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【はじめに】磁気メモリや超高感度磁気センサーの実現に向けて、高い磁気抵抗効果を示す高ス
ピン偏極な強磁性体金属材料(ハーフメタル)が求められている。その1つとしてホイスラー合金が
これまでさかんに研究されてきた。しかしながら、高スピン偏極ホイスラー合金を電極層に用い
た磁気トンネル接合(MTJ)のトンネル磁気抵抗(TMR)効果では、室温におけるTMR比の低下が大き
な課題になっている。要因の1つとして、絶縁体障壁とのヘテロ接合界面領域において、特にCo終
端界面での交換結合がバルク領域と比較して著しく低下していることが報告されている[1,2]。すな
わち、界面において局所的に強磁性転移温度が低下し、室温において局在スピンの揺らぎが生じ
ていることがTMR比低下の要因と考えることができる。CPP-GMR素子においても同様にホイス
ラー合金とスペーサー界面でスピン揺らぎが生じていると考えられる。そこで本研究では、界面
における交換結合と電子状態との相関について明らかにすることを目的として、高スピン偏極ホイ
スラー合金を含んだ遷移金属強磁性体とAg界面における交換結合定数をノンコリニアスピン系の
第一原理計算[2]により解析した。 
【計算方法】遷移金属強磁性体電極の構造決定、界面の構造最適化、電極とAgの界面におけるノ
ンコリニアスピン系エネルギー計算の全てにおいて、VASP-PAWコードを用いた。Agを9層と設定
し、X2YZ(Co2MnSi, Co2CrSi, Co2FeGe, Co2VSi, Co2TiSi, Fe3Si, Fe3Al)/Agの、電極の終端面をそれぞ
れX終端とした場合とYZ終端とした場合の2種類ずつ、CoFe/Agについても同様にCo終端とFe終端
の2種類、Fe/Ag、bcc-Co/Agの計18の界面構造を決定したあと、界面層の原子のみの局在スピン
モーメントの角度を他のスピンモーメントに対
して変化させたときの全エネルギー変化を計
算した。【計算結果】図1に、各構造の界面原
子層の局在スピンモーメントの角度に対する
全エネルギーの変化を示す。図1を見てわかる
ように、交換結合はCoFe/Agの特にCo終端の
場合で最も大きい。一方、ハーフメタル性を
示すホイスラー合金の中では、Co2FeGe/Agの
FeGe界面の交換結合が最も大きい。また、ハー
フメタルではないがFe3Al/AgのFeAl界面では、
Co2FeGe/AgのFeGe終端よりも交換結合が大き
いことがわかった。発表では、交換結合と各d
軌道の占有数との関係を明らかにすることで
界面交換結合の違いについて議論する。 
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図1. 遷移金属強磁性体/Ag の界面原子層の局在スピン
モーメントの角度θに対する全エネルギーの変化E(θ)
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