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１． 研究のねらい 

本研究では、第一原理計算に基づく物質の有効模型化を利用した機能性物質設計を目指

す。具体的には、物質構造データベースから有効模型のモデルパラメータに対するデータベー

スを作成し、この有効模型データベースを軸として実験データと有効模型、および物質構造と

有効模型のデータ間の関連をデータ科学的手法を用いて解析する。これにより、古くから物性

理論研究で行われてきた物質を有効模型で近似して実験データを解析するという手法と、デ

ータ科学の手法を融合した、新しい物質設計の道筋を確立することを目指す。 

一般に物質設計を考えるには、物質構造から出発し、非経験的な手法を用いて物性を定量

的に再現できることが重要となる。しかし、電子やスピンの物性を議論する際、第一原理計算

のエネルギースケールで全てを扱うことは極めて難しい。例えば一般に物質のバンド構造は

数十 eV 程度の範囲で多様な構造を持つが、室温以下の温度で実際に重要になるのはそのう

ち Fermi 面近傍わずか数十 meV 程度である。そのため近年このような低エネルギーの情報を

正しく取り込んだ有効模型や有効パラメータの導出を行い、それにより物性を議論するという

ことが盛んに行われている。さらに、新しい有効模型導出などの手法開発により第一原理計

算をベースとして議論できる物性も次々拡張されてきている。このような状況下において、物

質構造のデータベースや実験データなどの多量のデータをうまく活用した物質開発を目指す

のであれば、まだ個別の物質にしか適用されていない有効模型化を様々な物質に適用し、有

効模型のデータベースを作成しておくことは必要不可欠であるといえる。そこで、本研究では、

まずこの有効模型データベースの作成を目指す。具体的には、既存の手法をベースに自動的

に有効模型化するコードを開発し、さらに個々の物性にあわせた、新しい有効模型化の手法

開発も進める。このような有効模型のデータベースを作成、整理し公開していくことは、今後の

日本における物質設計研究の発展にも重要な役割を果たすと考えている。この有効模型デー

タベースを軸にデータ科学の手法を適用して物質設計を目指すとともに、物質計算科学とデ

ータ科学の融合による新分野開拓を進めていくことが本研究のねらいである。 

  

２． 研究成果 

（１）概要 

物質の電子状態を表現する有効模型のデータベースを作成するため、結晶構造データベ

ースを元にバンドを表現するタイトバインディング模型、磁気的な性質を表す有効模型、電子

格子相互作用の大きさを表すパラメータなどの自動生成環境を構築し、それらのデータベー

ス化を行った。また、それらをもとに、超伝導転移温度、ジャロシンスキー守谷相互作用、異

常ホール効果といった物性のデータベース構築も行い、実験グループと共同して物質探索も

進めた。さらに、得られたタイトバインディング模型のデータから結晶中のスピン軌道相互作



 

用の大きさの傾向を明らかにするなど、データ科学的な側面から有効模型データベースを活

用し、物性の議論につなげるための研究も進めた。 

 

（２）詳細 

研究テーマＡ「第一原理計算に基づくタイトバインディング模型構築の自動化」 

第一原理計算の結果を利用して、タイトバインディング模型を作るコードに wannier90 と呼

ばれるコードがある。このコードを改良し、スピン軌道相互作用がある場合でも一般の擬ポテ

ンシャルを利用できるようにすることで、任意の物質の計算に対応した。この wannier90に関し

ては、他にも対称性を考慮したコードを実装するなどの開発に関わり、現在その成果が取り

込まれた wannier90-2.1 がリリースされている。加えて、第一原理計算から wannier90 を利用

するまでの流れを自動化することで、ハイスループットのタイトバインディング模型構築技術を

確立した。その技術をもとに、結晶構造データベースからタイトバインディング模型のデータベ

ースを構築した。その精度検証方法も用意し、精度的に問題ないデータとして現在、非磁性

体で約 6000 個、強磁性体で約 2000 個のタイトバインディング模型が得られている。これは下

記に上げる研究テーマや現在進めている様々な研究の基盤データになっている。 

 

