

分子においてもスピン軌道相互作用の存在下でのスピン方向の変化によって、分子に角

運動量が受け渡され、力学的なトルクへ変換されることが期待される。

本論文では、簡単なモデルとして両端を電極に接続した一本鎖 DNAを考えた。微視

的な Hamiltonianからスピン連続方程式を導き、DNA分子内の力学的回転を含む全角

運動量の保存則を導出した。これにより、一方向から偏極した電子スピンを注入したと

き、スピン流がスピン軌道相互作用を介して力学的トルクに変換されることを示した。

また、数値計算から、DNA分子の長さに依存して力学的トルクが周期的に変化し、ス

ピン軌道相互作用が弱い極限ではユニットセル内の原子数に依存して振動周期が変化す

ることを明らかにした。
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1 序論

本章では本論文の研究背景と研究目的、論文構成について説明する。

1.1 カイラリティとカイラル分子の一例

1.1.1 カイラリティとカイラル分子

左手と右手のように互いに鏡写しの関係にあり、重ね合わせることができない性質を

カイラリティ (キラリティ)という。カイラル (キラル)分子とは、同じ元素から構成さ

れるが、原子間の結合関係が異なるために、カイラリティを持つ分子のことである。こ

のように鏡写しの関係にある分子は互いにエナンチオマー、鏡像異性体、あるいは対掌

体と呼ばれる。対掌体の内、鏡写の関係の一方を右手系、もう一方を左手系と呼ぶ。

多くの場合、右手系と左手系の存在比率は一対一ではなく、一方に偏り (ホモカイラ

リティ)がある。代表的なカイラル分子として、デオキシリボ核酸 (DNA)などが挙げ

られる。カイラル分子は、次節で説明するカイラル誘起スピン選択則の発見によって、

生体内のカイラル分子が持つホモカイラリティの起源の解明や、カイラル分子のスピン

トロニクスへの応用など、広い分野にわたる研究の可能性が示唆されており、注目を浴

びている。

1.1.2 デオキシリボ核酸 (DNA)

デオキシリボ核酸 (以下 DNA) には、一般的に右巻き螺旋構造の A-form DNA と

B-form DNA、左巻き螺旋構造の Z-form DNAの 3種類が存在する。乾燥した環境下

では A-form DNA、湿り気のある生体内では、B-form DNAの形で存在することが多

い [1]。DNA分子の螺旋構造は各塩基対 (base pair : bp)が鉛直方向に積み重なるよう

に結合することによって形成される。bpは DNA分子の長さの単位としても用いられ

る。塩基対間の π 結合により、電子の受け渡しができるため、DNA分子は導電性を示

す [2]。本修士論文中の計算では、一般的な B-form DNAの寸法を採用する。

1.2 カイラル誘起スピン選択効果

カイラル誘起スピン選択効果とは、右手系、あるいは左手系のカイラル分子が、分

子内を透過する伝導電子スピンの方向の内、一方向のみを優先的に透過させるスピン

フィルター効果 [3, 4, 5, 6, 7, 8] のことである。右手系のカイラル分子は下向きスピ

ン、左手系のカイラル分子は上向きスピンを優先的に透過させることが確認されている

[9, 10, 11, 12, 13]。カイラル誘起スピン選択効果は以下の実験によって発見された。
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1.2.1 二本鎖 DNAの光電子の透過実験

以下の実験では、図 1 のように金の基盤上に二本鎖 DNA の自己組織膜を形成した

後、金表面に対して垂直にレーザー光を照射するセットアップを考える [9]。この時、

レーザー光を照射された金表面から、光電効果により電子が飛び出し、飛び出した電子

は二本鎖 DNAの自己組織膜を透過する。この実験では、二本鎖 DNA内を透過する前

後で電子のスピン分極率の変化を比較・検討する (図 2)。

図 1: 金基盤の表面上に形成した二本鎖 DNAの自己組織膜の図 (論文 [9]より引用)

レーザー光は直線偏光の場合と時計回り、反時計回りの円偏光した場合の 3種類が用

いられている。図 2(A) は、3 種類のレーザー光それぞれを金表面に照射することで、

光電効果により飛び出した直後の電子のスピン分極率 (横軸)と試行回数 (縦軸)の関係

を表している。電子のスピン分極率は正の値ほど ↑-スピン、負の値ほど ↓-スピンの割合
が高いことを示している。直線偏光のレーザー光 (青線) では、光電効果によって飛び

出す電子がほとんど分極していないことが分かる。一方、時計回りの円偏光の場合 (緑

線) は ↓-スピン、反時計回りの円偏光の場合 (赤線) は ↑-スピンにスピン分極している
ことが分かる。
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図 2: (A)二本鎖 DNAを透過前の電子のスピン分極を測定した結果。(B)(C)(D)は二

本鎖 DNA を透過後の電子のスピン分極を測定した結果。(B) 時計回りに円偏光した

レーザー光を金基盤に照射した場合。(C)直線偏光のレーザー光を金基盤に照射した場

合。(D)反時計回りに円偏光したレーザー光を金基盤に照射した場合。(図は論文 [9]よ

り引用)

二本鎖 DNAを透過前の電子のスピン分極 (図 2(A))と二本鎖 DNAを透過後の電子

のスピン分極 (図 2(B)(C)(D))を比較すると、どのレーザー光を照射した場合でも、二

本鎖 DNAを透過後は ↓-スピンに分極した状態になることが観測されている。このこと
から、この場合は二本鎖 DNAがスピンを ↓-スピンの方向に揃えようとするスピンフィ
ルターの役割を果たしていることが確認できる。
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1.2.2 二本鎖 DNAに対する電気伝導実験

(a) (b)

図 3: (a)両端をニッケル基盤表面と金微粒子の球面上に接続した二本鎖 DNAのセット

アップ。(b)金属基盤を磁化させることにより、↑スピンに分極した電流を注入した場
合 (左側) と ↓ スピンに分極した電流を注入した場合 (右側) の DNA 分子の電流-電圧

特性。左右ともに、上から 3段目まではニッケル基盤、最下段は金基盤の場合である。

(図は論文 [10]より引用)

以上の実験では、図 3(a)のようにニッケル表面上に形成した一本鎖DNAの自己組織

膜と、金微粒子の球面上に一端を接続した一本鎖 DNAが二本鎖 DNAを形成したセッ

トアップを考えている [10]。ニッケル電極と金電極の二つの端子は電源に接続され、両

端に電圧をかけることができる。金微粒子表面には原子間力顕微鏡のカンチレバーを接

続することで、DNA 分子に流れる電流を計測する。ニッケル基盤は強磁性体のため、

基盤下から外部磁場をかけることにより、流れる電流の電子スピンの方向を ↑-スピンか
↓-スピンに制御できる。このように強磁性体の性質を利用して、DNA分子にスピン分

極した電流を流したときの DNA分子の電流-電圧特性を観測する。

図 3(b)は、↑-スピンに分極した電流を DNA分子に流したとき (左側)、↓-スピンに分
極した電流を流したとき (右側) の電流-電圧特性である。左右を比較すると、DNA 分

子を形成する塩基対の数 (単位は bp)が多くなるほど、↑-スピンに分極した電流に対す
る電圧応答が鈍く、逆に ↓-スピンに分極した電流に対する電圧応答が鋭くなっているこ
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とが分かる。これらの結果から、二本鎖 DNAは ↑-スピンよりも ↓-スピンを選択的に透
過させていることが分かる。左右ともに最下部の図は、ニッケル基盤を非磁性金属の金

基盤に変更した場合の結果である。左右の最下部の図は同様の電流-電圧特性を示して

おり、↓-スピンの選択性が強磁性金属によるものと確認できる。

1.2.3 理論研究について

これらの実験以降、カイラル誘起スピン選択効果の起源を解明するため、理論の面か

ら様々な研究がなされている。仮説の中でも、分子内に生じたスピン軌道相互作用の影

響によるものとする仮説が有力とされている [14, 15, 16, 17, 18, 19, 20] 。

1.3 スピン軌道相互作用

スピン軌道相互作用とは、電子の軌道角運動量とスピン角運動量が互いの向きを固定

しようとする相互作用のことである [21]。相対論的量子論から微視的に導出され、一般

的にスピン軌道相互作用の Hamiltonianは、

HSO =
eℏ

4me
2c2
σ · (E × p) (1)

と与えられる (詳しい導出は付録 Aを参照)。σ は Pauli行列ベクトルであり、

σ = (σx, σy, σz) , (2)

と与えられる。このとき、Pauli行列ベクトルの各成分は

σx =

(
0 1
1 0

)
, σy =

(
0 −i
i 0

)
, σz =

(
1 0
0 −1

)
(3)

をである。また、E は電場、pは電子の運動量であり、eは素電荷、ℏは換算プランク
定数、cは光速度、me は電子の質量である。

1.3.1 Rashbaのスピン軌道相互作用

スピン軌道相互作用の中でも、物質の表面や界面に形成された 2次元電子系など、垂

直に電場がかかる場合のスピン軌道相互作用を Rashba のスピン軌道相互作用と呼ぶ

[22]。

このとき、物質表面、界面 (xy 平面)に垂直にかかる電場ベクトルを E⊥、電子の運

動量を pとして、

E⊥ =

 0
0
E

 , p =

 px
py
pz

 (4)

と定義し、Pauli行列ベクトルを σ とすると、Rashbaのスピン軌道相互作用の Hamil-

tonianは、

HRSO =
eℏ

4me
2c2
σ · (E× p) = λσ · (E× p) (5)
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と表すことができる。このとき、定数をまとめて

λ =
eℏ

4me
2c2

(6)

と置いた。式 (5)から、図 4のように、Rashbaスピン軌道相互作用により、2次元電子

系上を透過する電子の透過方向成分と、電場の両方に直交する方向に有効磁場が生じ、

その有効磁場により電子のスピンが歳差することが分かる。

図 4: Rashbaのスピン軌道相互作用によるスピンの歳差運動

1.3.2 スピン分裂したバンド図

本節では、Rashba のスピン軌道相互作用が存在する場合の 2 次元電子系の

Schrödinger方程式を解く [22]。このとき、運動エネルギーの Hamiltonianは次のよう

に表す。

H0 =
p2

2me
= − ℏ2

2me

(
∂2

∂x2
+

∂2

∂y2

)
(7)

