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研究成果の概要（和文）：本研究課題では、巨大な異常ネルンスト効果を発現する磁性体の探索とその発現機構
を解明することを目指した。従来、スピン軌道相互作用を考慮した際に生じるワイル点に注目した研究が多くな
されてきた。本研究ではスピン軌道相互作用を導入する前のノーダルラインのもつエネルギー分散に着目し、そ
の停留点近傍でBerry曲率が発散し異常ネルンスト効果が増大することを明らかにした。
また、強磁性ハーフホイスラー合金CoMnSbにおけるワイル点に由来する対数的な異常ネルンスト効果の温度依存
性及び、カゴメ格子強磁性体Fe3Snにおける巨大な異常ネルンスト効果を報告した。

研究成果の概要（英文）：In this research project, we aimed to search for magnetic materials with a 
large anomalous Nernst effect and elucidate its manifestation mechanism. Previous studies have 
focused on the Weyl points that arise when considering spin-orbit interaction. We focused on the 
energy dispersion of the nodal line without spin-orbit coupling. We showed that the Berry curvature 
diverges near the stationary point, enhancing the anomalous Nernst effect.
We have also reported the logarithmic divergence of the anomalous Nernst effect originating from the
 Weyl points in a ferromagnetic half-Heusler alloy CoMnSb and the large anomalous Nernst effect in a
 Kagome-lattice ferromagnet Fe3Sn.

研究分野：計算物性物理学

キーワード： 熱電変換材料　異常ネルンスト効果　異常ホール効果　第一原理計算

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
排熱などの有効利用を目指すエネルギーハーベスティング技術の基礎原理の一つとして熱電効果が知られてい
る。本研究で焦点を当てている異常ネルンスト効果は磁性体において発現し、その起源は電子波動関数の位相に
由来している。異常ネルンスト効果は電位差が温度勾配に対して垂直に生じる特徴を有しており、工学応用にお
いて様々な利点があることが報告されているが、より大きな応答を示す磁性熱電材料が求められている。本研究
の成果として、異常ネルンスト効果を増大させるためのメカニズムとして逆格子空間上で定義されるノーダルラ
インの停留点近傍の状態密度が重要であり、今後の物質設計の指針の一つとなりうることを明らかにした。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
効率的なエネルギー活用の重要性が社会的に高まっている中で、日常生活の中に多く存在する 
排熱の有効利用が可能となる熱電効果の研究が重要になっている。近年、熱電発電モジュールの 
簡素化や様々な環境に対応可能な熱電変換デバイスの開発といった観点から、異常ネルンスト
効果に注目が集まっている(REF)。異常ネルンスト効果は物質の持つ局所的な磁気モーメントに
より誘起され、強磁性体、反強磁性体などの磁性体において観測される。このような異常ネルン
スト効果特有の利点は、異常ネルンスト効果が磁性体において発現し熱勾配に対し垂直方向の
電導現象であることによる。異常ネルンスト効果が発現するメカニズムの 1 つは、電子状態を
指定する波数空間における波動関数の曲がりであるベリー曲率が電子に横方向の速度を与える
というものである。近年、巨大な異常ネルンスト効果が報告された磁性材料として Co2MnGa、
Fe3X(X=Ga, Al)や Fe-Pt 薄膜などが報告されており、現在報告されている室温以上での最大の
ネルンスト係数の大きさはおよそ ∼ 6 V/K程度である。しかしながらこの値は通常の熱電効
果であるゼーベック効果と比較し、100倍以上小さい値である。熱電発電デバイスの応用化に向
け、巨大な ANEを示す物質の探索が重要となる。また、いかにして巨大な異常ネルンスト効果
を得るかという具体的な物質設計指針は得られておらず、巨大な異常ネルンスト効果を示す物
質の背景にある特徴量を明らかにする必要がある。各々の磁性材料での異常ネルンスト効果を
評価するためには異常ネルンスト係数を見積もる必要があり、そのためには物質の電子状態の
トポロジーに由来するベリー曲率を求める必要がある。以前の研究成果として、Nature(2020)
では Feを用いた合金において、電子状態の詳細な解析を行うことで、巨大な ANE及びベリー
曲率の起源が電子状態のトポロジーに由来するノーダルラインであることを明らかにした。し
かしながら、巨大な ANEを誘起する電子構造(ノーダルラインなど)の設計指針は未だ自明では
ない。そのため、多くの磁性体において ANEの評価、電子状態のトポロジーの解析(ノーダルラ
イン、ベリー曲率、バンド構造の対称性)が重要となる。そのため近年盛んに研究が行われてい
る、ワイル半金属、ノーダルライン半金属、スキルミオンといった系において、巨大な異常ネル
ンスト効果が発現することが期待される。 
 
