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研究成果の概要（和文）： 

 
高スピン偏極材料（ハーフメタル）や垂直磁気材料を用いた磁気抵抗素子の出力向上ならびに
半導体へのスピン注入効率の改善を目的とし、第一原理計算に基づいて高効率スピン源を理論
設計した。界面に至るまで高スピン偏極が保持されるハーフメタルと非磁性材料のヘテロ接合
を提案することに成功し、界面での原子配列不規則化やスピン配列の熱揺らぎが、スピン依存
伝導特性に及ぼす影響を解明した。外部電界による磁気異方性変調についても理論検討した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
 
We carried out theoretical design of efficient spin sources on the basis of first-principles 
calculations in order to improve the output of magnetoresistive devices with use of 
highly spin-polarized materials (half metals) or perpendicularly magnetized materials 
and to improve the efficiency of spin injection into semiconductors. We successfully 
proposed the hetero-junctions which preserve high spin polarization even at the 
interfaces between half metals and non-magnetic materials. We elucidated the effects 
of atomic disorder or thermal fluctuation of spin configurations on spin-dependent 
transport properties. We also investigated the modulation of magnetic anisotropy by 
external electric field. 
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１．研究開始当初の背景 

次世代超高密度磁気ディスク装置の読出
ヘッドや不揮発性スピンメモリの基幹要素
であるトンネル磁気抵抗素子は、電気伝導に
寄与する電子スピンが偏極したスピン流を

活用したエレクトロニクス素子の典型例で
ある。スピントロニクス研究の持続的な進展
を期するためには、高効率にスピン流を創出
するスピン源の探索が不可欠である。研究代
表者は、これまでに多くの高スピン偏極材料

機関番号：１１３０１ 

研究種目：特定領域研究 

研究期間：2007～2010 

課題番号：１９０４８００２ 

研究課題名（和文） 高効率スピン源の理論設計 

  

研究課題名（英文） Theoretical Design of Efficient Spin Sources 

  

研究代表者 

白井 正文（SHIRAI MASAFUMI） 

東北大学・電気通信研究所・教授 

 研究者番号：７０２２１３０６ 

 

 



 

 

（ハーフメタル）の理論設計に成功している。
例えば、新材料の閃亜鉛鉱型 CrAs を実験に
先駆けて提案することに成功し、ホイスラー
合金における原子配列不規則性や半導体と
のヘテロ接合形成がスピン偏極率に及ぼす
影響を理論的に解明する成果を挙げてきた。 

 

２．研究の目的 

ハーフメタルや垂直磁気材料を利用した
トンネル磁気抵抗素子や巨大磁気抵抗素子
の出力向上、ならびにスピトランジスタ実現
に不可欠な要素技術である半導体へのスピ
ン注入効率の改善を最終目標とし、所望の機
能を発現する素子構造を、電子状態の第一原
理計算に基づいて理論設計する。それにより、
本特定領域に参加している実験グループに
スピン源の探索・創製の指針を与え、領域の
研究目標達成を促進することが期待できる。
また、理論設計に立脚した新材料創成・機能
創出は、新しい時代の新しい「ものづくり」
を象徴する里程標として意義がある。 

 

３．研究の方法 

バルクにおいてハーフメタル特性を示す
ホイスラー合金と非磁性金属・半導体・酸化
物を接合した系の電子状態を第一原理計算
して、接合界面に至るまで高スピン偏極率を
保持するヘテロ接合を理論設計した。また、
設計されたヘテロ接合の界面付近における
原子配列不規則性やスピン配列の熱揺らぎ
が、スピン源としての性能に及ぼす影響を、
理論的に評価するとともに、これを回避する
方策を検討・提案した。さらに、素子の微細
化に伴う熱揺らぎ耐性の向上のために、外部
電界で磁気異方性を制御することができる
ナノ構造を理論設計した。 

高スピン偏極ホイスラー合金を利用した
高効率スピン源の理論設計は、研究代表者と
中心とした東北大学の研究グループが担当
した。外部電界による磁気異方性制御の理論
検討は、金沢大学の研究グループが実施し、
高エネルギー分光を用いた実験検証は、広島
大学の研究グループが担当した。 
 
４．研究成果 
(1) 高スピン偏極ホイスラー合金を電極に
用いたトンネル磁気抵抗素子における温度
上昇に伴う磁気抵抗比の低下の原因を明ら
かにするため、ホイスラー合金 Co2MnSi の価
電子バンド構造を硬 X線光電子分光により観
測した。その結果、図１に示すように、室温
と低温におけるバンド構造に顕著な変化は
なかった。この結果は動的平均場近似に基づ
く理論計算の結果と対照的であり、温度上昇
に伴うトンネル磁気抵抗特性の劣化は、スピ
ンの熱揺らぎに伴うバルクの電子構造の変
化では解釈できないことを明確に示した。 

 
(2) 高スピン偏極ホイスラー合金を電極に
用いたトンネル磁気抵抗素子における温度
上昇に伴う磁気抵抗比の低下の一つの要因
が、電極と酸化物障壁の接合界面に形成され
る局在電子状態を介したスピン反転トンネ
ル過程にあると考え、接合界面に至るまで高
スピン偏極率が保持される磁気トンネル接
合を第一原理計算に基づいて理論設計した。
その結果、図２に示すように Co2CrAl 層を
Co2MnSi/MgO(100)接合に挿入することにより、
高スピン偏極界面が実現されることを初め
て見出した。界面における Cr 原子の磁気モ
ーメントの著しい増大が、その要因であるこ
とを解明した。 