また、式 (5)より、Rashbaのスピン軌道相互作用の Hamiltonianは

HRSO = λE(σypx − σxpy) (8)

と表すことができる。ここで、二次元電子系のサイズを L× Lとして、波数空間を

k =

(
kx
ky

)
=

(
k cosϕ
k sinϕ

)
(9)

のように極座標で表す。このとき、波動関数の解を xy 平面上の任意のベクトル r を用

いて

ψ(x, y) =
1√
L2
eik·r =

1√
L2
eik(cosϕx+sinϕy) (10)

と置き、運動エネルギーの Hamiltonianに作用させれば、

H0ψ(x, y) =
ℏ2k2

2me
ψ(x, y) (11)

を得る。同様にして、Rashbaのスピン軌道相互作用の Hamiltonianに作用させれば、

HRSOψ(x, y) = λEℏk(σy cosϕ− σx sinϕ)ψ(x, y) (12)
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である。ここで、(σy cosϕ−σx sinϕ)を対角化するユニタリ行列U = e−i(π
4 +φ

2 )σze−iπ
4 σy

を導入すると、式 (12)の右辺について

λEℏk(σy cosϕ− σx sinϕ) = λEℏkUσzU−1 (13)

を得ることができる [23]。

次に、運動エネルギーの Hamiltonianと Rashbaのスピン軌道相互作用の Hamilto-

nianの和について、波動関数 ψ(x, y)を作用させると

(H0＋ HRSO)ψ(x, y) =

(
ℏ2k2

2me
+ λEℏkUσzU−1

)
ψ(x, y)

= U

(
ℏ2k2

2me
+ λEℏkσz

)
U−1ψ(x, y)

= U

(
ℏ2k2

2me
+ λEℏk 0

0 ℏ2k2

2me
− λEℏk

)
U−1ψ(x, y) (14)

であり、このときのエネルギー固有値は ϵ+ と ϵ− として

ϵ+ ≡ ℏ2k2

2me
+ λEℏk (15)

ϵ− ≡ ℏ2k2

2me
− λEℏk (16)

と定義することができる。ϵ+(−) と波数 k の関係を図 5のバンド図に示す。

− 0.04 − 0.02 0.00 0.02 0.04

0.00

0.02

0.04

0.06

0.08

0.10

-

+

k

図 5: Rashbaのスピン軌道相互作用の存在下におけるバンド図
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このとき、eは電荷素量、ℏは換算プランク定数、me は電子の質量、cは光の速度で

あり、電場の強さは E = 5 × 1012[V/m]を用いた。本節では、GaAsの二次元電子系

の場合を想定し、GaAsの換算質量m = 0.067me を採用した [24]。図 5より、Rashba

のスピン軌道相互によってスピンの縮退が解け、↑-スピンと ↓-スピンにそれぞれ分裂し
たバンド図が得られることが分かる。

1.4 磁気回転効果

強磁性体中の電子が持つスピンの方向と、物体自身の回転運動はスピン軌道相互作

用を介して結び付けられ、角運動量が相互に変換される現象を磁気回転効果と呼ぶ

[25, 26, 27, 28]。実験によって 1世紀前に相次いで発見され、物体の磁化に伴って物体

に回転運動を生じさせる現象は Einstein-de Haas効果 [27] 物体の回転運動が物体を磁

化させる現象は Barnett効果 [28] とそれぞれ呼ばれる。

近年、スピン流と電流、熱流の相互交換現象の研究が実験、理論の両面から研究が盛

んになる中で、スピン流と回転運動を相互交換も注目を浴び、理論の面から研究がされ

ている [29, 30, 31, 32, 33, 34, 35, 36]。

1.5 本論文の目的

本論文では、カイラル分子の分子接合におけるスピン角運動量と力学的角運動量の相

互変換現象を理論的な面から明らかにする。カイラル分子においても、強磁性体材料に

おける磁気回転効果と同様に、スピン軌道相互作用を介したスピン方向の変化によっ

て、分子に角運動量が受け渡され、力学的なトルクが誘起されることが期待される。一

本鎖 DNAの有効なモデルを用いて、誘起される力学的トルクとスピン流の関係を明ら

かにし、数値計算によってトルクの大きさを推定する。

1.6 本論文の構成

本論文は、次のような構成である。

第 2章では、本論文で用いる一本鎖 DNAの有効モデルについて説明し、両電極と一

本鎖 DNA の Hamiltonian、それらの界面の Tunneling Hamiltonian を定義する。次

に、Born-Oppenheimer近似の下でスピンの連続方程式を導出し、スピン流と力学的ト

ルクの関係を明らかにする。最後に、散乱理論からスピン流の Landauer型の公式を導

出し、定常状態で、スピン流が DNA分子に作用する力学的トルクを決めることを明ら

かにする。第 3章では、数値計算から得られた力学的トルクの入射エネルギー依存性と

DNAの鎖の長さ依存性を議論する。また、力学的トルクは周期性と大きさについて議

論する。第 4章では、本論文によって明らかになった結果をまとめた。付録では、詳細

な計算をまとめた。
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2 計算課程

2.1 一本鎖 DNAのモデルハミルトニアン

Electrode Electrode
Chiral molecule

Torque

図 6: 両端に電極を接続した DNA

本論文では、簡単のために、図 6 のように一本鎖 DNA の両端に電極を接続したモ

デルを考える。本節では、本論文で用いる一本鎖 DNA の有効なモデルについて説明

する。また、一本鎖 DNA、両端の電極の Hamiltonianと、それらの境界の Tunneling

Hamiltonianを定義する。

2.1.1 一重螺旋構造の DNA

J1

2

4

3

N

R
n

E
n+1,n

R
n+1

N-1

N-2

図 7: 一本鎖 DNAの有効モデル。全サイト数 Nmol = 32の場合。
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本節では、一次元の強束縛近似による鎖で作られ、一重螺旋構造の DNA分子のセッ

トアップ（図 7)について説明する。図 7の黒丸は原子核の質点の位置 (サイト)である。

螺旋一巻きをユニットセルとし、ユニットセル内含まれるサイト数を N、ユニットセル

間の距離を ∆h、螺旋半径を R とする。図 6の右の電極に近い側から数えて n番目の

サイトの位置ベクトルRn を

Rn = R[cos(φn + ϕ)x̂+ sin(φn + ϕ)ŷ] + ∆h
φn

2π
ẑ (17)

φn = n∆φ ,∆φ =
2π

N
(18)

と定義する [16]。このとき、φn は方位角、∆φはねじり角を表す。ここで、x、y、z 軸

方向の単位ベクトルを、それぞれ

x̂ = (1, 0, 0) (19)

ŷ = (0, 1, 0) (20)

ẑ = (0, 0, 1) (21)

とした。角度 ϕ は ẑ 軸周りの回転角であり、σ は Pauli 行列ベクトルである。次に、

Rashbaのスピン軌道相互作用による、スピンの歳差運動の回転軸方向を表すベクトル

Kn+1,n を以下のように与える。

Kn+1,n = K̂n,n+1|Kn+1,n| (22)

=
eℏ

4m2
ec

2
(Rn+1 −Rn)×En+1,n (23)

K̂n,n+1 はKn+1,n 方向の単位ベクトルである。また、Rn+1 −Rn は n番目のサイト

から n+ 1番目のサイトに向いた方向ベクトルであり、En+1,n は n+ 1番目と n番目

のサイト間の中点を貫き、ẑ 軸に垂直な電場を表している。En+1,n は以下のように定

義される [16]。

En+1,n = E0

[
cos(φn+1/2 + ϕ)x̂+ sin(φn+1/2 + ϕ)ŷ

]
(24)

さらに、式 (18)、式 (23)、式 (24)より、本論文のモデルにおけるスピン軌道相互作用

の強さは、

α = |Kn+1,n| =
eℏE0

4m2
ec

2

√
4R2 sin2

( π
N

)
+

(
∆h

N

)2

(25)

と求められる。導出過程の詳細は付録 Bにまとめた。式 (25)より、我々のモデルでは、

スピン軌道相互作用の強さが螺旋構造のパラメーター R、N、∆hと電場の強さ E0 に

よって決定され、サイトの番号 nには依存しないことが分かる。
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2.1.2 Hamiltonian

本節では、一本鎖DNA、左右の電極のHamiltonianと界面のTunneling Hamiltonian

を定義する。まず、系全体の HailtonianをHとし、以下のように定義する。

H = Hmol +HL +HR + V (26)

一本鎖 DNAの HaniltonianをHmol として次のように定義する [16]。

Hmol =

Nmol∑
n=1

ϵnc
†
ncn − J

Nmol−1∑
n=1

c†n+1Vncn +H.c. . (27)

ϵn は各サイト n におけるポテンシャルを表すが、以下では簡単のために ϵn = 0 とし

た。Nmol は一本鎖 DNA内に含まれる全サイト数、J は一本鎖 DNA内における最近

接のサイト間のホッピングである。一本鎖 DNA内の電子の生成・消滅演算子はスピノ

ル表示を用いて

cn =

(
cn↑
cn↓

)
. (28)

とする。また、Rashba のスピン軌道相互作用により、DNA 分子内を透過中の電子ス

ピンの方向が歳差することを記述する回転演算子を

Vn = eiKn,n+1·σ = cos(α) + i sin(α)K̂n,n+1 · σ (29)

と定義する。ベクトル Kn+1,n は、Rashba のスピン軌道相互作用によって、スピ

ンが歳差運動する回転軸の方向を表している。また、左右の電極の Hamiltonian を

Hr(r = R,L)として

Hr = −J0
Nr−1∑
n=1

c†r,n+1cr,n +H.c. (30)

と定義し、右側の電極を r = R、左側の電極を r = Lとする。J0 は、左右の電極にお

ける最近接のサイト間のホッピングである。このとき、両電極の電子の生成・消滅演算

子は、一本鎖 DNAの Hamiltonianの場合と同様に

cr,n =

(
cr,n↑
cr,n↓

)
. (31)

