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電子の波動関数のもつ幾何学的性質の研究が、世界的に大きな盛り上がりを見せている[1]。
波動関数の持つトポロジーは、トポロジカル絶縁体などの新奇量子相から、イオン性・共有

結合性といった物質の基本的な事柄まで、幅広い物性に絡む重要な概念である。 
本研究では、空間群に基づく波数空間の観点と材料的なエネルギーの観点から、トポロジカ

ル材料とその新奇物性の開拓を第一原理計算に基づいて執り行う。我々は具体的な幾何学

的半金属として、フェルミ準位に点状の縮退を持つ系(Weyl 半金属)として Te を、線状の縮

退を持つ系(ノーダルライン半金属)として fcc Ca,Sr,Yb を提案した。これら幾何学的半金属

は、その特異な電子構造を反映し、バルクや表面に特異な物性が発現する。さらに、本研究

では、トポロジカル材料の新たな舞台として電子化物を提案する[2]。電子化物中の空隙に

おけるアニオン電子の仕事関数は小さく、バンド反転と親和性が高い。我々は実際に、Sc2C
が Zak 位相πを持つ(分極が量子化された)絶縁体であることを発見した。この量子化され

た分極を持つ絶縁体を利用することで、トポロジカルキャリアという新たな高濃度キャリ

ア注入法が可能となる。 
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