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概要

電子がもつスピンの自由度を制御するスピントロニクスの研究分野が理論・実験ともに盛んに研究され

ている。スピン流をデバイスに応用することで、記憶装置の高速読み取りや大容量化、エネルギーロスが

少ないデバイス制御など、デバイスの高性能化および省エネルギー化が期待される。最近になって、磁性

絶縁体と常磁性金属の接合系においてスピン流を介して生じるスピンホール磁気抵抗効果が注目を集めて

いる。この現象の解析には、現象論による解析が広く行われているが、温度依存性を詳しく記述をするこ

とができないという欠点を有する。また、最近になってスピンホール磁気抵抗の微視的理論が構築されて

おり、動的局所スピン帯磁率とスピンホール磁気抵抗が関連付けられている。この先行研究ではスピン波

近似による解析が行われているが、スピン波近似の適用範囲外である磁気転移点近傍の温度領域や、磁気

転移点より高温側でのスピンホール磁気抵抗の温度依存性は詳しく議論されてこなかった。

本研究では、スピンホール磁気抵抗を量子モンテカルロ法によって数値的に評価する。まずスピンホー

ル磁気抵抗の値を量子モンテカルロデータから精度よく求める新しい手法を提案したのち、スピンホール

磁気抵抗の温度依存性、膜厚依存性、反強磁性絶縁体の局在スピンの大きさ依存性などを議論する。特に

磁気転移点近傍では、S = 1=2量子スピン模型と S = 1量子スピン模型で振る舞いが大きくことなるこ

とを明らかにする。さらに膜厚を大きくするについて、磁気転移点が上昇し、低温における負のスピン

ホール磁気抵抗が増強されることも示す。最後に乱れの効果に関しても簡単に議論する。これらの結果

は、スピンホール磁気抵抗の物理的描像を与え、今後より精密な理論と実験の比較を行う際の基礎を与え

ると期待される。

補足

修士論文を提出した後に、今回の論文で使用した計算プログラムパッケージDSQSSにおいて、出力され

ているグリーン関数の係数にバグがあったことが発見されました。バグを修正し再度計算を行った結果を

preprintサーバーにあげていますので、こちらから確認ください。（https://arxiv.org/abs/2208.08096）
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第 1章

序章

本章では、スピントロニクスの研究背景を述べた上で、スピンホール磁気抵抗効果の先行研究に関して

まとめ、本研究の動機と目的を述べる。

1.1 研究背景

エレクトロニクスの研究分野では、電子が持つ電荷の自由度に着目し電荷の流れをコントロールするこ

とで様々な機能を持つデバイスが開発され、現代のコンピュータ社会の根底を支えている。近年、電子が

持つ電荷の自由度だけではなくスピンの自由度を利用したスピントロニクス分野が基礎物性と産業応用の

両側面で盛んに研究されている。スピントロニクス分野の研究は、1988年に巨大磁気抵抗効果 (GMR)[1]

の発見が発端となっている。GMRとは磁性金属と非磁性金属を積層させた系で磁場を変えた際、磁化の

向きにより電気抵抗が大きく変化する磁気抵抗効果である。この現象は伝導電子と磁化の sd型交換相互

作用によって理解される。GMRは磁気記録の読み取りヘッドへの応用に用いられ、容量向上に大きく貢

献した。さらに、GMRの非磁性金属を絶縁体に置き換えた系において、トンネル効果により強磁性体の

電子の状態密度のスピン依存性が強く反映された磁気抵抗効果を生み出すトンネル磁気抵抗効果（TMR）

も発見され [2, 3, 4]、MRAMと呼ばれる磁気メモリへの応用が行われてきた。

スピン角運動量の流れであるスピン流を制御しようとする研究は、スピン流がスピン拡散長と呼ばれる

マイクロメートル以下のスケールで消失してしまうという大きな課題を抱えていた。しかし、微細加工技

術の発達によりスピンの自由度が顕著に現れるスケールでの物質を人工的に作り出すことが可能になり、

スピン流の制御に関する研究が盛んに行われるようになった。スピン軌道相互作用の大きい金属に電流を

流した際、電流と直交する方向にスピン流が流れるスピンホール効果の発見 [5, 6, 7, 8]によって、簡便な

スピン流の生成方法が確立された。また、その逆効果である逆スピンホール効果の発見 [9, 10]によって、

電流や電圧測定によるスピン流検出が可能になった。これらの発見を基に、スピン流に関連する多くの物

理現象が発見されている。スピンゼーベック効果 [11]やスピンペルチェ効果 [12]が発見され、熱流とス

ピン流の変換が可能になった。また、磁性絶縁体にマイクロ波を照射させることでスピン流を生成するス

ピンポンピング [13]など、様々なスピン流の生成方法が発見されている。次節で述べるスピンホール磁気

抵抗効果も、そのようなスピン流に関係する磁気抵抗効果である。
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1.2 スピンホール磁気抵抗効果 (SMR)

