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MnAlの強磁性相は、Mn比率が 55~60%のMnリッチ組成で L10型の結晶構造であることが知ら

れている[1]。最近、我々は溶融塩電析法により作製した MnAl 合金に熱処理を施すことで、ある

磁場で急激に磁化が増加するメタ磁性的挙動を示すことを報告した[2]。そこで本発表では、

L10-MnAlにおけるメタ磁性発現メカニズムについて、第一原理計算を用いた解析結果を報告する。 

本研究では、メタ磁性発現のメカニズムに関して L10-MnAlの反強磁性化の可能性を検討するた

めに、完全規則化状態の L10-MnAlにおける強磁性と反強磁性の解析を行った。ここで、第一原理

計算のソフトウェアとしてはVASPを使用した。交換相関ポテンシャルはGGA-PBEsolを用いた。

L10型結晶構造を持つ MnAl の 2×2×2 スーパ

ーセルを作成し、スーパーセル中の各Mnの磁

気モーメントの向きを変えることにより、図 1

に示す通り強磁性、及び磁気モーメントの向き

が異なるMnの配置がそれぞれ異なる 3種の反

強磁性の磁気構造を示す計算モデルを作成し

た。 

L10-MnAl の磁気構造ごとの全エネルギー計

算結果を図 2に示す。縦軸は強磁性における全

エネルギー計算結果をゼロとした相対値で示

している。図 2より、L10-MnAl は反強磁性、

特に c軸方向に並んだMnの磁気モーメントが

反平行な A 型反強磁性が最も安定であること

がわかった。これは我々の実験結果と整合す

る計算結果である。当日は、全エネルギーの

格子定数、Mn濃度や規則度の依存性の計算結

果からL10-MnAlは反強磁性が安定となるメカ

ニズムについても議論する。 
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Fig.2 Calculation result for total energy of L10-MnAl 

Fig.1 Magnetic structure of L10-MnAl 
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