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固体中のスピン欠陥中心において様々な量子機能が実現され、その更なる高度化と量子材料

の拡大が重要課題である[1]。量子スピンコヒーレンス時間 T2は量子機能性を特徴付ける最も基本

的な物性であり、近年、Cluster correlation expansion (CCE)と呼ばれる近似手法により、ダイヤモン

ドや SiC を母体とするワイドギャップ半導体中の電子スピン中心における T2の理論予測が現実的

な時間(数時間～数日)で実行可能であり、かつ CCE 計算による T2 の理論予測値が T2 の実験値を

再現することが報告された[2]。本研究では、CCE 計算に基づいた T2の新たなスケーリング則とそ

の量子材料探索への応用を報告する[3]。 

T2は母体材料により支配的な影響を受ける。我々は T2の実験値が知られているダイヤモンド、

SiC、Si、ZnO を母体とするスピン中心について、2 次 CCE を用いて T2 を計算し、計算値と実験

報告値がオーダでよく一致することを確認した。また、30 mT 以上の外部磁場下では、化合物中

の核スピン浴同士の結合が解けること、更に 1022 cm3 程度以下の濃度の非零核スピンを持つ単体

中のスピン浴における T2はその結晶構造に依存せず、核スピン濃度 n の1.0 乗に比例することを

明らかにした。CCE 計算によりこの濃度依存性の比例係数を全安定核種について調べ、電子スピ

ン S = 1/2、電子スピンの g 因子 ge = 2 を有するスピン中心において T2が 1.5×1018×|g|1.6I1.1n1.0(秒)

と統一的に記述できることが分かった。ここで g は核スピンの g 因子、I は核スピン量子数、n は

単位を cm-3 とする。本スケーリング則を S ≠ 1/2 及び ge ≠ 1/2 へ一般化したところ、上記材料にお

ける T2 の実験報告値を再現した。これは、CCE による計算コストなしに、定量的な T2 予測とそ

れを用いた量子材料探索が可能であることを意味する。例えば、データベース上の 1 eV 以上のバ

ンドギャップを持つ 12,000 種の安定化合物の T2 を計算したところ、T2 > 1 ms を有する化合物が

700 種存在し、その中で非カルコゲナイドは SiC のみであること等が示された[3]。 
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