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Ⅰ 当該年度における計画と成果 
  

１．当該年度の担当研究開発課題の目標と計画 
電界効果１００ｆＪ/Ｖｍ級（MgOFeMgO）および４００ｆＪ/Ｖｍ級（CrFeMgO）の薄膜について、密

度汎関数理論に基づく第一原理計算結果より導出した電子状態に基づき、電界効果の物理的メカニズ

ムを解明し、垂直磁気異方性および電圧効果に関して高性能値を示す薄膜の条件を理論的に明らかに

する。特に界面共鳴状態を制御することにより高性能値を目指す。高スピン軌道相互作用や反強磁性

による近接効果を導入した薄膜において、高い磁気異方性を維持しつつ１０００ｆＪ/Ｖｍ級の電圧効

果を発現する薄膜材料の設計指針を研究開発する。 

 
２．当該年度の担当研究開発課題の進捗状況と成果 

2-1 進捗状況 

電界効果４００ｆＪ/Ｖｍ級について密度汎関数理論（ＤＦＴ）に基づく第一原理計算結果を実施し、

磁気異方性エネルギー（ＭＡＥ）および電界効果（ＥＦＥ）における強磁性膜厚依存性、格子定数依存

性を中心に調査を進めた。電界効果１００ｆＪ/Ｖｍ級について

は、電界効果の物理メカニズムに関して４００ｆＪ/Ｖｍ級の研

究と重複する部分があることが分かったため、調査を深化させ

ていない。高スピン軌道相互作用の近接効果については、いく

つかの典型的積層膜において調査を実施した。反強磁性による

近接効果については、第一原理計算の準備のみに留まった。 

 

2-2 成果 

強磁性金属と酸化物絶縁体の界面電子状態に基づいたＭＡＥ

とＥＦＥに関するメカニズムの概容を解明することができた。

特に４００ｆＪ/Ｖｍ級のＭＡＥについては、定量的解析を試みることにより、実験結果との定量的対応

を得ることに成功した。このことにより、ＭＡＥについての設計指針をより高精度に構築することが可

能となった。ＥＦＥについては、ある強磁性膜厚（ｔC ）を境に、ＭＡＥとＥＦＥについて膜厚依存性

の挙動に質的変化が現れることに着目して、低膜厚系と高膜厚系に大別することができると分かった。

膜厚ｔC の高膜厚側と低膜厚側の界面共鳴状態（ＩＲＳ）を詳細に調査した。その結果（図１参照）、フ

ェルミ準位（ＥＦ）付近では、高膜厚側についてＩＲＳの部分状態密度（ＰＤＯＳ）のピークがＥＦから

離れ、低膜厚側についてはピークがＥＦに近づくとともにピークが先鋭化していることが得られた。こ

の先鋭化により電界効果の増大が期待されることが得られた。次に金属層で磁性層と下地層の合金化効

果を調べたところ（図２参照）、ＩＲＳ-ＰＤＯＳの先鋭化が増強される場合があることが分かった。Ｅ

ＦＥを高性能化する指針として、合金化を適切に制御することが挙げられることが分かった。 

 金属／酸化物界面のＩＲＳは、不純物や過度の酸化等の欠陥に対して敏感であり、これらはＩＲＳを

非局在化させ電子状態の異方性を低下させるため、ＭＡＥやＥＦＥの高性能化は期待できないことが予

測された。 

 

表 1 進捗状況 
○良好、△遅延、×大幅遅延 

メカニズム解明 ○

１００ｆＪ/Ｖｍ級 △

４００ｆＪ/Ｖｍ級 ○

高スピン軌道 △

反強磁性 ×
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2-3 新たな課題など 

上で述べた高膜厚側では、ＥＦＥについて実験で期待される第一原理計算結果を得ているものの、低

膜厚側ではその界面電子状態からＥＦＥの増大が期待されるが、計算結果として増大したＥＦＥが得ら

れていない。電子数依存性を詳細に探索することにより高ＥＦＥを実証し、高性能化に対する設計指針

の高信頼化を図る。 

合金化が高ＥＦＥの鍵となっているが、これは研究開発上考慮する界面の構造モデル数の増大とそれ

に伴う計算量の増大を意味する。そこでより簡便な計算見積もり方法を採用することで研究開発指針の

構築を進める。 
 

３．アウトリーチ活動報告 
研究開発を行った成果を普及させるアウトリーチ活動については該当なし。産学連携を推進するため

計算科学的研究開発手法を含む ImPACT プロジェクトの取り組みを紹介した。研究開発の促進を図るため

計算科学に関する国際的研究会を後援した。 

   
 

 

 
図２ 合金化による界面共鳴

状態密度の先鋭化 

 
図１ ある膜厚の高膜厚側と低膜厚側での界面共鳴 

   状態密度。ＥＦはフェルミ準位を示す。 


