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MAGNETIC ANISOTROPY OF丑CP COBALT

By

Shoji Ishida and Junji Ishida

Abstract

CalOulations are made of the anisotropy const由止s for hep Oobalt, based on the theory

due to Brooks and to Fletcher. Tie spin-orbit intera¢tion responsibile for the ani岳otropy

is treated as a perturbation. An estimate for the first anisotropy constanもgives a negative

value which, is an empirical qae atもemperature higher than 240-C. In order to obtain a

positive value, it will be necessary to take aOcount of various effects including minor

modifications of the energy b弧血･批ar地冶Fermi surface due to the spin-orbit coupling.
●

●                                                                                            ●

For the further investigation of the spin-orbit interaction in hep Co, the spectroscopic

splitting factor g is examined.′　排､use. iS made of､也e v血e of 695 cm-1 for the spin-orbit

coupling constant in crystal, which is about 50% higher than the atomic value, a good

agreement with experimental value can be obtained in {/-factor.

il.序　　　論

強磁性金属の磁気異方性を巡回電子モデルによって説明しよう･とする最初の試みはBrooks叶に

よってなされた｡ Fletcher2*はBrooksの理論をより多くのd-バンドを含むように一般化している｡

これ等の理論は立方結晶であるNi, Feに適用されたが,彼等の用いたバ./ドによる磁気異方性定

数の計算値は満足すべき結果ではない｡

本論文では, Brooks-Fletcherの理論を六方鋼密構造(hep)の結晶に適用し, hep Coのバンド計

算の結果を用いて, Coの磁気異方性定数を求める｡.用いら､れたCoのバンドは, GFMによる対称

点におけるエネルギ-及び波動関数を内挿法により計算することによって求めたものである｡3)

立方結晶では磁気異方性定数の決定にスピン-軌道相互作用の4次の摂動計算を必要とするが,

hcp結晶の場合は2次の摂動計算により第一異方性定数が得られる｡一方hcp結晶は単位胞に2個

の原子を含むために計算が複雑になるという困難がある｡

はじめに磁気異方性定数の表式をhcp構造に対して数式化し,これによる数値計算の結果と実験

との比較を述べる｡-更に結晶内のスピン-軌道相互作用を調べる為に, 9-因子について考察する｡

i2.磁気異方性定数

普通磁気異方性は自由エネルギ-の磁化方向依存の形で記述される｡自由エネルギ-Faは六方

爾密構造に対しては,次式のように書かれる｡
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Fa - Ao+Kxsin20+Kzsin*0+Kzsin69+ -　　　　　　　　(1)

ここでOは磁化ペグ下ルと　C-軸のなす角であり, Kx,K望,K3は磁気異方性定数とよばれる｡これ

ら異方性定数を決定するためにスピンー軌道相互作用を摂動論で取り扱う｡スピンー軌道相互作用

は次のように与えられる｡　　　　　　　　　,

0-∑S(¥r-Ri¥)8.L(r-Ri)
Ri　,

(､2)

ここでSは電子のスピン演算子で, L(r-R{)はRiにある原子の回りの軌道角運動量演算子であ

り,叉H¥r-Bi¥)はRiにある原子のスピン-軌道相互作用パラメータ-である｡

エネルギーバンドは以前に与えたものは)を用いる｡そのとき波動関数はd-バンドを表わす10

個のLCAO′∫と, conduction bandを表わす11個のOPW′∫の一次結合として次式で与えられる｡

Bkn{r) - ∑ォ�".(*) hAr) + ∑ォォ* (*) bkK{i)　　　　　　　(3)
IZ^B^^^^B^^^^Ki

スピン-軌道相互作用は同一原子内のd一電子のみに作用し,原子間及び伝導電子には作用しないと

仮定する｡そうすると結晶内のd一電子に関するスピンー軌道相互作用の行列要素は自由原子の場

合の行列要素を用いて次のように与えられる｡

JbU(r)Obk-f(r)dr - Jb孟…(r) Obk l+t(r) dr

-A(p桝¥S - L¥u,'ms)

