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　 We 　present　a　Monte 　Carlo　｛MC ）　meth 〔）d　for　simulat −

ing　mesoscopic 　magnetic 　systems ．　 The 　merits 　of 　the

MC 　method 　are 　as 　follows，（1）It　takes　into　account

mjcroscopic 　features　of 　the　systems 　such 　as 　the　lattice

structure ，　 composition 　 of 　 magnetic 　 atoms ，　 exchange

interactions，　 and 　 anisotropy 　 of　 individual　 magnetic

atoms ，　as 　well 　as 　the　shapes 　of 　the　samples ．（2）Systems

can 　be　treated　at 　finite　temperatures ．　 The 　method 　is

applied 　to　the　following　three　problems ：（i）the　magnet −

ic　ordering 　of 　nano −scale 　ferromagnetic　particles ，（ii）
the　 magnetization 　process 　for　disk　dots，　and （iii）the

domain 　structure 〔〕f　ultrathin 　magnetic 　films　with 　sur −

face　anisotroPy ．

Key 　words ： Monte 　Carlo　 simulation ，　discrete　 update

Monte 　 Carlo　 method ，　 magnetic 　 dipolar　 interaction，
microscopic 　 model ，　 magnetic 　dot，　 magnetic 　 ultrathin

film

1．は じ め に

　近年 の 微細加 匚技術の 発 展に よ り，一
辺数十 ナ ノ メ

ー
ト

ル ，厚 さ数 ナ ノ メ ート ル の 磁性 体 の 作製 も 口∫能 に な って き

た 1h31 ． こ れ らの 技術で 作製 され た 強磁性細線や 磁性薄膜

を 用い た マ イ ク ロ 磁 気デ バ イ ス や 高密度 磁 気記 録媒体 へ の

研 究開 発 も盛ん に 行わ れ て い る．こ れ ら の 微小磁性体 で は

幅数十ナ ノ メ ー
トル 以下の 磁区を制御す る必要 が あ り，磁

区 構造 の 測 定技術
｛〕

と と も に ，微小 磁 性体 の シ ミュレ ー

シ ョ ン 法の 確立が 重要 とな っ て きて い る．従来，磁性体 の

シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に は Landau −Lifshitz−Gilbert（LLG ）法

