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研究成果の概要（和文）：スピン軌道相互作用を考慮した第一原理計算に基づいた結晶、表面の電子状態や磁性の解析
手法を整備開発した。磁性体の結晶磁気異方性を軌道磁気モーメント行列（スピンで分解した2x2行列）で表現する２
次摂動公式を導き、L10合金に適用した。また、空間反転対称性のない三方晶テルル、セレン結晶の電子構造を調べた
。その結果、圧力下で絶縁体から金属に転移し、その過程でワイル半金属相が出現することがわかった。ブリルアンゾ
ーンのH点の周りで針ねずみ状のスピンテクスチャーを持ち、圧力上昇とともにスピンの回転数が１回から２回に変化
することがわかった。

研究成果の概要（英文）：We have developed first-principles calculation methods to analyze physical 
phenomena originating from spin-orbit interaction. A new formula for the magnetocrystalline anisotropy 
energy of magnetic materials using orbital angular momentum matrix (2x2 matrix resolved by spin index) 
has been proposed, and is applied to L10 alloys. Electronic structures of trigonal tellurium and selenium 
are also studied. These crystals have no inversion symmetry. It is found that a Weyl semimetal phase 
appears under pressure. The spin texture is hedgehog-like around the H point and the number of spin 
rotations varies on the kx-ky plane.

研究分野： 計算物質科学

キーワード： 第一原理計算　スピン軌道相互作用　密度汎関数理論
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１．研究開始当初の背景
 スピンホール効果、トポロジカル絶縁体、
ラシュバ効果、
道相互作用
を集めている。これらの研究において
理電子状態計算
の定量的な理解はもちろんのこと、新量子
相・機能を実現するための最適な元素や組成
を探索する物質設計の手段として重用され、
理論、実験にまたがる
されている。
 原子番号の大きな元素を含む系で相対論
効果が電子構造に決定的な役割を担うこと
は古くから認識されて
進展に対応するためには電子構造計算に相
対論効果を考慮するだけでは十分ではない。
ノンコリニア磁性、ワニエ関数、電圧印加
どの新しい機能を加えることが
また表面、界面など適用対象が複雑になるに
つれ計算規模が増大し、要求される精度も高
くなる。そのため方法論とプログラムの世界
的な開発競争が続いている。
 
２．研究の目的
 本課題は手法開発と適用計算の両方を目
的とする
計算法である密度汎関数理論に基づく。近年
の理論研究ではベリー位相が鍵を握ってき
たが、これに関連して電子構造計算では最局
在ワニエ関数
在ワニエ関数は、ゲージの自由度を利用して
ワニエ関数を空間的に局在させる方法で、第
一原理有効模型の構築
をサンプルする
ことが出来る。
 適用計算は、スピン軌道相互作用系をキー
ワードに、ラシュバ効果や磁気異方性を主な
対象とする。進展の早い分野でもあり、物質
系は状況に応じて適宜選択する
遷移金属化合物表面の外部電圧効果を第一
候補に計画を立てていたが、後述する通り、
三方晶テルル、セレン結晶の電子構造
に大きな進展が見られた。
ける、スピン軌道相互作用に起因したトポロ
ジカル効果の第一原理的解明を行う。
磁気異方性の解析手法の開発も行う
 
３．研
 第一原理
MAterials Simulator,  
用いる。
準的な密度汎関数
２成分スピノル形式でスピン軌道相互作用
を考慮する。
性の直接的な
の方向を制御する。
  バンドギャップの小さな
は多電子効果をより正確に扱うために
近似による自己エネルギー
計算には
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ゾーンの１点で交差してディラック点を形
成するが、グラフェンでは２本の状態がディ
ラック点を形成する。類似性としては、両方
の系で飛び移り積分の干渉効果が存在する。
グラフェンでは、一つの A 副格子点に注目す
ると、最近接に３つの B 副格子点が存在する。
この３つの副格子点への飛び移り積分の値
は同じで、K 点において、それらのホッピン
グ間に干渉がおこり、ギャップがとじる。一
方、テルル、セレンでは一つの原子の近傍に
一次元鎖内と鎖間のホッピングが存在する。
常圧下では鎖内と鎖間の飛び移り積分の値
は異なるが、圧力下で鎖間の飛び移り積分が
増加し、ある圧力で等価になる。このときに
ホッピングの干渉効果としてディラック点
が形成されると考えられる。 
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