JK*(r) 0毎+5(r)dT - ¥b*kl,+ら(r) Obk,,(r) *r - 0
/

(〟,〝　1,2,--,5) (4)

九は自由原子のd一電子に対するスピン-軌道相互作用パラメ-タ-である｡ pはreference (3)の

(2.9)で表わされる原子軌道関数を特徴づけている｡又msはスピン状態を示している｡ 10個の

LCAO′Sをbasis functionsとして,スピン-軌道相互作用を行列表示すると
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ここでM,mは表Ⅰに与えられる.スピンー軌道相互作用を摂動として,エネルギ-の補正を行

う. 1次の補正項は0となり, 2次の補正項｣(2>は, C軸を石軸としたときの磁気モ-メンtの

方向余弦を(a,,a考>az)とすると,
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表Ⅰスピンー軌道相互作用の行列要素

sinβsinや　　　　-smβcos¢　　　　2cosβ

-sinOsinや　　　　　　　　　　　　coso　　　　-sin6 cos¢　　-JすsinO cosや

sin6 cosや　　　　-COSO　　　　　　　　　　　　　-s'n osinや　　ノすs:n o sinゅ

-2 cosβ　　　　sinβcosや　　　　Sinesinや

0　　　　ノすsinOcos中　一ノすsin6sinや

0

- (cosや+i cosOsinや)

- (cosや-I COSOCOS¢)

2i sin6

0

cosや+i cosOsinや

O

isinO

- (sinゅ-& COSOCOSo)

-ノす(sinゅ-i cos6 cosや)

-2tsmO

0　　　　　　　　　　0

0　　　　　　　　　　0

sinや-% cosOcosや

-isin6

0

cosや+% cosOsin中

一ノす(cosや+i cosOsinや)

0

sinや-i cos e cosや　　　ノす(sinゅ-e cosO cosd>)

- (cosや蝣ft cosOsinや)　　ノす(cosや+t cos6sinや)

(^^^^^^^^^蝣蝣^蝣i;

F{(2)土-(‡ m**l恒桝.a軌+帆

･ 2 a3a望At仇B,桝I. a包a,BlmCi桝+ OLlazClmAl-1 j

^^^^^m¥
A-``■   ｢=

ErE桝　El-E耕土28

･ (‡)包m**l硯岬桝･Ci桝' ErE耕土28

15

(6)

となる｡符号+, -は夫々up-spin, down-spinに対するもので, 8はexchange splittingの1/2で

ある｡ A,m,B.柳Cl桝はd電子波動関数(3)の係数anpで与えられる｡

Al桝- (ana桝2- at2a桝L) + 2 {alza桝4⊥a14a桝さ)

+ (at6a卯-a17a桝.) + 2 (ォ,.ォ桝9- alda桝8)

Bt桝- - (ana桝3 - a13aml) - (<l12a桝アーaua桝望) +Vす{a12a桝6-ォ/5ォ桝望)

- (ォサォォ桝R-ai8a桝6) - (ォ/rォ桝9 - a19a桝,) + V甘(a17a桝io - ahoa桝7)

Cl桝- - (atla桝4 - aUaml) - Vす{aixa桝K- al&a桝l) + (ォJ2ォ桝3 -- alza桝2)

- (atea桝9 - a19a桝蝣) -Vす(a16a桝io- anoa桝e) + (ォI7ォ桝8- alsa卯　　(7)

結晶の対称性を考えると24個の同等な向きがある｡この同等な向きではエネルギーの補正項は等

しくなければならないので,これらの向きでのユネルギ-の平均をとると,
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(‡)望　　胤+C亨桝,]

1　　　　　　1

E.-E桝　E,-E耕土28

･(‡)9　2Im Ei-E桝
+ (B芋桝+C写桝)