スピンホール磁気抵抗 (SMR)効果は常磁性金属と磁性絶縁体の接合系において金属側に電流を流した

際、スピンホール効果によるスピン流生成と、拡散スピン流による逆スピンホール効果が組み合わさって

生じる磁気抵抗効果であり、磁化の方向に依存した抵抗の変化によって検出される。スピンホール磁気抵

抗は常磁性金属 Ptと磁性絶縁体 YIGを用いた接合系で観測され [14]、その後様々な系で観測が行われ

た。常磁性金属 Pt と反強磁性絶縁体 NiO の接合系でもスピンホール磁気抵抗 [15] が観測されており、

スピンホール磁気抵抗は多くの磁性材料の磁化方位決定に有益であることが知られている。これらの実験

結果は、拡散方程式を用いた現象論 [16]によって解析がなされ、多くの系で実験と理論のよい一致が見ら

れる。しかしながら、この現象論では界面でのスピンコンダクタンスが実験で決定されるパラメータと

なっているため、その温度依存性について詳しく予言することができない。これを改善するために非平衡

グリーン関数法に基づく微視的理論 [17]が提出されている。この理論では、スピンコンダクタンスを微視

的に記述する方法が初めて与えられた。さらにスピン波近似を用いて、常磁性金属/反強磁性絶縁体の接

合系におけるスピンホール磁気抵抗 [15]との比較も行われた。一方、スピン波近似は低温領域でのみ成り

立つため、磁気転移点付近やそれより高温領域での議論に用いることができない。さらに、局在スピンの

大きさが小さくなると、スピン波近似の精度が悪くなると予想される。よって、より広い温度領域でスピ

ンホール磁気抵抗の振る舞いを理解することは重要な課題となっている。さらに実際の接合は有限の膜厚

をもつ擬 2次元スピン系となっており、その膜圧依存性も未解明の課題となっている。

1.3 本研究の目的

以上の背景を踏まえて、本研究ではスピンホール磁気抵抗の量子モンテカルロ法による数値計算を行

い、金属-反強磁性絶縁体接合におけるスピンホール磁気抵抗の温度依存性や局在スピンの大きさ依存性、

膜厚依存性などを議論する。まずスピンホール磁気抵抗を微視的理論によって記述し、その大きさを局所

スピン帯磁率によって表現する。次に局所スピン帯磁率を含む積分量を、その松原振動数上での局所スピ

ン帯磁率およびその周波数微分で表現する方法を提案し、実際に計算精度が大幅に向上することを示す。

量子モンテカルロ法は公開されているプログラムパッケージ DSQSSを利用して実行し、その数値データ

を利用して、スピンホール磁気抵抗の温度依存性を詳しく調べる。特に局在スピンの大きさ S の値によ

り、磁気転移点付近および転移点より高温領域でスピンホール磁気抵抗の振る舞いが大きく異なることを

示す。さらに温度依存性の詳しい特徴や、膜厚依存性、乱れの効果などにについても議論する。本研究

は、スピンホール磁気抵抗の微視的な理解に貢献し、界面における反強磁性体の性質をより精密に議論す

るための基礎を提供すると期待される。

1.4 本論文の構成

第 2章ではスピンホール磁気抵抗効果のこれまでの実験結果をまとめた上で、拡散方程式を用いた現象

論による解析に関してまとめる。第 3 章では先行研究で議論された非平衡グリーン関数を用いたスピン

ホール磁気抵抗の定式化について説明する。特にスピンホール磁気抵抗は局所スピン帯磁率によって記述

されることを述べる。第 4章では量子モンテカルロ法の手法について概略をまとめた上で、今回用いるア

ルゴリズムに関して説明する。第 5章では量子モンテカルロ法を用いて、スピンホール磁気抵抗の大きさ
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を精度良く計算する手法に関して説明する。第 6 章では得られた数値計算結果とその解析結果をまとめ

る。最後の第 7章で本研究で得られた結果をまとめる。
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第 2章

