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研究成果の概要（和文）：クラスター多極子理論を反強磁性体の磁気構造予測に応用し、第一原理ハイスループ
ット計算と組み合わせて、機能性反強磁性体の探索・設計を行った。三つの鉄、マンガン、コバルトの化合物に
ついては実際に合成が行われ、異常横伝導を示すことが確認された。このほか、反強磁性体における電流による
磁化反転やトンネル磁気抵抗効果の理論研究が行われた。また、スピン軌道相互作用による拘束条件を考慮しな
いスピン空間群に注目し、非自明な磁気構造によって駆動される物性を簡便に同定する手法を開発した。

研究成果の概要（英文）：We applied cluster multipole theory to predict the magnetic structure of 
antiferromagnetic materials and combined it with first-principles high-throughput calculations to 
explore and design functional antiferromagnetic materials. Actual synthesis was performed on three 
compounds of iron, manganese, and cobalt, and it was confirmed that they indeed exhibit anomalous 
transverse conductivity. In addition, theoretical studies on switching of magnetic order by electric
 current and tunneling magnetoresistance in antiferromagnetic materials were conducted. Furthermore,
 by focusing on spin space groups that exclude the constraints imposed by spin-orbit interaction, we
 developed a method to identify properties driven by non-trivial magnetic structures conveniently.

研究分野： 物性理論

キーワード： 第一原理計算　磁気構造予測　機能磁性体探索　異常ホール効果　異常ネルンスト効果　スピン結晶群
　トンネル磁気効果

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
磁気転移を起こすことが知られている物質は数多くあるものの、磁気構造まで明らかになっている物質は限られ
ている。実験的にも磁気構造の決定は難しい問題であるし、理論的にも与えられた結晶構造に対して、どのよう
な磁気構造が実現するかを予言するには膨大な計算コストがかかる。本研究では効率的な磁気構造予測の方法を
開発し、第一原理ハイスループット計算と組み合わせることで異常横伝導を示す反強磁性体の探索に成功した。
この取り組みは今後社会に変革をもたらす磁性体の設計につながる重要な一歩となることが期待される。

※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 
 
  超スマート社会の実現に向けて情報通信
や人工知能技術の高度化への要求が高まる
中、超高速メモリー、超高感度センサーとい
った革新的デバイスにつながる新物質や、
省・創・畜エネルギーを通して環境・エネル
ギー革命をもたらす新物質の探索・合成が喫
緊の課題になっている。特に強磁性体は、磁
化に比例した巨大応答をもつこと、磁気状態
の制御と読み取りが比較的容易であること
といった特長があり、これまでスピントロニ
クスの分野で幅広い研究がなされてきた。し
かしながら最近、デバイス要素のさらなる微
細化とデータ処理の高速化の可能性がある
反強磁性体に大きな注目が集まってきてい
る。 
そのような反強磁性体の中で最も顕著な
例は 2015 年に中辻らによって巨大な異常ホール効果が発見された Mn3Z(Z=Sn, Ge)である(図
１、引用文献 1,2)。通常、異常ホール効果は磁化の大きな強磁性体で発現するが、Mn3Zは反強
磁性体で一様磁化はほとんどゼロであるため、磁化の大きさで巨大異常ホール効果を説明する
ことはできない。そこで申請者らは「クラスター多極子」という独自の量を導入し、これがホー
ル係数の大きさを記述する秩序変数になっていることを示した(引用文献 3)。すなわち、Mn3Zに
おいては、磁化（クラスター双極子）はゼロであるがクラスター八極子が有限であり、八極子の
偏極が異常ホール効果を誘起すると理解できる（図１参照）。この八極子は強磁性体におけるス
ピンの役割を果たし、ホール係数の符号に応じて正負の二値の情報を持つことができる。その一
方 Mn3Z は反強磁性体であるため強磁性体と異なり漏れ磁場がなく高集積化が可能で、スピン
ダイナミクスのエネルギースケールが高いため高速応答も期待できる。 
 
２．研究の目的 
 

Mn3Z はデバイス応用を考える上で際立って優れた物性を示
すことがわかったが、これに匹敵する反強磁性体の探索が難航
していた。一方、申請者らは、1400 種類の強磁性体に対するハ
イスループット計算により、Fe3Alと Fe3Gaにおいて巨大異常
ネルンスト効果が実現することを見出している(引用文献 4)。こ
の「無数の強磁性体の中に埋もれた高機能磁性体の発見」の成
功をうけて、本研究課題ではMn3Zを越える反強磁性材料の系
統的、戦略的な探索に挑戦した。 
高機能反強磁性体の探索は、電荷(モノポール)に着目したエ

レクトロニクス、スピン(双極子)に着目したスピントロニクス
に続く、マルチポロニクスの確立につながると期待される。そ
こで本研究課題では、「マルチポロニクスはどの物質で成立する
か、従来のエレクトロニクス、スピントロニクスを凌駕できる
か」、という学術的問いを設定しこれに解答を与えることを目指
した(図 2)。 
 
