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PRESS RELEASE 

 

 
国立大学法人東京大学 

NTT株式会社 
 

世界初、機能性酸化物の新しい電子状態を発見 
――未来の高機能エレクトロニクス材料開発の糸口―― 

 
発表のポイント 
u 金属や磁石などの特徴を持ちさまざまなエレクトロニクスへの応用が期待されているスト
ロンチウムルテニウム酸化物 SrRuO3において、強く混成し一体化していると考えられてい

たルテニウム原子と酸素原子の電子状態が、実際は異なっていることを発見しました。 
u 本発見により、遷移金属における電子間の相互作用（電子相関）のみを考慮した従来の理論・
材料設計では見落とされていた、酸素原子の電子相関が材料の物性を決めるために重要であ

ることを明示しました。 
u 本成果は、機能性酸化物材料の新たな設計指針を提供し、低消費電力磁気メモリや量子デバ
イスを用いた次世代エレクトロニクスへの貢献が期待されます。 

 

機能性酸化物 SrRuO3における各電子軌道の伝導電子：SrRuO3の Ru 4d-O 2p混成軌道における電子間の相

互作用（電子相関）が電子軌道に依存することが明らかになった。Ru 4d軌道（赤色四つ葉型の軌道）では

電子相関が弱く、この軌道の電子（赤色）が主に電気伝導に寄与する（赤色破線の矢印）。一方、O 2p軌道

（青色亜鈴型の軌道）では電子相関が強いために電子（青色）は O 2p軌道に局在し、電気伝導にはほぼ寄与

しない（電子同士の散乱によりサイト間を移動する（青色破線の矢印））。 
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概要 
東京大学大学院工学系研究科の関 祐一大学院生（修士課程 2年：研究当時）、稲垣 洸大大学

院生（修士課程 2年：研究当時）、武田 崇仁大学院生（博士課程 3年：研究当時）、田中 雅明
教授、小林 正起准教授（研究当時）らの研究グループと NTT 株式会社（本社：東京都千代田
区、代表取締役社長：島田 明、以下、NTT）は、東京大学大学院理学系研究科の藤森 淳東京
大学名誉教授、国立研究開発法人日本原子力研究開発機構の竹田 幸治研究主幹、藤森 伸一グ
ループリーダーらと共同で、強磁性（磁石）の性質を持つ金属であるストロンチウムルテニウ

ム酸化物 SrRuO3［Sr（ストロンチウム）、Ru（ルテニウム）、O（酸素）からなる化合物］の電
子状態を放射光（注 1）による光電子分光（注 2）を用いて調べ、酸素原子の電子軌道（注 3）
が強い電子相関（注 4）により陽イオン Ruの電子軌道と異なった電子状態を持っていることを
世界で初めて明らかにしました。陽イオンの遷移金属原子と陰イオンの酸素原子から作られる

機能性酸化物は、磁性・誘電性・超伝導性などさまざまな物性の宝庫であり、次世代エレクト

ロニクス材料として基礎・応用の両面から精力的に研究されてきました。機能性酸化物の物性

は、フェルミエネルギー（注 5）における電子の振る舞い（電子状態）によって決定されます

が、これまで一般に、遷移金属と酸素の電子軌道は強く混成し、類似した電子状態を持つと考

えられてきました。本成果は、従来の酸化物研究の常識や標準モデルでは予測されてこなかっ

た結果であり、今後、機能性酸化物やそれらを用いた素子設計に重要な指針を与える成果です。 
本成果は、2025年 7 月 25日（米国東部夏時間）に米国学術誌「Physical Review Letters」のオ

