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研究成果の概要（和文）：本研究では、物質固有のスピン軌道相互作用ではなく、ある結晶構造と磁気秩序によ
って生じる創発スピン軌道相互作用の発現機構と条件を明らかにし、新たな交差相関物性を開拓するものであ
る。コリニア磁気秩序、ノンコリニア磁気秩序のそれぞれの場合について、スピン分裂が生じるクラスターユニ
ットの対称性を明らかにし、スピン流生成、異常量子ホール効果に不可欠な微視的要素等を同定した。また、あ
らゆる電子ハミルトニアンを対称性に基づいて基底分解するアプリケーションを開発し、線形・非線形応答関数
の発現に不可欠な微視的パラメータを抽出する方法を考案した。本研究の成果は「交替磁性」と呼ばれる世界的
な新潮流に波及している。

研究成果の概要（英文）：In this project, we have investigated the emergent spin-orbit coupling, 
which arises from the coupling between a proper crystal structure and antiferro magnetism. We have 
elucidated the mechanism and the conditions for emergent spin-orbit coupling in cases of collinear 
and non-collinear spin structure, and have summarized the symmetry of cluster units, and the 
essential gradients for spin-current generation, anomalous Hall effect, etc. We have also developed 
the software that can perform symmetry decomposition of the model Hamiltonian by means of 
symmetry-adapted multipole basis. We have also formulated to extract essential model parameters from
 linear and nonlinear response functions. These results have led to the world-wide trend in 
antiferromagnetism that is called "altermagnetism".

研究分野：物性理論

キーワード： 多極子基底　スピン軌道物性　交差相関応答　マテリアルデザイン　反強磁性

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
軽元素を含む化合物においてもスピン軌道相互作用に由来する多彩な交差相関応答が期待できることを示した。
また、その系統的な分析方法を整備した本研究の成果は、物質の機能性と結晶構造の対称性を系統的に結びつけ
ており、マテリアルデザインの分野に新しい方法論を提供するという意義がある。また、強磁性体に比べて応用
的視点の乏しかった反強磁性体が、特徴的な結晶構造と結びつくだけで、多機能性を有することを知らしめたと
いう社会的意義がある。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 
(1) 近年、スピン軌道相互作用を介した物質の磁気的性質と電気的性質の結合を利用した異常ホ
ール効果、スピンホール効果、電流誘起磁化（エーデルシュタイン効果）等の輸送現象が活発に
研究されており、初期の群論を用いた定性的な研究だけでなく、物質の個性を取り入れて、より
実効性の高い発現機構の提案やこれまでにない新しいタイプの物性応答を多角的かつ微視的な
視点から開拓する機運が高まっていた。 
 
(2) このような多彩なスピン・軌道物性は物質にビルトインされたスピン軌道相互作用に由来し
たものであり、高い実効性を得るためには 4f, 5f, 5d電子を含む元素を含む物質がターゲットと
なり、また、スピンと軌道が絡み合うために電子状態の解析や機能性の予測は非常に複雑になる
状況であった。一方、p電子系の有機結晶や 3d遷移金属化合物などではスピン軌道相互作用は
通常小さく、スピン軌道相互作用に由来する物性現象は期待できない状況にあった。 
 
 
２．研究の目的 
 
(1) 本研究では、物質にビルトインされた本来のスピン軌道相互作用ではなく、結晶構造と反強
磁性秩序の組み合わせ等によって、有効的に生じるスピン軌道相互作用を創出し、強いスピン軌
道を必要としない創発的スピン軌道物性を切り拓くことを目的とする。具体的には、 
 
・有効的なスピン軌道相互作用を産み出す要素（結晶構造、秩序の種類）は何か。 
・有効相互作用の性質（対称性）と期待される（交差相関）物性は何か。 
 
という 2つの問を系統的に明らかにすることを目的とする。 
 
(2) 本研究では、特徴的な結晶構造（広義の軌道自由度）と磁気的秩序（磁気自由度）の結合が
有効的な軌道と磁気の結合を産み出す、というアイデアに基づき研究を展開する。以上の考え方
を拡張して、磁気双極子より高次の磁気多極子自由度の秩序による新たな展開、および、電気的
な秩序による新しいタイプの有効相互作用についても、その実現性を明らかにすることを目的
とする。 
 