スピンホール磁気抵抗

本章ではスピンホール磁気抵抗効果の理論・実験に関する先行研究をまとめる。まず 2.1 節でスピン

ホール効果について説明した後、2.2節でスピンホール磁気抵抗効果の概要および実験結果を簡単にまと

める。最後に 2.3節で、これまで実験の解析に用いられてきた拡散方程式に基づく現象論をまとめる。

2.1 スピンホール効果と逆スピンホール効果

スピンホール効果 [18, 19]とは、スピン軌道相互作用のある非磁性金属に電流を流したときに、電流に

対して垂直方向にスピン流が流れる現象である。スピンホール効果の概略図を図 2.1の (a)に示す。この

とき、電流とスピン流の両方に直交する向きのスピンが金属界面に蓄積する。スピンホール効果は微視的

な機構によって、内因性スピンホール効果と外因性スピンホール効果の 2つに分けられる。本研究では主

にプラチナ (Pt)などのスピン軌道相互作用の強い金属でのスピンホール効果を考えるが、このような系

では主に外因性スピンホール効果によってスピン流が生じることが知られている。外因性スピンホール効

果には、スピンに依存した不純物散乱による skew scattering機構や side jump機構などが知られている。

スピンホール効果の逆過程である逆スピンホール効果の概略図を図 2.1の (b)に示す。逆スピンホール

効果はスピン軌道相互作用のある物質に対してスピン流を流した際、スピン流に対して垂直方向に電流が

流れる現象である。逆スピンホール効果を用いると、スピン流を電流へと変換できるため、スピン流の検

出方法として広く用いられている。

2.2 スピンホール磁気抵抗効果の実験

スピンホール磁気抵抗効果とは、常磁性金属と強磁性絶縁体の接合系において磁化の方位に依存して抵

抗が変化する効果であり、2013年に中山らによって強磁性絶縁体の YIGと常磁性金属の Ptの接合系に

おいて初めて観測された [14]。本節では、まずスピンホール磁気抵抗効果の起源について、簡単に概要を

まとめる (詳しい理論は 2.3節を参照)。図 2.2にスピンホール磁気抵抗効果の模式図を示す。金属に電流

を流すと、スピンホール効果により界面と垂直な方向にスピン流が流れ、界面にスピンが蓄積する。蓄積

したスピンの一部は、界面を通して磁性絶縁体側に吸収されるが、この吸収レートは磁性絶縁体の磁化の

向きに依存する。そのため、最終的に定常状態が実現したとき、スピン蓄積の量は磁化の向きに依存する

ことになる。一方、蓄積されたスピンは拡散によって広がるため、スピンホール効果で生じるスピン流と

は逆向きに拡散スピン流が生じる。これをバックフローと呼ぶ。このスピンのバックフローは、逆スピン

ホール効果によって電流に変換され、もともと流れていた直流電流に補正を加えることになり、最終的に



第 2章 スピンホール磁気抵抗 5

①電流

②スピン流

②電流

①スピン流

(a) スピンホール効果 (b) 逆スピンホール効果

図 2.1: (a)スピンホール効果の概略図。電流 Je を流すと垂直方向にスピン流 Js が流れる。(b )逆スピ

ンホール効果の概略図。スピン流 Js を流すと、電流 Je が垂直方向にが流れる。

スピン蓄積YIG

Pt

磁化の方位

電流

スピン流 バックフロー

図 2.2: スピンホール磁気抵抗効果の概略図。

磁気抵抗効果として観測される。以下ではスピンホール磁気抵抗効果に関するこれまでの実験結果を、強

磁性絶縁体を用いた場合、および、反強磁性絶縁体を用いた場合に分けて、簡単にまとめる。

2.2.1 強磁性絶縁体を用いた接合でのスピンホール磁気抵抗

2013 年の中山らの実験 [14] では、常磁性金属の Pt と強磁性絶縁体の YIG の接合系におけるスピン

ホール磁気抵抗が観測されている。図 2.3の左側の上下のパネルは、2つの異なる試料に対する抵抗の磁

化方位依存性を示す。図 2.3の右側の 3つのパネルは、磁場の向き (=磁化の向き)の回転のさせかた (�,

�, 
 と名前が付けられている)を示している。ここでは常磁性金属 (Pt)に対して x方向に電流が加えら

れており、スピンホール効果によって強磁性絶縁体/常磁性金属界面に y方向を向いたスピンが蓄積する。
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図 2.3: 実験で測定されたスピンホール磁気抵抗効果の実験結果。MRxx は x軸方向に電圧をかけ x軸方

向の電圧を測定した磁気抵抗の結果であり、MRxy は x軸方向に電圧をかけ y 軸方向の電圧を測定した

磁気抵抗の結果である。左図の結果は得られた SMR の磁気抵抗の方位依存性の結果を-1 から 1 の範囲

で規格化している。文献 [14]より引用。

磁気抵抗は、磁化の方位と蓄積したスピンの向き (y 方向)が成す角 � にのみ依存している (
 方向に磁化

の方位を変化させたときに磁気抵抗が変化しないことからも示唆される)。これは、上述したように蓄積

したスピンの吸収レートが磁化方位で変わるという直感的な説明と整合する。スピンホール磁気抵抗の大

きさは、以下の式で与えられる:

��

�
� Rxx(� = �=2) �Rxx(� = 0)

Rxx(� = 0)
: (2.1)

常磁性金属と強磁性絶縁体を用いた SMRの実験は YIG/Taの接合での実験 [20]や、YIG/Ptの接合系

における膜厚依存性 [21]および温度依存性 [22]が詳細に調べられている。実験により、Pt/YIG接合で

のスピンホール磁気抵抗の温度依存性は弱く、主にスピン拡散長の温度変化に由来すると考えられている

[22, 23]。

2.2.2 反強磁性絶縁体を用いたスピンホール磁気抵抗効果の実験結果

スピンホール磁気抵抗効果は、反強磁性絶縁体と常磁性金属の接合系でも観測される。これまでに

SrMnO3/Pt系 [24]、NiO/Pt系 [15]、Cr2O3/Ta系 [25]など様々な接合系で実験が行われている。ここ
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(a)

(b)

図 2.4: (a)金属/反強磁性絶縁体/磁性絶縁体の接合系の模式図。(b)反強磁性絶縁体におけるスピンホー

ル磁気抵抗効果の膜厚、温度依存性。ネールベクトルの向きと蓄積したスピンの角度は � = 90� から磁場

0の時のオフセットの値を引いた結果。文献 [15]より引用。

では NiO/Pt系でのスピンホール磁気抵抗の温度依存性を詳細に調べた論文 [15]を紹介する。

この実験では、図 2.4 (a)に示すような YIG/NiO/Pt接合系が用いられており、強磁性絶縁体である

YIG と反強磁性絶縁体である NiO の界面における交換バイアスによって、YIG の磁化方向と NiO の

ネールベクトルが直交することが予測されている [26, 27]。よって、YIG/NiO/Pt の 3 層接合系では、

YIGの磁化の方位を外部磁場で変化させることで、NiOのネールベクトルの向きを変えることができる

と考えられている。このとき、外部磁場の方向とネールベクトルが常に直交するために、外部磁場と蓄積

したスピンの向きの成す角を �とすると、磁気抵抗の符号が強磁性体の場合と逆符号となる。温度と NiO

の膜厚を変えた時の磁気抵抗の測定結果を図 2.4の (b)に示す。膜厚が 30 nm と厚い時はスピンホール

抵抗は観測出来ていないが、これは反強磁性ドメインが生じるからと考えられている。膜厚が 15 nmよ

り薄くなると負のスピンホール磁気抵抗が生じるようになる。この負の磁気抵抗は、上述のように YIG

の磁化と NiOのネールベクトルが直交すると考えるとよく理解できる。強磁性絶縁体とは異なり、反強

磁性絶縁体でのスピンホール磁気抵抗は温度依存性が大きく、特に膜厚が 4.0 nm以下では温度を上昇さ

せていくとある温度以上で符号反転がおこり、さらに高温で磁気抵抗の大きさがピークを持っていること

が確認できる。この高温でのピークは磁気転移点と考えられるが、薄膜での磁気転移温度を正確に測るこ

とは難しいため、まだ詳細は明らかになっていない。また、膜厚を薄くしていくと符号反転の温度が低温

領域にシフトしていくことも確認できる。これは磁気転移点が界面での乱れや次元性の変化によって低温

にシフトするためであると考えられる。

2.3 スピンホール磁気抵抗効果に対する現象論を用いた解析

スピンホール磁気抵抗効果の解析には、拡散方程式をベースとした現象論 [16]が広く用いられており、

現象論的パラメータを実験によって決めることで、実験結果をよく説明することができる。本節では、こ

の現象論についてまとめる。

常磁性金属に外部電場 E = (Ex; 0; 0)を加えると、電気伝導度を � として、j = (�Ex; 0; 0)の電流が
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図 2.5: スピンホール磁気抵抗の理論模型のセットアップ。