ンライン版に掲載されました。 
 

発表内容 
【研究の背景】 
遷移金属原子と酸素原子の化合物である機能性酸化物は、従来のエレクトロニクスで活用さ

れている金属・半導体・絶縁体等の電気伝導性、磁性や誘電性に加えて、将来のエレクトロニ

クスへの活用が期待される超伝導、巨大磁気抵抗効果、多重強的秩序（マルチフェロイクス（注

6））などの多彩な物性を示すため、機能性材料として精力的に研究されてきました。物質中に

おける電子の間に働く静電気的な反発力（クーロン相互作用）がもたらす電子の複雑な運動は

“電子相関”と呼ばれ、特に陽イオンである遷移金属における電子相関がこれらの物性の発現

において重要な役割を担うと考えられてきました。そのために、酸素原子の電子状態に着目し

た研究はほとんど行われてきませんでした。また、酸素原子の電子状態を精密に調べるために

必要な良質な機能性酸化物の作製は困難でした。近年、機能性酸化物において陽イオンである

遷移金属における電子相関に加えて、陰イオンである酸素における電子相関が理論的、実験的

に議論されています。しかしながら、酸素の電子相関がどのように機能性酸化物の特性に影響

を及ぼすかは未だ明らかになっていません。 
機能性酸化物 SrRuO3は、金属伝導や強磁性、垂直磁気異方性などエレクトロニクス応用上重

要な特性を持つ物質であり、発見以来、60年以上も研究されてきました。特に近年、超高品質

な薄膜において、磁性ワイル半金属状態（注 7）と呼ばれるトポロジカルな性質（注 8）を反映

した電子状態が存在することが実証され、トポロジカルスピントロニクス応用が期待される物

質として注目を集めています。SrRuO3は、陽イオンである Ruと陰イオンである酸素の電子軌

道が混成した電子状態を形成しますが、上記の特性を担うフェルミエネルギーにおける電子状

態がどのように材料の物性に寄与するかはわかっていませんでした。 
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【実験概要】 
本研究では、SrRuO3における陽イオン Ruと陰イオン酸素のそれぞれの電子の性質を精密に

調べるために、世界最高品質の結晶性の高さを持つ SrRuO3薄膜に対し、放射光を用いた光電子

分光測定を行い、フェルミエネルギーにおける電子状態を精密に調べました。本光電子分光測

定では、入射 X 線のエネルギーを調整することで、各電子軌道に由来する電子状態（部分状態

密度（注 9））を実験的に分離して調べることができます。 
 
【実験結果】 
本研究により、陽イオン Ru の電子軌道由来の部分状態密度がフェルミエネルギーを横切っ

ており金属的（電子が遍歴的：電気伝導への寄与が大きい）であるのに対して、酸素の電子軌

道由来の部分状態密度はフェルミエネルギーでほぼゼロであり絶縁体に近い状態（電子が局在

的：電気伝導への寄与が小さい）であることを発見しました（図 1）。 
 

 

図 1：機能性酸化物 SrRuO3の電子状態  

(a) 光電子分光で観測された Ru 4d電子軌道（赤色）と O 2p電子軌道（青色）に由来する部分状態密度（PDOS）。

(b) Ru 4d-O 2p混成状態の概略図。破線で示すように、Ru 4dと O 2p PDOS は大きさが異なるが同じ形状をし

ていると考えられていた。実線は実験から得られたそれぞれの軌道の PDOS（赤色と青色）と、それらの足し

合わせである Ru 4d-O 2p混成状態（紫色）を示す。既存の理論による予想に反して、Ru の電子軌道由来の部

分状態密度 Ru 4d PDOS と O 2p PDOS は異なる形状を示す。Ru 4d PDOS（赤色）はフェルミエネルギーEFで

状態密度が大きく金属的だが、O 2p PDOS（青色）は EFで状態密度がほぼゼロであり絶縁体に近い状態になっ

ている。矢印は予想と比べたそれぞれの PDOS の変化（Ru 4d PDOS は予想より大、O 2p PDOS は予想より小）

を表す。 

 
従来、SrRuO3における Ruの電子軌道と酸素の電子軌道が混成した電子状態は、強く混成し

て電子軌道に依存せず同一の形状になると考えられており（図 1）、本研究での観測結果は従来

の考えと異なります。そこで、酸素原子の電子軌道における“電子相関”の大きさを実験的に

見積もったところ、酸素の電子相関がこれまでの研究から見積もられていた Ru の電子相関の
大きさに比べて数倍大きいことがわかりました（図 2）。この酸素の大きな電子相関によって、

酸素の電子軌道由来の電子状態が絶縁体に近く、電気伝導にはほぼ寄与しないと考えられます。

酸素の電子相関がフェルミエネルギーにおける電子状態に与える影響を明確に観測した結果は

世界初であり、長い歴史を持つ機能性酸化物研究に新基軸を与えるものです。 



 

 4 / 9 

 

