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現代のエレクトロニクスは、半導体による電

子回路と磁性体による記憶媒体で構成されて

いる。従来の半導体素子は結晶内の電子が持つ

電荷の流れを利用するのに対し、磁性体では電

子のスピン性質（磁性）を利用している。この

電子スピンを積極的に活用することで、スピン

トロニクス素子の高速化、高集積化、省エネル

ギー化などの基盤技術の構築に大きく貢献す

ることが期待されている。これまでの研究で、

GaAs(110)最表面のGaサイトに置換されたMn

原子鎖は強い強磁性状態を持ち、１次元的なハ

ーフメタルとなることが理論的に明らかにな

った 1。一方、分子線エピタキシー法による表

面 Mn ナノ構造も実験的に作成し、基板温度

200℃では表面に吸着した Mn 原子が基板最表

面のGaサイトに取り込まれる現象が報告され

ている 2。同時に Mn原子が 2原子取り込まれ

るような状況については未だに解明されてい

ない。本研究では、GaAs(110)最表面上の Gaサ

イトをMn原子に 2つ置換し、スピン密度汎関

数理論に基づく第一原理計算により、構造安定

性及び電子・スピン状態について明らかにする。 

系の全エネルギーと安定構造はスピン密度

汎関数理論に基づく第一原理擬ポテンシャル

法により求めた。スピン状態の安定性は 2つの

Mnコアスピンが強磁性および反強磁性的な結

合状態について考慮した。Fig.1は GaAs(110)表

面の計算モデルを示す。 

 

2つのMnコアスピンが強磁性結合をもつと

き、最近接サイト（モデル b）の配置が最も安

定となり、このとき Mn原子当たり4μBの磁気

モーメントをもつことがわかった。[110]方向

の次の最近接サイト（モデル a）と比較しても

0.246 eVのエネルギー差となった。一方、反強

磁性結合をもつとき、モデル cの配置が最も安

定となった。このことから、[110]原子列内での

反強磁性結合が非常に不安定であり、長距離な

強磁性結合が支配的であることがわかった。 
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Fig.1: Atomic arrangement of paired Mn 

configurations on GaAs (110). 
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