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研究成果の概要（和文）：界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力を計算するための大規模系第一原理計算手法
プログラムを開発した。プロトタイプ系のCo/Pt及びCo/Ir金属2層薄膜、3d遷移金属にFe,Co,Niを、5d重金属に
Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Ptとした3d遷移金属/5d重金属の2層薄膜に対して、界面ジャロシンスキー守谷相互作
用力に関する系統的な解析を行った。同計算に外部電場を導入し、界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力に対
する電界効果を考察した。界面ジャロシンスキー守谷相互作用力は3d遷移金属および5d重金属の組合せにより顕
著に依存すること、また外部電場印加により変化することがわかった。

研究成果の概要（英文）：A large-scale first-principles calculation method for treating an 
interfacial Dzyaloshinskii-Moriya interaction (DMI) was developed. By using this method, a 
systematic analysis of the interfacial DMI of prototypical Co/Pt and Co/Ir bilayer thin-films and 3d
 transition-metal (Fe, Co, Ni)/5d heavy-metal (Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt) thin films was carried out
 and revealed that the interfacial DMI parameters significantly depend on the choice of 3d and 5d 
metal species. Next, the calculation method including an external electric-field was developed and 
the electric-field effect to the interfacial DMI was investigated, where the interfacial DMI 
parameters are found to be tuned by an application of electric-field.

研究分野： 計算物理学

キーワード： 界面磁性　第一原理計算

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
遷移金属薄膜磁性に関する基礎的知見は低消費電力且つ高い集積度・速い磁化反転速度を持つ不揮発性磁気デバ
イスの開発に不可欠であり、将来的には外部電界による磁化操作が強く望まれている。本研究で注目する界面ジ
ャロシンスキー・守谷相互作用力は磁壁を移動させるための最低限必要な電流（閾電流）が数オーダー減少する
など、デバイス開発に極めて重要な相互作用力として知られている。本研究成果は界面ジャロシンスキー・守谷
相互作用力の起源や外部電界効果を理論的な面から明らかにし、応用面においても不揮発性磁気デバイス開発に
向け重要な基礎的知見を供する。
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
遷移金属薄膜磁性や磁化制御に関する基礎的知見は低消費電力且つ高い集積度・速い磁化反転
速度を持つ不揮発性デバイスの開発に不可欠であり、将来的には外部電界による磁化操作が強
く望まれている。本研究で注目する磁性金属薄膜／重金属界面に起因するジャロシンスキー・
守谷相互作用（界面ジャロシンスキー・守谷相互作用）は界面構造非対称性に由来する非対称
な交換相互作用で、例えば、図１に示すように、界面に平行に沿って磁化方向が右回転(q>0)
と左回転(q<0)に変化する場合、両回転方向で異なるエネルギー状態を与える。実際に、この界
面ジャロシンスキー守谷相互作用により磁壁を移動させ
るための最低限必要な電流（閾電流）が数オーダー減少
するなど、デバイス開発に極めて重要な相互作用力とし
て知られている。他方、金属磁性の電界効果の研究は、
2007 年に FePt(PePｄ)/電解液界面系の保持力の実験で
端を発し、Fe/MgO 界面（あるいは Fe(Co)/MgO や
FeCoB/MgO 界面）で、強い界面垂直磁気異方性が発現
すること、電界により磁気異方性が変化することが実験
及び理論計算により明らかにされてきた。さらに、Co/Pt
薄膜においてキュリー温度や磁気モーメントが電界印加
による変化すること、近年では、界面ジャロシンスキー・
守谷相互作用力も電界により変化することが実験で示唆
され、その電界効果は、結晶磁気異方性の電界効果と同
様に、次世代の省エネルギースピンエレクトロニクスデ
バイスのためのキーテクノロジーとして位置づけられて
いる。現在、界面ジャロシンスキー守谷相互作用力の定
量的な予測と電界による磁化操作の可能性を明らかにす
ることが重要な課題となっている。 
 
２．研究の目的 
本研究では、界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力の第一原理計算手法をすでに完成をさせ
ていることから、定量的な解析のために不可欠な大規模（原子数の多い）系を取扱うためのプ
ログラムを開発する。引き続き、外部電場が無い場合の界面ジャロシンスキー・守谷相互作用
力の第一原理計算を行う。ここでは、プロトタイプ系で知られる Co/Pt(111)及び Co/It(111)金
属薄膜、3d 遷移金属に Fe, Co, Ni を重金属に Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt とした 3d 遷移金属
/5d 重金属薄膜構造を用い、界面ジャロシンスキー守谷相互作用力に関する系統的な解析を行
う。同計算に外部電場を導入し、界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力に対する電界効果を
明らかにする。 
 
３．研究の方法 
研究代表者が独自に開発してきた第一原理計算手法（全電子フルポテンシャル線形化補強平面
波法：FLAPW 法）を、界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力の定量的な大規模計算が可能
なプログラムに改良する。本計算手法では、界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力を２つの
ステップ、①一般化ブロッホ定理を用いたスピンスパイラル構造の第一原理計算、②スピン軌
道相互作用を導入するためのスーパーセル法で導出する。まず、外部電場が無い場合の界面ジ
ャロシンスキー・守谷相互作用力を計算する。Co/Pt(111)及び Co/Ir(111)の 2 層金属薄膜を用
い、また、前者については Co 原子層と Pt 原子層の厚さの違いによる界面ジャロシンスキー守
谷相互作用力の違いも考察する。次に、3d 遷移金属層に Fe, Co, Ni 金属層を、5d 重金属層に
Pt, Ir,  W, Ta 金属層とした 3d 遷移金属/5d 重金属の 2 層構造に対して、界面ジャロシンスキ
ー守谷相互作用力の系統的な解析を実施し、界面バンド構造との関連性を明らかにする。以上
の計算モデルに対して、外部電場（-5V/nm から+5V/nm まで）を導入し、界面ジャロシンス
キー・守谷相互作用力に対する電界効果を明らかにする。 
 
