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研究成果の概要（和文）： 
	
 アモルファスや液体金属など、原子の空間配置（構造のトポロジー）が不規則性をもつ系の
第一原理電子状態計算を可能にする 2つの手法を開発した。第一は格子を作る原子が不規則に
変位したような「弱いトポロジカル不規則」を扱うもので、第二は液体金属のような「強いト
ポロジカル不規則」を扱うのに適した方法である。前者では電気伝導における電子フォノン散
乱の効果がうまく扱えることを示した。後者においてはグリーン関数にあらわれる特異性の処
理について研究を進めた。 
 
研究成果の概要（英文）： 
   Two methods that enable us to calculate the electronic structure of systems with topological disorder 
from first-principles are developed. One is suitable for systems that have weak topological disorder such 
as crystals with frozen phonons. The other is for systems with strong topological disorder. Amorphous 
and liquid metals are the examples of the latter. Using the former, the effects of the electron-phonon 
scattering on the electrical conductivity are successfully calculated. For the latter various singularities 
arising in the electron Green’s function have been clarifies and the method to avoid them are 
investigated. 
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１．研究開始当初の背景 
	
 機能性材料や半導体デバイス材料の多く
は混晶・合金であり不規則性を内包している。
このような不規則性は、アンダーソン局在や
輸送現象、競合する相互作用をもつ磁性合金
のように、それが本質的な場合も多い。この
ような不規則性の内、基本となる格子構造に
不規則性はないが、そこを占める原子や局所
状態（局所磁気モーメント等）が不規則であ
るような置換型不規則についてはこれまで
多くの研究がなされてきた。しかし、基本と

なる格子構造に不規則性が存在する（トポロ
ジカル不規則性、topological disorder）場合に
ついては確立された手法が存在しない。トポ
ロジカル不規則性の重要性は良く認識され
ており、有限サイズシミュレーションやモデ
ル計算によりその評価がなされているが、正
しくトポロジカル不規則性を考慮し、かつ原
子の個性をパラメータにたよらず反映する
ことのできる第一原理計算手法は知られて
いない。現実の不規則系は多かれ少なかれ格
子緩和を伴っており、その意味では完全な置
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換型不規則系は存在しないが、トポロジカル
不規則性を扱う実際的な手法が知られてい
ないため、あえてこれを無視してきた。 
 
２．研究の目的 
	
 真の不規則性を表現できない有限系シミ
ュレーションやスーパーセル法などを用い
ずにトポロジカル不規則性を有する金属・合
金、混晶の第一原理電子状態計算を可能にす
る手法を開発する。これによって、あらゆる
不規則系に多少とも内在するトポロジカル
不規則性を無視することなく不規則系をあ
つかえるようになるとともに、トポロジカル
不規則性が本質的に重要な系や、液体金属、
アモルファス、有限温度フォノン系等のこれ
まで困難であった系の電子状態計算が、第一
原理にもとづいて行えるようになる。 
 
３．研究の方法 
	
 不規則系の性質は単一の構造を持つ系で
は記述することができない。構造の揺らぎを
平均化したとき現れる性質が、不規則系の普
遍的な物性を表すからである。トポロジカル
不規則性を伴わない場合にはグリーン関数
法（KKR法）とコヒーレント・ポテンシャル
近似を組み合わせる（KKR– CPA）ことによ
って、シングルサイト近似の枠内ではあるが、
高い精度で配置平均を実行することができ
る。KKR– CPA法は t行列にのみ不規則性が
ある場合に適用できる手法でありトポロジ
カル不規則性には適用することができない。
トポロジカル不規則性を考えるために、２つ
の極限的な場合を考える。(i) 配置平均をとっ
たあとには一つの結晶構造をもつ格子とな
る場合。(ii) 配置平均をとったあとには結晶
構造が消失する場合。前者は格子緩和をもっ
た合金・混晶や静的近似におけるフォノン、
後者は液体金属や十分高温から急冷された
アモルファスに対応する。それぞれの極限で
正しくなる２つのアプローチを考える。(i)の
場合に対するアプローチとしてトポロジカ
ル不規則性を持つ格子を規則格子にマップ
しトポロジカル不規則性は本来不規則性を
持っていなかった t 行列の不規則性にマップ
する。(ii)の場合に対しては、t 行列はそのま
まにして、構造グリーン関数が大きなトポロ
ジカル不規則性を持つとして配置平均の結
果は等方的なコヒーレント構造グリーン関
数で記述する。これらの方法を定式化した上
で、第一原理からの数値計算が可能な計算機
コードを開発する。 
 
