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物質は原子から出来ている。
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物質の性質は説明出来る
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量子力学シミュレーションとは(2)

何の原子？どういう構造？ 
→電気が通る、通らない、 
磁石に付く、付かない、 
熱が通り易い、通りにくい 

etc…



原子だけから物質の性質が
予測出来るなら？

•新しい物質の性質の予言 
•実験で見つかった謎現象の 
原因を探れる
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原子だけから物質の性質が
予測出来るなら？

•物質設計が実験せずに 
可能になる
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地球に優しい



原子から物質の性質を予測
するには？ 

→電子の挙動を計算すれば
良い
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電子の挙動を計算する方法 

→量子力学
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量子力学とは？ 
→電子の実態は波動関数で 
シュレーディンガー方程式

に従う
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シュレーディンガー 
の猫が有名ですが…
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波動関数とは？
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電子 波

【電子 二重スリット実験】で検索



シュレーディンガー方程式とは？

量子力学シミュレーションとは(8)

これを解けば電子状態とエネルギーがわかる 
→詳しくはポスター番号6で解説
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電子の波動関数



方程式の具体的な計算方法は？ 

(実はそのままでは解けない) 

→ポスター番号6へ
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量子力学シミュレーションとは？ 
!

→ 物質中の電子の波動関数を計算する
ことによって物質の性質を予測する、 

究極の物質設計方法
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2016年のノーベル物理学賞
トポロジカル物質とは(1)

nobelprize.org

http://nobelprize.org


2016年のノーベル物理学賞

トポロジカル相転移と 
物質のトポロジカル相の 

理論的発見
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物質のトポロジカル相とは？ 
!

大域的な不変量で 
特徴付けられる 

通常とは異なる物質相
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トポロジカル不変量とは？ 
!

トポロジカル物質とは(3)

穴の数が0個 穴の数が1個



トポロジカル不変量とは？ 
!

トポロジカル物質とは(3)

大域的かつ離散的な特徴量 
→物質(電子状態)にも存在 

!



色々なトポロジカル物質 
!

トポロジカル物質とは(4)

• Chern絶縁体 
• Z2トポロジカル絶縁体 
• トポロジカル結晶絶縁体 
• ワイル半金属 
• ノーダルライン半金属 
• ハイオーダートポロジカル絶縁体 
etc.



トポロジカル物質とは(5)

Z2絶縁体(非磁性) Chern絶縁体(磁性)
トポロジカル絶縁体

M 

Z2不変量: Z2 = 0 or 1 Chern数: C=0,1,2,…

トポロジカル不変量



トポロジカル物質とは(5)

Z2絶縁体(非磁性) Chern絶縁体(磁性)
トポロジカル絶縁体

エッジにスピン流 エッジにHall電流

M 

Z2不変量: Z2 = 1 Chern数: C=1,2,…



トポロジカル物質とは(5)

Z2絶縁体(非磁性) Chern絶縁体(磁性)
トポロジカル絶縁体

M 

Z2不変量: Z2 = 1 Chern数: C=1,2,…

絶縁体に金属エッジ状態が出現



トポロジカル物質(絶縁体)とは？ 
!

→トポロジカル不変量によって区別される
特殊な物質で、 
特異な金属エッジ状態が出現する物質



自分の研究とは

トポロジカル絶縁体の 
金属エッジ状態をチューニング 
して応用可能性を広げる為の 
量子力学シミュレーション 
に基づく物質設計
→ポスター番号6へ



まとめ
量子力学シミュレーション 
→電子の挙動から物質の性質を予測する
究極の物質設計方法 
!

トポロジカル物質 
→応用可能性を秘めた特異な 
エッジ状態を持つ物質
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