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研究成果の概要（和文）：新規な配向性を持つ(111)配向磁気トンネル接合 (MTJ) のトンネル磁気抵抗 (TMR) 
効果について理論研究を行った。まずMgO(111)をトンネルバリアとしたMTJについて検討し、強磁性電極として
Co合金 (CoNi、CoPt、CoPd) を用いた場合に数1000%級の非常に高いTMR比を得た。また界面共鳴トンネル現象が
このようなTMR比の起源である可能性を提唱した。続いてSrTiO3(111)をトンネルバリアに用いたMTJについて解
析し、数100%の比較的高いTMR比を見出した。この系のTMR比はバルクのバンド構造によるコヒーレントトンネル
機構で説明可能であることを示した。

研究成果の概要（英文）：We theoretically investigated the tunnel magnetoresistance (TMR) effect in 
unconventional (111)-oriented magnetic tunnel junctions (MTJs). We firstly addressed (111)-oriented 
MTJs with MgO(111) tunnel barriers and found that the MTJs with Co-based ferromagnetic alloys (CoNi,
 CoPt, and CoPd) show quite high TMR ratios of the order of 1000%. We suggested a possibility that 
the high TMR ratios are attributed to interfacial resonant tunneling. We next studied (111)-oriented
 MTJs with SrTiO3(111) tunnel barriers and obtained relatively high TMR ratios of around 500%. We 
clarified that these TMR ratios can be understood by the bulk band structures of ferromagnetic 
electrodes and the tunnel barrier, which is in contrast to the MgO-based (111)-oriented MTJs 
mentioned above.

研究分野： 物性理論

キーワード： スピントロニクス　トンネル磁気抵抗効果　スピン輸送　垂直磁気異方性　磁気トンネル接合　第一原
理計算

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
磁気トンネル接合 (MTJ) は全てのハードディスクドライブや磁気ランダムアクセスメモリに搭載されるビック
データ社会に不可欠なデバイスである。従来のMTJはFe/MgO/Fe(001)に代表されるように、bcc強磁性体の[001]
方向に成長させる構造を取っていた。しかし次世代電子デバイスへの搭載に向けて、さらに高いトンネル磁気抵
抗比や大きな垂直磁気異方性を達成する必要があり、そのためには新規なMTJを模索することが重要である。本
研究ではこのような主眼から新規な(111)配向MTJを理論的に研究し、これらの望まれる特性が達成されうること
を理論的に示すことができた。

※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、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 

 磁気トンネル接合 (MTJ) は、2 つの強磁性層の間に絶縁トンネルバリア層が挟まれた 3 層構
造を有し、左右の強磁性層の磁化の相対角に応じて電気抵抗が変化するトンネル磁気抵抗 

(TMR) 効果が生じる。このような MTJ はこれまでに種々の磁気センサや不揮発磁気ランダムア
クセスメモリ (MRAM) として実用化されてきた。従来の MTJ は、Fe/MgO/Fe(001)に代表される
ように、bcc 構造を有する強磁性体の[001]方向に積層された構造を取っている。そしてこのよう
な(001)配向 MTJ では、高い TMR 比が得られる一方、次世代 MRAM で必要とされる大きな垂
直磁気異方性を得ることが難しいという弱点が存在する。したがって、高い TMR 比と大きな垂
直磁気異方性を併せ持つ新たな MTJ を探索することは、将来の MRAM 開発の基盤研究として
大変重要であると考えられる。 

 

２．研究の目的 

 そこで本研究では、新規な配向性を持つ(111)配向 MTJ に着目し、理論計算によって高い TMR

比と大きな垂直磁気異方性の発現可能性を調べることを目的とした。fcc強磁性体の中には[111]

方向に大きな磁気異方性を持つものが数多く存在し、またこのような fcc強磁性体では(111)面が
最密面であり表面として表れやすいという性質がある。したがって、(111)配向 MTJ は実験的に
作製できる可能性が高く、また作製された MTJ は[111]方向の大きな磁気異方性 (すなわち大き
な垂直磁気異方性) を有することが期待される。しかし、このような(111)配向 MTJ の TMR効
果に関する先行研究は皆無であったため、本研究課題で TMR 効果に着目した理論研究を行うこ
とにした。 

 

３．研究の方法 

 TMR 効果の解析はバリスティック輸送理論に従って行った。また強磁性層及び絶縁トンネル
バリア層の電子状態は第一原理計算を用いて計算した。具体的な計算手順としては、まず強磁性
層の第一原理計算を実行し Fermi 準位にかかるバンドを求める。求まった複数のバンドの各々に
ついて、その状態の平面波を作り一電子トンネル問題を解く。ここでトンネル障壁ポテンシャル
は強磁性体/絶縁体/強磁性体の超格子に対して第一原理計算を行うことで求めた。このような計
算から、電子がトンネル障壁層 (絶縁体層) を透過する透過率が得られるので、これを Landauer

