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研究成果の概要（和文）：物質を特徴づけるエネルギーバンドの持つ特異な縮退構造が顕著な物性現象を生み出
しているトポロジカル物質を系統的に解析・探索するフレームワークの構築を目指し、磁性体データベースの構
築と磁性体の系統的な解析を実施するための理論手法を開発し、構築データベースに基づく探索から新しいトポ
ロジカル物質を発見した。また、Co3Sn2S2、MnCuAs、CoM3S6(M=Nb, Ta)、alpha-Mn、NbMnPの第一原理計算によ
る解析に取り組み、実験グループとの共同研究によって、各種物質のトポロジカル物性の発現機構の解明などに
貢献した。

研究成果の概要（英文）：We have constructed a framework for systematically analyzing and exploring 
topological materials characterized by specific degeneracy of energy bands contributing physical 
phenomena by developping theoretical methods to systematically generate and analyze the database of 
antiferromagnetic topological materials. Through exploration based on the constructed database, we 
discovered new magnetic topological materials. Additionally, we conducted first-principles 
calculations on Co3Sn2S2, MnCuAs, CoM3S6 (M=Nb, Ta), alpha-Mn, and NbMnP. Through collaborative 
research with experimental groups, we contributed to elucidating the mechanisms of topological 
properties in various materials.

研究分野：物性理論

キーワード： 反強磁性　トポロジー　物性データベース

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
近年、物性データベースの構築や機械学習を利用した解析を通して、目的の物性を示す物質を探索する研究が広
く行われている。本研究はこれらの発展の促進に向けて、効率的に意義のあるデータベースを生成する理論的な
枠組みや機械学習に入力として与える記述子による表現手法など、解析の基盤となる研究に取り組んでいる。実
現確率が高い、高対称な磁気構造を自動的に生成する理論手法や、磁気構造のデータ表現手法の開発を通して、
物性データベース解析の基礎理論の発展に貢献した他、実際のデータベース構築・解析を通しての新規トポロジ
カル物質の提案や各種トポロジカル物質の解析によるトポロジカル物性の機構解明に貢献している。

※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、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 

バンド構造のトポロジーに保護されたバンド縮退（ワイル点・ノーダルライン）や表面状態（デ
ィラック点・フェルミアーク）が源となって、エネルギー損失のない表面電流や巨大な応答現象
を発現することが知られるトポロジカル物質の発見のため、国際的に熾烈な研究競争が展開さ
れ、非磁性体においては多くのトポロジカル物質が見出されてきた。一方で、応用上特に重要な、
磁性体のトポロジカル物質（トポロジカル磁性体）の報告は極めて少ない状況にある。トポロジ
カル磁性体の発現物性としては、バルク絶縁体の表面電流として生じる量子異常ホール効果や、
ワイル点が引き起こす負の磁気抵抗、ノーダルラインが引き起こす巨大熱応答など多彩な輸送・
応答現象が知られている。このようなエネルギー損失のない表面電流を活用した低消費電力デ
バイスや、磁場の干渉に強く高い反応性を示す反強磁性デバイスの研究も展開されており、次世
代のスピントロニクス・フォトニクスデバイスに大きな変革をもたらす、高い機能性を有するト
ポロジカル磁性材料が強く望まれている。 
 
２．研究の目的 

(1) ハイスループット第一原理計算・群論・トポロジー理論に基づく磁性・バンドエンジニア
リングによるトポロジカル磁性材料の探索システムの確立。 

(2) (1)の探索システムに基づく新規トポロジカル磁性体の探索。 
 
３．研究の方法 

 磁気空間群理論、多極子理論に基づき、反強磁性体を中心とする磁気構造を効率的に解析する
理論の開発に取り組む。これらの理論基盤のもとに第一原理計算に基づく電子構造の解析を系
統的に実施するシステムを開発し、トポロジカル磁性体の系統的な探索を実施する。 
 
