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研究成果の概要（和文）：本研究では、磁化の運動方程式におけるギルバート緩和の微視的理解と、第一原理計算によ
る遷移金属合金のギルバート緩和定数αの定量評価を行った。その結果、これまで異なる形で表されていたαに関する
表式が結果として同じ結果を与えること、また、その中でもトルク相関法に基づく記述が（バーテックス補正項を無視
できるなど）数値計算を行う上でより簡便に適切な結果を与えることが明らかとなった。更に、この検討結果を受けて
、トルク相関法を用いてホイスラー合金のαの第一原理計算を行い、αの値がフェルミ準位の電子状態密度を強く反映
することを示した。

研究成果の概要（英文）：We have theoretically studied the microscopic feature of the Gilbert damping in 
magnetization dynamics, and performed the first principles calculation for the Gilbert damping constant, 
α for transition metal alloys. We found that the two different descriptions for α by torque correlation 
(TC) method and spin correlation (SC) method in turn provide the same result and furthermore the TC 
method is more suitable for actual calculations for α, because it avoids some problems in numerical 
processes. Based on this consideration, using the first principles technique under the TC method, we have 
calculated αfor some Heusler alloys and clarified that the value of α is strongly affected by the 
density of states at the Fermi level.

研究分野： 磁性物理

キーワード： ギルバート緩和　スピン動力学　第一原理計算　遷移金属　ホイスラー合金
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１．研究開始当初の背景 
磁 気 ヘ ッ ド や 磁 気 記 録 媒 体 、 MRAM

（Magnetic Random Access Memory）そして

磁気センサといった近年の高周波磁気デバ

イスに要求される動作時間は 10－８ ～10－９ 

秒の領域に達しており、（微小）強磁性体に

おける磁化の動力学の微視的理解（把握）と

制御技術の確立は磁気工学の大きな課題と

なっている。例えばMRAMの開発においては、

磁界による磁化反転に換えて電流誘起磁化

反転が注目され、その臨界電流密度（J c)の

低減が重要課題となっている。Slonzevski1）

に よ れ ば 、 J c は 下 式 の

Landau-Lifshitz-Gilbert（LLG）方程式にお

けるギルバート緩和定数 α に比例するとさ

れている。 

M
M
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   (1) 