 

図１ 高スピン偏極ホイスラー合金
Co2MnSi の価電子バンド光電子スペク
トルの温度変化（発表論文⑧）。 

図２ 高スピン偏極ホイスラー合金
Co2MnSi/Co2CrAl/MgO(100)界面の局所
状態密度（発表論文⑪）。 

-15 -10 -5 0 5 10
-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

L
o
ca

l 
D

O
S

 a
t 
E

F
[s

ta
te

s/
eV

/a
to

m
] 

Co

Mn

Cr

Si

Al

Mg

OMinority-spin 

Majority-spin 

distance from interface [angstrom]

Co2MnSi/(Co2CrAl)1/MgO(001) interface (CrAl-termination)

-15 -10 -5 0 5 10-15 -10 -5 0 5 10
-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

L
o
ca

l 
D

O
S

 a
t 
E

F
[s

ta
te

s/
eV

/a
to

m
] 

Co

Mn

Cr

Si

Al

Mg

O

Co

Mn

Cr

Si

Al

Mg

OMinority-spin 

Majority-spin 

distance from interface [angstrom]

Co2MnSi/(Co2CrAl)1/MgO(001) interface (CrAl-termination)



 

 

 (3) 高スピン偏極ホイスラー合金 Co2MnSi
と MgO の接合界面は、その終端面が Co 終端
か MnSi 終端かによって、界面におけるスピ
ン偏極率が異なる。そこで Co2MnSi/MgO 接合
において実現している終端面が、いずれの構
造であるかを、X 線吸収磁気円二色性測定に
より決定した。その結果、図３に示すように、
Fe/Co2MnSi/MgO (100)積層 構造にお ける
Co2MnSi 膜厚の減少に伴って、Co スピン磁気
モーメントが増大することを見出した。第一
原理計算の結果と比較することにより、この
スピン磁気モーメントの Co2MnSi 膜厚依存性
は、Co2MnSi/MgO 接合界面が MnSi終端である
ことの証拠であることを解明した。 

 
(4) 高スピン偏極ホイスラー合金 Co2MnSi と 
MgO の界面でのスピンの熱揺らぎがトンネル
磁気抵抗特性に及ぼす影響を理論的に検討
した。接合界面付近の各原子層のスピン磁気
モーメントを傾けた際の磁気的エネルギー
の変化を計算した。その結果、界面付近の Co
原子のスピン磁気モーメントが温度上昇に
伴って揺らぎ易いことを確認した。この局在
磁気モーメントの熱揺らぎがトンネル電子
のスピン反転を促進して、室温における磁気
抵抗比の顕著な低下の要因になっているこ
とを明確に示した。 
 
(5) 高スピン偏極ホイスラー合金を用いた
膜面垂直電流型巨大磁気抵抗素子における
磁気抵抗比を向上させるために、Co2MnSi/非
磁性金属/Co2MnSi三層構造の電気伝導特性を
第一原理計算した。非磁性金属スペーサとし
て Ag を用いた場合、多数スピン電子の電気
伝導は、Cr スペーサの場合より大きくなる。
この傾向は実験結果とよい一致を示してい

る。両者の電気伝導特性の違いは、ホイスラ
ー合金と非磁性金属のフェルミ面形状の整
合性の違いに起因していることを解明した。 
 
(6) 半導体への高効率スピン注入を実現す
るため、高スピン偏極ホイスラー合金と IV
族半導体のヘテロ接合の電子構造を第一原
理計算し、界面においても高スピン偏極率が
保持されるヘテロ接合を探索した。その結果、
ホイスラー合金 Co2FeSi と Si の(110)界面に
おいて、高スピン偏極率が保持されることを
初めて見出した。この(110)界面には対称性
の異なる IV 族原子位置が存在することが、
その要因である。ホイスラー合金 Co2FeSi は
高い強磁性転移温度を示し、Si熱酸化膜上に
規則合金として形成可能であるので、Si への
高効率スピン注入源として有望である。 
 
(7) トンネル磁気抵抗素子の微細化に伴う
磁化の熱ゆらぎ耐性の向上のため、垂直磁気
異方性を示す強磁性材料を電極に用いた
FePt/MgO/FePt(100)接合における界面への
Fe 原子層挿入によるトンネル磁気抵抗比の
向上の可能性について、第一原理計算に基づ
いて理論的に検討した。膜厚の異なる Fe 原
子層を MgO障壁の両側界面に挿入した場合の
スピン依存伝導を計算した。その結果、図４
に示すように、3～4 原子層の Fe 原子層挿入
により、Fe/MgO/Fe (100)接合と同程度の
1000%を超える巨大な磁気抵抗比が得られる
ことを理論的に検証した。 

 
(8) 垂直磁気異方性を示す Pt/Fe/Pt(001)お
よび MgO/Pt/Fe/Pt(001)薄膜における磁気異
方性の電界依存性を第一原理計算した。MgO
を接合することにより、磁気異方性の電界依
存性は、MgO の比誘電率に比例して増大する
ことを理論的に初めて見出した。 
 

図３ Fe/Co2MnSi/MgO(100)積層構造
における Co スピン磁気モーメントの
Co2MnSi膜厚依存性（発表論文⑤）。 

図４ FePt/MgO/FePt(100)接合界面
に挿入された Fe 原子層数とトンネル
磁気抵抗比の関係。▲は Fe 原子層を
MgO 障壁の両側に、■は片側に挿入し
た場合。 
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