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「次世代エレクトロニクスデバイスの創出に資する革新材料・プロセス研究」 

 平成 20年度採択研究代表者 

 

前川 禎通 

 

独立行政法人日本原子力研究開発機構 先端基礎研究センター・センター長 

 

数値シミュレーションによる新材料・新機能の開発 

 

§１．研究実施の概要 

電子は電荷とスピンの２つの内部自由度を持つ。電荷は電気のもとであり、その流れが電流

である。一方、スピンは磁気のもとでありその流れをスピン流と呼ぶ。スピン流は電流と違って、

普通１μm 程度以下で減衰するため、ナノ領域でのみ利用可能な量である。また、スピンの効

果は電子間相互作用及びデバイスのナノ構造に強く依存する。そのため、その研究には数値

シミュレーションが有力な手段である。本研究では、様々な電子状態計算手法を駆使して数値

シミュレーションを行い、スピンと電荷のそれぞれの流れおよび相互変換を制御し、「スピンエレ

クトロニクス」、「強相関エレクトロニクス」、「量子コンピューティング」における従来のエレクトロニ

クスをはるかに越えるナノデバイスの新原理、新機能を提案するとともに、そのための新材料の

設計を行う。特に、スピン流を用いた「スピン起電力デバイス」、「スピン熱電対」及び「強磁性ジョ

セフソン共鳴デバイス」を開発し、そのための新しい酸化物磁性体と磁性半導体を設計する。 

平成 22年度では、平成 21年度までに開発した材料及びデバイス開発のための数値計算プロ

グラムを利用し、下記の研究を行った。 

 

§２．研究実施体制 

（１）「原研」グループ 

① 研究分担グループ長：前川 禎通 （日本原子力研究開発機構 先端基礎研究センター・セ

ンター長） 

② 研究項目 

・スピンエレクトロニクスデバイス機能の創出及び材料設計 

（２）「理研」グループ 

① 研究分担グループ長：柚木 清司 （理化学研究所 基幹研究所・准主任研究員） 

② 研究項目 

・スピン・熱交差効果を用いた新機能の創出及び材料設計を加速するシミュレーション 

（３）「日立」グループ 

①研究分担グループ長：市村 雅彦 （日立製作所 基礎研究所・主任研究員） 

②研究項目 

・スピントルク及びスピン起電力による論理素子の設計を加速するシミュレーション 

H22年度 

実績報告 
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§３．研究実施内容 

(文中に番号がある場合は（４－１）に対応する) 

 

（Ａ）スピン流生成： 

 電子は電気と磁気を併せ持っている。電気のみを利用してきた従来のエレクトロニクスに磁気も

積極的に取り入れることで、新しい機能や特性の創出を目指す試みが世界的規模で盛んに行わ

れている。現在の IT社会を支えているハードディスクの磁気ヘッドやMRAM（磁気ランダムアクセ

スメモリ）などの磁気デバイス技術の更なる発展には、スピン流を自在に制御することが非常に重

要な課題となっており、スピン流生成技術の開拓が急務となっている。我々はこれまで、強磁性金

属において、スピンゼーベック効果、及びスピン波スピン流という概念を確立してきた。以下に述べ

るように、平成 22 年度はこれらの成果を融合させることで、「フォノンドラッグ・スピンゼーベック効

果」という新原理の創出を図った A-11,A-12,A-15,A-21,A-22)。また、超伝導体へのスピン注入に世界で初

めて成功した A-1)。 

フォノンドラッグ・スピンゼーベック効果 ―金属や半導体に温度差を付けると、温度の勾配に沿

って電圧が発生する。この現象はゼーベック効果と呼ばれ、この効果を用いれば排熱などから電

気を生成する熱電変換素子を構築可能である。この現象の発見以来 200 年近くにわたって世界

中で盛んに研究が行われており、現在特にクリーンで信頼性の高いエネルギー源の候補として期

待されている。一方で、電子は「電気」と「磁気(スピン)」の２つの性質を持つが、温度差を付けた磁

性体中にスピンの流れが生じる「スピン版のゼーベック効果」が存在することを2008年に本研究グ

ループにおいて明らかにした。この現象のメカニズムはその発見以来謎であったが、最近の我々

の研究において、格子振動が熱を流す過程でスピン流を生成する「フォノンドラッグ・スピンゼーベ

ック効果」というプロセス（図 1）が重要である事を理論的に予言した。この理論に従えばスピンゼー

ベック効果は低温で著しく増大することになるが、この予言はその後の複数のグループの実験で

実証されており、理論主導でスピンゼーベック効果の背後にある原理を解明したと言える。またフ

ォノンドラッグ・スピンゼーベック効果の概念は、温度勾配のある物体の表面に磁性体と非磁性金

属の薄膜を貼付けるだけで熱電発電が可能である事を示している。これは、例えばコンピュータチ

ップに熱電変換素子を貼付けるなど、従来型の熱電変換素子がカバー出来なかった部分にスピ

ンゼーベック効果が応用出来る可能性を示唆しており、今後この方向にそった研究が進展する事

が期待される。 
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超伝導体へのスピン注入 ―超伝導体は電気抵抗がゼロの材料だが、磁気に弱いという性質を