流れる。このときスピンホール効果によって y 向きに偏極したスピンが z 方向に流れ、大きさ

jSH
s = �SHjx = �SH�Ex; (2.2)

のスピン流が生じる。ここで �SH はスピンホール角である。このスピン流によって、常磁性金属の界面付

近に y 方向に偏極したスピンが蓄積されることになる。スピン蓄積の大きさは、スピン化学ポテンシャル

�s(y) = �"(y) � �#(y); (2.3)

によって記述される。ここで �"(y) と �#(y) はそれぞれ、2 つの異なるスピンの化学ポテンシャルであ

る。一方、この蓄積したスピンは拡散により、スピンホール効果で生じるスピン流と反対向きにスピン拡

散流 (バックフロー)が生じる。バックフローは、スピン化学ポテンシャルの勾配に比例し、

jBs = � �

2e
@y�s(y); (2.4)

と記述される (e (> 0)は電荷素量)。バックフローまで含めた全スピン流 js(y)は以下の形で書くことが

出来る。

js(y) = jB
s (y) � jSH

s : (2.5)

次にスピン緩和の効果を考える。定常状態のスピン流を考え、金属中のスピン流密度に時間変化が無い

とする。このとき、スピン流の発散は連続の式によってスピン緩和と関係付けることができる:

@js(y)

@y
= �eD(�F )�s(y)

�
: (2.6)

ここで � はスピン緩和時間、D(�F )はフェルミ面における状態密度である。上式に式 (2.5)と式 (2.4)を

代入することで、スピン化学ポテンシャルに対する微分方程式を得ることが出来る。

d2�s
dy2

=
�s
�2
: (2.7)

ここで拡散係数を D = �D(�F )=2e2 と定義し、� =
p

D� はスピン拡散長と呼ばれる量である。
式 (2.7)は境界条件の元で簡単に解くことができる。ここでは y = dで真空に接しており、金属と磁性

絶縁体の界面 y = 0において金属中の電子が単位時間あたりに失うスピン角運動量 IS を導入し、磁性絶

縁体の磁化方向に依存するものとする。このとき境界条件は以下の 2式で与えられる:

js(x) =

�
0; (x = d);
� e

~=2
IS

S ; (x = 0):
(2.8)
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図 2.6: スピン化学ポテンシャルの 
 依存性

ここで S は界面の表面積である。実際にスピン蓄積で生じる化学ポテンシャルの大きさは電子系のフェ

ルミエネルギーより十分小さいので、界面で単位時間あたりに失われるスピン角運動量は、界面でのスピ

ン化学ポテンシャル �s(0)に比例するとしてよい。そこでその線形応答係数として、スピンコンダクタン

ス Gs を以下のように定義する:

Gs � lim
�s(0)!0

IS
�s(0)

: (2.9)

さらに無次元化したスピンコンダクタンスを以下のように定義する:


 � 4e2

~
Gs
S�=�

: (2.10)

この無次元化したスピンコンダクタンスは、現象論で広く用いられているスピンミキシングコンダクタン

スに比例した量になっているが、磁化方位依存性について何も仮定していない為、より一般的な物理量と

なっている。スピンコンダクタンスは境界条件 (2.8)のもとで、微分方程式 (2.7)を解くと、

�s(y)

�s0
= � sinh ((2y � d)=2�)

sinh (d=2�)
� 


1 + 
 coth (d=�)

cosh (y � d)=�

sinh (d=�)
; (2.11)

が得られる。ここで �s0 はスピン吸収が無い (
 = 0)の時の金属/磁性体界面 (y = 0)でのスピン化学ポ

テンシャルである。スピン化学ポテンシャルの空間依存性を図 2.6に示す。実線は界面 (x = 0)における

スピン吸収がない場合 (
 = 0)、破線はスピン吸収がある場合をそれぞれ示す。スピン吸収があると、金

属/強磁性絶縁体界面 (x = 0)付近のスピン蓄積が抑えられ、スピン化学ポテンシャルが 0に近づくこと

が読み取れる。無次元量 
 で記述される界面におけるスピン吸収強度が大きいほど、界面付近のスピン蓄

積は抑制される。

スピン化学ポテンシャルから式 (2.4)を用いバックフローを計算し、さらに逆スピンホール効果によっ

て電流への変換を計算すると、常磁性金属の電気抵抗率の変化は次のように計算される:

��

�
= �2

SH


 tanh2 (d=2�)

1 + 
 coth (d=�)
: (2.12)

ここで �は常磁性金属の電気抵抗率である。さらに多くの実験状況では、
 � 1となるので、

��

�
= �2

SH
 tanh2 (d=2�): (2.13)
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となり、磁気抵抗は界面でのスピンコンダクタンスに比例することがわかる。つまり磁気抵抗の磁化方位

