
絶縁体の場合、σxyが量子化される  
(Chern絶縁体)

Introduction(1)-Anomalous Nernst effect-

Anomalous Nernst effect is

alternative thermal electric conversion of Seebeck effect.

induced by anomalous Hall effect(AHC).
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電気が通る？ 
磁石にくっつく？ 

かたい or やわらかい？ 
熱が通りやすい？

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 
• 物質設計が実験をせずに可能に！！
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コンピューターによって切り拓かれた究極の物質設計方法 
-電子の情報だけから物質の性質を予測する-

自己紹介

トポロジカル物質の第一原理的デザイン

多体問題と第一原理計算

物質科学の研究意義と量子力学

物質の性質を予測するには？電子の挙動を解析すれば良い→量子力学

→ 真ん中は普通の絶縁体だが、 
エッジに非散逸スピン流

スピン流=逆向きスピンの電流差
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電界誘起 
トポロジカル 
相転移Z2 = 1 Z2 = 0

1. Z2トポロジカル絶縁体とスピントロニクスデバイス 2. 異常Hall効果と高効率熱電変換物質の探索

Z2トポロジカル絶縁体

低消費電力デバイスを実現  
→ スピントロニクス

歪み

このような新原理デバイスを実現する材料はあるか？ → Bi(111)薄膜

ビスマス 
→重い元素 
→強い相対論効果 
→実験的に様々な 
物理現象が観測

一層のBi(111)薄膜の 
トポロジカル相を 
第一原理計算 
→トポロジカル相を 
判別するプログラムを 
独自開発(公開予定)

1. 電界によってトポロジカル相の切り替えが可能 
2. 歪みによって相転移電界値の調節が可能 
であることを計算のみで予言
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物質は原子から出来ている 
⇆ 

原子の情報だけから 
物質の性質は全て説明出来る

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(行列の固有値問題) 

(−
ℏ2

2m
∇2 + V(r1, ⋯, rn)) ψ(r1, ⋯, rn) = Eψ(r1, ⋯, rn)

Dirac 「物理法則は完全に 
わかっている、ただし厳密に
適用すると複雑すぎて 
解けない」→大胆に近似する 

系の相互作用

波動関数=電子の状態(未知) 電子が取れるエネルギー(未知)
分極、磁性などの情報 電気伝導などの情報
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熱電変換素子　→ 熱損失の再利用 
→エネルギー問題への貢献

ゼーベック効果

veff

異常ネルンスト効果

• 熱勾配に対して平行に起電力が起こる 
• 従来研究が盛んにされてきた

• 熱勾配に対して垂直に起電力が起こる 
• ゼーベックに対して集積化で有利 
• これまでにあまり研究されてこなかった
→高効率化への期待

異常Hall効果

物質の内部磁化による電子の屈折

Ey

Jx

M

Jx = σxxEx + σxyEy

σxy =
e2

h
C (C = 0, ± 1, ± 2,⋯)

σxyを計算することにより、系の異常ネルンスト効率を予測出来る。

効率的にσxyを計算する 
計算方法を提案、実装 
→様々な強磁性薄膜系で 
異常ネルンスト効率を予測

σxy ( e2/h )
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世間を適当に見積もって作る 世間と自分の相互作用を計算

自分から世間を作り直す

②に戻る

多体問題の難しさ

コーン=シャム方程式(密度汎関数理論、第一原理計算)

世間が前に作った世間と 
差が無くなったらやめる

古典力学で有名な振り子の問題も二個になると解けない(二重振り子)

2個目以降の電子は水素原子の解にエネルギーが小さい順に 
1個ずつ入っていくと近似(パウリ排他律) 

→原子1個の場合はこれでいける、原子2個以上の場合は？

水素 ヘリウム

解析的に 
解ける

？
？ ？解析的に 

解ける ？

？

単振り子 2重振り子

システムを自分と世間に分離する。
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∇2
i + veff(r)) ϕi(r) = ϵiϕi(r)

veff(r) = vext(r) + ∫ dr′�
ρ(r′ �)

|r − r′�|
+ vxc(r)

ρ(r) = ∑
i

|ϕi(r) |2 = |ψ |2

ϕi(r), ϵi
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