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第一原理計算に基づく磁気構造予測の 

現状と課題 
 

講師： 野本 拓也 氏 (東京大学大学院工学系研究科) 

日時： 2021年 6 月 18 日（金） 午後 4時 50 分 

場所： オンライン（Zoom）開催 駒場物性セミナーの HP から参加登録をお願いしま

す 
 

電気モーターやハードディスクなど、磁性体は我々の生活の一部として欠かせないものになってい

る。近年では、従来の強磁性体だけでなく、磁気スキルミオン物質やノンコリニア反強磁性体とい

ったエキゾチックな磁気構造物質についても工学応用が検討され始め、その理解の進展やマテリ

アルデザインの重要性が高まってきた。一方、与えられた結晶構造のもとでも、理論的に磁気構

造を予測するというのは難しい問題であり、広域な磁性体に対する系統的な研究はほとんど行わ

れていない。本講演では、さまざまな磁気構造を第一原理計算によって予測する研究の現状と課

題について、最近の我々の研究を中心に紹介したい。最初に、第一原理計算に基づいた磁気構

造や磁気転移温度の計算方法について簡単に紹介したあと、空間反転対称性の破れた系におけ

る磁気スキルミオン系の研究[1,2]や近年注目されている短周期磁気スキルミオン系の研究[3]、ま

た最近我々が開発しているクラスター多極子を用いた磁気構造計算手法[4]と磁性体データベー

スを用いたそのベンチマーク計算結果[5]について紹介し、その現状と課題について議論したい。 
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