 
図 2：SrRuO3における酸素の電子相関（Upp） 

(a) 電子相関の見積もり。酸素のオージェスペクトル（橙色、電子相関を含む）と価電子帯の自己畳込みスペ

クトル（緑色、電子相関を含まない）の比較。ピークのエネルギー差が電子相関の大きさ（Upp）を反映してい

る。ここで、自己畳込みスペクトルとは、価電子帯の混成に寄与しない O 2p 電子状態を自己畳込みすること

で、電子相関がない場合のスペクトルに変換したものである。(b) Uppを考慮した Ru 4d-O 2p混成電子状態の概

略図。酸素の大きな電子相関により O 2p PDOS（青色）の EFでの状態密度（DOS）が減少してほぼゼロであ

り、絶縁体に近い状態になっている。 

 
【技術ポイント】 
① 放射光光電子分光 
高輝度の X 線を利用できる放射光施設では、最先端の分光法を用いた物質研究が日々進展して

います。放射光は、高輝度であることに加えて、X 線のエネルギーを変えられることが特徴で

す。放射光を用いた光電子分光では、特定の元素の電子軌道の吸収エネルギーに X 線のエネル

ギーを合わせることで、特定の電子軌道に由来する部分状態密度の信号強度を増大して観測す

ることが可能です。今回の研究では、Ru 4d電子軌道と O 2p電子軌道の吸収エネルギーに対応

した X 線を用いることで、それぞれの部分状態密度を観測することに成功しました。 
 
② 高品質薄膜作製技術 
ペロブスカイト構造と呼ばれる結晶構造を持つ SrRuO3薄膜を、2019年に NTTが開発した機械

学習を援用した酸化物分子線エピタキシー法（ML-MBE）により作製しました。高品質な薄膜

を作製するには薄膜作製条件の精緻な調整が不可欠であり、従来は研究者・技術者によるトラ

イアルアンドエラーによって行われてきました。ML-MBE法では、ベイズ最適化という統計的

機械学習手法により薄膜作製条件を高効率に最適化します。この技術により、原子レベルで Sr、
Ru、Oが規則的に配列した超高品質な SrRuO3薄膜（図 3）の作製が可能となりました。 
 
【各機関の役割】 
 本研究では東京大学と NTT が共同で実験計画を策定し、大型放射光施設 SPring-8 における
放射光を用いた光電子分光測定を実施しました。NTT は酸化物 ML-MBE 法による高品質な

SrRuO3 薄膜を作製し、その薄膜の物性評価を行いました。東京大学は NTT から提供された
SrRuO3薄膜における光電子分光測定及びデータ解析を行いました。 
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図 3：SrRuO3薄膜の電子顕微鏡像 

（報道発表「世界で初めてエキゾチックな準粒子の量子的電気伝導を観測 ～超高品質 SrRuO₃薄膜を用いて

『磁性ワイル半金属状態』の存在を実証～」より引用 https://group.ntt/jp/newsrelease/2020/10/09/201009a.html） 

 
【今後の展開】 
本研究では、機能性酸化物 SrRuO3において、強く混成し一体化していると考えられていた遷

移金属と酸素原子の電子状態が異なることを発見しました。これまで一般に機能性酸化物では、

陽イオンである遷移金属の電子相関が物性に重要な影響を与えると考えられてきました。従来

の通説を覆す今回の結果は、機能性酸化物における酸素の電子相関の影響を見直す必要性を示

すものであり、遷移金属と酸素の電子軌道が混成する他の物質にも広く適用できる新概念の発

見といえます。今後、酸素の電子相関を取り入れた理論的枠組みの構築による物質設計の精度

向上により、理論計算、大規模計算による物性予測に基づく機能性酸化物の機能設計・シミュ

レーションを用いることで、新原理に基づく磁気メモリや量子デバイスの開発が可能になると

期待されます。 
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用語解説 
（注 1）放射光： 
リング状の超高真空の通路に極めて高速に加速された電子を走らせ、磁場中でその加速度を変

化させた際に接線方向に放射される紫外線、X 線などの光を放射光と呼びます。放射光は、極

めて高い強度を持つ白色光のため、目的に応じた波長の光を選択的に取り出すことで、高感度

な分光測定による詳細な物性評価や分析が可能です。このため、材料開発を進める上で非常に

重要と考えられています。我が国では、SPring-8（播磨）、フォトンファクトリー（つくば）な

どの放射光施設が広く利用されています。 
 
（注 2）光電子分光： 
波長の短い（エネルギーの高い）X 線を物質に照射すると、光電効果により物質表面から電子

が飛び出します。この電子を“光電子”と呼びます。光電子は物質内部の情報を持っているの

で、光電子を分析することで物質の性質を決めている電子状態を調べることができます。放射

光では X 線のエネルギーを変えることが可能で、X 線のエネルギーを特定の電子軌道のエネル

ギーに合わせることで、ある軌道に由来する電子状態（部分状態密度）を選択的に観測するこ

とができます。 
 
（注 3）電子軌道： 
物質を構成する原子では、量子力学的な効果で、離散的なエネルギーを持つ電子軌道を形成し

ます。この電子軌道は、K殻（s軌道）、L殻（p軌道）、M殻（d軌道）として知られています。
それぞれの電子軌道は占有できる電子数が決まっています。物質を構成する元素の最外殻の電