古くから、磁化の動的挙動は上の LLG 方程

式を用いて記述され、(1)式右辺第二項がス

ピン緩和項、αをギルバート緩和定数と呼ん

でいる。一般にスピンの緩和定数は磁化の反

転時間（T1と呼ばれる）に深く関わり、さら

に量子コンピュータにおいてはスピン才差

運動の位相緩和時間（T2と呼ばれる）にも関

係していることから、その制御と起源につい

ての関心が急速に高まってきている。また、

磁性膜に非磁性金属層を接合することでギ

ルバート緩和定数が増大するという実験結

果が報告され 2)、スピン流が直接磁気緩和に

かかわる現象として注目されるようになっ

た。これは現在、スピンポンピングによる磁

気緩和とよばれており、スピンエレクトロニ

クス分野において重要な役割を果たしてい

る。 

スピン緩和の微視的な起源についての理

論研究は半世紀以上前から行われてきたが、

2007 年、Kambersky3) や Gilmore 等 4)（以下

K-G と略記）は、スピン軌道相互作用を考慮

した電子状態の第一原理計算からギルバー

ト緩和定数を定量的に見積もる手法を提案

した．この理論は、広い意味でこれまでの理

論の描像を包含しているが、（不純物等によ

る）電子の散乱効果を Drude 型、即ち /1 （
は電子の寿命）というパラメータを用いて考

慮しているため，この意味では半定量的評価

となっている。 
その後、Ebert 等 5)や Starikov 等 6)は、

Brataas 等 7)によって提案された Scattering

理論を基にギルバート緩和定数を線形応答

理論を用いて表し、電子状態に対する第一原

理計算から遷移金属合金のαの定量的評価

を行っている。線形応答理論を用いることで

αをグリーン関数を用いて表すことができ、

不規則配置による電子の散乱効果、即ち電子

の寿命をコヒーレントポテンシャル近似

（CPA）によって自然に取り込むことが可能

となる。  

これに対し、2012 年に我々は K-G 理論によ

るαを強結合－線形マフィンティン軌道

（TB-LMTO）法と CPA の下で記述し、Fe-Ni や

Fe-Pt 系の不規則合金のαを第一原理計算に

よって評価した 8)。これにより、組成比や規

則度および構成元素のスピン軌道相互作用

強度がαにどのような影響を与えるかを初

めて具体的に示すことができた。しかしなが

ら、αの第一原理計算には依然として以下に

示すような課題があり、今後のスピントロニ

クスの発展にとって解決が急務と考える。

１）K-G 理論によるαの表式と、上述の

Scattering 理論などに基づく表式がどのよ

うな関係にあるかを含めたギルバート緩和

に関する統一的記述。２）スピンポンピング

機構によるギルバート緩和定数の第一原理

計算手法の確立。３）（ギルバート緩和と同

様にスピン軌道相互作用に起因する）結晶磁

気異方性や異常ホール伝導がギルバート緩

和がどのような関係にあるかについての、第

一原理計算の立場からの解明。 
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２．研究の目的 
本研究は、磁化の動力学を記述する

Landau-Lifshitz-Gilbert（LLG）方程式にお

いて、磁気緩和を表すギルバート緩和に関す

る理論研究であり、目的は以下の３点である。 

１．ギルバート緩和定数の統一的理解と第一

原理による計算手法の再構築 

２．第一原理計算による遷移金属合金や磁性

多層膜のギルバート緩和定数の定量評価 

３．ギルバート緩和定数と結晶磁気異方性定

数、および異常ホール伝導度の関係について

の（物質の個別性を含めた）定量レベルでの

検討 

 
３．研究の方法 

これまでいくつかのグループから提案され

た第一原理によるギルバート緩和定数の計

算手法の関係を明らかにし、更に、多層膜の

ような不均一系やスピン波など磁化の非一

様運動における磁気緩和まで含めて統一的

立場からギルバート緩和定数の定量的評価

が実行できる手法を提案する。次に、スピン

波（非一様磁化運動）や多層膜（不均一）系

におけるギルバート緩和定数の定量評価を

行う。また、ギルバート緩和定数 α と磁気

異方性定数 Ku および異常ホール伝導度 σxy

の関係を定量レベルで示していく。 

 
４．研究成果 

我々はKamberskyや Gilmore等によるトル

ク相関法を基に、ギルバート緩和定数αの第

一原理計算プログラムを作成し、スピントロ

ニクス物質のαの定量評価を行ってきた。一

方、Ebert 等や Starikov 等はスピン相関関数

法を基にαの定量評価を行っている。従って、

トルク相関法とスピン相関法が理論的かつ

定量的にどのような関係にあるかを明らか

にしておく必要がある。そこで、我々はこれ

まで提案された理論の相互関係を定量レベ

ルで明らかにすることで、ギルバート緩和に

関する統一的記述を目指すことを目指した。 

 図１にbcc－Fe50Co50不規則合金のギルバー

ト緩和定数の計算結果を示す 1)。ここでは Fe

と Co の不規則配列による電子散乱の影響を

考慮するため、コヒーレントポテンシャル近

似（CPA）を用いた。α(E)はフェルミ準位 E

を実際の位置（E=0）から仮想的に移動させ

た時のギルバート緩和定数の変化を表して

おり、E=0 における値が実際のαに対応する。
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図１ SC 法と TC 法による FeCo 不規則
合金のギルバート緩和定数 α のフェルミ
エネルギー（E）依存性 
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図２ SC 法と TC 法による FeCo 不規則合
金のギルバート緩和定数 αの δ依存性 
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図 3  SC 法(a)と TC 法(b)による FeCo 不規則
合金のα(E)。実線は VC 項を考慮した結果、
破線は VC 項を無視したもの 