持つと考えられてきたため、超伝導体に磁気(スピン)を注入するスピントロニクスデバイスはこれま

で開発されてこなかった。１９９９年、本研究グループにおいて、超伝導を直接弱めないように強磁

性体と超伝導体の間に薄い絶縁体膜を挿入した二重障壁のトンネル接合デバイス（図２）では、強

磁性電極の磁化の向きが反平行のとき、電圧をかけて強磁性体から超伝導体へスピンを注入でき

ること、またスピンは超伝導体中に長時間滞在して大きな抵抗変化（トンネル磁気抵抗効果）を引

き起こすことが理論的に予言されており、その実験的な検証が待ち望まれていた。 

今回の成果では、超伝導体としてアルミニウム（Al）、強磁性電極としてコバルト鉄（CoFe）、トン

ネル障壁として酸化マグネシウム（MgO）を用いて、高品質の 2 重トンネル接合デバイス

（CoFe/MgO/Al/ MgO/CoFe）を開発した（図２）。このデバイスの電気的特性を示すトンネルコン

ダクタンス（電気抵抗の逆数）とそれから得られるトンネル磁気抵抗の変化率（TMR）を精密に測

定したところ（図３ａ、ｂ）、低温では理論的に予測されていたトンネル磁気抵抗の大きな振動的な

振る舞いが明瞭に観測された。これは、磁化が反平行のとき、注入されたスピンが長時間にわたっ

て安定に保たれていることを示している。従来、超伝導と磁気（スピン）は相容れないと考えられて

きたが、超伝導状態に注入されたスピンは安定に存在し続けられることを明らかにしたもので、従

来の考えを修正し、スピンの新しい応用の可能性を示すものである。 

図 1 フォノンドラッグによるスピンゼーベック効果の概念図。最下部基板中の温度勾配により駆

動された音波(phonon)が相互作用を介して下部強磁性体（NiFe, (Ga,Mn)As等）におけるス

ピン波スピン流(magnon)を励起し、上部非磁性電極（Pt等）にスピン流を注入する。 
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（Ｂ）酸化物界面・表面制御およびスピン・熱交差効果の数値シミュレーション 

酸化物表面・界面の電子状態 ―遷移金属酸化物を中心とする強相関電子材料を用いた新機

能を備えたナノデバイス設計に向け、様々な遷移金属酸化物に対するバルク、表面およびヘテロ

接合界面で現れる電子状態および磁気状態を数値計算シミュレーションにより調べた。まず、マン

ガン酸化物を用いたヘテロ構造体における格子定数ミスマッチの効果を、電子・格子相互作用を

考慮した多軌道二重交換模型に対するモンテカルロ法を用いて調べた。その結果、電気抵抗の

異方性の起源を電子状態の違いにより明らかにした B-1)。 

 次に、二つの反強磁性絶縁体LaFeO3/LaCrO3で構成された酸化物ヘテロ構造体で実現す

る磁気状態を第一原理電子状態計算により調べた。その結果、ヘテロ構造のスタッキング方

向および鉄・クロム層数の違いにより、様々な磁性状態が可能であることが分かった。特に、

[110]方向に 2:2 の割合でスタックした場合、E タイプ磁気秩序が実現し、同時に強誘電性を

示すことを明らかにした。この結果は、酸化物へテロ構造体を用いてマルチフェロイック物質を

設計する新しい指針を与えるものと期待される。 

 さらに、HfO2の表面電子状態を第一原理電子状態計算により系統的に調べた。その結果、

表面の終結の仕方により磁性が現れる可能性があることが明らかになった。特に、過剰酸素

図 2 二重トンネル接合デバイスの概念図（左図）。左右の強磁性電極（CoFe）の磁

化の向き（青色矢印）を互いに反平行の配置にすることで、スピンを超伝導体に注

入し、長い時間保持することができる。今回、作成した二重トンネル接合デバイスの

構造（右図）。 

図 3 今回作成した二重トンネル接

合における電気抵抗の逆数（左図）

とトンネル磁気抵抗(TMR)変化率

（右図）のバイアス電圧依存性。 
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が存在する場合、表面強磁性状態が現れることが分かった。これは、磁性イオンを全く含まな