となる｡それ故,ゝ単位体積当りの異方性定数glは

Kx--‡　Ei<E/mmS'(2硯--C言-,
∑

i ^^^^^^H I
一　　　　　　　　　　　　　　一　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　▼ー　　　"　　　　l　　ー-　ー　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　▼

Er-E桝　E,-E桝+28

+　∑　∑′(24!仰-B]桝-Cぎ桝)
｣K｣/maj m轟t

ー

Ei-E耕土28

~二__  _

JC*I JO*桝　ErE耕一28

(8)

)] (9)

ここでnは単位体積当りの原子数である｡

またEfmin,｣/majは常磁性バンドでのup-spin,down-spinのフェルミエネルギ-である｡同様に.

エネルギ-に4次の補正を行うと異方性定数K2が求まる｡

K2-蕊(‡IE,<rE:_i-

Et<7mm蕊{16P(lk,k-,mn,nl)
∑

-20(Ik,km,mn,nl)-2Q(Ik,mn,km,nl)-Q(Ik,nl,k桝,mn)

-Q {km, tnn, Ik, nl) } (
l l′

:二二二二二二二

Ei-Ek Et-Ek+2h

ErE桝
28+

(
Ⅶ

川

H

l

n

H

u
a
E;ち

諾{16P (/*, kl, ln, nl) -AQ (ikM, Ik, nl)
-Q (Ik, kl, In, nl) -Q (ln,雅l,晩ォ)

l l

E,-Ek Ei-Ek+2B

n
過×
i ^^^^B !

▼
八
仲

居一戟 Et-Ek+28

Ei-Ek+2S

E,-En Et-En+2B

･去)] + (8>｣/min-S･ E伽j)

また4次の補正によりK負と周時にKlの補正項Klが.出てくる｡

K‡s

Ei<Efmi温く[

∑
U (lk ln)　W (娩EN)

Et･-E轟　一　　望8

10
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､i

×

U Xlh桝n)　Wilk桝n )

EJ-Eか　　E.-E桝+28

V (lkln)　XUkln)

Ei-Ei　　　　28

･1

(ErEi) fiEl-En +2h)

Y {lkln)　　Z UMln)

Ei-Ekア2h　　　28　　一,蒜l

(E,-Ek) (E,-En)

Vilktnn )　　Xilkmn)

Ei-E耕　　E,-E桝+28

Y llkmn)　　Z (lkmn)

Ef-E桝　　Ei-E桝+28

m

(｣,-｣,+28) IE.一旦形+28) 〉 + (3,｣/min- -8, J?/-aj)
ll

(10),吐1)式の寛二項は第一項の8を-8に｣/蝣　をE/, ‖こしたものである｡また両式に現わ

れ各文字は次のように与えられる｡

P(Ik, kmf mn, nl) - AlkAk淋A耕舛A仲I

Q(lks km, m町1d) -一(%AuA紬- BlkB紘一ClkCkJ (BmnBnl+C桝仲Cm)

R(lkmn) - -P(lk, k-, -n, nl) - i (BBBB+CCCC)
--2P(lk,k-,mntnl)+与(2AABB+2ABAB

+ABBA+BAAB+2AACC+1ACAC+ACCA+CAAC)

V(lkmn)-R(lkmn)+-(3AABB+ABAB+BABA
It

+ABBA+BAAB+3AACC+ACAC+CACA+ACCA

+CAAC-BBCC-CCBB)

Wclk-n)-R{lk-n)+i(2AABB+2ABAB+3ABBA

+2AACC+2ACAC+3ACCA-BCCB-CBBC)

Xllkmn)-R(lktnn)+i(AABB+BBAA+ABBA

+BAAB+3ABAB+AACC+CCAA+3ACA.C+ACCA+CAAC)

YUkmn)--(BBBB+CCCC)+2AABB.+ABBA+BAAB

+2AACC+ACCA+CAAC-(2BBCC+BCC声+CBBC-2BCBC)