スピン相関（SC）法による結果とトルク相関

（TC）法の結果は（E に対して）類似の挙動

を示しているが、SC 法による値は TC 法のそ

れを大きく上回っていることが分かる。ここ

で、図中に示したδは遅延グリーン関数にお

いて因果律を反映するように導入された正

の微小量であり、理論的には０の極限を採る

必要がある。そこで、E=0 における実際のα

の値をδの関数としてプロットしたところ、

図２のような結果が得られた。明らかに、TC

法はδに対して安定であるのに対し、SC法に

よるαはδの減少とともに単調に低下し、δ

→０で両者が一致するように見える。このこ

とから、TC 法と SC 法は原理的には同じ結果

を与えること、および（数値計算上、δは有

限にする必要があるため）TC 法による評価の

方が妥当な結果を与えることが判明した。次

に、不規則配列による電子散乱効果を適切に

反映するバーテックス補正（VC）項の影響を

見るため、両方法で VC 項の有無による違い

を調べた。図３(a),(b)にそれぞれ SC 法と TC

法による結果を示す。SC 法では VC 項を無視

すると、物理的に不自然なα(E)<0 の領域が

生じるなど、VC 項の影響が無視できないこと

がわかる。一方、TC 法では VC 項の影響は殆

どないことが理解される。 

以上のことから、TC 法と SC 法は理論的に

は同一の結果を与えるが、実際のαの定量評

価（数値計算）においては TC 法がより適切

な結果を与えることが明らかとなった。 

以上の検討結果を踏まえ、TC 法を用いてホ

イスラー合金である Co2MnAl（CMA）、Co2MnSi

（CMS）、および Co2FeSi（CFS）のギルバート

緩和定数の第一原理計算を行った 2)。これら
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図４(a) L21 構造の CMA,CMS および
CFS の α(E) 

α

0.00

0.01

0.02

0.03

-0.3 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2

0.00

0.01

0.02

0.03

-0.3 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2

E-EF (Ry)

Co2MnAl

Co2MnSi

Co2FeSi

0.00

0.01

0.02

0.03

-0.3 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2

Co2FeSi

 

図 4(b) B2 構造の CMA,CMS および CFS

の α(E) 
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図 4(c) A2 構造の CMA,CMS および CFS

の α(E) 



ホイスラー合金はハーフメタルと考えられ

ており、スピントロニクス材料として期待が

大きい。これらは原子配列の規則性に応じて

L21構造（完全規則構造）、B2 構造（部分規則

構造）、そして A2 構造（完全不規則構造）が

あり、αがこの３つの構造でどのように変化

するかを CPA を用いて評価した。図４

(a),(b),(c)に CMA,CMS,CFS の３構造におけ

るα(E)の計算結果を示す。L21構造の場合（図

４(a)）は、完全規則構造を反映していずれ

の系でもフェルミ準位(E=0)におけるαはほ

ぼ０に近い値を示す。実際、文献に示したよ

うに、α(E)のスペクトルはそれぞれの状態

密度（DOS）に類似した形状となっている。

また、これらの系は B2 構造においてもハー

フメタルを維持しているため、B2 構造におけ

るα(E)も E=0 近傍で殆ど０に近い値を持つ

ことが分かる。しかし、A2構造ではフェルミ

準位(E=0)に有限の DOS が生じることを反映

して、α(E)は E=0 で比較的大きな値を有す

る結果となる。 

多くの場合α(E)は下向きスピン状態の

DOS と上向きスピン状態の DOS の積で近似さ

れるので、何れかのスピンバンドにギャップ

があると、そのエネルギー領域でのαはほぼ

０となる。上の結果は、上記の描像を反映し

たものであり、このことからαのフェルミエ

ネルギー依存性はほぼDOSに比例して変化す

ることが示された。 
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