依存性は、界面でのスピンコンダクタンスの磁化方位依存性に由来する。

このように強磁性絶縁体の磁化の方位に依存して、無次元化された界面でのスピンコンダクタンス 
 が

変化すると考えることで、スピンホール磁気抵抗が説明される。この理論は多くの実験の解析で利用さ

れ、実験結果をよく説明することが知られている。一方、現象論では 
 の磁化方位依存性が予め決められ

てしまっており、磁気抵抗の符号反転を説明することが難しい。また現象論では、
 の大きさは実験から

定める現象論的パラメータとして考えられているため、温度依存性についての予言能力がないことが欠点

である。
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第 3章

スピンホール磁気抵抗効果の微視的理論

2.3節で述べた現象論では、スピンコンダクタンス Gs(もしくは無次元化されたスピンコンダクタンス


)を実験との比較で決められる現象論的パラメータとして取り扱うため、スピンホール磁気抵抗の温度

依存性などについて予言することが困難である。そこで本章では、スピンホール磁気抵抗効果の微視的理

論を構築する方法を文献 [17]に従って説明する。3.1節および 3.2節でそれぞれ常磁性金属および反強磁

性絶縁体の模型を導入し、熱平衡状態におけるグリーン関数を計算する。さらに 3.3節で、界面の交換相

互作用に関する二次摂動によって界面でのスピンコンダクタンスを評価する。本章で導出したスピンコン

ダクタンスの表式は、後の章のモンテカルロ計算による評価で用いる。非平衡グリーン関数の一般的な定

式化は付録 Aにまとめる。

3.1 常磁性金属

本節では、常磁性金属を自由電子ガスモデルによって記述し、後の摂動計算で用いる常磁性金属のグ

リーン関数を計算する。界面におけるスピン蓄積の効果はスピン化学ポテンシャルによって記述する。

系のハミルトニアンは、自由電子ガスモデルで記述する:

HNM =
X
k�

�kc
y
k�ck�: (3.1)

ここで cy
k�, ck� は波数 k, スピン �(="; #)を持つ電子の生成消滅演算子、�k = ~2k2=2mは電子の運動

エネルギーである。今、スピンホール効果によって常磁性金属の界面近傍にスピンが蓄積されており、ス

ピンごとの化学ポテンシャルが図 (3.2)の様に ��s = �" � �# だけ異なるとする。ただしこのスピン蓄積

図 3.1: スピンホール磁気抵抗効果のセットアップ
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図 3.2: 自由電子模型の分散関係とスピン化学ポテンシャルの模式図。

は非平衡状態で実現している状態であり、熱平衡状態の密度行列 � = Z�1
NMe

��HNM(ZNM:分配関数)にの

みその影響が現れるとする。このときの準熱平衡状態を記述するハミルトニアンは、以下のように与えら

れる:

HNM =
X

k

(�k � ��s=2)cy
k"ck" +

X
k

(�k + ��s=2)cy
k#ck#: (3.2)

ここで �k = �k � �は化学ポテンシャルから測った電子の運動エネルギーである。

スピンの昇降演算子は電子の生成消滅演算子を用いて以下のように記述することが出来る:

s+
q =

X
k

cy
k+q"ck#; (3.3)

s�
q =

X
k

cy
k#ck+q": (3.4)

ハイゼンベルグ描像で、電子の生成消滅演算子の時間発展が、

ck�(t) = eiHNMt=~ck�e
�iHNMt=~ = e�i�kt=~ck�; (3.5)

cy
k�(t) = eiHNMt=~cy

k�e
�iHNMt=~ = ei�kt=~cy

k�; (3.6)

と記述されることを用いると、スピンの昇降演算子の時間発展はハイゼンベルグ表示を用いて以下の形で

計算することが出来る。

s+
q (t) =

X
k

cy
k+q"(t)ck#(t) =

X
k

ei(�k+q��k)t=~cy
k+q"ck#: (3.7)

ここで、NNM を常磁性金属のユニットセルの数として、スピン帯磁率 (遅延スピン相関関数)を以下の式

で定義する。

�R+�(q; t) =
i

NNM~
�(t) h[s+

q (t); s�
q (0)]i : (3.8)

スピン演算子を場の演算子を用いて書いた上で、交換関係を用いてスピン帯磁率を計算する。

�R+�(q; t) =
i

NNM~
�(t)ei(�k+q��k)t=~ h[s+

q ; s
�
q ]i ;

=
i

NNM~
�(t)

X
k

X
k0

ei(�k+q��k)t=~ h[cy
k+q"ck#; c

y
k0#ck0+q"]i ;

=
i

NNM~
�(t)

X
k

ei(�k+q��k)t=~ [f(�k+��s=2) � f(�k+q � ��s=2))] : (3.9)
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ここで f(�) � 1=(e�� + 1)はフェルミ分布関数である。これをフーリエ変換することで、

�R(q; !) =

Z 1

�1
dt �R(q; !)ei!t=~

=
i

NNM~
X

k

Z 1

0

dt ei(!+�k+q��k)t=~��t=~ [f(�k+��s=2) � f(�k+q � ��s=2))]

=
1

NNM

X
k

f(�k + ��s=2) � f(�k+q � ��s=2)

~! + �k+q � �k + i�
; (3.10)

が得られる。ここで � は積分を収束させるために導入された収束因子 (正の微小量)である。後の計算で

用いる局所スピン帯磁率 �Rloc(!)を以下のように定義する:

�Rloc(!) =
1

NNM

X
q

�R(q; !): (3.11)

連続極限において波数の和は状態密度 N(0)を用いてエネルギー積分に書き換えることが出来る。

1

NNM

X
k

(� � � ) ’ N(0)

Z 1

�1
d� (� � � ): (3.12)

ここでN(0)はスピンあたり・ユニットセルあたりのフェルミ面近傍での状態密度である。式 (3.11)に式

(3.10)を代入し、エネルギー積分の形に書き換える:

�Rloc(!) ’ N(0)2

Z 1

�1
d�

Z 1

�1
d�

0 f(� + ��s=2) � f(�
0 � ��s=2)

~! + �0 � � + i�
: (3.13)

スピン帯磁率の遅延成分の虚部は Im[1=(x+ i�)] = ���(x)を用いて、次のように求めることができる。

Im�Rloc(!) = ��N(0)2

Z 1

�1
d�

Z 1

�1
d�0[f(� + ��s=2) � f(�0 � ��s=2)]�(~! + �0 � �);

= ��N(0)2

Z 1

�1
d�0[f(�0 + ~! + ��s=2) � f(�0 � ��s=2)];

= �N(0)2(~! + ��s): (3.14)

