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新規磁石や磁気デバイス材料の設計に向け、強いスピン軌道相互作用（SOC）を持つ希土類金属の
活用が一つのキーワードになっている。近年では、FeやWなどの遷移金属基板の希土類金属超薄膜成
長[1-2]が可能になりつつあり、超薄膜化による二次元性と基板界面の混成による巨大な垂直磁気異方
性の実現、さらに外部電場の印加による結晶磁気異方性の変調にも興味が注がれている。我々は、こ

れまでに、intra-atomic ノンコリニアスピン状態と SOC オンサイトクーロン相互作用+U を考慮した全

電子フルポテンシャル線形化補強平面波法[3]を用いて、希土類金属の磁性に関する第一原理計算を行
い、バルク及び薄膜で軌道磁気モーメントが十分に得られるなど、計算手法の妥当性を確認してきた。

本発表では、同手法を用いて、希土類金属（Nd, Sm, Eu, Gd）単原子層膜における結晶磁気異方性エネ
ルギーEMCAを系統的に調べた結果を報告する。ここでは、基板の無いフリースタンディング及び基板

上の希土類金属単原子層に対して、EMCAを、磁化が面内及び垂直方向に仮定したときの自己無撞着計

算による全エネルギーの差から算出した。計算の結果、フリースタンディング希土類金属（Nd, Sm, Eu, 
Gd）単原子層では、図１に示すように、EMCAがそれぞれ 1.7, 26.7, -1.4, -0.7 meV/atomとなり、Ndと
Smで磁化容易軸が面直方向に、Euと Gdでは面内方向になること、特に、Smでは EMCAが遷移金属超

薄膜系[3]と比較して 1 オーダーも大きな結晶磁気異方性エネルギーになることがわかった。この巨大
な垂直磁気異方性の発現は、遷移金属超薄膜の場合とは異なり、磁化方向が面内と面直で隣接原子 d
軌道間の混成（電荷分布）が変調され、フェルミ準位近傍の d 軌道局所状態密度が顕著に変化するた
めである。Fe(110)基板上でも EMCAはそれぞれ 1.8, 4.9, 0.5, 1.9 meV/RE-atomとなり、フリースタンディ
ング単原子層と比べ低くなるが、Smではおよそ 5 meV/RE-atomもの大きな値である。また、基板種に
も強く依存することが示唆される。

発表では、さらに外部電場下におけ

る結晶磁気異方性エネルギーの結果

についても報告する。 
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図1. フリースタンディング及びFe(110)基板上における希

土類金属単原子層の結晶磁気異方性エネルギー. 
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