とする。最後に、界面の Tunneling Hamiltonianを V として、

V = vc†1cR,1 + vc†Nmol
cL,1 +H.c. (32)

と定義する。v は一本鎖 DNAと電極の界面における、サイト間のホッピングを表して

いる。
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2.2 スピンの連続方程式

本節では、Born-Oppenheimer近似の下、スピンの連続方程式を導くことにより、ス

ピン流と力学的トルクの直接的な関係を明らかにする (導出過程は付録 C)。

まず、一本鎖 DNAを理想的な剛体と考え、慣性モーメントを

I = NmolmIR
2 (33)

と定義する。Nmol は一本鎖 DNA内に含まれる全サイト数、mI は原子核の質量、Rは

DNAの螺旋半径である。これより、一本鎖 DNAの Lagrangianは

Lmol =
I

2
ϕ̇2 − ⟨ψ(ϕ)|H|ψ(ϕ)⟩ (34)

と表すことができる。このとき、電子の時間スケールは DNA分子を構成する原子核の

時間スケールよりも非常に短いので、Born-Oppenheimer近似の下では原子核は古典的

扱い、電子は量子力学的に扱う必要がある。したがって、右辺の第二項は電子の固有ベ

クトルを |ψ(ϕ)⟩として期待値をとった。さらに式 (34)より、Eular-Lagrange方程式

d

dt

(
∂Lmol

∂ϕ̇

)
+
∂Lmol

∂ϕ
= 0 (35)

を解くと、

Iϕ̈ = ⟨ψ(ϕ)|∂Hmol(ϕ)

∂ϕ
|ψ(ϕ)⟩ ≡ τ (36)

を得る [37]。式 (36) の左辺について次元解析すると、次元は N · m となり、トルク
の次元に一致する。ゆえに、力学的トルクを τ として定義する。式 (36) の右辺の

∂Hmol(ϕ)/∂ϕについては、式 (23)、式 (24)、式 (29)より

∂Hmol(ϕ)

∂ϕ
= −iJ sin(α)

(Nmol−1∑
n=1

c†n+1[K̂n+1,n × σ]zcn −H.c.
)

(37)

と求めることができる (付録 C)。

次に、式 (37)とスピン流の演算子の関係を明らかにする。まず、一本鎖 DNAの任意

の方向 ℓ̂(|ℓ̂| = 1)を向いた全スピン成分を

Smol · ℓ̂ =
ℏ
2

Nmol∑
n=1

c†n(ℓ̂ · σ)cn (38)

Smol = (Smol,x, Smol,y, Smol,z) (39)

と定義する。Heisenberg表示により、式 (39)の時間依存性を

Smol(t) = exp

[
i
H
ℏ
(t− t0)

]
Smol exp

[
−iH

ℏ
(t− t0)

]
(40)
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のように表しておく。よって、式 (39)と式 (40)から時間微分すると、Heisenbergの運

動方程式は

d

dt
[Smol(t) · ℓ̂] = I

L,ℓ̂
(t) + I

R,ℓ̂
(t) + J · ℓ̂ (41)

と求められる (付録 C)。ここで、式 (41)の右辺の第一項と第二項はスピン流の演算子

を表し、

IL(R),ℓ̂ =
iv

2

(
c†L(R),1(ℓ̂ · σ)c1(Nmol)

−H.c.
)

(42)

と置いた。さらに、右辺の第三項についても

J · ℓ̂ = −iJ sin(α)
(Nmol−1∑

n=1

c†n+1[ℓ̂ · (K̂n+1,n × σ)]cn −H.c.
)

(43)

と置いた。式 (43)は、ℓ̂ = ẑ のとき、式 (37)に一致することから、式 (41)は、

dSmol,z(t)

dt
=
∂Hmol(ϕ)

∂ϕ
+ IL,ẑ(t) + IR,ẑ(t) (44)

と書き換えることで、スピンの連続方程式を導出できた。一方、ℓ̂ = x̂、ℓ̂ = ŷ の場合

は、左右の電極で一本鎖 DNAが固定されていることから角運動量が保存しない。すな

わち、x̂、ŷ 軸周りの回転運動は取り出されないと考えられる。したがって、定常状態

dSmol,z(t)/dt = 0のとき、式 (36)と式 (44)から、さらに

Iϕ̈ = −⟨ψ(ϕ)|(IL,ẑ + IR,ẑ)|ψ(ϕ)⟩ = τ (45)

と書き換えることができる。以上より、スピン流と力学的トルクの関係を明らかにする

ことができた。
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2.3 Landauer型の公式

本節では、定常状態におけるスピンの連続方程式から力学的トルクの大きさを

求めるため、散乱理論の範囲内で式 (45) のスピン流演算子 IL,ẑ と IR,ẑ の期待値

⟨ψ(ϕ)|IL(R),ẑ|ψ(ϕ)⟩を Landauer型の公式 [38]として求める。

本節では、右側電極から電子を入射させた場合を考える。このときの電子の固有ベク

トル |ψ(ϕ)⟩について、|ℓσ⟩R = c†R,ℓσ|0⟩と置き換える。σはスピンの自由度である。こ
こで、|0⟩は真空状態を表し、生成演算子 c†R,ℓσ は、

c†R,ℓσ =

√
2

NR

NR∑
n=1

sin

(
2π

nℓ

NR

)
c†R,nσ (46)

のように定義する。また、HR|ℓσ⟩R = ER,ℓσ|ℓσ⟩R について、NR → ∞の極限におけ
るエネルギー固有値 ER,ℓσ は

ER,ℓσ = −2J0 cos

(
2πℓ

NR

)
(47)

である。このとき、電子の固有ベクトル |ℓσ⟩R の散乱状態 |ℓσ(+)(ϕ)⟩R は、以下の
Lippmann-Schwinger方程式から解くことができる [23]。

|ℓσ(+)(ϕ)⟩R = [1 +G(ER,ℓσ + i0)V ]|ℓσ⟩R (48)

ここで、G(E)は全系の Green関数演算子であり、

G(E) = [E −H]−1 . (49)

と表される。式 (45)の波動関数 |ψ(ϕ)⟩を散乱状態の波動関数 |ℓσ(+)(ϕ)⟩R に入れ替え
(詳細な計算は付録 Dを参照)、エネルギー E とスピンの自由度 σ を持ったスピンを右

側電極から注入したときのスピン流演算子 IL,ẑ、IR,ẑ の期待値を計算すると、

τ =
∑
ℓ

R⟨ℓσ(+)(ϕ)|(IL,ẑ + IR,ẑ)|ℓσ(+)(ϕ)⟩Rδ(ER,ℓσ − E)∆µ

= ∆µ
[
− gR↓,R↑ − gL↓,R↑ + gR↑,R↓ + gL↑,R↓

]
(50)

を得る。∆µ/eは一本鎖DNAの両端にかかる電圧である (図 6)。このとき、grσ,r′σ(E)

はスピンミキシングコンダクタンスを表し、以下のように定義した。

grσ,r′σ(E) = πρrσ(E)|r⟨1σ|T (E)|1σ⟩r′ |2ρr′σ̄(E) (51)

( ここで、σ と σ はスピンの自由度であり、σ =↑ (↓)のとき、σ =↓ (↑)である。また、
|1σ⟩r(r = R,L)は、一本鎖 DNAに隣接する電極内のサイトの波動関数であり、

|1σ⟩r = c†r,1σ|0⟩ (52)
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と表すことができる。そして、T (E)は T -行列演算子であり、

T (E) = V + V G(E)V (53)

である。式 (51)において、ρrσ(E)は局所状態密度であり、次のように定義した。

ρrσ(E) =
∑
ℓ

|r⟨1σ|ℓσ⟩r|
2
δ(E − Er,ℓσ) (54)

= −ImGrσ(E + i0)/π (55)

このとき、|r⟨1σ|ℓσ⟩r|
2
= (2/NR) sin

2(πℓ/NR)である。式 (50)は、力学的トルクを表

した Landauer型の公式である。式 (50)のスピンミキシングコンダクタンスについて、

gLσ,Lσ(E) =
1

π
ImΣLσ(E + i0) ImΣLσ(E + i0)

× |⟨Nmolσ|Gmol(E + i0)|Nmolσ⟩|2 (56)

gRσ,Rσ(E) =
1

π
ImΣRσ(E + i0) ImΣRσ(E + i0)

× |⟨1σ|Gmol(E + i0)|1σ⟩|2 (57)

gLσ,Rσ(E) =
1

π
ImΣLσ(E + i0) ImΣRσ(E + i0)

× |⟨Nmolσ|Gmol(E + i0)|1σ⟩|2 (58)

gRσ,Lσ(E) =
1

π
ImΣRσ(E + i0) ImΣLσ(E + i0)

× |⟨1σ|Gmol(E + i0)|Nmolσ⟩|2 (59)

上の 2 つの式は反射、下の 2 つの式は透過の過程を表す。このとき、一本鎖 DNA の

Green関数を

Gmol(E) =

[
E −Hmol −

∑
r,σ

Σrσ(E)|nrσ⟩⟨nrσ|

]−1

(60)

のように求め、自己エネルギーを

Σrσ(E) = v2Grσ(E) (61)

と定義した。界面の局所 Green関数は

Grσ(E + i0) = r⟨1σ|[E + i0−Hr]
−1|1σ⟩r

=
1

J0


ε−

√
ε2 − 1 (ε > 1)

ε− i
√
1− ε2 (|ε| ≤ 1)

ε+
√
ε2 − 1 (ε < −1)

(62)

であり、このとき ε = E/(2J)とした。式 (60)の逆行列を数値的に計算することでス

ピンミキシングコンダクタンスを求めることができる。次章では、本節の式 (50)から

スピン流によって誘起された力学的トルクについて数値計算の結果を議論する。
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3 結果と議論

本章では、スピン流の Landauer型の公式 [式 (50)を参照]から得られた力学的トル

クの特性を議論する。また、スピン流によって誘起された力学的トルクの大きさを現実

的なスケールと比較し、考察した。

3.1 力学的トルクの入射スピンのエネルギー依存性
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図 8: スピン軌道相互作用の強さで規格化された力学的トルクの入射電子スピンのエネ