3.2 反強磁性絶縁体

本節では、反強磁性絶縁体を記述する量子ハイゼンベルグ模型を導入し、グリーン関数の表式をまとめ

た上で、磁化の方位依存性の取り扱いに関して議論する。

模型を導入する前に座標変換について述べる。スピンコンダクタンスの定式化を行うときには、反強磁

性絶縁体中のネールベクトルの向きに固定した座標系を用いるのが便利である。図 3.3のように研究室系

の座標系を O-xyz、磁化に固定した座標系を O-x0y0z0 とする。この 2つの座標系によってスピン演算子

を S = (Sx; Sy; Sz) = (Sx
0
; Sy

0
; Sz

0
)と記述する。この 2つの表示の間には以下の関係式が成り立つ:

Sx = cos � Sx
0
� sin � Sz

0
; (3.15)

Sy = Sy
0
; (3.16)

Sz = sin � Sx
0
+ cos � Sz

0
: (3.17)
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図 3.3: 研究室系 O-xyz から磁化方位に z0 軸を固定した座標系 O-x0y0z0 系への座標変換。

ここで �はネールベクトルの方位を表す (図 3.3参照)。このとき、O-x0y0z0 系ではスピンの期待値は次の

ように記述される:

hSAi = (0; 0; ~S0); (3.18)

hSBi = (0; 0;� ~S0); (3.19)

ここで SA, SB は副格子 A, B上にある局在スピン、 ~S0 は自発磁化の大きさを表す。

次に、反強磁性量子ハイゼンベルグ模型のハミルトニアンはO-x0y0z0座標系でみたスピン演算子によっ

て、以下のように与えられる:

HAFI = J
X

hl;mi

�
1

2

�
S+0

A;lS
�0

B;m + S�0

A;lS
+0

B;m

�
+ Sz

0

A;lS
z0

B;m

�
　

+D
X
l

h
(Sz

0

A;l)
2 + (Sz

0

B;l)
2
i

+h
X
l

h
Sz

0

A;l � Sz
0

B;l

i
; (3.20)

ここでスピンは立方格子上に置かれており、A副格子と B副格子に分けて考える。Sl = (Sx�;l; S
y
�;l; S

z
�;l)

は大きさ S0 の副格子 � (=A,B)におかれたスピン角運動量演算子、S�0

�;l = Sx
0

�;l � Sy
0

�;l はスピン昇降演算

子、hl;miを最近接格子の組を表す。J は交換相互作用の大きさであり、以後、エネルギーの大きさの表
す基準とする。また後述する量子モンテカルロ法の計算でネールベクトルを固定するために、小さな磁化

の異方性および交代磁場を考え、それぞれの大きさを D, hによって記述しておく。

スピン帯磁率 (スピン相関関数)の遅延成分をそれぞれ以下の式で定義する。

GR+�
��0 (q; t) = � i

~
�(t) h[S+0

�;q(t); S�0

�;q(0)]i ; (3.21)

GR�+
��0 (q; t) = � i

~
�(t) h[S�0

�;q(t); S+0

�;q(0)]i ; (3.22)

GRzz��0 (q; t) = � i

~
�(t) h[Sz

0

�;q(t); Sz
0

�;q(0)]i : (3.23)
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ここで S+0

�;q, S�0

�;q, Sz�;q はスピン演算子のフーリエ変換である:

S+0

�;q =
X
l

e�iq�RlS+0

�;l ; (3.24)

S�0

�;q = (S+0

�;q)y =
X
l

e+iq�RlS+0

�;l ; (3.25)

Sz
0

�;q =
X
l

e�iq�RlSz
0

�;l: (3.26)

ここでRl はサイト lの位置ベクトルである。さらに、局所スピン帯磁率を以下のように定義する:

GR+�
��0;loc(!) =

1

NAFI

X
q

GR+�
��0 (q; !); (3.27)

GR�+
��0;loc(!) =

1

NAFI

X
q

GR�+
��0 (q; !); (3.28)

GRzz��0;loc(!) =
1

NAFI

X
q

GRzz��0 (q; !): (3.29)

ここで NAFI は反強磁性絶縁体のユニットセルの数である。

3.3 界面でのスピンコンダクタンスの評価

本節では文献 [17, 28, 29]に従って常磁性金属と反強磁性絶縁体の界面のハミルトニアンを交換相互作

用によって記述する。さらに非平衡グリーン関数法を用いて 2次摂動の計算を行い、界面でのコンダクタ

ンスの表式を導出する。

界面での相互作用ハミルトニアンを交換相互作用で記述する。

Hex =
X

k;q;�

[T �k;qS+
�ks

�
q + (T �k;q)�S�

�ks
+
q ]: (3.30)

ここで T �k;q は界面での交換相互作用の大きさを表す。S�
�k = Sx�k + iSx�k は、実験室座標系 O-xyz にお

けるスピンの昇降演算子であり、変換式 (3.15)-(3.17)を用いて磁化に固定された座標系 O-x0y0z0 で表示

したスピン演算子によって、

S+
�k = cos2(�=2)S+0

�k � sin2(�=2)S�0

�k � sin � Sz�k; (3.31)

S�
�k = cos2(�=2)S�0

�k � sin2(�=2)S+0

�k � sin � Sz�k: (3.32)

と書き表される。これを用いて、界面での相互作用を記述するハミルトニアンは、以下のように書き換え

られる:

H(a)
ex = ga(�)

X
k;q;�

[T �k;qS
(a)
�k s

�
q + (T �k;q)�S

(a)
�k s

+
q ]; (a = 1; 2; 3) (3.33)

ここで S
(a)
�k , ga(�) (a = 1; 2; 3)は、

S
(1)
�k = Sz

0

�k; g1(�) = � sin �; (3.34)

S
(2)
�k = S+0

�k; g2(�) = cos2(�=2); (3.35)

S
(3)
�k = S�0

�k; g3(�) = � sin2(�=2): (3.36)
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である。

次にスピン流演算子 ÎS を常磁性金属側で失われるスピンとして以下のように定義する:

