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論文内容の要旨

最近のナノスケールの製作・観測技術の進歩により、様々な機能性をもっ人工格子が製作されている。例えば、リ

ソグラフィー、分子線エピタキシーそしてスパッタリングなどを用いることでナノスケールにおける多層膜人工格子

が創られている。特に、磁性超格子は、物理的にも工学的にも興味深い人工格子である。たとえば、 Co/Cu 多層膜人

工格子は GMR 効果を示す。また、 Fe/Ab03/Fe 多層膜人工格子は TMR 効果を示す。材料特性評価やナノマテリア

ルデ、ザインの観点からこのような系の電子状態計算は、非常に有用なものと考えられる。

このような系の第一原理的な計算手法のうちのひとつに KKR-Green 関数法というものがある。この手法は、他の

手法に比べて様々な利点がある。たとえば、この手法は、規則合金だけでなく、 CPA との組み合わせにより不規則合

金や混晶系といった複雑な系の電子状態計算が出来る。しかしながら、多層膜人工格子のようなシステムサイズの大

きな系に対しては、 KKR-Green 関数法は電子状態計算に多大な計算時間を必要としてしまう。これは、この手法が

三次元並進対称性を仮定しているために、システムサイズ(ユニットセルの中の原子の数 N) の大きさに対して計算

回数が o (N3) で増加するためである。

多層膜人工格子の電子状態計算の際にこのような困難に乗り越えるべく、 Screened-KKR 法が、ユーリッヒ研究所

(ドイツ)のグ、ループにより初めて開発された。この手法は、多層膜人工格子の電子状態計算に非常に適している。

その大きな理由は、システムサイズの大きさに対して計算回数が o (N) で増加するからである。

この手法の基本的なアイディアは以下のようなことである。まず初めに、我々は、 KKR-Green 関数法においては、

任意のレファレンスシステムを選ぶことが出来るということに着目する。よく知られているように、標準的な KKR

法では、レフアレンスシステムとしてフリースペースを採用している。それに対し、 Screened-KKR 法では、井戸型

の斥力ポテンシャルをこのレファレンスシステムとして利用する。このとき、このレフアレンスシステムのグリーン

関数は指数関数的に減衰してし、く。この結果として、ストラクチャーグリーン関数に対するダイソン方程式が、実空

間で解くことが出来る。

この手法を用いることにより、我々は 1000 層からなる大きなシステムサイズの Ni slab (001) や Fe/Cr/Fe (001) 

の電子状態計算を実行することに成功した。 (1000 層という大きさの計算はユーリッヒ研究所(ドイツ)のグルー
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プも実行できていない。)

論文審査の結果の要旨

近年、金属・半導体超格子や人工格子は、それらを作成するエピタキシャル成長の技術、およびリソグラフィーな

どの微細加工技術の向上によって、半導体工学や、ナノテクノロジーにおける最も重要な舞台となっている。それと

ともに、量子効果が本質的に重要な役割を果たす系として、基礎科学の面からも最も注目すべき対象のーっと考えら

れている。実験室で作成されるこのような人工格子は普通、数十ナノメートルから数百ナノメートルの膜厚を持って

おり、理論的な取り扱いにおいては、適当なモデ、ルを設定して取り扱われている。しかし、最近の急速な第一原理計

算の進歩によって、これらの系もモデ、ルにたよらない量子力学的なシミュレーションの対象と考えられるようになっ

てきた。量子力学的なシミュレーションはバルク結晶を扱うバンド計算の手法を用いて系の電子状態を計算すること

によってなされるが、これらの計算は層の厚さを N としたとき、計算量が N の 3 乗で増加する、いわゆる o (N3) 

の性質を示す。したがって、扱う層数の増加とともに計算量は急激に増加し、精度の高い全電子第一原理計算は数十

層が限界である。この層数は現実的な多層膜のほぼ最小に位置し、多様な物性が発現している現実の多層膜を取り扱

うためには全く不足であると言わざるを得ない。

渡辺君は、この状況を打破するために遮蔽 KKR 法と呼ばれる方法を導入した。電子状態を計算するための高精度

な方法として KKR 法(グリーン関数法)と呼ばれる方法が存在する。この方法では電子状態を無摂動系からの散乱

波として記述するが、通常の KKR 法では無摂動状態として散乱ポテンシャルのない真空をとる。それに対して、遮

蔽 KKR 法では無摂動状態として通常の原子ポテンシヤルの存在するところに、人工的な大きい反発ポテンシャルを

おいた系を考える。このような系における無摂動伝播関数(グリーン関数)は考えるエネルギー領域で、は、距離とと

もに指数関数的に減表するという特質を有する。このような伝播関数を用いて、無摂動系に新たに原子ポテンシヤル

を置いたことによる多重散乱を考えると、上の性質を反映して、散乱は有限範囲に抑えられ、摂動状態を計算するた

めのダイソン方程式は行列で書いたとき疎行列となる。特に、多層構造では、 2 次元面内ではフーリエ変換すること

によって、解くべき方程式はバンド対角的となり、その解を求めるための計算量は N の 1 煮に比例する、いわゆる O

(N) のアルゴリズムとなる。渡辺君はこのような手法を計算機フ。ログラムとしてコードし、世界で始めて強磁性 Ni

の千層からなる系の電子状態を完全にセルフ・コンシステントに計算することに成功した。さらに両側を Fe はさま

れた Cr 膜の SDW 状態を層数を 1 '"'-'100 層程度まで変化させた計算を行い、層数と SDW状態のノードとの関係を計

算によって明らかにした。

よって、本論文は博士(理学)の学位論文として十分価値あるものと認める。
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