ルギー依存性。パラメータは N = 10、J0 = J、v =
√
1.6J、∆h/R = 18.1を用いた。

(a) (b) は DNA分子の鎖の長さが (a)Nmol = 5, 7, 9, 10、(b)Nmol = 10, 11.13.15の場

合。
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図 8 は、ẑ 方向に沿って分極した電子スピンを右側電極から入射したとき、誘起さ

れた力学的トルクの入射電子スピンのエネルギー E 依存性を示している。図 8(a) は

DNA分子の鎖の長さ Nmol がユニットセル以下 (Nmol ≤ N = 10)の場合、図 8(b)は

DNA分子の鎖の長さがユニットセル以上 (Nmol ≥ N = 10)の場合である。図 8(a)(b)

から、力学的トルクは入射電子スピンのエネルギーに依存して振動することが確認でき

る。さらに、DNA分子の鎖の長さ Nmol ごとの力学的トルクの大きさの変化を見ると、

5 ≤ Nmol ≤ 15 の範囲内では、Nmol = 10 の周期で力学的トルクが振動することが分

かる。

3.2 力学的トルクの DNA分子の鎖の長さ依存性
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図 9: 入射された電子スピンのエネルギー E = 0における、力学的トルクの DNA分子

の長さ (Nmol)依存性。スピン軌道相互作用の強さがそれぞれ α = 0.1, 0.3, 0.5の場合

である。その他のパラメータは図 8と同様である。

図 9 は、図 8 において、入射スピンのエネルギーが E = 0 の場合における力学的

トルクの DNA 分子の鎖の長さ依存性を示したものである。図 9 から、力学的トル

クは DNA 分子の鎖の長さに依存して周期的に振動し、スピン軌道相互作用の強さが

0.1 ≤ α ≤ 0.5の範囲では、スピン軌道相互作用を強くすると、トルクの振動周期が短

くなることが分かった。
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図 10: 入射された電子スピンのエネルギー E = 0における、力学的トルクの DNA分

子の鎖の長さ依存性。ユニットセルに含まれるサイト数がそれぞれ N = 10, 15, 20 の

場合。(a) (b) は (a) 強いスピン軌道相互作用 α = 0.6、(b) 弱いスピン軌道相互作用

α = 0.01の場合。

図 10 は、ユニットセルに含まれるサイト数 N = 10, 15, 20 ごとの力学的トルクの

DNA分子の鎖の長さ依存性を示したものである。図 10(a)より、強いスピン軌道相互

作用 α = 0.6 の下では、ユニットセルに含まれるサイト数に関係なく、力学的トルク

の振動周期は一致している。つまり、力学的トルクの振動周期はユニットセルに含まれ

るサイト数に依存しないことが分かる。一方、図 10(b)より、弱いスピン軌道相互作用

α = 0.01 の下では、力学的トルクの振動周期がユニットセルに含まれるサイト数と一

致する。したがって、力学的トルクの振動周期はユニットセルに含まれるサイト数に強

く依存していることが分かる。
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図 11: (a) 一本鎖 DNAの Hamiltonian式 (27)の拡張ブリルアンゾーンで表されたバ

ンド構造 [式 (156)を参照]。このときのスピン軌道相互作用の強さは α = 0.3である。

スピン軌道相互作用と分子の螺旋構造により、2つのバンドがシフトしている。(b) ユ

ニットセル内のサイト数ごとのトルクの振動周期のスピン軌道相互作用の強さ依存性。

図中のドットは、それぞれ図 9におけるスピン軌道相互作用の強さ α = 0.1, 0.3, 0.5の

場合に対応している。

図 11(a)は、スピン軌道相互作用の強さが α = 0.3における一本鎖 DNAの Hamil-

tonianを拡張ブリルアンゾーンで表したバンド構造である。このとき、力学的トルクの
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振動周期 N0 は、図 11(a)から、2つの波数の差 k+ − k− によって求められ、以下のよ

うに表すことができる (詳細な導出過程は付録 Eを参照)。

N0 =
2π

k+ − k−
=

π

∆k
(63)

式 (63)はスピン軌道相互作用の強さが α → 0の極限で N0 = N となることを付録 E

で確認した。

また、図 11(b)は、式 (63)において力学的トルクの振動周期 N0(縦軸)とスピン軌道

相互作用の強さ α(横軸)の関係を表したものである。図 11(b)から、スピン軌道相互作

用の強さ α ≥ 0.6では、力学的トルクの振動周期がユニットセル内に含まれるサイト数

によらず、スピン軌道相互作用を強くするほどトルクの振動周期が短くなることが分か

る。さらに、弱いスピン軌道相互作用 α ≤ 0.6の下では、ユニットセル内のサイト数N

が多いほどトルクの振動周期が長くなることが確認できる。したがって、トルク振動周

期がユニットセル内のサイト数に依存することが分かる。

3.3 力学的トルクの大きさ
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図 12: 図 9における力学的トルクの最大値。スピン軌道相互作用の強さ α = 0.3、DNA

分子の鎖の長さ Nmol = 5, 14, 23の場合。

本節では、具体的に誘起された力学的トルクの大きさを見積もる。図 12から、スピ

ン軌道相互作用によって規格化された力学的トルクの最大値の平均を約 τ/α∆µ = 0.15

と見積もる。∆µは、左右の電極間の化学ポテンシャル差 (図 6)である。その上限は、

一本鎖 DNAのバンド幅で決まる。このとき、スピン軌道相互作用の強さ α = 0.3、左
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右の電極間の化学ポテンシャルが ∆µ = 120[meV ] なので [39]、力学的トルクの大き

さは

τ = 0.15× α∆µ

= 0.15× 0.3× 120× 10−3 × 1.60218× 10−19

= 8.651772× 10−21

∼ 8.7× 10−21[N ·m] . (64)

である。計算の途中、電子ボルトをジュールに換算するため、以下の換算式を使った。

1[eV] = 1.60218× 10−19[J] (65)

また、一般的にトルクを求める式は、物体にかかる力の大きさ F と DNA分子の螺旋半

径 (腕の長さ)Rから
τ = F ×R (66)

のように表される。すなわち、式 (64)の結果から、DNA分子に作用する力の大きさは

F =
τ

R
(67)

∼ 8.7× 10−21

10−9

= 0.87× 10−12[N] (68)

である。したがって、DNA分子には約 0.87pNの力が作用していることが評価できる。

この値は、二重螺旋 DNAのエントロピー弾性力 (約 10pN)[40, 41, 42]と比較して無視

できない大きさと考えられる。

3.4 一本鎖 DNAのスピン分解コンダクタンス

図 13は DNA分子の鎖の長さ Nmol = 23において、スピン分極をしていない電子を

注入したときの入射電子スピンエネルギーに依存したスピン分解コンダクタンスであ

る。それぞれ ↑スピン、↓スピンのスピン分解コンダクタンスは

G↑RK = 4π(gL↑,R↑ + gL↑,R↓) , (69)

G↓RK = 4π(gL↓,R↑ + gL↓,R↓) , (70)

であり、RK = h/e2 は von Klitzing 定数である。このとき、↑-スピンのスピン分解コ
ンダクタンスは ↓-スピンのスピン分解コンダクタンスと一致しているため、出力電流は
スピン分極しない。この結果は、Bardarsonの定理から推定することができる [42]。こ

の定理は、時間反転対称であり、単一チャネルを持つ二端子の導体については、スピン

量子化軸を適切に選ぶことによって、スピン分解透過確率がスピン空間において対角化

されることを意味する。さらに、↑-スピン透過確率と ↓-スピン透過確率は同一である。
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それゆえ、注入する電子スピンがスピン分極していない場合は力学的トルクが誘起され

ない。
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図 13: DNA分子の鎖の長さ Nmol = 23における、スピン分解コンダクタンスの入射電

子スピンのエネルギー依存性。実線は ↑スピン、破線は ↓スピンにおけるスピン分解コ
ンダクタンス。

このとき、一本鎖 DNA 内に流れる電流 I は、一本鎖 DNA のバンド幅 ∆µ =

120[meV ]、図 13におけるスピン分解コンダクタンスの最大値 G↑(↓) = 0.5を採用して、

I =
∆µ/e

G↑(↓)RK

(71)

∼ 120× 10−3

0.5× 25.8× 103

∼ 9.30× 10−6[A] (72)

であり、9.30[µA]の電流が流れることが分かった。von Klitzing 定数はRK = 25.8[kΩ]

を用いた。
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4 まとめ

本論文では、両端を電極に接続した一重螺旋構造の DNA 分子を想定した。このよ

うなセットアップにおいて、スピン分極した電流を DNA分子に注入することにより、

スピン軌道相互作用を介して力学的トルクが誘起され、DNA 分子に作用する現象に

ついて議論した。スピンの連続方程式はカイラル分子における微視的な Hamiltonian

から導出することができ、スピン流と定常状態における力学的トルクが結びつけられ

ることを明らかにした。また、スピンミキシングコンダクタンスを含んだスピン流の

Landauer型の公式を導出し、スピン反転透過と反射のプロセスの反作用として生じる

力学的トルクを数値的に解析した。誘起された力学的トルクは DNA分子の長さに依存

して周期的に振動し、その周期はスピン軌道相互作用の強度と螺旋構造に依存すること

を明らかにした。スピン軌道相互作用が強い範囲では、トルクの振動周期がスピン軌道

相互作用の強さに依存して変化し、非常に弱い極限では、トルクの振動周期がユニット

セル内に含まれるサイト数に依存することを明らかにした。このとき、スピン流から取

り出されたトルクによって、DNA分子に加わる力の最大値は約 0.87pNであり、DNA

分子のエントロピー弾性力の強さが 10pN程度であることからも、DNA分子に作用す

る力の強さとして無視できない値であることが確認された。
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付録 A 相対論的量子論によるスピン軌道相互作用の導出

本章では、参考文献 [43] に沿って、相対論的量子論からスピン軌道相互作用を導出

する。

まず、Diracの方程式を

iℏ
∂

∂t
ψ =

(
cα · p+ βmec

2
)
ψ (73)

