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 d0強磁性体は、遷移金属や希土類金属などの磁性元素を全く含むことなく、強磁性を発現

する物質を指し、近年、大きな注目を集めている。我々はこれまで、Si又はGeがドープさ

れたK2S[1,2]、C又はNがドープされたCaO、MgO、SrOなどの物質[2,3]において強磁性が発

現することを第一原理計算[4]に基づいて示しており、Mg(O,N)では強磁性を発現することが

後の実験で実証されている。本研究では、多階層連結型シミュレーション[4]に基づき、

Mg(O,N)、(Mg,VMg)Oの磁気特性を包括的に解析した。先ずドーパント間の原子対相互作用

を求め、モンテカルロシミュレーションを行なうことにより、Mg(O,N)、(Mg,VMg)Oでは、

ドーパントがナノスケールでスピノーダルナノ分解し、超常磁性による高いブロッキング

温度(High-TB)を有するd0強磁性体となり得ることを示した。次いでドーパントを均一に分布

させた条件下でのキュリー温度の予測結果[5,6]と併せて考察することにより、最近実験的に

報告されている 13%のNがドープされたMg(O,N)及び数%の格子欠陥が導入された

(Mg,VMg)Oでの室温強磁性的な振る舞いは、スピノーダルナノ分解による超常磁性的なブロ

ッキング現象を捉えたものであることを示した。更にd0強磁性は、p軌道由来の狭いバンド

が部分的に電子で占有されることで自発的な局所磁気モーメントを形成し、スピン分局し

た電子が遍歴することによる運動エネルギーの利得から強磁性状態が安定化していると考

えることで統一的に理解できることを示した。本研究の意義は、 (i) スピノーダルナノ分解

を利用し、High-TBを目指したd0強磁性体のマテリアルデザインが行われている点、(ii) MgO
ベースd0強磁性の発現機構及び磁気特性が明らかにされている点にある。これら一連の成果

は、d0強磁性に対する本質的な理解を与えるとともに、磁性元素を用いない環境調和性の高

いスピントロニクス材料創出への活路を拓くものである。 
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