４．研究成果 
界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力の大規模計算が可能なプログラムを以下の開発した。
①一般化ブロッホ定理を用いたスピンスパイラル構造の第一原理計算プログラムを改良した。
一般化ブロッホ定理の導入により、長波長のスパイラル構造（数百原子数）を小さな化学的ユ
ニットセル（数原子個）で計算できる。しかし、モデルの膜厚を増やした場合、結晶構造の対
称操作が利用できないこと、逆空間の k点数を数千点以上も考慮しなければならないこと、ノ
ンコリニア磁性を考慮しなければならないことから、行列要素と固有値を求めるプログラムで
メモリ容量と計算時間を縮小するための最適化を行った。引き続き、②スピン軌道相互作用を
導入するための第二変分法プログラムを改良した。スピン軌道相互作用を考慮する場合、一般
ブロッホ定理が利用できないため、ユニットセルの面内格子定数をスパイラル波長（例えば波
数 q=0.01 の場合、格子定数の 100 倍の長さ）に一致させた巨大なスーパーセルを用いる必要が
ある。本手法では、前述①のスピンスパイラル構造の波動関数を改めて基底関数として取り直
し、第二変分法でスピン軌道相互作用を取り入れ、全エネルギーを再計算する。ここでは、メ

(a)右回転(+q)

(b)左回転(-q)

図１．磁性金属薄膜／重金属界面
における右回転と左回転の磁化
回転。界面ジャロシンスキー・守
谷相互作用により両エネルギー
状態が異なる。 
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モリ容量と計算時間が飛躍的に増大することから、スピン軌道相互作用に関する行列要素と固
有値を求めるプログラムを最適化した。界面ジャロシンスキー守谷相互作用力は前述のスピン
軌道相互作用を考慮した全エネルギーの波数 q依存性から最小二乗法により qの１次項を中質
して決定した。 
 
プロトタイプの Co/Pt 及び Co/Ir 系の 2層金属薄膜に対して、まず、Pt(111)基板上の Co 薄膜
の構造安定性を第一原理計算により解析した。その結果、Pt 界面上の Co 層は fcc 構造的な積
層が、第 2 層目以上の Co 層では hcp 構造的な積層がエネルギー的に安定であることがわか
った。外部電場が無い場合の、Pt(111)および Ir(111)基板上に Co 原子層を積層させた金属二
層膜に対して、スピン軌道相互作用を考慮したスピンスパイラル構造の全エネルギーから 界面
ジャロシンスキー・守谷相互作用力パラメータを求めた。Co 層を単原子層とした場合、Pt お
よび Co 基板では、界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力パラメータはそれぞれ 12.6、-7.6 
meVnm となり、Pt 基板では正の値、Ir 基板では負
の値となり、強い基板種依存性が得られた。また、
Co 膜厚を 3 原子層に変化させた場合、絶対値が小
さくなる傾向がみられたが、 界面ジャロシンスキ
ー・守谷相互作用力の基板種依存性の変化は無く、
界面ジャロシンスキー・守谷相互作用力は界面に起
因することが示唆された。 
 
次に、外部電場を考慮した場合の界面ジャロシンス
キー・守谷相互作用力を計算した。図２に、±5V/nm
の外部電場を真空層に導入したスピンスパイラル構
造の全エネルギーのスパイラル波数 q 依存性を示す。
全エネルギーの値がスピンスパイラルの回転方向 
(+q と-q)で異なり、界面ジャロシンスキー・守谷相
互作用力が生じること、外部電場が正と負の場合で
エネルギー依存性が僅かに異なること（図の三角印）
を確認した。これは、外部電場の導入により界面 Co
とPt層のd軌道状態密度が変化するために生じるこ
とがわかった。また、界面ジャロシンスキー守谷相
互作用力パラメータが外部電場を印加することによ
り、10%程度変化することが示唆できた。 
 
3d 遷移金属(Fe, Co, Ni)と 5d 重金属(Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt)の 2 層薄膜に対して界面ジ
ャロシンスキー守谷相互作用力の金属種依存性を系統的に解析した。5d重金属を周期律表順の
Pt, Ir, Os, Re と変化させた場合、界面ジャロシンスキー守谷相互作用力パラメータがそれぞ
れ 258, -160, 40, -100 meV/nm と振動し、Co/Pt で最も大きな正の値、Co/Ir で大きな負の値
となること、W, Ta, Hf と変化させた場合には、146, 79, 41 meV/nm と正の値から減少する傾
向が示された。各原子層のエネルギー寄与の解析により、Co/Pt では界面の Ptが、Co/Ir では
界面の Ir が界面ジャロシンスキー守谷相互作用力パラメータの決定のうえで重要な役割を担
っていることがわかった。また、これらの 5d金属種に対する界面ジャロシンスキー守谷相互作
用力の 3d 金属種依存性を調べた。Feの場合、Co に比べ、界面ジャロシンスキー守谷相互作用
力パラメータが全体的に負の値の方向にシフトする傾向に、Ni では、Ni/Pt では僅かに得られ
たものの、他の 5d重金属ではほぼゼロの値となった。以上のことから、界面ジャロシンスキー
守谷相互作用力は 3d遷移金属および 5d重金属の組合せにより顕著に依存することが示唆でき
た。 
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図２．±5V/nm の外部電場を真空層
に導入したスピンスパイラル構造
の全エネルギーのスパイラル波数
q依存性。三角印は外部電圧が正と
負の場合の差を表している。 
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