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研究成果の概要（和文）：磁性半導体に置ける伝導キャリアの局在性の理論研究を行なった。本研究開始前は、
磁性半導体の磁性は伝導キャリ密度により制御できることは既知であったが、伝導キャリアの局在性に関する研
究は乏しかった。本研究は（１）半導体に置ける伝導キャリアの局在性構造歪みによりの制御及び（２）磁性半
導体の磁気相互作用の伝導キャリアによる制御及び（３）磁性半導体の磁性の構造歪みによる制御を解明した。
したがって、新たなピエゾ磁性現象を発見した。

研究成果の概要（英文）：This is a theoretical study of carrier localization in magnetic 
semiconductors. When this project began, the control of magnetism in magnetic semiconductors by 
modulating carrier densities was established, but investigations on the role of carrier localization
 were scarce. During this study, we elucidated (1) control of carrier localization by axial strain 
in semiconductors, (2) control of magnetic interactions in magnetic semiconductors by charge 
carriers, and (3) modulation of magnetism in magnetic semiconductors by axial strain. We thus 
discovered a new piezo magnetic effect.

研究分野：物性理論
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研究成果の学術的意義や社会的意義
半導体・絶縁体に置ける伝道キャリアの局在性を計算するための理論手法の開発研究を行なった。伝導キャリア
の局在性とともに磁性半導体の磁性を制御できる新たな物理現象を発見した。この研究は現代の薄膜デバイスに
磁性の制御の機能を付与するための指針を与えるものである。
現代の電子デバイスの発展は小型化や薄膜化によって牽引されており、数原子層単位における磁性の制御は近未
来に向けたメモリ素子やスピン制御デバイスの開発の要である。本研究は薄膜における磁性の制御メカニズムを
提示することで、これからの日本社会の薄膜磁性デバイスの開発への現実的な構図を提示するものである。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 
（１） 磁性半導体は伝導キャリア（電子・電子成功のいずれ）の密度により磁性及び磁化の制
御ができる。磁性半導体における伝導キャリア密度がある閾値より少ない場合は磁化ゼ
ロの常磁性を示し、その閾値を超えると磁化されて強磁性体に変わる。磁性の原因は半
導体にドーピングされている磁気不純物であり、伝導キャリアは不純物間の磁気相互作
用を起こすものである。磁気相互作用の強度は伝導キャリアの局在性依存する。束縛さ
れている伝導キャリアの場合短距離相互作用になり、広がっている場合長距離相互作用
になる。従って、磁性半導体の磁性は磁性不純物及び伝導キャリア密度及び伝導キャリ
アの局在性のバランスによって決まる。本研究の開始当初は伝導キャリアの局在性によ
る磁性の制御に関する研究は乏しいのが同時の状況であった。 
 

（２） 本研究グループは 2016年に磁性半導体であるMnドープされた GaAsにおける伝導キ
ャリアの局在・非局在の遷移を発見した[1]。同じ不純物によって束縛されている電子正
孔も広がっている電子成功も形成することが可能であることを示した。その遷移ととも
に構造歪みも現れたことから、歪みによる伝導キャリアの局在性を制御できるという発
想につながった。応力によって束縛された伝導キャリアを広がるように遷移されること
ができれば、その遷移とともに磁気相互作用も制御できると予測した。 
 

（３） 個体物質における伝導キャリアの局在性を評価するための理論計算は困難である。第一
原理計算手法によって局在性に偏りが生じることにより正しく予測ができない問題点
があった。当研究グループは密度汎関数理論の自己相互作用補正を導入し、実験で確か
められた伝導キャリア局在性を再現することに成功した[2]。 

 
 
２．研究の目的 
 
（１） 伝導キャリアの局在性を正しく表現できる密度汎関数理論の自己相互作用補正の開発
研究。任意の半導体・絶縁体・磁性体で適用できる計算手法を目指す。 
 

（２） 伝導キャリアと磁性半導体における磁気相互作用の依存性を理論計算により解明。 
 

（３） 応力などの外力による伝導キャリアの局在性を制御できるかを理論研究によって解明。 
 

（４） 応力・構造歪みが磁性半導体における磁気相互作用にどういう影響及ぼすか解明。 
 

（５） 応力・構造歪みにより制御できる磁性半導体のマテリアルデザイン。新たな機能性物質
を提案。 

 
 
３．研究の方法 
 
（１） 密度汎関数理論に基付く第一原理計算により磁性半導体物質の電子構造・結晶構造を解
析する。電子構造はスピン分極に注目し、それぞれの磁気構造を分析する。磁気構造・
結晶構造の歪み・伝導キャリアの束縛性に注目した。 
 

（２） 第一原理計算は VASP コードで行う。ただし、伝導キャリアの局在性を正しく評価する
ための自己相互作用補正は当研究室で開発した独自のコードを用いる。自己相互作用補
正の強度パラメーターλをそれぞれの半導体物質に対して決定した。 
 

（３） 第一原理計算は当研究室の80CPUで構成されているクラスタ計算機及び共同利用スパコ
ンピュータ計算機で行う。東京大学物性研究所の計算機及び米国 NSF/XSEDE の計算機を
利用した。 
 

（４） データ処理・解析および計算管理は自作のソフトウェアで行なった。 
 
 
４．研究成果 
 
（１） GaN、Ga2O3などワイドギャップ半導体に注目した。バンドギャップ補正及び自己相互作
用補正のポテンシャルパラメーターを求めた。計算手法の妥当性を確かめるため、光学
的物性などの計算を行い、計算手法の妥当性を示した。（Physical Review Material, 
Journal of Applied Physics, Applied Physics Express に掲載） 



 
（２） GaN に置いて、伝導キャリアとして電子成功に注目した。電子成功は Mg不純物によって
生成し、いくつかの束縛状態及び広がっている電子成功状態を確かめた。ピエゾ効果に
より、束縛状態から広がっている伝導キャリア状態に遷移を計算上で実現した。よって、
構造歪みによる伝導キャリウアの局在性の制御の方法を明らかにした。（発表予定） 
 

（３） Ga2O3に置ける Cr 不純物間の磁気相互作用を計算し、磁気相互作用の電動キャリア依存
について第一原理計算を行った。伝導キャリアが存在しない場合、磁気相互作用は存在
せず常磁性を示すことが、電子ドーピングを行い、n型伝導キャリアが Cr不純物のうど
の 1/2 ほどの閾値を越えると距離強磁性相互作用が現れ、強磁性体に遷移できること発
見した。この結果により磁性半導体の新たなを磁性メカニズム提案した。（Applied 
Physics Express に掲載） 
 

（４） GaN 中の Mn および Fe 不純物は磁性半導体の磁気不純物の役割に果たすが、磁気相互作
用に必要な電子成功は窒素に強く区束縛され、キャリアの媒介による強磁性の実現が困
難であった。本研究室の研究で、歪みによるピエゾ効果により束縛された電子成功は広
がっている伝導キャリア状態に遷移することを発見した。図１でこのシステムにおける
正孔の束縛の制御に関する概略図を示す。本研究により、磁気相互作用は構造歪みでピ
エゾ効果により制御できる新たな磁性発現のメカニズムを提唱した。このメカニズムは
ピエゾ効果により強磁性を制御するものであり、ピエゾ磁性と名付けられた。(Physical 
Review Materials にて発表済み) 
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図 1 GaNにおける Fe不純物付近の伝導キャリアの局在状態。真ん中の図は構造歪みのない場合の束縛

状態を示し、右図と右図はそれぞれ c軸を圧縮、膨張の場合のキャリアの状態を示す。 
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