が 使わ れ て きた ． こ れ は 磁 性体 を N 個 の 小磁 石 に 分割 し，

こ の 小磁石の 安定 な配位を LLG 方程式か ら求め る もの で

あ る
5．．しか しナ ノ レ ベ ル の 磁性体で は そ の 磁性 は 試料形

状だ けで な く，表面や 結晶微細組織に 大 き く依存す る と考

え ら れ ，ス ピ ン
ー

っ
一

っ を 扱 う 必 要が 出て く る．モ ン テ カ

ル ロ （MC ）法 は ミ ク ロ な ハ ミ ル ト ニ ア ン か ら 出発す る シ

ミュレ ーシ ョ ン 法で あ り，交換相互 作用，異 方性定 数，磁

気双 極子相互 作用，さ ら に は結晶構造な ど を 直接取 り人れ

る こ と が で き る．ま た，MC 法 は本 来 的 に 有 限 温 度 の シ

ミュレ ーシ ョ ン 法で あ り，LLG 法 で 難点 だ った 温度効果
6．

を自然 な 形で 取 り扱 う こ とが で き る．単
・
記録 ビ ッ トの 大

き さ が数 1サ ノ メ ー
トル 以 ドに な る と，熱撹舌Lに よ る 磁化

反転 ，磁 化強 度 の 減 少 を 考慮 す る必 要が あ る．こ の 意 味で

も MC 法 は 興味深 い 方法 と言え よ う．

　本 稿 で は 統計 力学 の 分野 で 広 く使 わ れ て い る MC シ

ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に っ い て 解説 し，計算の 規模，問題点 な ど

に っ い て 述 べ る．さ ら に，筆者 ら の グル ー
プ で 開発 した 不

連続 更 新 モ ン テ カ ル ロ 〔DUDMC ｝法
丁．

と そ の 応 用例 に っ い

て 述 べ る．

2． モ ン テ カ ル ロ 法

　 モ ン テ カ ル ロ 法 は 統計力学原理 に 基づ い た シ ミ ュ レ
ー・

シ ョ ン 法 で 物殫 学で は広 く用 い られ て い る
SI．こ こ で は，

こ の 原理 に っ い て 簡単に 述 べ る．

　2．1　 ボ ル ツ マ ン 分布

　統計力学 に は ボ ル ツ マ ン 分布 とギ ブ ス 分布 が あ る．前者

は 粒子数 が 保存 され て い る と きの 固有状態 の 分布則 で あ

り，後者 は 粒 r数 も 口∫変 の と き の 固角
．
状態 の 分布則で あ

る．こ こ で 扱 う ス ピ ン 系は ス ピ ン 数 は 不変で，各々 の ス ピ

ン の 向 き （ス ピ ン 状 態 ） を 問題 に す るの で ボ ル ツ マ ン 分布

を もとに 考え る．ボ ル ツ マ ン 分布 に っ い て の 詳 しい 説明 は

統 計力 学 の 教科書 に あ る
y：．こ こ で は そ の ポ イ ン ト とモ ン

テ カ ル ロ 法に 鵡す る応用 を 述 べ よ う．

　 い まあ る 系 （
一

粒 r一系で も多粒子系で も構わな い ）が 、V

個 の 固 有 状態 Ai（i＝L2 …，N）を取 り うる と しよ う．こ れ

らの 状態 の エ ネ ル ギーを E ，ま た 注目 した 物理量 （磁化 な

ど）の 値 を X 、 と しよ う．ボ ル ツ マ ン 分 布 に よ る と，温 度 T

（K ）に お い て こ の 系 が 状態 ．へ に あ る 確率 P〔i＞は

跡 卸 ・（
E，
hBT）・　 　 ・1・

・一瀬 （
E，
hflT）　 　 　 …

とな る． こ こ で 妬 は ボ ル ツ マ ン 定数，ま た Z は分配 関数

と呼 ば れ，系の 臼由 エ ネ ル ギ ーF は Z を使 って F ＝− kBT

log　Z と与 え ら れ る．　 P （i）が 決 ま れ ば 物理 量 X の 期 待 値

＜X ＞ は

　 　 　 　 　 し

　　〈X ＞＝Σ XiP （の　　　　　　　　　　　　　　 （3）
　 　 　 　 l　 l
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と求 め られ る．モ ン テ カ ル ロ 法とは乱数 を使って さま ざ ま

な状態為 を 確率 P ω に 従 う よ うに 生成 し，そ の 生成 した

状態 を もとに物理 量 の 近似値を以 下 の よ うに 求 め る もの で

あ る．

〈x ・・ 壱撫 　 　 　 　 …

こ こ で ，M は生成した状態の 数で あ る． こ の 状態 為 を確

率的 に 闇雲 に 与え る こ と は 効率的で な い ．な ぜ な ら，Pω

の 大 きな 状態 為 が 頻繁 に 現れ て くれ れ ば 良 い の だ が ，系

は 前も っ て ど れが Pσ）が 大 きな状態か知 らな い ．そ こ で ，

以下 に 述べ る マ ル コ フ 連鎖 と呼ばれ る 方法 で，大きな確率

を取 る 状態 君 ，を逐 次作 って い く こ と （重要 サ ン プ リ ン グ

法） が な さ れ て い る．

　2．2　モ ン テ カ ル 囗 法 ： 1 ス ピ ン 問題

　簡単 の た め に 磁場 B 中 の 1 イ ジ ン グ ス ピ ン 系 を 考 え る

（Fig．1）．こ こ で ，イ ジ ン グ ス ピ ン と は ス ピ ン の 方向が上向

き （sn＝D ま た は 下 向 き （sz＝− 1）の 二 っ の 自由度 しか も

た な い ス ピ ン の こ と で あ る．こ の 系の ハ ミル トニ ア ン は

　 　 H ニー
mBsz 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （5）

とな る．こ こ で m （≡ gμ u ）は ス ピ ン 磁 気 モ ー
メ ン トで あ る．

こ の 系の ス ピ ン が L向 きお よ び F向 き を取 る 確率 は

・・sz− ± 1・一麦・ xp （
　 mB
±

　 B々T
）　 　  

と な る．こ こ で Z ＝2　cosh （mB ／k ］iT ）で あ る，

　 さて ，あ る状態 （例え ば sa＝1）か ら出発 （MC ス テ ッ プ

t＝0） し て ，マ ル コ フ 連鎖 を 作 る こ と を 考 え る．次 の ス

テ ッ プ （t＝・1｝で は ス ピ ン は同 じ向 き （sz→Sz）か異 な る 向き

（SZ→− SZ｝をもっ ． こ れ を表す た め に，　 SZ→− S9とな る遷

移確率 ur（sz−・− SE｝を定義 す る． こ の 遷移確率は 十分 MC

ス テ ッ プ が進 ん だ と きボ ル ツ マ ン 分布 を実現す るよ うに 決

ま る は ずで あ る．こ れ は 次の 詳細平衡の 原理 で 実現 さ れ る

（Fig．1）．

　　 P （sz）珂厂（S乙一’− Su｝＝P （
− sz）W （

− S2→Sつ．　　　　　　（7＞

こ こ で P （SE＞お よび P（
− Sりは式 （5）で 与え られ た ボ ル ッ マ

ン 重率で あ る．す な わ ち遷移確率比 は

　　 vv（sz→− sz｝　 P（
− sz）

　　w （
− s彊 sつ

＝
P （sつ

一
　　　　　　 （8＞

とな る．こ の こ と は 遷移確率 W （S鱈 一SZ）の 選 び方 に は 任

意 性 が あ る こ とを意味 して い る，具体的 に は ， （A）熱浴法

と （B ）メ ト ロ ポ リス 法の ．：っ の 方法が あ る．

　 （A） 熱浴法：現在の 状態 に は関係な く，次の ス テ ッ プ で

惇驚 ゴ
P（5z） P（−5z）丿

Fig．1　 Single　spin 　in　a　magnetic 　field．
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出現す る 状態 の 確率 P （Sりが ボ ル ツ マ ン 分布に な る．こ れ

