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論文の内容の要旨

ナノ結品材料は典型的なナノテクノロジの例のーっとして広く研究されており、その中で磁性材料は優れ

た軟磁性が得られる材料として実用化に至っている。その磁気特性発現のメカニズムについても様々な模型

が提案されている。この材料では磁気異方性を有するナノ結晶粒子がランダムに配向しており、これらのナ

ノ粒子が交換相互作用によって結合することで、異なる容易方向をもっ磁気異方性の効果が平均化されて、

合成された磁気異方性が小さくなり軟磁性を発現する。これらの中で、合成される磁気異方性の範囲が交換

結合長によって特徴つけられるとした模型は、ランダム磁気異方性モデルと呼ばれ、軟磁性化するナノ結晶

材料の保磁力 Hcが結晶粒径Dに対して Hoc D(iになるとの関係がHerzerによって示されていて、保磁力の

発現機構を解釈する上で重要である。しかし、 D(I則に対しては試料の形状や応力等の分布によって異なる

との報告もあり、その成立について他の手法による解析が必要である。

磁気異方性の合成効果に関しては、 Herzerの解析模型では統計的手法によって計算を行うため、粒子径が

非常に小さくなっても D(i則を保ったまま保磁力がOになるという問題点が指摘されている。この問題を回

避する方法として結品微細化による欠陥や応力の影響が現れるとした解析も報告されている。しかし、応力

の影響については D6別との関係が不明確な部分を多く残していることや、磁歪が異なる材料系についても

D6員Ijの成立範囲と保磁力最小値が類似していることを考慮すると、粒型の効果のみで保磁力の変化を説明

可能な模型の提案が重要と考えられる。

このような背景の下、数値模型を用いてランダム異方性模型を解析する試みも数少ないが成されている。

有限要素法を用いた保磁力機構についての計算では、粒径の増加による保磁力の増大と、更なる粒径の粗大

化による保磁力の低下を再現した。しかし、この模型は保磁力の依存性がD
ii別から著しく異なっているこ

となど軟磁性ナノ結晶材料の数値模型としては不十分であった。

本研究では、ランダム異方性模型の解析において、粒径の効果のみを考慮した解析模型を構築することを

目的とし、ナノ粒子聞に働く交換結合磁場の定式化およびこれを用いた数値解析を行った。最初に系全体の

交換相互作用を考え、一粒子の中で、は磁化の方向が一様というシングルスピン近似を適用する。この結果、
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粒子内の相互作用は一定となり、粒子関磁気相互作用のみを考えることになる。 i番目の磁化に働く有効磁

場を求める際に、相互作用はl/Dと粒径に反比例する関係を取り込んだ。 NxNxNの格子点にランダムな磁

気異方性を配置して格子点上の磁化の運動方程式をLandau-Lifshitz-Gilbert (LLG)方程式によって扱い、微

小時間経過後の磁化を離散的に計算するプログラムを開発した。周期境界条件を当てはめ、暫定的に得られ

る磁気分布から有効磁場を導出して安定解に到達するまで逐次計算を行った。可視化には 3次元グラフソフ

トPovRayを利用し、色分けした矢印で磁化の方向を表した。

シミュレーション結果から、 Nニ10ではn'dが得られ、ランダム磁気異方性モデルを数値計算で再現でき

ることを示した。しかしながら計算サイズ Nを増加させるにつれて、べき数にはわずかに減少する傾向が

見られた。そこでNを40まで増加させて結果の違いを考察した。この際に収束判定においてNに依る計算

量の増加に対応する必要があることを見つけ、残差二乗和の平方根ムに対し、通常考えられる収束判定A

<阿では精度が保てず、げの重みを採用することで計算精度を維持する経験法射を見いだした。 Nニ40ま

で変化させると試行間のばらつきは小さくなるものの D'Uまで変化することが分かった。得られた結果の可

視化と共に、周期境界条件の影響を調べるために磁気モーメント間の相関を内積で評価した。その結果、交

換結合長が成長すると共に、周期境界条件適用の影響が明らかに現れる事を見いだした。

審査の結果の要旨

この研究は、ランダムな磁気異方性を持つナノ粒子集合体の磁化過程を動的に数値評価する事に成功した

ものである。ナノ粒子集合体の数値解析はほとんど例がなく、静的なエネルギー最小の配置を考える研究が

行われてきた。しかしランダム系のように多くのエネルギ一極小がある系では、磁化過程は動的な挙動を解

析する方が、より現実に近いと考えられる。この研究の特徴はLLG方程式を用いることで動的に磁気曲線

を数値計算することと考えられる。また粒子間相互作用を 11Dで取り込む手法を提案したが、計算サイズN

を変化させても結果が変わらないところからも、正当性のある考え方と判断できる。シングルスピン近似と

いう単純なモデルを適用した研究ではあるが、多くの知見と成果を最初に得たもので、この分野の研究の広

がりを予期させる研究と判断する口

平成 24年2月10日、数理物質科学研究科学位論文審査委員会において審査委員の全員出席のもと、著者

に論文について説明を求め、関連事項につき質疑応答を行った。その結果、審査委員全員によって、合格と

判定された。

上記の論文審査ならびに最終試験の結果に基づき、著者は博士(工学)の学位を受けるに十分な資格を有

するものと認める。
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