い酸化物での磁性出現のひとつの起源を示唆するものであり、今後、その他の比較的単純な

酸化物に対して系統的に調べる予定である。 

 近年、5d 遷移金属酸化物において興味深い電子状態および磁気的性質が実験的に観測

されている。我々は、5d遷移金属酸化物の典型物質としてSr2IrO4をとりあげ、その電子状態

を数値的変分法により調べた。その結果、5d 遷移元素に特徴的な大きなスピン軌道相互作

用が、モット絶縁体・金属転移に本質的であることを明らかにした B-3)。今後、スピン軌道相互

作用が大きい 5d 遷移金属酸化物の量子輸送現象を数値シミュレーションにより明らかにして

いく。 

電子-スピン結合系の外場応答とその実時間ダイナミクス数値シミュレーション ―磁性体の磁気

モーメントは古典的な運動方程式に従う側面を持つ。磁気モーメントの起源は、電子スピンと電子

間相互作用にあり、古典的自由度として振舞う磁気モーメントと電子は互いに影響を及ぼしあう。

この電子-スピン結合系の、電場、磁場、熱、光などの外場に対する応答を調べるため、本計画で

は量子-古典ハイブリッド系の実時間ダイナミクスのシミュレーションを可能とする数値計算の手法

およびその可視化アプリケーションを開発している。 

  下に示した図 4 は、現在開発中のアプリケーションを用いた電子-スピン結合系の励起と緩和の

実時間シミュレーションの結果である。計算には、理研に導入された８ノード・６４コアの計算機クラ

スターを用いた。本アプリケーションは高度に並列化チューニングが施されており、64 並列を越え

た大規模並列計算にも耐えうる設計となっている。図4の左は初期状態の反強磁性絶縁体を示す。

これを振動電場により励起すると、反強磁性絶縁体状態が溶けて終状態には強磁性金属状態が

現れる。このアプリケーションは、電子励起による電子-スピン構造相転移のような、平衡から遠く離

れた励起状態とその緩和過程の実時間ダイナミクスに耐えうるものである。これは、新機能の創出

及び材料設計を目的としたシミュレーションを可能とする、計算機アプリケーションのプロトタイプと

なる。  

 

 

図 4 現在開発中のアプリケーションを用いた電子-スピン結合系の励起と緩和

の実時間シミュレーションの実施例。 
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（Ｃ）スピン起電力シミュレーション： 

スピン起電力は、系の磁気的エネルギーの分布が移動することで誘起される。スピン起電力デ

バイスのシミュレーション技術を構築するためには、磁気的エネルギー分布の詳細な解析が必須

の要素技術である。磁気的エネルギーの分布は、入力電流に応じたスピントルクを導き、スピント

ルクを反映した磁化ダイナミクスを追跡することで、時々刻々の磁化配置に対し得られる。 

われわれは、任意の磁化配置に対するスピントルクの計算手法、およびスピントルクを反映した

磁化ダイナミクスの解析方法を確立した C-1)。これら要素技術の定量的検証のため、スピントルク型

磁性ランダムアクセスメモリ（SPRAM）の磁化反転を対象とした。この系の特徴は、磁化自由層に

積層フェリ磁性（SyF）層を有することである。図 5の F1、F2が SyF 層を構成する 2 つの磁性層

である。ここで、左端に位置する固定層に対し F1 の磁化は任意の角度を有し、F1、F2 間に挟ん

だ非磁性層を介した層間交換結合に応じ、F2 の磁化が決まる。層間交換結合の大きさに対し、

入力電流に応じたスピントルクを反映した磁化ダイナミクスを追跡することで、磁化反転に必要な

臨界電流密度を解析した結果が図 6である。図 6から、磁化反転速度の速い（adiabatic）領域か

ら比較的遅い（thermal activation）領域にいたる全域において、磁化自由層に単一磁性層を用

いた場合に比べ SyF 層を用いた方が、臨界電流密度を低減できることが理解される。ここで構築

した要素技術は、実験を定量的に再現することが確かめられた。 

   

図 5: SyFフリー層の構成。     図 6: F1（左）と F2（右）の層間交換結合に対する臨界電流密度。 

 

上記スピントルクの解析は、図 5左端の固定層から SyF 層へスピン分極電流が流れるバイアス方

向に限ったものであったが、逆バイアスの解析も可能な手法を構築した C-2)。ここで用いた手法は、

強結合近似でモデル化した電子状態を基礎におくため、量子ドットなどの実空間で構造が変調さ

れたナノ構造や、一層ごとに磁化が変調する反強磁性体などの解析に有効である。 
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