と定義する。このとき、Dirac行列 α、β は 4× 4行列として

α = (αx, αy, αz) , β =

(
I 0
0 −I

)
(74)

かつ、

α1 =

(
0 σx
σx 0

)
, α2 =

(
0 σy
σy 0

)
, α3 =

(
0 σz
σz 0

)
(75)

のように表した。I は単位行列、σx、σy、σz は Pauli行列である。また、運動量 pは

p = (px, py, pz) (76)

= −iℏ
(
∂

∂x
,
∂

∂y
,
∂

∂z

)
(77)

とする。

次に、電磁場を表すため、ベクトルポテンシャルAとスカラーポテンシャル Φを

E = −∇Φ− ∂A

∂t
(78)

B = ∇×A (79)

のように導入する。電子が持つ電荷は −eなので、

p→ p+ eA (80)

iℏ
∂

∂t
→ iℏ

∂

∂t
− eΦ (81)

のように置換すると、式 (73)は[
iℏ
∂

∂t
+ eΦ− (cα · (p+ eA) + βmec

2)

]
ψ = 0 (82)

と表すことができる。このとき、非相対論的な場合と同様に、式 (82)の定常解は、

ψ(r, t) = e−iϵt/ℏφ(r) (83)
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である。ϵ = ℏω はエネルギー固有値であり、φ(r)は式 (83)を式 (82)に代入したとき

に得られる方程式の解である。ここで、φ(r)は、

φ(r) =


φ1(r)
φ2(r)
φ3(r)
φ4(r)

 (84)

の 4成分の関数であるが、以下の議論では便宜上、

φ(r) =

(
φ+(r)
φ−(r)

)
, φ+(r) =

(
φ1(r)
φ2(r)

)
, φ−(r) =

(
φ3(r)
φ4(r)

)
(85)

と置き換えておく。式 (83)を式 (82)に代入すると、(
ϵ+ eΦ−mec

2 −cσ · (p+ eA)
−cσ · (p+ eA) ϵ+ eΦ+mec

2

)
φ(r) =

(
0
0

)
　 (86)

すなわち、

(ϵ+ eΦ−mec
2)φ+(r)− cσ · (p+ eA)φ−(r) = 0 (87)

(ϵ+ eΦ+mec
2)φ−(r)− cσ · (p+ eA)φ+(r) = 0 (88)

が得られる。このとき、相対論的な静止エネルギー ϵ = mec
2 の近傍の場合を考えれば、

|ϵ′| ≪ mec
2 として

ϵ = mec
2 + ϵ′ (89)

とおくと、式 (87)と式 (88)は、

(ϵ′ + eΦ)φ+(r)− (cσ · (p+ eA))φ−(r) = 0 (90)

(2mec
2 + eΦ)φ−(r)− (cσ · (p+ eA))φ+(r) = 0 (91)

となる。式 (90)と式 (91)から、φ−(r)を消去し、1/c2 の最低次で展開すると

(ϵ′ + eΦ)φ+(r) = σ · (p+ eA)
1

2me + eΦ/c2
σ · (p+ eA)φ+(r) (92)

≃
(

1

2me
[σ · (p+ eA)] [σ · (p+ eA)]− e

4m2
ec

2
(σ · p)Φ(σ · p)

)
φ+(r)

(93)

である。ここで、恒等式 (C、D は任意のベクトル)

(σ ·C)(σ ·D) = C ·D + iσ · (C ×D) (94)

の関係を利用すれば、式 (93)の右辺の第 1項について

[σ · (p+ eA)] [σ · (p+ eA)]φ+(r) =
[
(p+ eA)2 + iσ · (p+ eA)× (p+ eA)

]
φ+(r)

= (p+ eA)2φ+(r) + ieσ · [p× (Aφ+(r)) +A× (pφ+(r))]

= (p+ eA)2φ+(r) + eℏσ ·Bφ+(r) + ieσ · [A× (pφ+(r))]

(95)
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第 2項について

[(σ · p)Φ(σ · p)]φ+(r) = (σ · pΦ)(σ · pφ+(r))

= (pΦ · pφ+(r)) + iσ · (pΦ× pφ+(r))

= iℏE · pφ+(r) + Φp · pφ+(r)− ℏσ · (E × p)φ+(r)

(96)

と計算できる。これを利用して、式 (93)の主要な項だけを計算すると、

(ϵ′ + eΦ)φ+(r) ≃
[

1

2me
(p+ eA)2 +

eℏ
2me

σ ·B +
eℏ

4m2
ec

2
σ · (E × p)

]
φ+(r) (97)

と表すことができる。このとき、第 3項がスピン軌道相互作用の項

HSO =
eℏ

4m2
ec

2
σ · (E × p) (98)

である。第 1 項は電磁場内を運動する電子の Hamiltonian を表し、第 2 項は Zeeman

エネルギーを表している。
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付録 B スピン軌道相互作用の強さの導出

本節では、節 2.1.1で導いた式 (25)の導出過程の詳細を示す。まず、スピン軌道相互

作用の強さ |Kn+1,n|について、式 (23)から、

α = |Kn+1,n|

=
eℏE0

4m2
ec

2

√
[(Rn+1 −Rn)×En+1,n]

2
(99)

と表すことができる。このとき、根号の中のベクトル積の平方は、スカラー四重積の関

係により

[(Rn+1 −Rn)×En+1,n]
2
= |Rn+1 −Rn|2|En+1,n|2 − [(Rn+1 −Rn) ·En+1,n]

2

(100)

のように変形することができる。ここで、一本鎖 DNAの n番目のサイトから n+ 1番

目のサイトに向かうベクトルと電場ベクトルは常に直交することから、

(Rn+1 −Rn) ·En+1,n = 0 (101)

の関係が分かるので、式 (100)の第 1項のみを計算すればよい。すなわち、式 (18)と

式 (24)より、n番目のサイトから n+ 1番目のサイトへ向かうベクトルの平方は

|Rn+1 −Rn|2 = R2 [cos(φn+1 + ϕ)− cos(φn + ϕ)]
2

+R2 [sin(φn+1 + ϕ)− sin(φn + ϕ)]
2
+

[
∆h

2π
(φn+1 − φn)

]2
= R2

[
−2 sin

(
φn+1 + φn

2
+ ϕ

)
sin

(
φn+1 − φn

2

)]2
+R2

[
2 cos

(
φn+1 + φn

2
+ ϕ

)
sin

(
φn+1 − φn

2

)]2
+

(
∆h

N

)2

= 4R2 sin2
(
φn+1 − φn

2

)
+

(
∆h

N

)2

= 4R2 sin2
( π
N

)
+

(
∆h

N

)2

(102)

と求められ、電場ベクトルの平方も

|En+1,n|2 = E0 (103)

のように求められるので、式 (99)は

α =
eℏE0

4m2
ec

2

√
4R2 sin2

( π
N

)
+

(
∆h

N

)2

(104)

である。
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付録 C スピンの連続方程式の導出

式 (39)より、任意の方向を向いたスピンの和について、スピンの自由度 σ を露わに

書いて表すと

Smol · ℓ̂ =
ℏ
2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

c†n,σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cn,σ′ (105)

のように書き換えることができる。Heisenberg 表示の下、式 (105) の時間微分を計算

すると、

d

dt

(
Smol · ℓ̂

)
=

ℏ
2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

d

dt

(
c†n,σcn,σ′

)
=

ℏ
2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

(
i

ℏ
[
H, c†n,σcn,σ′

])

=
i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

([
Hmol, c

†
n,σcn,σ′

]
+
[
V, c†n,σcn,σ′

])
(106)

のようになる。このとき、右側電極の HamiltonianのHR、左側電極のHamiltonianの

HLと、一本鎖DNAの生成・消滅演算子 c†n,σcn,σ′ は可換なので、
[
HR(L), c

†
n,σcn,σ′

]
= 0

とした。式 (106)の第１項、第２項を詳しく計算すると、第１項は

i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[
Hmol, c

†
n,σcn,σ′

]
=
i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

([
Hmol, c

†
n,σ

]
cn,σ′ + c†n,σ [Hmol, cn,σ′ ]

)
=
i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[
−J

Nmol−1∑
n′=1

∑
σ1,σ2

c†n′+1,σ1
[V ′

n]σ1,σ2
cn′,σ2 , c

†
n,σ

]
cn,σ′

+c†n,σ

[
−J

Nmol−1∑
n′=1

∑
σ1,σ2

c†n′+1,σ1
[V ′

n]σ1,σ2
cn′,σ2

, cn,σ′

]
+H.c.

= − iJ
2

Nmol∑
n=1

Nmol−1∑
n′=1

∑
σ,σ′

∑
σ1,σ2

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[V ′
n]σ1,σ2

×
( [
c†n′+1,σ1

(
δn′,nδσ2,σ − c†n,σcn′,σ2

)
+ c†n′+1,σ1

c†n,σcn′,σ2

]
cn,σ′

+c†n,σ

[
c†n′+1,σ1

cn,σ′cn′,σ2 −
(
δn,n′+1δσ′,σ1 − c†n′+1,σ1

cn,σ′

)
cn′,σ2

]
+H.c.

)
= − iJ

2

Nmol∑
n=1

Nmol−1∑
n′=1

∑
σ,σ′

∑
σ1,σ2

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[V ′
n]σ1,σ2

c†n′+1,σ1
δn′,nδσ2,σcn,σ′
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+
iJ

2

Nmol∑
n=1

Nmol−1∑
n′=1

∑
σ,σ′

∑
σ1,σ2

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[V ′
n]σ1,σ2

c†n,σδn,n′+1δσ′,σ1cn′,σ2 +H.c.

= − iJ
2

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ1

c†n+1,σ1
[Vn]σ1,σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cn,σ′

+
iJ

2

Nmol∑
n=2

∑
σ,σ′

∑
σ2

c†n,σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[Vn−1]σ′,σ2
cn−1,σ2

+H.c.

= − iJ
2

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ1

c†n+1,σ1
[Vn]σ1,σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cn,σ′

+
iJ

2

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ2

c†n+1,σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[Vn]σ′,σ2
cn,σ2

+H.c. (107)

となる。ここで、第１項と第２項のスピンのダミーインデックスを統一すると、

− iJ
2

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ1

c†n+1,σ1

(
[Vn]σ1,σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

−
[
ℓ̂ · σ

]
σ1,σ

[Vn]σ,σ′

)
cn,σ′ +H.c.