４．研究成果 

(1)結晶に適合する高対称磁気構造の自動生成手法の開発 

実験による磁気構造の同定には高精度な中性子散乱実験の解析が必要になり、結晶構造は決
まっているものの、磁気構造が同定されていない磁性体が多数存在する。研究代表者の鈴木らは、
磁気空間群理論と多極子理論を用いて、与えられた結晶構造に適合する高対称磁気構造を系統
的に生成する理論手法を提案しているが[1]、この理論は結晶周期を破らない磁気構造に限られ
ていた。本研究でこの理論を磁気構造が有限の秩序ベクトルで特徴づけられる、より複雑な磁気
構造を扱うことが可能な理論へと拡張し、反強磁性異常ホール効果の出現が報告されているα-
Mnや CoM3S6(M=Ta, Nb)の磁気構造解析を実施した[2]。CoM3S6については実験グループとの共同
研究によって磁気構造のさらに詳しい解析を実施し、実験的に観測される反強磁性異常ホール
効果が、有限波数の磁気構造の重ね合わせによって得られるトリプル-q 磁気構造のもとで発現
していることを明らかにし、磁気構造の立体性を特徴づけるスカラーかいラリティーが有限と
なる磁気構造による、トポロジカルホール効果であることを明らかにしている[3]。 

(2)磁気構造の記述子理論の構築、およびその性能評価のためのベンチマークテストの実施 

磁性体の物性を機械学習によって系統的に解析するには、その発現と密接な関わりを持つ磁
気構造の情報を、機械学習の記述子として適切な形で与える必要がある。空間座標とベクトル成
分を用いた通常の磁気構造の表現では、座標軸や原点の取り方で値が変わってしまうため、座標
軸や原点の選択などに依存しない、磁気構造の表現手法が必要である。本研究では原子配置を多
次元ベクトルとして表現する理論手法として、原子配置の多次元ベクトル化手法として知られ
る Smooth Overlap of Atomic Positions (SOAP)の理論[4]を磁気構造へと拡張し、得られる多次
元ベクトルから計算される相関係数によって磁気構造の類似性・相違性を定量的に評価するこ
とが可能な記述子を構築できることを示した[5]。また、理論の性能評価のためのベンチマーク
テストとして、反強磁性異常ホール効果を示すことで知られる Mn3Ir や Mn3Sn の磁気構造の
解析を実施している。この検証により、物性の発現に影響を与える磁気異方性までを含めた磁気
構造の正確な判別には、高次の類似関数から導出される部分スペクトル(trispectrum)が必要に
なることを示している。 

(3) 第一原理計算によるトポロジカル磁性体の解析 

代表的なワイル半金属磁性体として知られる Co3Sn2S2の In ドープ系の電子状態解析では、特

異な線上の縮退構造であるノーダルリングと異常ホール効果・異常ネルンスト効果の相関を明



 

 

らかにした[6]。また、ディラック半金属として知られる MnCuAsの研究において、磁場下におけ

る異常ホール伝導度成分の影響を示したほか、巨大なスピンホール効果が存在することを第一

原理計算による解析から示した[7]。 
 
(4) トポロジカル磁性体の電子状態解析による物性発現機構の解明 

実験グループとの共同研究によって、各種物質のトポロジカル物性の発現機構の解明などに貢

献している[3,5-7]。、実験グループとの共同研究によって、電子状態の理論解析から、トポロジ

カル磁性体の磁気熱電効果による起電力生成の発見に貢献した[6]。また、実験グループとの共

同研究により、CoM3S6(M=Nb, Ta)において立体的な磁気構造が引き起こすトポロジカルホール効

果の発見に貢献し[3,8]、NbMnP の反強磁性秩序下における巨大異常ホール効果の発見に貢献し

ている[9]。 

(5) 磁気構造データベースの構築と解析による新規反強磁性異常ホール物質の提案  

高対称磁気構造の自動生成手法であるクラスター多極子法と第一原理計算を併用した、ハイ

スループット計算による反強磁性構造の解析システムを開発し、反強磁性異常ホール効果の探

索を実施した[10]。この解析をもとに、これまでに発見されている、異常ホール効果を発現する

反強磁性体が正しく予測されることを示したほか、実験的な報告のない、多くの新しい候補を提

案している。 
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