２．研究の目的 
本研究ではデバイス応用の可能性の観点から、広い温度領域で動作可能且つ高効率な磁性熱電
材料の探索を密度汎関数理論に基づく第一原理計算により行う。また、電子状態のトポロジー
(ノーダルラインやバンド構造の対称性)といった観点から、巨大な異常ネルンスト効果を発現す
るための普遍的な特徴量を明らかにする。第一原理計算によって、磁気材料を用いた高効率熱電
変換デバイスの実現に向け磁気熱電変換材料の設計指針を導くことを目的とする。 
 
３．研究の方法 
本研究の目的である「高効率磁気熱電変換材料の提案と物質設計指針の構築」を達成するために、
以下の 2つテーマについて取り組む。①高温で動作可能な巨大磁気熱電材料の探索・提案、②巨
大な異常ネルンスト効果を示す物質の計指針の構築。テーマ①については第一原理計算を用い、
応用上に有利である高い磁気転移温度を有する強磁性物質群について異常ネルンスト効果の解
析をおこなう。強磁性材料は無機材料データベースを参照し、磁気転移温度の高い物質から系統
的な解析をおこなう。テーマ②については、巨大な異常ネルンスト効果の起源を第一原理計算に
より得られた電子状態の解析によりおこなう。逆格子空間上でのベリー曲率・ノーダルラインな
どの電子状態のトポロジーに関する解析をおこない、その起源となっている電子状態を明らか
にする。テーマ①とも連動し、連動して巨大な異常ネルンスト効果を示す磁気材料を中心に解析
を進める。 
 
４．研究成果 
① 異常ネルンスト効果の起源を解明するため、大きな異常ネルンスト効果が発現する強磁性
体（Co3Sn2S2, Co2MnGa, Fe3Al）において、その起源の詳細を第一原理計算による電子状態
の解析により明らかにした。本研究では、通常のゼーベック効果が物質中の状態密度(DOS)
の急激なピーク(van Hove 特異点)近傍において増大することに着目し、ノーダルラインが
作る状態密度(DOS-NL)を新たに導入し、異常ネルンスト効果の解析をおこなった。 
異常ネルンスト係数は DOS-NL の停留点近傍において発散し、通常の Mott 関係式で説明さ
れる線形な温度依存性を逸脱し、対数、冪などの温度依存性を示すことを明らかにした。こ
の傾向は解析をおこなった典型的な強磁性材料においても再現し、巨大な異常ネルンスト
効果を示す材料を探索する上での新たな設計指針となりうるものである。 

 
② 強磁性ハーフホイスラー合金 CoMnSb において、異常ネルンスト効果の温度に対する対数的
な振る舞いが実験的に観測された。第一原理計算を用いた異常ネルンスト効果及び電子状
態の解析の結果、その起源がフェルミ準位近傍に存在するワイル点に由来する事を明らか
にした。 



 
③ カゴメ格子構造を有する強磁性体 Fe3Sn において巨大な異常ネルンスト効果を報告した。
これまでに報告されたノーダルラインによる起源とは異なり、アップスピンとダウンスピ
ンが縮退した特殊な電子状態が巨大なベリー曲率と異常ネルンスト効果の起源となってい
ることが第一原理計算を用いた電子状態の解析により明らかになった。 

 
④ 巨大な異常ネルンスト効果が報告されているトポロジカル強磁性体 Fe3Ga において、不純
物に対する熱電効果の高いロバスト性を示すことを報告した。磁性元素のドープにより異
常ネルンスト効果が増大することが明らかとなったが、その起源が磁性元素のドープによ
るフェルミエネルギーのシフトにより、ノーダルラインの停留点に近づくためであること
を第一原理計算による解析により明らかにした。 

 
⑤ ワイル反強磁性体 Mn3Ge において、観測された異常ホール効果及び異常ネルンスト効果の
起源がフェルミエネルギー近傍に存在するWeyl点にあることを第一原理計算により明らか
にした。 
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