子軌道は混成することで、離散的ではなく、連続的なエネルギー準位を持つ価電子帯を作りま

す。 
 
（注 4）電子相関： 
電子の間には静電気力による斥力相互作用が働き、これはクーロン相互作用と呼ばれます。物

質の内部の電子においても互いに避け合う相互作用が働いており、多電子系における電子間の

相互作用が“電子相関”です。電子相関は、空間的に局在している d 電子軌道や f 電子軌道で
顕著に働き、超伝導や金属-絶縁体転移などの量子物性の発現において、鍵となる性質と知られ

ています。 
 
（注 5）フェルミエネルギー： 
物質を構成する元素（イオン）のエネルギーの低い電子軌道から電子を詰めていき、最も高い

エネルギー準位の位置がフェルミエネルギーです。物質の特性はフェルミエネルギー近傍の電

子状態によって決まります。金属ではフェルミエネルギー上に電子状態（状態密度）が存在し、

一方で、絶縁体ではフェルミエネルギー上に電子状態は存在しません。 
 
（注 6）マルチフェロイクス： 
物質中における強的秩序には強磁性や強誘電性、強弾性などがあり、外場がゼロの熱平衡にお

いてそれぞれ磁化、電気分極、歪が自発的に生じている状態を表します。物質中における複数

の対称性の破れにより多数の強的秩序が共存し、それらが強く結合している状態を有する物質

群をマルチフェロイクスと呼びます。マルチフェロイクス物質では、磁性と電気特性などが相
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関することで、磁場誘起の電気分極反転など大きな電気磁気効果が起こることが知られていま

す。 
 
（注 7）磁性ワイル半金属状態： 
固体物質中で実現する『ワイル半金属状態』と呼ばれる状態には、磁性とは無関係に発現する

『非磁性ワイル半金属状態』と、物質の持つ磁性がその発現に本質的な役割を果たす『磁性ワ

イル半金属状態』との 2種類があります。前者は、2015年に固体の非磁性物質 TaAs［Ta（タン

タル）、As（ヒ素）からなる化合物］中に実現することが複数の研究グループにより発見されま

した。後者は、2年遅れて、2017年に Mn3Sn［Mn（マンガン）、Sn（スズ）からなる化合物］

中で実現することが発見されました。SrRuO3中に存在することが実証されたのは、後者の『磁

性ワイル半金属状態』です。ワイル半金属状態での電子の振る舞いは、ワイル粒子という準粒

子の振る舞いとして理解されます。この粒子は、1929年にドイツの物理学者ヘルマン・ワイル

によって予言された質量のない粒子で、長らく高エネルギー物理学（素粒子物理学）の領域で

研究されてきましたが、素粒子物理学の実験では存在が確認されていませんでした。近年、固

体物質中に実現するエキゾチックな状態（ワイル半金属状態）でこの粒子が存在し得ることが

判明し、固体物理学の領域で盛んに研究されるようになりました。 
 
（注 8）トポロジカルな性質： 
トポロジー（位相幾何学）とは、ある形に対して変形を加えても保たれる普遍的な性質を元に、

対象物を分類したり、対象物の性質を理解したりする概念です。よく示される例に、半円形の

持ち手がついたコーヒーカップ（カップと持ち手の間に穴が 1つ）と中心に穴の開いたドーナ

ッツの比較があり、どちらも穴の数が 1つで片方から他方へ連続変形できるためトポロジーの

観点からは同類となります。トポロジカルな性質とは、物質中に実現した状態が示す性質のう

ち、トポロジーの概念を用いると良く理解できる性質のことで、『磁性ワイル半金属状態』には

そのような性質が含まれています。 
 
（注 9）部分状態密度： 
状態密度は連続的なエネルギー分布を持つ価電子帯において、ある微小なエネルギー幅にどの

くらいの電子が占有できるかを表す物理量です。価電子帯を形成する電子軌道毎に状態密度を

定義することが可能で、ある電子軌道由来の状態密度を“部分状態密度”と呼びます。価電子

帯を構成する全ての部分状態密度の足し合わせが物質の状態密度に対応します。放射光を用い

た光電子分光では、内殻励起を利用した共鳴光電子分光という手法により、特定の電子軌道に

由来する部分状態密度を実験的に観測することができます。 
 
問合せ先 
（研究内容については発表者にお問合せください） 
 
NTT株式会社 物性科学基礎研究所 
主任研究員 小林 正起（こばやし まさき） 
 
東京大学大学院工学研究科 広報室  
 
東京大学大学院理学系研究科 広報室 
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