研究テーマＢ「ジャロシンスキー守谷相互作用の計算手法開発」 

磁性体の有効模型として、交換相互作用を求める手法は様々な研究が行われているが、ジ

ャロシンスキー守谷（ＤＭ）相互作用を求める手法に関しては、研究も少なく、系統的に様々な

物質に適用できる状況ではなかった。そこでＤＭ相互作用を利用したスキルミオンを発現する

物質探索を念頭に、このＤＭ相互作用の計算手法の開発を行った。得られた手法は、ＤＭ相

互作用が系のスピン流そのもので表される、という物理的に明快な意味を持ち、また、実験に

よるＤＭ相互作用の符号変化を非常によく再現することが分かった（論文 2,5）。図は、スキル

ミオンが実現する物質として有名なカイラル強磁性体 FeGe の Fe を Mn あるいは Co に置換し

たときのＤＭ相互作用を表している。実験的には Mn1-xFexGe の x=0.8 および Fe1-xCoxGe

の x=0.6 で DM 相互作用の符号が反転することが分かっており、実験を非常によく再現してい

ることが分かる。また、Co8Zn8Mn4 に Fe をドープした系についても実験的に観測された符号

反転が理論的に再現できることが分かった。 

  この手法を用いると研究テーマＡで得られたタイトバインディング模型から簡単にＤＭ相互

作用が計算可能であるため、得られたタイトバインディング模型データベースに適用してＤＭ

相互作用のデータベースを構築した。このデータベースは実験グループとも共有し、新しいス

キルミオンを実現する物質の探索を進めている。 



 

 

 

研究テーマＣ「電子格子相互作用の効率的な計算手法開発」 

フォノン媒介の超伝導の性質を定量的に議論するためには、電子格子相互作用を第一原

理的に計算する必要がある。しかし、この電子格子相互作用の計算は一般に計算コストが非

常にかかる上に、計算精度を得るための収束条件が厳しく、系統的な計算の適用が難しいと

いう状況にあった。そこで、この問題を解決する効率的な電子格子相互作用の計算手法を開

発した（論文 3)。この手法は個々の物質の計算も効率化するものであり、実際、計算コストの

問題で収束が確認できなかった LaO0.5F0.5BiS2 という物質に本手法を適用することで、電子

格子相互作用の値を見積もることが可能となった。さらに、この手法をデータベース上の物質

に適用することで、電子格子相互作用のデータベース構築も進めている。 

 

研究テーマＤ「結晶中のスピン軌道相互作用の大きさ」 

有効模型からスピン軌道相互作用の大きさを抽出することにより、各元素のスピン軌道相

互作用が結晶中でどう変化するかを明らかにした。 

結晶中におけるスピン軌道相互作用は、縮退していた状態の分裂や、ラッシュバ型のバン

ド構造の形成などバンド構造にも重要な寄与を与える。しかし、分裂の大きさといったバンド

構造の詳細は、多くの場合、結晶場の大きさなどとの複合的な要因によって決まるため、バン

ド構造からスピン軌道相互作用そのものを求めることは難しい。今回、有効模型から系統的

に結晶中のスピン軌道相互作用を求めることで、その値の大きさそのものと、それが何で決

まっているのかという基本的な事柄が明らかになった。 

 

３． 今後の展開 

磁性体に関しては、現在データベース化した物質の中にも実際に調べられていないものが

多くあり、実験グループとの共同研究による検証によって、さらなる物質開発が期待される。また、

対象を強磁性体だけでなく反強磁性体にまで探索を広げるために、現在、反強磁性体のデータ

ベース生成もさきがけ内共同研究として進めており、その成果を今回の有効模型データベース

構築技術と連携することで、さらなる物質開発につながると考えている。一方、超伝導体に関し

ては、電子格子相互作用を計算可能な物質の数が限られており、機械学習による virtual 

screening がより重要になると考えている。いずれの場合にせよ、対象となる物質を限定せずに

機械学習を行うには、背後にある物理を想定した上での特徴量の選択が極めて重要であり、そ

のためにも有効模型のデータを学習の対象および特徴量生成の両面で最大限に活用すること



 

が大切になってくると考えている。結晶中におけるスピン軌道相互作用の傾向を明らかにしたの

は、その第一歩であり、今後さらにそのような研究を進めていく予定である。このような物理的洞

察をもとにした機械学習の精度向上とそれによる virtual screening により、探索範囲を広げ、新

物質開発を加速させていきたい。 

 

４． 自己評価 

有効模型データベースを構築するという当初の目的は概ね達成され、それを活用した研究

も、まだ公開段階にはないものの様々な研究が現在進行形で進んでいる。なかでも、強磁性

体データベースを活用することにより、室温で利用可能という実用上の制約のなかで、有用

な物質の発見につながるなど物質設計としての成果もあがってきている。また、有効模型の

ハイスループット構築技術は個々の物質に対する研究の効率化にもなり、多くの重要な実験

との共同研究にもつながるという利点もあった。一方、データ科学的手法の活用という意味で

は、まだ大きなインパクトを与えるような結果にまでは至っていない。データ科学的な結果を

どの段階で成果として発表するか、という点に難しさもあった。ただ、現在手元に得られてき

ているデータは物理的に非常に重要なものばかりであり、現在公開準備中のものを含め、今

後予想される成果は物質探索を大きく促進させる重要なものになると考えている。 
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