 
３．研究の方法 
 
(1) 我々はすでに多極子完全基底による物質記述法を発展させてきており、その方法を用いて
物質構造と電子自由度を系統的に取り込むことで、上記の目的を達成する。本研究では、まず 230
の空間群のうち、157 のノンシンモルフィック空間群を対象として、創発スピン軌道物性を調べ
る。これらの対象を網羅的に調べ、創発スピン軌道相互作用の発現に必要な対称操作の要素、ク
ラスター構造、および磁気秩序との結合を明らかにする。得られた創発スピン軌道相互作用を磁
気多極子やクラスター多極子を用いて、対称性が明確になる形で系統的に整理する。 
 
(2) 磁気秩序物質データベースを活用し、(1)で明らかにした対称性とマッチする磁気秩序をピ
ックアップし、磁気秩序によって創発されるスピン軌道相互作用によるスピン分裂の解析を行
う。 
 
(3) 上記の対象物質に関する交差相関物性を明らかにする。具体的には、対称スピン分裂による
縦スピン流の生成機構、磁気弾性応答やスピントルク、スピン伝導度や光学伝導度、異常ホール
効果等々の有無を調べる。 
 
(4) 有効的な電荷軌道相互作用の発現機構への展開を行う。その発現機構を多極子基底を用い
て整理し、データベース検索を行って、典型対象物質を絞り、その交差相関物性を調べる。 
 
 
４．研究成果 
 
(1) 多極子基底を用いて副格子自由度を分類し、コリニア磁気秩序とノンコリニア磁気秩序の
場合に分けて、創発スピン軌道相互作用の発現機構とその条件を明らかにした。コリニア磁気秩
序の場合は、偶数次の電気多極子と磁気秩序が結合することで有効的なスピン軌道相互作用が



生じるため、波数空間で対称なスピン分裂を産み出す(図 1左)。この分裂はスピンホール効果と
異なり、スピンの縦伝導の起源となることを明らかにした。一方、ノンコリニア磁気秩序の場合
は、副格子クラスターの多極子は磁気秩序と線形ではなく高次で結合する。特に、変調したカゴ
メ格子の 120 度磁気構造のような空間反転対称性を破る磁気秩序の場合、反対称なスピン軌道
相互作用が有効的に生み出され(図 1右、図 3)、ビルトインされた反対称スピン軌道相互作用を
もつ物質と類似の現象、例えば非相反輸送現象やスピンホール効果等が生じる。以上の創発スピ
ン軌道相互作用を生み出すクラスターユニットの対称性を分類した（図 2）。 
 
 
 

 
    図 1 スピン分裂            図 2 クラスターユニットの対称性 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

    図３ 磁気秩序による反対称スピン分裂 
 
(2) 多極子基底の定式化を再考し、スピン自由度を含めた多極子完全基底の定式化に成功した。
これを用いて、電子ハミルトニアンを系統的に既約分解する手法を発展させ、創発スピン軌道物
性の候補物質を含むあらゆる物質を基底分解するアプリケーションを開発した。これにより、第
一原理計算の結果を基底分解することで、電子状態を対称性に基づいて見通しよく解析するこ
とが可能となり、電子物性・フォノン物性のマテリアルデザインへの新展開が可能になった。 
 
(3) (2)で得られた多極子完全基底を用いた分析から、創発スピン軌道物性における弱いが有限
のスピン軌道相互作用の役割、とくに異常ホール効果への寄与を明らかにした。また、反強磁性
体で生じる異常ホール効果において、異方的な磁気双極子の重要性を明らかにした。 
 
(4) 線形および非線形の応答関数を、ケルディッシュグリーン関数法とチェビシェフ多項式分
解を用いて一般的に分析し、応答関数をモデルパラメータ依存部分と非依存部分に分解するこ
とに成功した。これにより、モデルパラメータ依存部分を解析することで、応答関数発現に不可
欠な微視的パラメータを同定することが可能となった。すなわち、応答関数の定量性をコントロ
ールする微視的パラメータをシステマティックに抽出することができるため、マテリアルデザ
インにおいて重要な方法になると期待される。 
 
(5) 以上の解析をさらに電気的な自由度に推し進める過程で、カイラリティを記述する秩序変
数を発見した。カイラリティを制御するミクロな電子自由度が明らかになったことにより、カイ
ラリティと外場応答の関係が微視的な観点から明らかになりつつある。この成果は、カイラル物
質科学に新しい展開をもたらすと期待される。 
 
以上の創発スピン軌道物性は、ドイツグループにより「交替磁性(altermagnetism)」と名付けら
れたことにより、現在、爆発的に研究が進められ、世界的な新潮流となっている。 
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