４．研究成果 
	
 有限系シミュレーションやスーパーセル
法などを用いずにトポロジカル不規則性を
有する金属・合金、混晶の第一原理電子状態
計算を 可能にする手法を開発することが目

的である。本研究においては 2つの異なった
アプローチによって、トポロジカル不規則性
を第一原 理電子状態に取り入れる手法を開
発した。1つは、「弱いトポロジカル不規則」
を扱うものであり、格子を作る原子の位置が
不規則に変位したような場合を取り扱う。変
位が格子間隔に比べて小さい(数十%以下)場
合を想定して、変位ベクトルでポテンシャル
散乱行列を展開する形で定式化を行い、その
ような変位がある場合の配置平均をとった
電子状態を精度良く、また効率良く計算する
ことに成功した。この方法を用いた応用とし
て、有限温度におけるフォノン効果やマグノ
ン効果を取り入れた電子状態計算を行うと
ともに、伝導率の計算を行うことによって電
子フォノン散乱およびマグノン散乱の影響
を取り入れた電気伝導の温度依存性を計算
することに成功した。第 2の方法はアモルフ
ァスや液体金属のように大きなトポロジカ
ル不規則性が有る場合であり、これを扱うた
めに KKR グリーン関数法における構造グリ
ーン関数の配置平均を、等方性を仮定して実
行する手法を開発した。開発の途中、浅野ら
による先行研究があることに気づき、第一段
階としては浅野らの手法の検討を行った。そ
の結果、この手法を直接用いようとすると、
多くの特異点が現れることがわかった。これ
らの特異性は定式上キャンセルし、最終結果
には影響を与えないはずのものではあるが、
数値計算の上では多くの困難が引き起こす
ことがわかった。 この点を改良するための
新たな方法の開発に着手するとともに、その
ための計算機コードを開発中である。また、
浅野らの手法では原 子ポテンシャルはおお
きなトポロジカル不規則があるにもかかわ
らず、その影響を取り入れることを許さない
ものである。ここにも不規則性を入れる定式
化を行った。 
	
 第一の方法を用いて、フォノン散乱および
マグノン散乱の影響について具体的な計算
を行った例について報告する。ここではマグ
ノン散乱が電気伝導に与える影響の結果に
ついて説明するがフォノン散乱についても
同様な評価が可能である。このような散乱は
原子配列が化学的不規則性を持たないが、ス
ピン方向が幾何学的な不規則を示すために
生じる。(FeCr)Se2は反強磁性ハーフメタルと
いう特異な性質を示す物質であり、磁化を持
たないにもかかわらずスピンの対称性が破
れ、フェルミ面でのスピン分極が 100%とな
る系である。しかし有限温度においてはスピ
ン方向がゆらぐために、ハーフメタルの性格
が壊される筈である。このことが電気伝導に
与える効果を評価した。計算では、まず、磁
気点移転以下における各温度で、スピン方向
がどのようなウェイトを持っているかを、第
一原理計算に基づく交換相互作用 Jij の計算



により評価することによって不規則性を決
定する。この情報をもとにスピン方向に関す
る配置平均をとる。このような平均操作はフ
ォノン散乱と同時に実行されるが、ここでは
マグノン散乱の影響を考える。図 1に磁化と
反対方向のスピンが 0、2、5、10%存在する
ときの状態密度を示す。10%は磁気転移温度
を TNとして T/TN=0.2 程度に相当する。この
ような低温ですでにハーフメタルとしての
性格は完全に失われていることがわかる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 1 
 
 
	
 一方、対応する状態におけるスピン依存電
気伝導を計算した結果を図 2にまとめる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 2 
 
 
	
 図の上半分は多数スピンによる電気伝導
度、下半分は少数スピンによる電気伝導度で
ある。少数スピンによる電気伝導度のみスケ
ールアップしたものもインセットに示され
ている。この結果は温度が T/TN=0.6程度の高
温になっても、電気伝導におけるスピン分極
が非常に高く保たれていることを示してい
る。これはフォンノン散乱の効果をいれても
全く同様な結論を得る事ができる。ハーフメ
タルの性質が失われるにもかかわらず、電気
伝導においては高いスピン分極が保持され

る理由は、スピン不規則（マグノン励起）に
よって生じたフェルミ面における少数スピ
ン状態は Crと Feの d状態がスピン不規則に
よって混成した状態であり、非常に強い電子
マグノン散乱を伴うため、電気伝導に寄与で
きないからである。 
	
 これらの成果は学術論文②として発表さ
れた。 
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