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§１．研究成果の概要  

 

本研究では、磁性体に特有の物性現象の発現を左右する磁気構造を、研究代表者が提案する

多極子展開による磁気構造の表現・生成手法と第一原理計算を組み合わせた予測手法によって

データベース化し、そのデータベースをもとにデータ科学手法による磁性体の解析を実施すること

で、磁性体の新しい物質設計手法を構築することを目指している。 

2019 年度は本データベース作成の基盤理論となる多極子展開による磁気構造の表現・生成手

法に関する理論論文を出版したほか(図１, M.-T. Suzuki et al., Phys. Rev. B 99, 174407 (2019) 

Editors’ Suggestion)、磁気構造生成手法と第一原理計算の融合による安定磁気構造の評価手法

を適用することで、アンチペロブスカイトマンガン窒化物における磁気構造と異常ホール効果の発

現に関する研究を実施し、論文を出版している(V. Huyen, M.-T. Suzuki et al., Phys. Rev. B 100, 

094426(2019))。また、研究代表者らが提案する多極子展開にもとづく磁気構造の生成手法と第一

原理計算による安定・準安定磁気構造予測の理論的枠組みの構築に取り組み、結晶の特徴であ

る原子配列の周期性よりも長い周期を持った磁気配列を含む一般の磁気構造を、結晶の持つ対

称性に適合する形で生成する理論拡張に取り組んでいる他、結晶構造データベースとの連携によ

って、第一原理計算による安定磁気構造の予測を逐次的に行っていくデータ蓄積のための計算フ

レームワークを発展させている。 

図１ 多極子理論を応用した磁気構造生成のイメージ 
       (M.-T. Suzuki et al., Phys. Rev. B 99, 174407 (2019)) 


