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研究成果の概要（和文）：トポロジカル物質は近年多くの注目を集めており、物性物理の広範囲の分野で研究が
発展している。本研究では、ペロブスカイト型酸化物の構造の自由度に注目し、強誘電酸化物を用いたトポロジ
カル絶縁体の第一原理物質設計を行った。その結果、強誘電歪みは結晶構造の反転対称性を破るため、スピン軌
道相互作用に起因してバンドは分裂し、スピンバレー結合という特殊なスピン分極をもつことがわかった。さら
に強誘電歪みを増加させるとバンド反転が起こり、トポロジカル相転移が見られた。また、強誘電体の熱電物性
や磁性など様々な物性を調べることにより、強誘電体特有の興味深い物理を解明した。

研究成果の概要（英文）：Topological matter has attracted much attention recently and developed its 
research in a wide region of material science. In the present research, as focusing on flexibility 
of perovskite structure, the first-principles materials design based on ferroelectric 
transition-metal oxides has been performed. It was revealed that the polar ionic distortion breaks 
the inversion symmetry so that the bands are spin split due to the spin-orbit coupling, which in 
turn results in the spin-valley coupling.  Moreover, various material properties, such as 
thermoelectric effect and magnetism, were carefully investigated to clarify the physical mechanism. 

研究分野： 物性理論

キーワード： トポロジカル絶縁体　第一原理計算　遷移金属酸化物
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 
 本研究を開始した 2014 年当時はトポロジ
カル物質の研究が急速に発展する時期であ
り、様々な物性への興味から多くの研究が始
まった。トポロジカル物質のなかで代表的な
物質群である「トポロジカル絶縁体」は、ト
ポロジー (位相幾何学) の概念を用いて、通
常の絶縁体とは区別される絶縁体であり、
2005年に提唱され2007年に実験的に確認さ
れている。その後、トポロジカル超伝導やワ
イル半金属など新しいトポロジカル物質群
が注目され、研究分野の裾野は広範囲に広が
った。2016 年にはトポロジカル物質の研究
に対してノーベル物理学賞が授与され、現在
は世間的に爆発的な話題を呼んでいる状況
である。物理的な興味として、トポロジカル
絶縁体は、内部では絶縁体だが、表面ではス
ピン偏極した金属状態が出現し、磁場の印加
なしにスピン流によって量子ホール効果が
生じる「量子スピンホール効果」が生じるこ
とが予言されている。もともと当研究分野は、
数学の概念に始まり、その後、物性物理の領
域でビスマス化合物などの対象物質が理
論・実験の両方により盛んに研究され、また、
次世代の電子素子への工業応用に期待が高
まり、非常に広範囲の分野で研究が展開して
いる。また、トポロジカル絶縁体に関連する
特殊な性質（ディラック電子・マヨナラフェ
ルミオン・量子化された電気磁気効果・トポ
ロジカル超伝導など）を研究対象とする理論
研究も進んでいる。 
 電子状態計算では、波動関数のパリティ 
(空間反転の偶奇性) に関連した 2 値数「Z2

数」を用いて、通常の絶縁体 (Z2=偶) とトポ
ロジカル絶縁体 (Z2=奇) を区別することが
できる。代表的なトポロジカル絶縁体 Bi2Se3

では、スピン軌道相互作用がバンドギャップ
に比べて十分強いために、価電子バンドの一
部が伝導バンドと反転し、Z2が奇の状態とな
る。最近は、このようなバンド反転が、スピ
ン軌道相互作用”だけ”ではなく、他の様々な
効果に起因して生じるメカニズムがいくつ
か提唱されている。例えば、近藤効果に起因
す る 「 近 藤 ト ポ ロ ジ カ ル 絶 縁 体 」             
（例:SmB6）、クーロン斥力に起因する「トポ
ロ ジ カ ル モ ッ ト 絶 縁 体 」        
（例:Ln2Ir2O7）、 異なる原子間の軌道混成に
起因する「Native トポロジカル絶縁体」
（例:SnS）などがある。 
  
２．研究の目的 
 
 本研究では、上記のように多様なメカニズ
ムを駆使してトポロジカル絶縁相を出現さ
せる舞台として、遷移金属酸化物に注目した。
遷移金属酸化物は、電荷・スピン・軌道の電
子の自由度による様々な秩序状態（電荷秩
序・磁気秩序・軌道整列、またそれらの複合
秩序）を示し、さらに Jahn-Teller 歪み・強

誘電性歪みなど構造の自由度をもつ。それゆ
え、マンガン酸化物では、フィリング制御・
バンド幅制御によって電子状態と物性を自
在に操作することが可能である。トポロジカ
ル絶縁相を出現させるための必要な条件を
満たすために、バンドギャップを小さくする
ような原子構造を選択し、強いスピン軌道相
互作用を得るために 4d/5d 遷移金属を用いる。
その上で、結晶のとりうる構造歪みや磁気秩
序を取り入れた第一原理電子状態計算を行
い、それらの擾乱が物質のバンド構造とその
パリティに与える影響について調べ、Z2数な
どのトポロジカル不変量を計算することに
より、トポロジカル状態が保護されているか
否かの判定を行う。本研究が進み、「酸化物
のどのような構造や秩序状態がトポロジカ
ル絶縁相を安定にするか」が明らかになれば、
トポロジカル物質の研究分野が酸化物の研
究グループを取り込んでなお一層広がり、工
業応用への道を開くことが期待される。また、
トポロジカル物質と、複合秩序・交差相関を
示す「マルチフェロイック物質」との共存が
確かめられれば、今後の多方面への発展が期
待できる。こうした理由から、物性物理の広
範な研究分野において注目を浴びている「ト
ポロジカル絶縁体」および「マルチフェロイ
ック物質」を、第一原理電子状態計算から解
析し、新奇物質を設計することを研究目的と
定めた。様々な遷移金属酸化物を用いて、電
子が有する電荷・スピン・軌道の自由度に起
因する複合秩序、さらに Jahn-Teller 歪み・
強誘電性歪みなど構造の自由度を駆使して
電子のバンド構造を制御し、価電子バンドと
伝導バンド間のバンド反転を誘発し、トポロ
ジカル絶縁相を発現させる。スピン軌道相互
作用・原子間混成効果・磁気秩序・強誘電性
など複数の異なるメカニズムを介した特異
なトポロジカル物質およびスピントロニク
ス材料の開発をめざした。 
 
３．研究の方法 
 
 酸化物トポロジカル物質の設計に関して、
まずは理論グループによって以前に発表さ
れた酸化物界面におけるトポロジカル絶縁
体の設計【D. Xiao, et al. Nat. Commun. 2, 
596 (2011)】を基にした。この研究では、ペ
ロブスカイト型酸化物を[111]方向に積層さ
せ、そのうち 2 層のみ、遷移金属イオンを
4d/5d 金属で置換したハニカム構造を設計し、
強束縛模型を用いて Z2数を計算し、トポロジ
カル絶縁体を予測している。中でも、LaAuO3

を LaAlO3で挟んだヘテロ構造では、ホスト物
質の作るエネルギーギャップ中に Au の egバ
ンドが現れ、K 点でグラフェン状のディラッ
クコーンを形成する。スピン軌道相互作用に
よって ィラックコーンの縮退が解けて、あ
る程度のギャップを生じると予想されてい
る。この先行研究を受けて、本課題では、酸
化物界面のホスト物質を常誘電体から強誘
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