= − iJ
2

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ1

c†n+1,σ1

[
Vn, ℓ̂ · σ

]
σ1,σ′

cn,σ′ +H.c. (108)

さらに、Vn について、

Vn = cosα+ i sinα (Kn+1,n · σ) (109)

のように書いておくと、Vn と ℓ̂ · σ の交換関係は[
Vn, ℓ̂ · σ

]
= i sinα

[
Kn+1,n · σ, ℓ̂ · σ

]
= i sinα

[
(Kn+1,n · σ)(ℓ̂ · σ)− (ℓ̂ · σ)(Kn+1,n · σ)

]
= −2 sinα

[
σ(Kn+1,n × ℓ̂)

]
= 2 sinα

[
ℓ̂ · (Kn+1,n × σ)

]
(110)

すなわち、

i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[
Hmol, c

†
n,σcn,σ′

]
= −iJ sinα

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

c†n+1,σ

[
ℓ̂ · (Kn+1,n × σ)

]
σ,σ′

cn,σ′ +H.c. (111)

と求めることができる。次に、第２項について、

i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[
V, c†n,σcn,σ′

]
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=
i

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

([
VR, c

†
n,σcn,σ′

]
+
[
VL, c

†
n,σcn,σ′

])
=
iv

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ3

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

×
([
c†R,1σ3

c1σ3 + c†1σ3
cR,1σ3 , c

†
n,σcn,σ′

]
+
[
c†L,1σ3

cNmolσ3 + c†Nmolσ3
cL,1σ3 , c

†
n,σcn,σ′

])
=
iv

2

Nmol∑
n=1

∑
σ,σ′

∑
σ3

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

[
c†R,1σ3

(δ1,nδσ3,σ)cn,σ′ − c†n,σ(δn,1δσ′,σ3
)cR,1σ3

]
+
[
c†L,1σ3

(δNmol,nδσ3,σ)cn,σ′ − c†n,σ(δn,Nmol
δσ,σ3)cL,1σ3

]
=
iv

2

∑
σ,σ′

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

(
c†R,1σc1σ′ − c†1σcR,1σ′ + c†L,1σcNmolσ′ − c†Nmolσ

cL,1σ′

)
=
iv

2

∑
σ,σ′

(
c†R,1σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

c1σ′ − c†1σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cR,1σ′

)

+

(
c†L,1σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cNmolσ′ − c†Nmolσ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cL,1σ′

)
= IR,ℓ̂ + IL,ℓ̂ (112)

ここで、スピン流の演算子は

IR,ℓ̂ =
iv

2

∑
σ,σ′

c†R,1σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

c1σ′ − c†1σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cR,1σ′

=
iv

2

(
c†R,1(ℓ̂ · σ)c1 − c†1(ℓ̂ · σ)cR,1

)
(113)

IL,ℓ̂ =
iv

2

∑
σ,σ′

c†L,1σ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cNmolσ′ − c†Nmolσ

[
ℓ̂ · σ

]
σ,σ′

cL,1σ′

=
iv

2

(
c†L,1(ℓ̂ · σ)cNmol

− c†Nmol
(ℓ̂ · σ)cL,1

)
(114)

と定義した。式 (106)、式 (111)と式 (112)より、

d

dt

(
Smol · ℓ̂

)
= −iJ sinα

Nmol−1∑
n=1

∑
σ,σ′

c†n+1,σ

[
ℓ̂ · (Kn+1,n × σ)

]
σ,σ′

cn,σ′ +H.c.

+IR,ℓ̂ + IL,ℓ̂ (115)

のように求めることができる。これは、2.2章の式 (41)に一致する。右辺の第 1項の z

成分を考えると

∂Hmol

∂ϕ
= −J

Nmol−1∑
n=1

c†n+1

∂Vn
∂ϕ

cn +H.c. (116)

ここで、∂Vn/∂ϕは

∂Vn
∂ϕ

=
∂

∂ϕ
(cosα+ i sinα (Kn+1,n · σ))
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= i sinα
∂

∂ϕ
(Kn+1,n · σ) (117)

であり、さらにKn+1.n は

Kn+1,n =

 Kx

Ky

Kz

 = λE0

 −∆h
N sin(φn+ 1

2
+ ϕ)

∆h
N cos(φn+ 1

2
+ ϕ)

−2R sin(φn+ 1
2
)

 (118)

なので、式（29）は式（118）から

i sinα
∂

∂ϕ
(Kn+1,n · σ) = −i sinαλE0∆h

N

[
cos(φn+ 1

2
+ ϕ)σx + sin(φn+ 1

2
+ ϕ)σy

]
= i sinα(Kxσy −Kyσx)

= i sinα [Kn+1,n × σ]z (119)

と求められる。すなわち、式（116）と式（119）より、Hmol の回転角微分は

∂Hmol

∂ϕ
= −iJ sinα

Nmol−1∑
n=1

c†n+1 [Kn+1,n × σ]z cn +H.c. (120)

である。式 (115)で ℓ̂ = ẑ のとき、式（120）から第 1項が力学的トルクの次元を持ち、

スピンの連続方程式
d

dt
(Smol · ℓ̂) =

∂Hmol

∂ϕ
+ IR,z + IL,z (121)

を得る。このとき、スピン流の演算子の z 成分は、

IR,z =
iv

2

(
c†R,1σzc1 − c†1σzcR,1

)
(122)

IL,z =
iv

2

(
c†L,1σzcNmol

− c†Nmol
σzcL,1

)
(123)

である。
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付録 D スピン流の期待値

一本鎖 DNAの右側から偏極スピンを入射させた場合における、散乱状態の波動関数

によるスピン流の演算子の期待値は

⟨Ir⟩R,ℓσ ≡ R⟨ℓσ(+)(ϕ)|IR|ℓσ(+)(ϕ)⟩R
=
∑
ℓ′,σ′

∑
r=L,R

R⟨ℓσ(+)(ϕ)|ℓ′σ′⟩r⟨ℓ′σ′|IR,ℓ̂|ℓσ
(+)(ϕ)⟩R , (124)

のように表すことができ、r = L,Rである。このとき、完備性の条件、

1 =
∑

r=L,R

∑
ℓ

∑
σ=↑,↓

|ℓσ⟩r⟨ℓσ| (125)

を用いた。次に、DNA分子内での散乱状態を無視して

r⟨ℓ′σ′|Ir = − i

2 r⟨ℓ′σ′|V σ′ (126)

の関係を使うと、式 (124)は

⟨Ir⟩R,ℓσ = − i

2

∑
ℓ′,σ′

∑
r=L,R

σ′
R⟨kσ(+)(ϕ)|ℓ′σ′⟩r⟨ℓ′σ′|V |ℓσ(+)(ϕ)⟩R

= − i

2

∑
ℓ′,σ′

∑
r=L,R

σ′
R⟨ℓσ(+)(ϕ)|ℓ′σ′⟩r⟨ℓ′σ′|T (ER,ℓσ + i0)|ℓσ⟩R (127)

のように書き換えることができ、R⟨ℓσ(+)(ϕ)|ℓ′σ′⟩r については、Lippmann-Schwinger

方程式 [23]

|ℓσ(+)(ϕ)⟩R = [1 +G0(ER,ℓσ + i0)T (ER,ℓσ + i0)]|ℓσ⟩R (128)

と自由電子の Green関数演算子

G0(E) = [E −Hmol −HL −HR]
−1 (129)

を用いることにより、

R⟨ℓσ(+)(ϕ)|ℓ′σ′⟩r = δR,rδℓ,ℓ′δσ,σ′ +
R⟨ℓσ|T (ER,ℓσ − i0)|ℓ′σ′⟩r
ER,ℓσ − i0− Er,ℓ′σ′

(130)

のように求めることができる。したがって、式 (127)は

⟨Ir⟩R,ℓσ = σ
δR,r

2
ImR⟨ℓσ|T (ER,ℓσ + i0)|ℓσ⟩R

+
π

2

∑
ℓ′,σ′

∑
r=L,R

σ′δ(ER,ℓσ − Er,ℓ′σ′)|r⟨ℓ′σ′|T (ER,ℓσ + i0)|ℓσ⟩R|2(131)
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のように書き換えられる。第一項は光学定理 [23]により、

ImR⟨ℓσ|T (ER,ℓσ+i0)|ℓσ⟩R = −π
∑

r′,ℓ′,σ′

|r′⟨ℓ′σ′|T (ER,ℓσ+i0)|ℓσ⟩R|2δ(ER,ℓσ−Er′,ℓ′σ′) ,

(132)

と求められる。DNA分子内での散乱状態を無視しているので、式 (131)に代入すると

次のように求められる。

⟨Ir⟩R,ℓσ =
∑
r′,σ′

σ′δr′,r − σδR,r

2

×π
∑
ℓ′

|r′⟨ℓ′σ′|T (ER,ℓσ + i0)|ℓσ⟩R|2δ(ER,ℓσ − Er′,ℓ′σ′) (133)

右側電極のエネルギー準位の間隔 δE の範囲 E < ER,ℓσ < E + δE にある電子によっ

て、力学的トルクは

τ =
∑

r,r′,σ′

σ′δr′,r − σδR,r

2
gσ′r,σR δE , (134)

となる。ここで、grσ′,Rσ はスピン分解コンダクタンスであり、

gr′σ′,rσ = π
∑
ℓ′,ℓ

|r′⟨ℓ′σ′|T (ER,ℓσ + i0)|ℓσ⟩R|2δ(ER,ℓσ − Er′,ℓ′σ′)δ(ER,ℓσ − E)

= πρr′σ′(E)|r′⟨1σ′|T (E + i0)|1σ⟩r|2ρrσ(E) , (135)

と表す。局所状態密度 ρrσ（E)は式（55）で与えられる。

分子接合にバイアスがかけられたとき、スピン流に寄与する電子のエネルギー E の

範囲は µL < E < µL +∆µであり、µL は左側電極の化学ポテンシャルを表している。

したがって、式（134）の δE を化学ポテンシャル差 ∆µに置き換えることで、線形応

答の範囲内と絶対零度の条件下で式 (50)を得ることができる。
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付録 E 力学的トルクの振動周期

