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研究成果の概要（和文）：金属表面界面・薄膜磁性に対する第一原理計算を行い、Fe/MgO 界面の界面垂直磁気異方性
、ボロン不純物の混在による界面垂直磁気異方性と電界効果の消失、Co/Ptの結晶磁気異方性とキュリー温度の電界効
果を明らかにし、3d遷移金属多層膜や希土類超薄膜、有機金属分子系における巨大な結晶磁気異方性を提案した。また
、外部電場下における伝導度の第一原理手法を開発し、Fe薄膜における伝導度に対する電界効果を示した。Fe２原子層
膜のベイン歪に対する電界による構造相変態の制御には、スピンスパイラル構造のような複雑な磁気構造の導入が必要
であることも示唆した。

研究成果の概要（英文）：Magnetism of metal surfaces/interfaces and in thin films and the 
electric-field-induced modifications were investigated by using of first principles calculations. We 
found that the interfacial perpendicular magnetocrystalline anisotropy (PMA) appears at the Fe/MgO 
interface but the B impurity favors to segregate to the interface so as to decrease the interfacial PMA. 
Large PMA in the 3d transition-metal multilayers, the rare-earth metal ultra-thin films, and the 
organometallic molecules were predicted from first principles calculations. Moreover, conductivity of the 
Fe thin films in an electric field were successfully demonstrated by first principles calculations, and 
the study of the structural and magnetic stabilities of the Fe bilayers suggests that the 
electric-field-induced modification of the fcc and bcc stackings of the bilayers, as demonstrated by 
experiments, needs a help of the spin-spiral structure formation.

研究分野： 計算物理学
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１．研究開始当初の背景 
表面界面やナノスケール構造体における磁
性研究において、現在の残されている課題の
一つに電界操作（外部電場印加）よる強磁性
体薄膜の磁性制御が挙げられる。この試みは、
例えば、マルチフェロイック物質など絶縁体
材料の電気磁気効果を活用して十数年前か
ら盛んに行われてきた。最近では、遷移金属
表面や遷移金属薄膜/酸化物界面で結晶磁気
異方性エネルギーが電界により変化するこ
とが示されてきた。2007 年に FePt(PePｄ)/
電解液界面系で初めて実験で確認され、その
後、Fe(Co)/MgO 界面や FeCoB/MgO 界面系
でも観測されている。特に、遷移金属薄膜
/MgO ヘテロ界面は高いトンネル磁気抵抗を
与える基本構造であり、電界効果が室温で実
現なされている点で重要な発見である。第一
原理計算を中心とした理論的計算からも電
界により強磁性体薄膜の結晶磁気異方性エ
ネルギーが変化することが示されている。 
遷移金属薄膜における電界効果は、誘導電

荷や表面界面原子の局所変位を通して、フェ
ルミ面の電子構造が変調されるものと考え
られる。このメカニズムからも理解されるよ
うにフェルミ面近傍の電子状態に敏感な磁
気的性質は外部電場印加により制御可能で
あることが示唆される。そこで、本研究では、
遷移金属表面界面・薄膜における結晶磁気異
方性、磁気依存伝導特性、磁気弾性特性に対
する電界効果を第一原理計算により解析す
る。 
 
 
２．研究の目的 
表面界面磁性・薄膜に対する電界効果を理

解にあたり以下３課題に取り組む。 
【電界操作による結晶磁気異方性の制御】結
晶磁気異方性は磁化容易軸や熱安定性、保持
力などを決める重要な磁気的性質であり、そ
の制御は基礎的観点のみならずデバイス応
用に向けても重要な課題である。本研究では、
これまでの研究の対象であったFe/MgO界面
に対して、実際に複雑な遷移金属薄膜/MgO
界面構造における結晶磁気異方性の電界効
果を評価する。ここでは、不純物（ボロン）
が混在した界面構造の構造安定性を決定し、
結晶磁気異方性エネルギーとその電界効果
を調べる。さらに、Fe 以外の遷移金属薄膜に
も展開させ、結晶磁気異方性等の磁気的性質
に対する電界効果を持つ遷移金属薄膜を提
案する。 
 
【電界操作による磁気依存伝導特性の制御】
磁気抵抗や異常ホール伝導など磁気構造に
依存した伝導の制御はスピントロニクスに
おいて重要な役割を担っている。これらの伝
導現象は、フェルミ面の電子構造に強く依存
することから、電界によるフェルミ面近傍の
電子構造変化を通して、制御できるものと期
待される。この背景に基づき、外部電場を考

慮した表面界面・薄膜系の電気・光伝導度の
第一原理 FLAPW 法の開発を行い、遷移金属
薄膜に適用する。 
 
【電界操作による磁気弾性特性の制御】磁気
弾性効果は、磁歪やインバー、強磁性形状記
憶の起源であり、応用上重要な性質である。
最近、走査トンネル顕微鏡深針で高電圧印加
したFe２原子層膜で、構造がbcc積層から fcc
積層に無拡散（マルテンサイト）相変態する
ことが示唆されている。この電界効果もフェ
ルミ面の電子構造に強く依存することが推
測されることから、本研究でも、磁歪や磁気
弾性に起因する無拡散相変態に対する電界
効果を考察する。 
 