ÎS = �~@tsztot = i[sztot;Hex]; (3.37)

sztot =
1

2

X
k

(cy
k"ck" � cy

k#ck#): (3.38)

金属のスピンの交換関係を用いて、スピン流演算子は以下のように計算することができる。

ÎS = Î
(1)
S + Î

(2)
S + Î

(3)
S ; (3.39)

Î
(a)
S = i[sztot;H

(a)
ex ]

= �iga(�)
X

k;q;�

[T �k;qS
(a)
k s�

q � (T �k;q)�(S
(a)
k )ys+

q ]: (3.40)

さらにスピン流演算子の期待値は以下の様に計算することが出来る:

hÎ(a)
S i = Re

24�2iga(�)
X
k;q

Tk;q hS(a)
k (0)s�

q (0)i

35 : (3.41)

界面における相互作用ハミルトニアンに対して二次摂動の計算を行うことで、スピン流を以下のように計

算することができる (詳しい計算は付録 Aを参照):

hÎ(a)
S i = 4~ga(�)2

Z
d!

2�

X
k;q

jTk;qj2NNMIm�R(q; !)(�ImG
R;(a)
��0 (k; !))[f(~!) � f(~! + ��s)]: (3.42)

この式は、トンネル接合における電流公式の導出方法 (トンネルハミルトニアンの方法)と類似した導出

方法・結果になっている [30]。

以下では、界面での交換相互作用が波数に依らないとして計算を進める (Tk;q � T )。このとき、式

(3.11), (3.27), (3.28), (3.29)で導入した局所スピン帯磁率を用いて記述し直し、スピン化学ポテンシャ

ル ��s の一次近似を用いると、スピン流の期待値は以下のように計算することが出来る:

hÎ(a)
S i = Aga(�)2��s

Z
d(~!)

2�
Im�Rloc(!)(�ImG

R;(a)
��0;loc(!))

�
�@f(~!)

@(~!)

�
; (3.43)

A = 4jT 2jN2
NMNAFI: (3.44)

ボーズ分布関数の微分を実行し、(3.14)で求めた金属の局所スピン帯磁率を代入すると、

hÎ(a)
S i = A0ga(�)2��s

Z
d(~!)

2�
(~! + ��s)(�ImG

R;(a)
��0;loc(!))

�

sinh2 (�~!=2)
; (3.45)

A0 = 4�jT 2jN2
NMNAFIN(0)2; (3.46)

が得られる。最後にコンダクタンスの定義式

GS = lim
��s!0

hÎSi
��s

; (3.47)

よりコンダクタンスを求めると、

GS =

3X
a=1

A0ga(�)2

Z
d(~!)

2�
(�ImG

R;(a)
��0;loc(!))

�~!
sinh2 (�~!=2)

; (3.48)
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となる。前章の式 (2.13)からわかるようにスピンホール磁気抵抗の大きさは界面でのスピンコンダクタ

ンスに比例する。磁気抵抗の大きさを表す無次元量として


 � 4e2

~
Gs
S�=�

: (3.49)

を導入し、スピンの静的交替磁化の効果によるコンダクタンスの変化 
SMR;(0) = �A00

2
~S0

2
（ ~S0 はスタッ

ガード磁化の大きさ）を付録 Cに従って導入すると、スピンホール磁気抵抗は以下の形で書くことが出

来る:


SMR = 
SMR(� = �=2) � 
SMR(� = 0) + 
SMR;(0)

=

3X
a=1

A
00
(g2
a(�=2) � g2

a(0))

Z
d(~!)

2�

�
(�ImG

R;(a)
��0;loc(!))

�~!
sinh2 (�~!=2)

�
+ 
SMR;(0) (3.50)

= A00
Z
d(~!)

2�
(�ImG

R;(1)
��0;loc(!))

�~!
sinh2 (�~!=2)

� 3

4
A00

Z
d(~!)

2�
(�ImG

R;(2)
��0;loc(!))

�~!
sinh2 (�~!=2)

+
1

4
A00

Z
d(~!)

2�
(�ImG

R;(3)
��0;loc(!))

�~!
sinh2 (�~!=2)

;

� A00

2
~S0

2
; (3.51)

A00 =
16e2��jT 2jN2

NMNAFIN(0)2

~S�
; (3.52)

を定義することができる。ここで A00 は界面での相互作用の大きさを表す無次元量である。先行研究 [17]

では、スピン波近似を用いてスピンホール磁気抵抗の低温領域での温度依存性が議論されている。図 3.4

にスピン波近似を用いたスピンホール磁気抵抗の温度依存性の解析結果と反強磁性体を用いたスピンホー

ル磁気抵抗の温度依存性の実験結果 [15]を比較した図を乗せた。このスピン波理論では、十分低温におけ

る負のスピンホール磁気抵抗をよく再現し、ある温度以上で磁気抵抗の符号が反転していることもよく説

明する。しかしながら、スピン波近似は局在スピンの大きさ S0 が 1に比べて十分大きいときによく成り

立つ近似であり、S0 = 1=2もしくは S0 = 1のときには近似があまり良くないと期待される。さらにスピ

ン波近似は低温領域でのみよく成り立つため、磁気転移温度付近における振る舞いを記述することができ

ない。そこで本研究では、次節で説明する量子モンテカルロ法を用いて、上述の 
SMR をより広い温度領

域で数値的に評価する。
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図 3.4: スピン波を用いた解析計算結果実線と Houらの実験 [15]を比較した図。文献 [17]より引用。
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第 4章

量子モンテカルロ法

本研究では量子モンテカルロ法を用いて局所スピン帯磁率を計算し、スピンホール磁気抵抗効果の温度

依存性や膜厚依存性を議論する。本章では、文献 [31, 32]を参考に今回数値計算で用いる量子モンテカル

ロ法に関して説明する。

4.1 モンテカルロ法

状態  がエネルギー E( )を持つ古典系を考えると、物理量 Aの期待値は分配関数を Z として、

hAi =
X
 

A( )exp(��E( ))=Z (4.1)