本章では、式（27）の一本鎖 DNAのハミルトニアンを対角化することで、力学的ト

ルクの振動周期を数値的に説明する。

式（27）の生成・消滅演算子について、周期的境界条件、cj = cj+Nmol
を新たに導入

する。このとき、DNA分子上のサイト数 Nmol は、ユニットセルの数M(M は正の整

数)を導入することで、ユニットセル内のサイト数 N の整数倍 Nmol = MN で表すよ

うにする。このような準備から、一本鎖 DNA の Hamiltonian を以下のように書き換

える [16]。

Hmol = −J
M∑

m=1

N∑
n=1

c†m,n+1Vncm,n +H.c. , (136)

このとき、各サイトのポテンシャル ϵn は ϵn = 0とした。さらに、生成・消滅演算子に

以下の境界条件を設ける。

cm,n+N = cm+1,n , cm+M,n = cm,n . (137)

次のように離散フーリエ変換を導入すると

c†ℓ,n =
1√
M

M∑
m=1

ei2πℓm/Mc†m,n , (138)

式 (27)の Hamiltonianは

Hmol =

M/2−1∑
ℓ=−M/2

Hmol(ℓ) , (139)

かつ、

Hmol(ℓ) = −J
N−1∑
n=1

c†ℓ,n+1Vncℓ,n

−Jc†ℓ,1VNcℓ,Ne
−i2πℓ/M +H.c. . (140)

と書き換えられる。このとき、Hmol(ℓ)は Bloch Hamiltonianである。スピンの回転演

算子 Vn は式 (29)より、

Vn = exp[−i((n+ 1/2)∆φ+ π/2 + ϕ)σz/2]e
iαn̂·σ

× exp[i((n+ 1/2)∆φ+ π/2 + ϕ)σz/2] (141)

のように書き換えることができる。n̂は単位ベクトルであり、次のように与えられる。

n̂ = [sin(θ), 0, cos(θ)]T ,

tan(θ) = − ∆h∆φ

4πR sin(∆φ/2)
. (142)
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式 (141)を簡単にするために、ẑ 軸周りの回転角を ϕ = −∆φ/2− π/2 = −π/N − π/2

とすると、
Vn = e−in∆φσz/2eiαn̂·σein∆φσz/2 (143)

となる。ここで、生成・消滅演算子を

c̃ℓ,n = ei2πℓn/(MN)e−in∆φ(σz−1)/2cℓ,n (144)

のように変換することによって、DNA分子上の各サイトでスピンの量子化軸を回転さ

せる（回転した演算子は周期的境界条件 c̃ℓ,n+N = c̃ℓ,n に従う）。この回転により、式

(140)の Hamiltonianを対角化することができる。以下の離散フーリエ変換

c̃†ℓ,p =
1√
N

N∑
n=1

ei2πpn/N c̃†ℓ,n (145)

を使うと、Hamiltonianは

Hmol(ℓ) =

N−1∑
p=0

c̃†ℓ,pHp(ℓ)c̃ℓ,p , (146)

かつ、

Hp(ℓ) = −J exp
[
− i
( (2p+ 1)π

N
+ k(ℓ)

)]
× exp

[
iπσz/N

]
exp

[
iαn̂ · σ

]
+H.c. (147)

と書き換えられる。このとき、波数を k（ℓ）= 2πℓ/M と表し、pはバンド指数である。

そして、次のような関係を導入する。

exp
[
iπσz/N

]
exp

[
iαn̂ · σ

]
= B01+ iσ ·B , (148)

このとき、B2
0 + |B|2 = 1を満たし、

B0 = cos
( π
N

)
cos(α)− cos(θ) sin

( π
N

)
sin(α) ,

Bx = sin(θ) cos
( π
N

)
sin(α) ,

By = − sin(θ) sin
( π
N

)
sin(α) ,

Bz = cos(θ) cos
( π
N

)
sin(α) + sin

( π
N

)
cos(α) . (149)

である。これらから、式 (147)は

Hp(ℓ) = −2J
[
B0 cos

( (2p+ 1)π

N
+ k(ℓ)

)
−σ ·B sin

( (2p+ 1)π

N
+ k(ℓ)

)]
(150)
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と表すことができる。このとき、エネルギーは

Ep,±[k(ℓ)] = −2J cos
( (2p+ 1)π

N
+ k(ℓ)±∆k

)
, (151)

と求められる。∆k は位相シフトであり、

∆k = arctan

(
|B|
B0

)
. (152)

と表される。スピン軌道相互作用が存在しない場合 (α = 0 のとき)、位相シフトは

∆k = π/N となり、エネルギー固有値は

Ep,+ [k（ℓ）] = −2J cos [k（ℓ)/N + 2π（p+ 1)/N ] (153)

Ep,−[k（ℓ）] = −2J cos[k（ℓ)/N + 2πp/N ] (154)

のように求められる。スピン軌道相互作用が存在しない場合でも、↑-スピンと ↓-スピン
のエネルギー分散は一致しない (Ep,+[k（ℓ）] ̸= Ep,−[k（ℓ）])。一般に、与えられたエネ

ルギー E には、左右に動く電子と 2つのスピン成分に関連する 4つの波数が存在する。

左側に移動する電子に対応する波数ベクトルは、

k± = arccos

(
− E

2J

)
∓∆k − π

N
, (155)

と表すことができる。また、エネルギー E を拡張ゾーン形式で表すと、

E±(k) = −2J cos(k/N + π/N ±∆k) . (156)

となる。したがって、k の周期は 2πN であることが分かる。伝搬する電子の 2つのス

ピンの波動関数は異なる波数ベクトルを有するので、伝搬は２つの波動関数の干渉、す

なわちスピン歳差運動を伴う。結果として生じる振動の周期性 N0（この場合は力学的

トルク）は、2つの波数ベクトルの差、つまり、

N0 =
2π

k+ − k−
=

π

∆k
. (157)

で説明することができる。
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付録 F Pythonのコード

本章では、本研究の数値計算で用いた Pythonのコードの詳細を示す。

図のラベル
-----------------------------------------------

from matplotlib import rc

def setprop():
rc(’font’, **{’family’: ’serif’, ’serif’: [’times new roman’]})
rc(’font’,weight = ’bold’)
rc(’text’, usetex=True)
rc(’font’,size = 18)
rc(’xtick’, labelsize = 16)
rc(’ytick’, labelsize = 16)
rc(’axes’, labelsize = 20)
rc(’figure’,titlesize = 28)
rc(’figure’,autolayout = False)
rc(’figure.subplot’,hspace=0.3)

setprop()
図のラベル
-----------------------------------------------

スピンの回転演算子
-----------------------------------------------
# z : z 軸周りの回転角
# y : y 軸周りの回転角
# n : DNA の全サイト数
# N_ : ユニットセルのサイト数
# k : スピン軌道相互作用の強さ
# p : z 軸周りの回転角等を便宜上まとめたもの

import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

def Vn(z,y,n,N_,k) :
s0 = np.array([[1,0],[0,1]])
sx = np.array([[0,1],[1,0]])
sy = np.array([[0,-1j],[1j,0]])
sz = np.array([[1,0],[0,-1]])
p = z + 2*np.pi*(n+1/2)/N_ + np.pi/2
#dp = (2*np.pi)/N_
#p = t + n*dp + (np.pi+dp)/2
v1 = s0*np.cos(p/2) - 1j*sz*np.sin(p/2)
v2 = s0*np.cos(y/2) - 1j*sy*np.sin(y/2)
v3 = s0*np.cos(k) + 1j*sz*np.sin(k)

vn = np.dot(v1, np.dot(v2, np.dot(v3, np.dot(np.conjugate(v2.T), np.conjugate(v1.T)))))
#v1 = s0*np.cos(p/2) - 1j*sz*np.sin(p/2)
#v2 = s0*np.cos(y/2) - 1j*sy*np.sin(y/2)
#v3 = s0*np.cos(k) + 1j*sz*np.sin(k)

#vn = np.dot(v1, np.dot (v2, np.dot (v3, np.dot (np.conjugate(v2.T), np.conjugate(v1.T) ) ) ) )/2

return vn

print(Vn(0,0,4,2,0.1))
-----------------------------------------------

自己エネルギー
-----------------------------------------------
# e : フェルミエネルギー
# jm : DNA の隣接サイト間のホッピング
# j0 : 電極のホッピング
# v : 境界のホッピング

#fig=plt.figure(figsize=(8,6))
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#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

def Sigma(e,jm,j0,v):
if (e/jm) < 0 :

selfene=(1/2)*((v/j0)**2)*(e - 1j*np.sqrt((2*j0)**2 - e**2,dtype=np.complex))
else :

selfene=(1/2)*((v/j0)**2)*(e - np.sqrt(-(2*j0)**2 + e**2,dtype=np.complex))
return selfene

x0 = np.linspace(-5,5,100)

Rese = np.real([Sigma(e,1,1,1) for e in x0])
Imse = np.imag([Sigma(e,1,1,1) for e in x0])

plt.plot(x0,Rese)
plt.plot(x0,Imse)
plt.xlabel(’$E$’)
plt.ylabel(’$\Sigma$’)
#fig.savefig(’self_energy.eps’)
plt.show()
-----------------------------------------------

Green 関数のスピン成分
-----------------------------------------------
# e0 : ポテンシャルの傾斜の高低差
# e : フェルミエネルギー
# jm : DDNA の隣接サイト間のホッピング
# n : DNA 内の全サイト数

def Gspin(e0,e,jm,n,j):
matrix = np.zeros((2, 2),dtype=np.complex)

matrix[0, 0] = e - ( e0 - ( (2*e0)/(n-1) )*j )
matrix[1, 1] = e - ( e0 - ( (2*e0)/(n-1) )*j )

return matrix

e0 = 1
e = 0
jm = 1
n = 4

print(Gspin(e0,e,jm,n,0))
print(Gspin(e0,e,jm,n,1))
print(Gspin(e0,e,jm,n,2))
print(Gspin(e0,e,jm,n,3))
-----------------------------------------------