３．研究の方法 
 
今日、結晶構造については信頼性の高いデータベースが複数存在し、そこから 20 万以上の物
質の情報を比較的容易に手に入れることができる。特に非磁性体であれば、第一原理電子状態計
算を自動実行し、その電子状態についてトポロジカルな特性に基づいた分類を行うといったこ
とも可能で、実際トポロジカル物質のカタログなども作られている。一方、磁気構造については
結晶構造のそれに匹敵する信頼性のある大規模なデータベースがない。これは結晶構造に比べ
て磁気構造を実験的に決定することがはるかに非自明で手間がかかることに由来する。そこで
本研究課題では結晶構造の情報だけから、磁気構造を正確に予測することから始める。しかしな
がら、局所安定となりうる磁気構造を網羅するリストを生成し、それぞれのエネルギーを調べ尽
くすことは自明な問題ではない。 

図 1. Mn3Snの結晶構造(左図)と磁気構造及び

そこで定義されたクラスター多極子(右図) 

図 2. 本研究課題の学術的

「問い」の概念図 



この問題について、最近
申請者らはクラスター多
極子理論に基づく方法論
開発を行った (引用文献
5, 図 3)。この方法では与
えられた結晶構造に対し
て仮想クラスターを導入
し、そのクラスターの上で
多極子を系統的に生成す
る。この方法論によって与
えられた物質について、そ
こで実現する可能性のあ
る磁気構造をリストする
ことができる。申請者らは
最近 100 種類あまりのノ
ンコリニア磁性体につい
てベンチマーク計算し、ほ
ぼすべての磁性体につい
て実験構造に近い局所安
定解を探索できることを示した(文献 6)。本研究課題ではこのベンチマーク計算を大規模化、自
動化した。すなわち、結晶構造のデータベースから結晶構造の情報を自動取得し、磁気構造を自
動生成したあと、そのエネルギーを自動計算することで実際に実現する磁気構造の予測を行っ
た。 

本研究課題においては、ター
ゲット材料がもつべき特徴と
して、磁化がゼロであるにもか
かわらず、応答関数の構造が強
磁性体に似ていることと設定
した（そうでなければ磁気状態
の読み取りが著しく困難にな
る）。特に巨大な異常横伝導は
応用範囲が広い。例えば異常ネ
ルンスト効果による熱電変換
はゼーベック効果による熱電
変換と異なり、温度差と垂直方
向に起電力が生じるため(図
4a,c 参照)、大面積化やフレキ
シブル化が容易で高効率発電
が行える（図 4b,d参照）。 
クラスター多極子は磁気構造
の対称性の情報を含むため、
応答関数の構造と一対一対応
がある。従ってクラスター多
極子の既約表現を見ればマル
チポロニクス材料の候補物質のリストを作ることができる。 
 
４．研究成果 
 

本研究では、物質材料研究機構
で構築されているデータベース
Atomworks にリストされている
磁性体のリストから、磁気転移温
度の高く、ユニットセル中の磁性
元素の数が少ない物質を約 200
種類選び、その磁気構造予測を行
った。その結果、金属であり、か
つ異常横伝導が有限でスピント
ロニクスなど応用に使える物質
が 8 種類見つかった(引用文献
7)。その中で、FeS, MnAlPt(図 5)
については東京大学の実験グル
ープによって実際に異常横伝導
が生じることが確認されている。 

図 4. ゼーベック効果(a)とネルンスト効果(b)とそれを
使った熱電変換デバイスの概念図。 

図 5. 異常横伝導を示すことがわかった FeS と
MnAlPt 

図 3. 仮想クラスターを使った多極子磁気構造の自動生成 



 以上の物質探索では、磁気秩序の形成によりユニットセルのサイズがかわらないことが想定さ
れていたが、引用文献 8ではユニットセルが拡大する場合の考察がなされた。このアプローチは
引用文献 9における、Coを層間挿入した TaS2およびNbS2
の磁気構造決定に活用された（図 6）。 
 本研究では物質探索のほか、反強磁性体の応用を視野
にいれた研究も行われた。引用文献 10, 11ではトンネ
ル磁気抵抗効果についての研究がなされた。引用文献12
では電流によって反強磁性体のスピン構造が制御でき
ることを示している。 
  反強磁性体の異常横伝導については、スピン軌道相互
作用に由来するケースと、非自明な磁気構造に由来する
ケースがある。現実の物質ではスピン軌道相互作用が必
ず存在するため、異常横伝導がどちらの起源に由来する
かを決定することは難しい。一方、理論計算では仮想的
にスピン軌道相互作用をゼロにした場合の考察を行っ
て磁気構造に由来するかどうかを調べることができる。
その際、磁気構造の対称性に注目し群論に基づいた解析
を行うことが重要なステップになる。磁性体の群論に基
づいた解析については、通常磁気点群、磁気空間群に基
づいた解析がなされるが、スピン軌道相互作用をゼロに
した場合はスピン結晶群の解析をする必要がある。引用
文献 13 では与えられた磁気構造からスピン結晶群を特
定するコードを開発し、引用文献 14 ではそれに基づい
て応答関数を計算する方法論開発を行った。その結果、
顕著な例として、文献 9で磁気構造が決定された Coを
層間挿入した TaS2および NbS2の異常横伝導は純粋に磁
気構造に由来するトポロジカルホール効果であること
がわかった。 
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