公式に代入することでバリスティック伝導の範囲での電気伝導度が得られる。このような計算
を左右電極の磁化が平行、反平行の場合について行うことで TMR 比を算出することができる。
第一原理計算と Landauer 公式を用いたこのような電気伝導度の計算は、第一原理計算コード
QUANTUM ESPRESSO において PWCOND として実装されており、本研究ではこのコードを利
用した。また(111)配向 MTJ の超格子の作成においては、強磁性層のバルク状態での格子定数を
面内格子定数として採用し、絶縁体層の面
内格子定数は強磁性層に合わせるようにし
た。さらに、第一原理構造緩和計算によっ
て、超格子内の各原子位置を面直方向につ
いて最適化し、最適化された超格子を上述
の輸送量計算において使用した。また L11合
金を用いたMTJの研究では磁気異方性の解
析も行ったが、その計算では第一原理計算
と力定理を用いた。 

 
４．研究成果 
 まず絶縁体として MgO、強磁性体として
fcc Co、fcc Ni を用いた最も単純な(111)配向
MTJ、 Co/MgO/Co(111) [図 1(a)] および
Ni/MgO/Ni(111)に対する研究から開始した。
上記の計算方法に従い TMR 比を計算した
結 果 、 Co/MgO/Co(111) で は 2130% 、
Ni/MgO/Ni(111)では 250%の TMR 比が得ら
れた。特に Co/MgO/Co(111)での値は非常に
高く、その物理的起源を探求するため電気
伝導度の面内波数依存性を解析した。従来
研究が行われてきた Fe/MgO/Fe(001) MTJで
は、多数スピン状態の電気伝導度の面内波
数依存性において、k||=(0,0)を中心としたブ

図 1. (a) Co/MgO/Co(111) の模式図。 (b) 

Co/MgO/Co(111)の多数スピン状態の電気伝

導度の面内波数依存性 [K. Masuda, H. Itoh, 

and Y. Miura, Phys. Rev. B 101, 144404 (2020)]。 



ロードなピーク構造が見られること
が知られてきた。このようなピーク
は Γ点から kz方向に伸びる高対称波
数線 (Δ 線) 状における Fe と MgO

のバンド構造によって理解されるこ
とが知られ、このようなバルクのバ
ンド構造に基づく TMR 効果の発現
機構はコヒーレントトンネル機構と
呼ばれてきた。その一方で、我々が
計算した(111)配向 MTJ における電
気伝導度の面内波数依存性はこのよ
うな従来の振る舞いとは定性的に異
なるものとなった。図 1(b) に
Co/MgO/Co(111)の多数スピン状態に
おける電気伝導度の面内波数依存性
を示す。この結果からわかるように、
k||=(0,0)を中心としたピーク構造は
存在せず、k||=(0,0)を囲む王冠状のよ
うな形状で電気伝導度が大きな値を
持つことがわかる。このことから
(111)配向 MTJ では、従来の(001)配
向MTJとは異なる物理機構で TMR

効果が発現していることが期待され
る。そこでこの物理起源について情
報を得るため、次にこの MTJ の局所
状態密度の解析を行った。 

 図 2(a,b)は Co/MgO/Co(111)の界面
における Co の d 軌道および O の p 軌道の局所状態密度である。Fermi 準位近傍において、Co の
dzx軌道と O の px軌道 (また同様に Co の dyz軌道と O の py軌道) が同じ形状のピーク構造を有
しており、このことから両軌道の間で d-p 反結合状態が形成されていると考えられる。この事実
から、我々は界面で形成された d-p 反結合状態が左右界面の間で共鳴トンネル効果を起こすこ
とで高い TMR 比が生じたと結論付けた [図 2(c)参照]。しかしながら、本研究ではまだ界面状態
と高い TMR 比の直接的な関係を示すレベルには至っておらず、高い TMR 比の発現機構の詳細
を理解することはできていない。この点を明らかにするためには、界面効果等の実空間現象と相
性が良いタイトバインディング模型を用いた解析が有効であると考えており、今後の研究で取
り組んでいきたい。ここまでの成果を論文 [K. Masuda, H. Itoh, and Y. Miura, Phys. Rev. B 101, 

144404 (2020)] としてまとめ、複数の学会で講演も行った。 
 続いて我々は、大きな垂直磁気異方
性が期待される L11 強磁性合金を用い
た(111)配向MTJにおいて TMR比の解
析を行った。絶縁体としては先の研究
と同様に MgO を用いた。計算の結果、
Coを含むL11合金 (CoNi、CoPt、CoPd) 
を用いた MTJ において 2000%を超え
る非常に大きな TMR 比が得られた。
また期待通り、多くのMTJでKu = 1~10 