とカノニカルアンサンブルを用いて計算することが出来る。しかし、系が大きくなると取れる状態の数が

システムサイズに対して指数関数的に大きくなってしまい全ての状態の平均を取ることが困難になる。そ

こで、確率 exp(��E( ))=Z でランダムに作成される状態  についてサンプリング平均を求めることで、

数値的に物理量の期待値を早く求める方法がよく用いられる。このような手法はモンテカルロ法と呼ば

れる。

量子系では、ハミルトニアンHの固有状態  E が固有値 E を持つとすると、分配関数を Z として、物

理量 Aの期待値は以下の形で書くことが出来る。

hAi =
1

Z
Tr [Aexp(��H)] (4.2)

次節以降、式 (4.2)のカノニカルアンサンブルをサンプリング平均として計算する量子モンテカルロ法の

詳細について説明する。

4.2 経路積分表現とマルコフ連鎖モンテカルロ法

4.2.1 経路積分表示

量子スピン系を考え、ハミルトニアンが局所的なサイト間の相互作用である局所ハミルトニアンの和の

みで定義されている状況を考えると、分配関数を以下の形で書くことが出来る。

H =

mX
b=1

Hb; (4.3)

Z = Tr(e��H) = Tr(e��
Pm

b=1 Hb): (4.4)
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局所ハミルトニアンは互いに非可換であるため、直接計算することは非常に困難である。そこで、分配関

数を計算するために � を N 個で分割することを考える。�� = �=N として鈴木トロッター分解により以

下の式が成り立つ。

　 e���(A+B) = e���(A)e���(B) + O((��)2): (4.5)

よって N ! 1の時、分配関数は以下の形で書くことが出来る。

Z = Tr(e��H) = Tr(e��
Pm

b=1 Hb) ’ Tr

NY
k=1

mY
b=1

e���Hb : (4.6)

ここで、基底として各サイト上の量子スピンの Szi の固有状態の直積を用いる。

j i = js1i 
 js2i 
 � � � jsmi : (4.7)

分配関数のそれぞれの演算子の間に完全系を入れると経路積分表現を得ることが出来る [33]。

Z =
X

f (k;b)g

NY
k=1

mY
b=1

h (k; b+ 1)je���Hb j (k; b)i ; (4.8)

 (N + 1; b) �  (1; b); (4.9)

 (k;m+ 1)�  (k + 1; 1): (4.10)

下の 2つの式は境界条件を表す。経路積分表現の状態の一つは図 4.1の様にワールドラインと呼ばれる表

式で表現される。ここで状態 S � f (k; b)gとして、重みW (S)を

W (S) =

NY
k=1

mY
b=1

h (k; b+ 1)je���Hb j (k; b)i ; (4.11)

と定義すると、カノニカルアンサンブル平均は以下の形で計算出来る:

hAi =
X
S

A(S)W (S)=Z: (4.12)

つまり、状態 S を確率W (S)=Z でサンプリングすることで、観測量を統計的に計算することが出来る。

4.2.2 マルコフ連鎖モンテカルロ法

式 (4.12)に従い、ランダムに作成した状態に対して確率W (S)=Z でサンプリングする際、平衡状態に

おける状態の出現確率がボルツマン重みに比例するようなマルコフ過程を用いる。一度、平衡状態に達し

た後にマルコフ過程によって状態を更新し全ての状態をサンプリングしていけば、重みW (S)に比例し

たサンプリングを効率的に行うことが出来る。

マルコフ過程を用いるためには、どのような初期分布に対してもボルツマン重みに比例する定常分布に

収束し、かつ任意の状態から任意の状態へ移ることが可能であることが必要であり、十分条件である詳細

つり合い条件は、状態 �から �
0
に遷移する確率を T (�j�0

)、状態のボルツマン重みをW (�)とした時

に以下の形で書くことが出来る。

T (�j�0)W (�0) = T (�0j�)W (�): (4.13)
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図 4.1: 1次元 S=1/2の反強磁性ハイゼンベルグ模型のワールドライン。スピン "を黄色でスピン #を白
で色分けしている。灰色に塗られている箇所が式 (4.8)でサイト間の局所的なハミルトニアンを計算して

いる箇所に対応している。

4.3 ワールドラインとグラフ変数

式 (4.8)で導入した経路積分表現は、ワールドラインと呼ばれるグラフで描くことが出来る。本節では

ワールドラインを説明した上で、効率的にサンプリングを行うためのグラフ変数を導入する。

4.3.1 ワールドライン

例としてスピン S = 1=2、1次元 4サイトの反強磁性ハイゼンベルグ模型を考える:

H= H1;2 + H2;3 + H3;4; (4.14)

Hl;l+1 = Sl � Sl+1 =

�
1

2

�
S+
l S

�
l+1 + S�

l S
+
l+1

�
+ Szl S

z
l+1

�
: (4.15)

各サイトの Sz の固有値の直積を基底とし、式 (4.8)に従い、分解数を 3にした場合のワールドラインの

グラフが図 4.1である。

まず図 4.2のような経路の場合は赤い枠内で 4番目のスピン状態が保存していないため、重みが 0にな

る。逆に重みが 0でないダイアグラムでは、スピンアップの状態を線でつなげていったときに、途中で切

れることがない。このような線をワールドラインという。よって、反強磁性ハイゼンベルグ模型のような

全スピンが保存する系では、図 4.1のようなワールドラインの配置のみをサンプリングすれば良い。

マルコフ過程により状態を更新し、サンプリングする際に重みが 0にならないような状態を効率よくサ

ンプリングするためには、図 4.3のようなローカルな状態更新方法が長らく用いられてきた。しかし相転

移付近において、サンプリングにおける相関時間が長くなる問題があった。この問題を解決するために新

たにクラスター更新の方法を導入する。