ユニットセル間のホッピング
-----------------------------------------------
# jn : ユニットセル間のホッピング

def Unit(jn):
un = np.zeros((2, 2),dtype=np.complex)
un[0, 0] = jn
un[1, 1] = jn

return un

print(Unit(1))
-----------------------------------------------

Green 関数 (DNA)
-----------------------------------------------
# e : 入射電子のエネルギー
# n : DNA 内の全サイト数

# e0 : ポテンシャルの傾斜の高低差
# jm : DNA の隣接サイト間のホッピング
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# j0 : 電極の隣接サイト間のホッピング
# jn : ユニットセル間のホッピング
# v : 境界のホッピング
# z : z 軸周りの回転角
# y : y 軸周りの回転角
# N_ : 1 ユニットセルに含まれるサイト数
# k : スピン軌道相互作用の強さ
# b : ゼーマンエネルギー

#def GreenFunc(e0,e,v,j0,b,jm,jn,z,y,n,N_,k):
def GreenFunc(e,n,para):

e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b = para

ginv = np.zeros((2*n, 2*n),dtype=np.complex)

for m in range(0,n-1):
ginv[2*(m+1):2*(m+2), 2*m:2*(m+1)] = Vn(z,y,m+1,N_,k)*jm

for m in range(0,n-N_):
ginv[2*(m+N_):2*(m+N_+1), 2*m:2*(m+1)] = Unit(jn)

ginv = ginv + np.conjugate(ginv.T)

for j in range(0,n):
ginv[2*j:2*(j+1), 2*j:2*(j+1)] = Gspin(e0,e,jm,n,j)

for j in range(1,n-1):
ginv[2*j ,2*j ] = ginv[2*j ,2*j ] - Sigma(e+e0-(2*e0/(n-1))*j,jm,j0,vx)
ginv[2*j+1,2*j+1] = ginv[2*j+1,2*j+1] - Sigma(e+e0-(2*e0/(n-1))*j,jm,j0,vx)

ginv[0,0] = ginv[0,0] - Sigma(e-e0+b/2,jm,j0,v)
ginv[1,1] = ginv[1,1] - Sigma(e-e0-b/2,jm,j0,v)
ginv[2*(n-1),2*(n-1)] = ginv[2*(n-1),2*(n-1)] - Sigma(e+e0,jm,j0,v)
ginv[2*(n-1)+1,2*(n-1)+1] = ginv[2*(n-1)+1,2*(n-1)+1] - Sigma(e+e0,jm,j0,v)

g = np.linalg.inv(ginv)

#return ginv
return g

-----------------------------------------------

透過確率の定義
-----------------------------------------------
def Trans(e,n,para):

g = GreenFunc(e,n,para)

Tud=
np.abs(g[2*(n-1)+1,0]*g[0,2*(n-1)+1])*(-1/np.pi)
*np.imag(Sigma(e-e0+b/2,jm,j0,v))*(-1/np.pi)*np.imag(Sigma(z+e,jm,j0,v))*(2*np.pi)**2
Tuu=
np.abs(g[0,2*(n-1)])**2*(-1/np.pi)
*np.imag(Sigma(e-e0+b/2,jm,j0,v))*(-1/np.pi)*np.imag(Sigma(e+e0,jm,j0,v))*(2*np.pi)**2
Tdu=
np.abs(g[1,2*(n-1)])**2*(-1/np.pi)
*np.imag(Sigma(e-e0-b/2,jm,j0,v))*(-1/np.pi)*np.imag(Sigma(e+e0,jm,j0,v))*(2*np.pi)**2
Tdd=
np.abs(g[1,2*(n-1)+1])**2*(-1/np.pi)
*np.imag(Sigma(e-e0-b/2,jm,j0,v))*(-1/np.pi)*np.imag(Sigma(e+e0,jm,j0,v))*(2*np.pi)**2

return [Tud,Tuu,Tdu,Tdd]
-----------------------------------------------

分極していない電流について
-----------------------------------------------
xx = np.linspace(-2,2,300)

def current(e,n,para):
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tup = (Trans(e,n,para)[0])**2 + (Trans(e,n,para)[1])**2
tdown = (Trans(e,n,para)[2])**2 + (Trans(e,n,para)[3])**2

return [tup,tdown]
-----------------------------------------------

スピン分解コンダクタンス
-----------------------------------------------
#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

def Cgraph(e,n,para):

tup = np.array([current(e,n,para)[0] for e in xx], dtype = float)
tdown = np.array([current(e,n,para)[1] for e in xx], dtype = float)

up =’$4\\pi(g_{L\\uparrow,R\\uparrow}+g_{L\\uparrow,R\\downarrow}) $’
down =’$4\\pi(g_{L\\downarrow,R\\uparrow}+g_{L\\downarrow,R\\downarrow}) $’

plt.plot(xx,tup,label = up)
plt.plot(xx,tdown,label = down)

return

e0 = 0
jm = 1
j0 = 1
jn = 0
v = 1.26
vx = 0
z = 0
y = 1.9
N_ = 10
k = 0.3
b = 0

para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
Cgraph(e,23,para)

#plt.xlim([-2.1,2.1])
plt.ylim([0,0.6])
plt.xlabel(’$E/J$’)
plt.ylabel(’Spin resolved conductance’)
#plt.ylabel(’$\\mathcal{G}R_{\\rm K}$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend(fontsize=18)
#fig.savefig(’Spin_resolved_conductance.eps’)

plt.show()
-----------------------------------------------

力学的トルクの入射スピンのエネルギー依存性
-----------------------------------------------
#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

def enegraph(e,n,para):

x4 = np.linspace(-2,2,200)
up = np.array([Trans(e,n,para)[0]/(jm*(4*np.pi*k)) for e in x4])#,dtype = complex)

return plt.plot(x4,up,label = n)

e = 0
e0 = 0
jm = 1
j0 = 1
jn = 0
v = 1.26

43



vx = 0
z = 0
y = 1.9
N_ = 10
k = 0.3
b = 0

n = 5
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 7
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 9
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 10
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

plt.xlim([-2.2,2.2])
plt.ylim([0,0.2])
plt.xlabel(’$E/J$’)
plt.ylabel(’$\\tau/\\alpha \\Delta \\mu$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend(fontsize=18)
#fig.savefig(’Torque_energy_n5_n10.eps’)
plt.show()

#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

n = 10
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 11
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 13
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 15
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

plt.xlim([-2.2,2.2])
plt.ylim([0,0.2])
plt.xlabel(’$E/J$’)
plt.ylabel(’$\\tau/\\alpha \\Delta \\mu$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend(fontsize=18)
#fig.savefig(’Torque_energy_n10_n15.eps’)
plt.show()

#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

n = 5
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

n = 14
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)
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n = 23
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
enegraph(e,n,para)

plt.xlim([-2.1,2.1])
plt.ylim([0,0.2])
plt.xlabel(’$E/J$’)
plt.ylabel(’$\\tau/\\alpha \\Delta \\mu$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend(fontsize=18)
#fig.savefig(’Torque_energy.eps’)

plt.show()
-----------------------------------------------

力学的トルクの DNA の長さ依存性
-----------------------------------------------
#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

m1 = np.arange(1,n+1)
up = np.array([Trans(e,n,para)[0]/(4*np.pi*k) for n in m1], dtype = float)

return plt.plot(m1,up,label = k, marker="o")

e = 0
n = 25

e0 = 0
jm = 1
j0 = 1
jn = 0
v = 1
vx = 0
z = 0
y = 1.9
N_ = 10
b = 0

k=0.1
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

k=0.3
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

k=0.5
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

plt.xlim([2,25])
plt.ylim([0,0.2])
plt.xlabel(’$N_{mol}$’)
plt.ylabel(’$\\tau/\\alpha eV$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend()
#fig.savefig(’Torque_period.eps’)
plt.show()
-----------------------------------------------

力学的トルクのユニットセル内のサイト依存性
-----------------------------------------------
スピン軌道相互作用が強い場合

#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

def periodgraph(e,n,para):

m1 = np.arange(1,n+1)
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up = np.array([Trans(e,n,para)[0]/(4*np.pi*k) for n in m1], dtype = float)

return plt.plot(m1,up,label = N_, marker="o")

e = 0
n = 35

e0 = 0
jm = 1
j0 = 1
jn = 0
v = 1.26
vx = 0
z = 0
k = 0.6
b = 0

N_ = 10
y = -1.2415926535897934+np.pi
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

N_ = 15
y = -1.2387733232243117+np.pi
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

N_ = 20
y = -1.2377841909309006+np.pi
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

plt.xlim([1,35])
plt.ylim([0,0.15])
plt.xlabel(’$N_{\\rm mol}$’)
plt.ylabel(’$\\tau/\\alpha \\Delta \\mu$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend()
#fig.savefig(’Torque_period4.eps’)
plt.show()

-----------------------------------------------
-----------------------------------------------
スピン軌道相互作用が弱い場合

#fig=plt.figure(figsize=(6,4))
#fi=fig.add_subplot(1,1,1)

def periodgraph(e,n,para):

m1 = np.arange(1,n+1)
up = np.array([Trans(e,n,para)[0]/(4*np.pi*k) for n in m1], dtype = float)

return plt.plot(m1,up,label = N_, marker="o")

e = 0
n = 35

e0 = 0
jm = 1
j0 = 1
jn = 0
v = 1.26
vx = 0
z = 0
k = 0.01
b = 0

N_ = 10
y = -1.2415926535897934+np.pi
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para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

N_ = 15
y = -1.2387733232243117+np.pi
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

N_ = 20
y = -1.2377841909309006+np.pi
para = [e0,jm,j0,jn,v,vx,z,y,N_,k,b]
periodgraph(e,n,para)

plt.xlim([1,35])
plt.ylim([0,0.035])
plt.xlabel(’$N_{\\rm mol}$’)
plt.ylabel(’$\\tau/\\alpha \\Delta \\mu$’)
plt.tick_params(labelsize=18)
plt.legend()
#fig.savefig(’Torque_period3.eps’)
plt.show()
-----------------------------------------------
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