Z{lk-n)-R(lk-n)+i(2AABB+2ABAB+3BAAB+2AACC

+2ACAC+3CAAC-BCCB-CBBC) 12
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ここで4文字つらなった項は添字(Ik,km,mn,nl)を夫々省いてある｡例えばABABは

AikBk桝A桝,Bnlを意味する｡

実験5)によるとhep Coの異方性定数Klは低温領域で正で温度が上昇すると単調に減少し, 240

℃付近で正から負に符号を変える｡ SucksmithとThompson6*によると-179-CでのKlは7･9×

106erg/cm3である｡ K望は全温度領域で正で温度上昇と共に単調に減少する｡

Coの異方性定数を数値計算するには,スピンー軌道相互作用パラメーター九の値が必要である｡

この値は(3d)s配位の自由原子の(わのエネルギ-スペクトル7)から389cm-サiと算出される｡ま

た単位体横内の原子数n-9.04×1029cm　を用いる｡常磁性エネルギ-バンドから1/24 Brillouin

zone内の729*点の寄与を平均すると　-5.6×106ergcm-3となり, 216*点の寄与から求めると

-2.5×106ergcm-8となった｡また強磁性バンドを用いると-15.4×106ergcm-8となった｡この

ようにKlはバンド構造やk点の選び方に敏感であり,フェルミエネルギ-やexchange energy

splittingをかえても正の値をうることは出来なかった｡そのため,より高次の項である異方性定数

K2及びKlの補正項Kiの数値計算はしなかった｡実験結果から分るよう笹, Klは高温領域で負

であるので, glの値が負になったことはそんなに致命的なことではないであろう｡ここでの摂動

論による計算では縮退したエネルギー間の寄与を無視しており,スピンー軌道相互作用によるフェ

ルミ面付近のエネルギーバンドの修正も考慮されていないが,これらの寄与が大切であろう｡また

majority spin bandとminority spi瓜bandのdバンドの幅の変化も考慮されていない｡それ故負

終的結論を出すにはもっと撤密な計算が必要である｡

§3. g因子

スピンー軌道相互作用を更に調べるために, g因子を求めた｡ -原子当りのスピン及び軌道角運動

量はあ-1とすると次式で与えられる｡

Sj -0.78

A,

エ;ニー-
2
蝣Ei<l'/m諾{2 COS包OA2-+ s-*6(Bl-+C*l-)}

∑

-22'{2cos

Et<Ejminm-/望eAf桝+sin20(｣*桝+qj)
-∑

Ei-E紡

13)

ここでrは磁気モ-メンtの方向を示し, Cは磁気モ-メントがC軸となす角である｡ g因子と軌

道角運動量による磁気モ-メソトpL (求-ア磁子単位で)は

*- <｣‡+St) St

V¥　　‡

であり,常磁性バンドを用いて数値計算すると

｣ = 2.08,　　　fii - 0. 06/Mb

となり,強磁性バンドを用いると次のようになる｡

｣ - 2. ll,　　　fit - 0.085^5

入会の補正項は無視出来る程小さかった｡

一方実験値は8)

g-2.18,　　　wj -0.13ub

(14)
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であり,計算値は実験値よりかなり小さくなった｡両者の一致を得るには九の大きな値を使用し

なければならない｡同様のことがNiの場合にも見られる｡即ちNiの磁気モ-メンt FLlの実験

値0.052aBに対し, Slonczewski9*とFletcherは夫々0.02ub, O.<　　　と算出している｡自由原

子よりも35%大きい九の値を用いて, Niのフェルミ面の磁場による変化をスピンー軌道相互作用

により説明した報告10)がある｡ここの計算で,自由原子の人よりも50%大きい入-595cmiの

値を用いると, g因子の実験値と計算値はよく一致する｡それ故結晶内でのスピンー軌道相互作用

パラメーターは原子のものより大きいと考えられる｡

ァ4.

広島大学の故辰本英二先生の御指導に感謝致します｡この問題を示唆し,有益な御助言と御意見
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