MJ/m3 の大きな垂直磁気異方性が得
られることも確認した。まず大きな
TMR比の物理起源を調べるため、電気
伝導度の面内波数依存性と MTJ の局
所状態密度の解析を行ったところ、先
の Co/MgO/Co(111)と同様の結果が得
られた。すなわち電気伝導度の面内波
数依存性では k||=(0,0)を囲む王冠状の
ような形状が見られ、界面 Co、O 原子
の局所状態密度では Fermi 準位近傍に
ピーク構造が見られた。このことよ
り、L11 強磁性合金を用いた(111)配向
MTJにおいても、界面共鳴トンネル効果が高い TMR 比をもたらしていると推察される。さらに
大きな垂直磁気異方性の起源についても電子論的な考察を行った。垂直磁気異方性の物理的起
源は、磁気異方性定数 Kuをスピン軌道相互作用に関する二次摂動論で解析することにより明ら
かにすることができる。例として CoNi における解析結果を図 3 に示す。二次摂動解析を行うこ
とによって、磁気異方性定数を Fermi 準位近傍の各摂動過程 (仮想的な電子遷移) からの寄与に

d-p反結合状態

Co

O

(a)

(b)

(c)

図 2. (a,b) Co/MgO/Co(111)の界面における局所状態

密度 [K. Masuda, H. Itoh, and Y. Miura, Phys. Rev. B 101, 

144404 (2020)]。(a) Co の d軌道。(b) O の p軌道。(c) 

界面共鳴トンネル効果の模式図。 

図 3. CoNiにおける磁気異方性定数の二次摂動解

析の結果 [K. Masuda et al., Phys. Rev. B 103, 064427 

(2021)]。 



分解することができる。図 3 の結果から CoNi

では Ni 原子が垂直磁気異方性に主たる寄与を
与えており、特に Ni 原子内の少数スピン状態
における電子遷移が垂直磁気異方性の鍵とな
っていることがわかった。これらの結果を論文 

[K. Masuda et al., Phys. Rev. B 103, 064427 

(2021)] としてまとめ、複数の学会において発
表も行った。 

 ここまでの解析では(111)配向 MTJ の絶縁体
層として一貫して MgO を用いてきた。しかし
その他の絶縁体層を用いた(111)配向 MTJ の特
性を知ることも重要であるため、SrTiO3を絶縁
体層に用いた(111)配向 MTJ [図 4(a)] について
TMR 効果の解析を行った。計算の結果、
Co/SrTiO3/Co(111)で 534%、Ni/SrTiO3/Ni(111)

で 290%という比較的大きな TMR比が得られ
た。このような TMR 効果の興味深い点は、そ
の物理起源がこれまでの(111)配向MTJにおけ
る TMR 効果の物理起源と異なる点にある。実
際、この系の高い TMR 比は強磁性体と絶縁体
のバルクのバンド構造で説明できることがわ
かった。図 4(b)に fcc Co の Λ ラインにおける
バンド構造を示す。Λ1 状態と呼ばれる対称性
の高い電子状態がハーフメタル性を持ってお
り、これが高い TMR 比の主要因であることが
明らかになった。このように(111)配向 MTJ に
おける TMR 効果は多様であり、系によって異
なる物理起源の TMR 効果が発現することがわかった。これらの結果を論文 [K. Masuda et al., 

Phys. Rev. B 106, 134438 (2022)] としてまとめ、複数の学会において発表も行った。 

 以上のように、本研究課題では種々の(111)配向 MTJ の TMR 効果と磁気異方性を理論的に解
析した。多くの系で高い TMR比と大きな垂直磁気異方性を理論予測することができ、今後の実
験研究に対して十分な示唆を与えることができたと感じている。また従来の(001)配向 MTJとは
異なる(111)配向 MTJ に着目したことで、TMR 効果自体についての物理的理解も深まったと感じ
ている。本課題で着目した MTJは(111)配向 MTJ のほんの一部分であり、まだ調べられていない
MTJ が数多く存在する。また (001)、(111)配向以外の配向性を持つ MTJ については未だに研究
例がなく、今後開拓していく余地が十分に残されている。本研究課題を契機として、今後も新規
MTJの開拓を通じて TMR 効果の理解を深める研究を行っていきたいと感じている。 

図 4. (a) X/SrTiO3/X(111) (X = Co, Ni) の模

式図。(b) Co/SrTiO3/Co(111)内の fcc Co の
Λ ラインにおけるバンド構造 [K. Masuda et 

al., Phys. Rev. B 106, 134438 (2022)]。 
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