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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とともに、４００ｆ

Ｊ/Ｖｍ級での薄膜材料に関連して材料設計指針の構築を行う。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。特に磁性層膜厚が小さいときを重点的に調べた。電界効果１

００ｆＪ/Ｖｍ級については、研究開発に向けて第一計算を継続実施し、大

きなＭＡＥを得たが、電界効果４００ｆＪ/Ｖｍ級と重なる部分以外にＥＦ

Ｅを高める要因を見つけることはできなかった。高スピン軌道相互作用の近

接効果については、昨年度から継続して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がＥＦＥを大きく高める要因になる

結果は見当たらなかった。 
 

2-2 成果 
ＭＡＥとＥＦＥに関するメカニズム解明

に関して、酸化物絶縁体層の誘電率につい

て結晶の誘電率よりも大きく増強する場合

があることが判明し、ＥＦＥを増大させる

足がかりと成り得ると分かった。 

４００ｆＪ/Ｖｍ級のＭＡＥとＥＦＥに

ついては、膜厚が小さいときに厚いときに

比べてその特徴が異なっているとともに大

きなＥＦＥを発現する可能性が明らかにな

った。そのときの状態密度は図 1（左図）

に示す。このとき電子枯渇条件の電界でＭ

ＡＥが減少して、大きなＥＦＥを実現する

可能性がある。膜厚が大きい場合（右図）

  
図 1 膜厚が小さい場合（左図）と大きい場合

（右図）の界面共鳴状態。ＥＦはフェルミ準位

を示す。 
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に比較して大きく界面共鳴状態が変化しており、その変化を反映してＥＦＥが逆符号となることが

計算結果から示された。 

スピン軌道近接効果の探索をＰtおよび Irに対して実施し、大きなＭＡＥを与える場合があるこ

とが明らかになった。反強磁性による近接効果（交換バイアス効果）の探索を MnIr に対して実施

したが、ＭＡＥとＥＦＥを制御することができることが分かった。 

界面をもつ薄膜系において形状磁気異方性エネルギーをより精度良く評価する計算手法を開発

することに成功した。 

 
2-3 新たな課題など 

４００ｆＪ/Ｖｍ級について高膜厚において、小さい面内格子定数に対する依存性を中心に探索

を進め、電子枯渇条件におけるＥＦＥに対して大きな負値が得られている。大きなＥＦＥのための

設計指針としてさらに具体化することを図る。 

ＭＡＥとＥＦＥについて温度変化を考察することが重要である。計算結果からフェルミ準位付近

の界面共鳴状態が温度変化に対して敏感である可能性が高いことが想定される。このこととＥＦＥ

との関係を明らかにすることが設計指針の構築に役立つはずである。 

反強磁性層の近接効果は強磁性層との界面で交換バイアス効果が存在するが反強磁性層を工夫

して面直 MAE を制御する可能性が期待される。研究開発過程で新しく見出された形状磁気異方性エ

ネルギー計算手法を用いることで高精度に MAE を評価可能となる。 

新しい形状磁気異方性エネルギーの計算手法では、強磁性層と酸化物絶縁体層の界面では、従来

的な寄与である強磁性層の大きな面内MAEを減少させる界面効果が生じる可能性が明らかとなった。

このような寄与はこれまで考慮されていないため、MAE を精度よく評価するためにさらなる調査を

行うことが可能となった。また従来的に起源が明確ではない磁気消失層を仮定して説明される薄膜

磁性材料の特性において、磁化と磁気異方性との関係がより明確になる可能性がある。このことが

より高精度な磁気異方性設計の構築に役立つ可能性が分かった。 
 
３．アウトリーチ活動報告 

国際的大学間交流の振興活動を通じて ImPACT プロジェクトの取り組みを紹介するとともに、研究

開発活動の成果に関連した計算科学的研究開発手法を含む事項を紹介した。 


