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ダイヤモンド中の格子欠陥である窒素-空孔(Nitrogen-Vacancy; NV)中心は室温及び大気中で単

一スピン(S=1)を有し、このスピン状態が磁場や電場、温度など様々な外部環境による検出や制御

が可能であることから、ナノセンシングへの応用が期待されている。NV中心ダイヤモンドでは、

N原子及び Vサイト周りの C原子のスピンが組み合わさることにより、あたかも単一のスピンと

して振る舞い、アップスピン状態とダウンスピン状態の 2 つの量子スピン準位が存在する。本研

究では、これら量子スピン準位の変調可能性を調べることを目的に、N-V 構造の位置を変化させ

ながら N原子や V近傍の C原子の電子配置の制御を理論的観点から試みた。 

第一原理計算には、局所密度近似に基づく全電子フルポテンシャル線形化補強平面波法[1]を用

いた。Murnaghan状態方程式より平衡格子定数は 3.474Åが得られ、純粋ダイヤモンドの格子定数

(3.567Å)と比較しておよそ 2.6%小さくなった。N原子と Vサイトの対を有する全 63原子のユニ

ットセルにおいて電子構造計算を行った結果、全体で 1μBのスピン磁気モーメントを有し、先行

研究の通り、N原子と Vサイト周りの C原子が寄与していることを確認した。次に、NV周りの

電子配置を変化させるために、N 原子と V サイトを遠ざけた時の電子状態を計算した。例えば、

Vサイトが N原子の第二近接サイトに位置したとき、Vサイト周りの 4つの C原子でスピン分極

が見られ、全体として 3μBの大きなスピン磁気モーメントが得られた。一方で、N 原子のスピン

は分極しなかった。さらに N-Vが対を形成したときが最安定となり、その他の NV構造とのエネ

ルギー差は約 2.7eV であった。発表では、各 NV 構造での NV 中心ダイヤモンドの電子配置に対

する C原子の役割について考察する。 
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