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研究成果の概要（和文）：理論的な手段と実験的な手段により主にMn2Sb糸について反強磁性-フェリ磁性磁気一次相転
移が起こるかどうか、磁気一次相転移が、（強）磁場印加や圧力印加により抑制される（KA効果）かどうかについて調
査した。また、反強磁性の安定化の機構についても調査した。MnをCr、Co、Cuで、SbをGe、Sn、Biで置換した場合は、
磁気一次相転移が起こることを見出した。KA効果については、Mnを置換した物質についはて観測されたがSbを置換した
物質については観測されなかった。磁性副格子の乱れがKA効果を誘起する可能性、磁性原子の周りの原子環境の変化が
KA効果を誘起する可能性についての知見を得た。

研究成果の概要（英文）：For Mn2Sb, we have investigated theoretically and experimentally whether 
antiferromagnetic-ferrimagnetic first-order transition occurs and whether the magnetic transition is 
suppressed by (a high) magnetic field or pressure (Kinetic Arrest (KA) effect). Study of stabilization of 
antiferromagnetism is also done. It has been found that the magnetic transition occurs for the system 
that Cr or Co or Cu is substituted for Mn and the one that Ge or Sn or Bi is substituted for Sb. The KA 
effect is observed for the former and not for the latter. The obtained result shows the possibility that 
the KA effect is induced by a turbulence of the magnetic sublattice　and/or by a change of an atomic 
environment of the magnetic atom.

研究分野： 計算物理、物性物理

キーワード： 磁気秩序秩序一次転移　第一原理計算　強磁場
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１．研究開始当初の背景 
近年、磁場によって積極的に磁気秩序状

態を制御し、磁気熱量効果や磁気歪み効果

の機能性を発現させ、磁気冷凍材料やアク

チュエータ材料、センサー材料への応用研

究が国内外で活発に行われている。従来は、

秩序—無秩序磁気一次相転移の磁場制御の

研究が主であったが[1]、最近では、東北大

学の貝沼等が 2006 年に発見した Ni 基ホイ

スラー合金のように、磁気秩序—秩序一次相

転移（反強磁性—強磁性）制御においても従

来以上の機能性が見出され、世界的に注目

されてきた[2]。 

 しかし、Ni 基ホイスラー合金の磁気秩

序—秩序相転移の制御を磁場で行って機

能性を発現させたとき、物質によっては

磁気一次相転移の「進行」を磁場によっ

て抑制する場合が生じる。これは、磁場

による相転移抑制効果(Kinetic Arrest 

(KA) 効果)と報告され[3,4]、今後、この

KA 効果が磁気秩序—秩序型の磁場誘起機

能性材料開発の障害になる可能性がある。

秩序—秩序型の磁場誘起機能性材料の研

究・開発を一段と発展させるためには、

「磁場による KA 効果」の起源を明らかに

する必要がある。  

＜引用文献＞ 

[1] Tegus et al.: Nature 415 (2002) 
150-152.，[2] Kainuma et al.: Nature 439 
(2006) 957-960.，[3] Ito, et al.(Koyama:
５番目 ): Appl. Phys. Lett. 88 (2008) 
021908.，[4] Kushwaha et al.: J. Phys. 
Condens. Matter 20 (2008) 022204. 
 
２．研究の目的 
磁場で機能性制御する材料において見出

された磁場による相転移抑制効果(Kinetic 

Arrest: KA 効果)を磁気的不安定性の観点か

ら理論的手法（第一原理計算）および実験（強

磁場実験）を用いて評価し、KA 効果の起源を

明らかにすることである。 

 
３．研究の方法 

第一原理計算によって、格子定数を変化

させて圧力効果と電子構造の関係につい

て調べる。原子ごとのスピン配置を変える

ことによって磁気状態（強磁性，フェリ磁

性，反強磁性，常磁性）と電子構造の関係

およびそれらの相対的な安定性について

調べた。なお、対象物質の持つ自由度（格

子定数や原子位置パラメタ）については電

子系のエネルギーが最小または原子に作

用する力が最小となるようにパラメタの

最適化を行っている。実験では、多結晶試

料の合成を行い，それらの基礎磁気特性評

価（X線粉末回折測定、磁化測定、熱磁気

測定、電気抵抗測定等）を鹿児島大学で、

強磁場実験は東北大学金研で，高圧下実験

を東京大学物性研の設備を共同利用した。 

 
４．研究成果 
(1)理論的研究 

Mn2Sb1-xZx (Z=As,Ge) お よ び Mn2-xXxSb

（X=Ti,Cr,Co,Cu)について計算を実行し、以

下のことが判明した。 

①磁性原子は非磁性原子で異なるサイトを

置換することを予測するが、これは実験報告

と一致する。 

②置換原子の不規則配列への磁気状態の安

定性への寄与は小さい。 

③原子位置をずらすことにより安定な磁気

状態を、例えば、フェリ磁性から反強磁性へ

と（この逆も）、変えることが可能である。 

原子の環境を分析し、特に磁性原子の周り

の原子環境が2つの磁気状態で大きく異なる

ことが判明した。これは、Mn1.8Co0.2Sb につい

てフェリ磁性状態と反強磁性状態の原子位

置を見積もった実験報告と同様な結果であ

る。磁気状態の安定化と原子位置が関係して

いることを示唆し、磁場により原子位置が変

化すれば磁気状態の変化が起こり、逆に、磁

場により原子位置の変化が抑制されれば、磁

気状態の変化も抑制される可能性を示唆す

る。 



(2)実験的研究 

物質 1［Mn2-xXxSb (X=Cr,Co,Cu)］、物質 2

［Mn2Sb1-xGex、Mn2-xCuxSb1-yYy (Y=Bi,Sn)］、物

質 3［Mn2-xVxSb、 Mn2Sb1-xBix、Mn2-xFexSb1-ySny］

について以下のことが判明した。 

①物質 1 と 2 では反強磁性-フェリ磁性磁

気一次相転移が起こるが、物質 3ではそのよ

うな一次相転移が起きない。 

②物質 1では一次相転移の抑制効果（KA効

果）を観測したが、物質 2 では KA 効果は観

測されなかった。 

③物質1について強磁場印加または圧力印

加により KA 効果が増強されることを見出し

た。 

④磁場で磁気一次相転移を示すホイスラ

ー合金：Ni46Mn41In13と NiMnCoIn については、

明確な KA 効果は見られなかったが、磁気と

結晶構造の一次相転移を弱い磁場で制御で

きることを確認した。 

(3)これらの成果は、国内の学会（物理学会、

金属学会、応用物理学会等に合計 20 回）の

みならず国際学会でも発表し（合計 5 回）、

また、学術雑誌にも論文発表（合計 7篇）し、

国の内外を問わず情報発信をした。 
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