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  磁気トンネル接合 (MTJ) を超高密度ハードディスクドライブの読み取りヘッドや磁気ランダムアクセス

メモリ(MRAM) へ応用する際, 高い磁気抵抗比 (MR比) に加え, 1 Ωμm2程度の低い面積抵抗 (RA) が必要で

ある. このような目的のもと, 近年葛西ら [1] は中間バリア層に化合物半導体 CuIn1-xGaxSe2 (CIGS) を使用し

たMTJを開発し, 高いMR比と低い RAが同時に得られることを示した. また, この CIGS MTJにおける高い

MR比は, Δ1波動関数のスピン依存トンネル伝導によるものであることが明らかにされた [2,3]. 

特に CIGS MTJのMRAMへの応用を考える際, さらなる鍵を握るのは強磁性電極の磁気異方性である. 

MTJデバイスの微細化に伴う熱安定性の確保の観点から, 強磁性電極は垂直磁気異方性を持っていることが

望ましい. また特に, スピン注入磁化反転 MRAM (STT-MRAM) に関しては磁化反転の臨界電流を低減させ

るため [4], 電圧トルクMRAM (Voltage-torque MRAM) に関しては書き込みエラー率を下げる [5] 目的で, 

大きな垂直磁気異方性を有する材料が必要とされている. しかしながら CIGS MTJの垂直磁気異方性に関す

る実験的, 理論的検討は本研究以前には行われてこなかった. 

  本研究では第一原理計算を用い, Feと様々な半導体バリアの界面での磁気異方性について解析を行った. 

半導体バリアとしては, 上記 CIGSをはじめ, その他のカルコパイライト型半導体, また閃亜鉛構造を持つ

ZnSe, GaAsなどの半導体も考慮に入れた. 各系について密度汎関数法と force theoremを用いて界面磁気異方

性係数 Kiを算出することで界面磁気異方性を評価した. 計算の結果, 今回調べたほぼ全ての系で正の Kiが得

られ, これらの系が界面垂直磁気異方性を持つことがわかった. また Kiの値と界面軌道磁気モーメントの異

方性を比較した結果, これらの垂直磁気異方性が良く知られたBruno則で説明可能であることがわかった [6]. 

特に Fe/CuInSe2(001) においては今回考慮した系の中で最も大きな Ki (Ki=2.3 mJ/m2) が得られた. この値は, 

同条件で計算した Fe/MgOでの値 (Ki=1.4 mJ/m2) の約 1.6倍に相当する. このような Fe/CuInSe2の大きな垂直

磁気異方性の起源を明らかにするため, 我々は界面付近での局所状態密度 (LDOS) の解析を行った. その結

果, この系の界面原子配置が垂直磁気異方性の鍵を握っていることが明らかになった. Fe/CuInSe2(001) にお

いては Feの斜め上方に Seが位置する界面構造がエネルギー的に安定となる. この構造は Feの真上に Oが位

置する Fe/MgO(001) の界面構造とは異なるものであり, これにより Seの pz軌道と Feの d軌道の特徴的な混

成が生じ大きな垂直磁気異方性が得られたと考えられる [6]. 
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