 
３．研究の方法 
【電界操作による結晶磁気異方性の制御】 
MgO と Fe 単原子層（及び Fe３原子層）から
なる Fe/MgO(001)構造に対し、原子に働く力
及び全エネルギーの計算から安定な Fe/MgO
界面構造を決定する。また、面直に外部電場
を導入し、外部電場下における安定な界面構
造を決定する。スピン軌道相互作用を第二変
分法で取り入れ、結晶磁気異方性エネルギー
（磁化方向が界面に対して面直方向と面内
方向にある時の全エネルギーの差）を決定す
る。また、界面に不純物(酸素やボロン）を
導入したときの界面構造の全エネルギー計
算を行い、不純物がある場合の界面構造の安
定性と結晶磁気異方性を調べる。その他、
Co/Pt(111)や 3d 遷移金属多層薄膜、希土類
金属超薄膜、遷移元素を含む有機金属分子に
も展開させる。 
 
【電界操作による磁気依存伝導特性の制御】
強磁性体などのコリニア磁気構造に加え、複
雑なノンコリニア磁気構造にも対応した表
面界面・薄膜系の電気・光伝導度の第一原理
FLAPW 法を完成させる。ここでは、セルフコ
ンシステント計算で得られた波動関数を用
いて、電気伝導に関してはボルツマン方程式
を、光伝導度に関しては線形応答理論に基づ
き開発する。基板のないフリースタンディン
グ及び MgO(001)基板上の Fe 薄膜における伝
導度計算を行い、その外部電場依存性を調べ
る。 
 
【電界操作による磁気弾性特性の制御】フリ
ースタンディング及び Cu 基板上の Fe２原子
層薄膜に対して、bcc 構造と fcc 構造間を結
ぶベイン歪に対する全エネルギーを計算し、
これらの構造間の無拡散相変態に対する電
界効果を考察する。 
 
 
４．研究成果 
【電界操作による結晶磁気異方性の制御】
Fe/MgO(001)界面に対し、ボロンが混在した



時の界面構造の安定性を議論した 。計算の
結果、ボロンはエネルギー的に界面に偏析す
る傾向にあった。また、界面に偏析した場合、
結晶磁気異方性エネルギーがほぼ零となり、
外部電場依存性も消失することがわかった。
Co/Pt(111)薄膜における結晶磁気異方性エ
ネルギーとキュリー温度の電界効果も明ら
かにした。その他、3d 遷移元素のみからなる
多層薄膜の原子層配列と結晶磁気異方性エ
ネルギーの関係を調べ、強磁性 FeNi 超格子
薄膜（Fe/Fe/Ni/Fe/Ni/Fe/Fe）において巨大
な垂直磁気異方性（3meV/a2）が得られること、
強いスピン軌道相互作用を持つ希土類金属
超薄膜では、基板種にも依存するが、Sm超薄
膜で遷移金属超薄膜系と比較して1オーダー
も大きな結晶磁気異方性エネルギーになる
ことがわかった。しかし、大きな電界効果は
得られなかった。4d 系 Ru 金属や有機金属分
子（フタロシアニンやメタロセン）において
も巨大な結晶磁気異方性が得られることを
示唆した。 
 
【電界操作による磁気依存伝導特性の制御】
コリニア磁気構造及び複雑なノンコリニア
磁気構造にも適応可能な外部電場下におけ
る電気・光伝導度の第一原理手法（FLAPW 法）
を開発した。Fe 単原子層において、電界効果
によりフェルミ準位のバンド構造が変化し、
面内の伝導度（異常ホール伝導度）が減少（増
大）すること、電界効果により磁化が面直方
向から面内方向に変化した場合、伝導度も不
連続に変化し、磁化依存電気伝導度が再現で
きることを確認した。本計算手法の展開とし
て、Cr2O3薄膜表面の非補償な磁化配列に起因
した異常ホール効果の可能性も探った。ここ
では、Cr2O3薄膜に非磁性金属 Au、Pt を積層
させ、反強磁性/非磁性界面で生じる異常ホ
ール伝導度を見積もった結果、バルク Fe の
異常ホール伝導度にも近い値となり、実験的
にも計測が可能であることが示唆された。こ
の異常ホール効果は、界面における電子構造
解析から、Cr2O3薄膜界面の非補償な磁化配列
の影響を受けた Au や Pt 層における伝導電
子のスピン分極に起因していることがわか
った。 
 
【電界操作による磁気弾性特性の制御】フリ
ースタンディング及び Cu 基板上の Fe２原
子層膜に対してベイン歪に対する全エネル
ギーを計算した結果、bcc 構造と fcc 構造
の二つの積層構造がエネルギー的に共存す
る可能性があること、電界によりそのエネ
ルギー差が変化することがわかった。しか
し、実験で観測されている電界による相変
態制御の再現にはスピンスパイラル構造の
ような複雑な磁気構造の導入が必要である
ことを示唆した。また、従来ではスピンスパ
イラル構造がスピン軌道相互作用（ジャロシ
ンスキー・守谷相互作用）に由来していると
考えられていたが、本研究で、さらに構造の

低次元化も一つの原因であることを明らか
にした。 
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