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  2004年の巨大磁気抵抗比の報告 [1,2] 以来, MgOトンネルバリア層を用いた磁気トンネル接合 (MTJ) に

ついて数多くの研究がなされてきた. その一方, MgOと格子不整合が大きい強磁性体について, MgO以外の

トンネルバリア層を用いて同様の高い磁気抵抗比 (MR比) を得ようとする試みが精力的に進められている. 

スピネルバリア MgAl2O4を用いた MTJ, Fe/MgAl2O4/Feに関する研究はそのような試みの 1つであり, これま

でに室温で 300%程度の高い MR比が得られている [3]. このMTJには, 界面での格子不整合が非常に小さい 

(0.1%程度) ことや, MR比が良好な電圧依存性を持つことなど様々なメリットが存在する. Fe/MgAl2O4/Feと

Fe/MgO/Feの相違点を詳細に比較検討することは MTJの磁気伝導特性をより深く理解する上で重要である. 

  本研究では, 第一原理計算を用い Fe/MgAl2O4/FeのMR比の印加電圧依存性について解析し, Fe/MgO/Feの

場合との差について考察を行った. 我々は構造を最適化した Fe/MgAl2O4/Feと Fe/MgO/Feの超格子に対し密

度汎関数法と非平衡 Green関数法を適用することで, それぞれの系のMR比の電圧依存性を計算した. まず

Fe/MgAl2O4/Fe, Fe/MgO/Feの場合に共通した結果として, MR比が印加電圧とともに単調に減少しある臨界電

圧 Vcで 0となる振る舞いが得られた. さらにこの臨界電圧 Vcについて, Fe/MgAl2O4/Feの Vcが Fe/MgO/Feの

それに比べ顕著に大きいことがわかった. このような臨界電圧 Vcの差の起源を明らかにするため, 我々は両

MTJについて透過率のエネルギー依存性及び電極のバンド構造の詳細な解析を行った. スピネル構造を持つ

MgAl2O4バリアの面内格子定数は bcc Feの面内格子定数の 2倍であるため, Fe/MgAl2O4/Feにおいては電極の

バンド構造が単純な bcc Feのバンド構造を面内で折りたたんだ構造を持つ (バンド折りたたみ効果) [4,5]. 

我々の解析の結果, このようなバンド折りたたみ効果によって生み出される Feの付加的な多数スピンバンド

が Fe/MgAl2O4/Feにおける大きな臨界電圧 Vcの起源であることがわかった [6]. 
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