は

W … 一一sz・一壱（1− Si … h（箒））　 …

で 実 現 さ れ る．す な わ ち，〔0，1）の 乱数 x を 引 き，x が

W （SZ→ − Sり よ り小 さ い 場合 に は ス ピ ン の 方向 を 反転 さ

せ，大きい 場合 に は反転 させ な い ．

　（B ） メ ト ロ ポ リ ス法 ： W ← sz→Sり＝1 と置 くと W （sz→

− S’）二P ← sz）／P（Sり； exp （
一△E／kBT ）とな る， こ こ で △E

二Efi。al− Ei。il （Ei。it は最初 の エ ネ ル ギー
t
　 Efi。。 1 は ス ピ ン を

反 転 させ た と きの エ ネ ル ギー） で あ る．す なわ ち，△E ≦ 0

な ら 無 条 件 で ス ピ ン を 反 転 さ せ，△ E ＞ 0 な ら 確 率

exp （
一△E ／々 BT ＞で 反 転 させ る．具体的に は 乱数 κ を 引 き，

x ≦ exp （
− AE／ler，T）の 場合 に は ス ピ ン を反転 さ せ，　 x ＞

exp （
一

△E／kBT ）の 場合 に は 反転 させ な い．

　熱浴法は 物理 的に も考え や す く効率 も良 い が 分配関数 の

計算 が必要 で あ り適用 で き る 系は 限 られ る．こ れ に 対して

メ ト ロ ポ リ ス 法は 原理的に どの よ うな 系に も適用可能 で あ

る．メ ト ロ ポ リス 法の 多自由度模型 へ の
一
般化は以下の よ

う に な さ れ る．ま ず現在 の 状態の エ ネ ル ギ
ー

　Ei．itを求 め て

お く．次 に 乱 数 に よ り ス ピ ン の 新 しい 方向を一
っ 選 び，そ

の 状態の エ ネ ル ギ ー　Efi。a1 を計算 し，　 M を求 め る．次 に 乱

数x を 引 き ， x ≦ exp （
− IVT／kBT ）の 場合 に は ス ピ ン を新 し

い 方向 に 向 け，x ＞ exp （
一

△E／hHT）の 場合 に は現在の 方向

の ま まで 変化 さ せ な い．

　 さて ，マ ル コ フ 連 鎖 の 最初 の 状態 （初期状態） は適当 な

状態で あ る．こ れが 熱平衡状態 の
一

っ に な る まで に は い く

らか の ス テ ッ プ が 必要で あ る，こ れ を緩和ス テ ッ プ （ス

テ ッ プ 数 44曲 ．），また 緩和 さ せ た 後，平均 を と る ス テ ッ プ

を測定 ス テ ッ プ （ス テ ッ プ数 M 。b、）と呼ぶ．　 M ，eT 。、およ び

M 。b，は 測定す る物理量 の 値 に 影響 を 及ぼ さ な い よ う に十

分大 き く取 る必 要 が あ る．多 くの 場合，こ れ らは 予備的試

行 に よ っ て 決め られ て い る，

　 2．3 　モ ン テ カ ル ロ 法 ： 多ス ピ ン系

　 要点 は前 節で 尽 きて い る．3次 元 系 へ の 拡 張 は以 下 の よ

うに な され る．イ ジ ン グ モ デ ル の ハ ミル ト ニ ア ン は

　　H ＝　
ノΣ鍔Sア「 ηB Σ鍔　　　　　　　　　　　　（10）

　 　 　 　 　 〈ii＞　　 　　 　　 i

とな る．こ こ で，ノ は交換相互作用定数，く砂 は 最近接対 を

表す，多 ス ピ ン系 の 要点 は，あ る瞬間，あ る
一

つ の ス ピ ン

Sl に 注目 し，他の ス ピ ン は すべ て 凍結 され た と仮定す る．

こ の と き，注 目 した ス ピ ン に 働く有効場は

　　B穿＝ （〃ηのΣS7
＋o十 B 　　　　　　　　　　　　 （11＞

　 　 　 　 　 　 δ

と な る，こ こ で ，δ は 最 近 接格子点 ベ ク トル を表 す．こ の，

有効場 房 を 1 ス ピ ン 系の 場合の 磁場B と考え れ ば，1 ス

ピ ン 系 の 方法 が そ の ま ま使 え る．次の 瞬間 に は，異 な る ス

ピ ン 鍔 σ≠ の に着 目 して 同 じこ と を行 う．こ れ を す べ て の

625

N 工工
一Electronic 　 Library 　



The Magnetics Society of Japan

NII-Electronic Library Service

The 　Magnetlcs 　SOCIety 　of 　Japan

Initialize

　　　　　　　　　　　 z
Ch ・ ・ ge 　spin 　5 ゴ

C ・ku 圏・・e　em ・・ti・・ 囲 d 毎

Upd ・飴 ・pi・ 5∫by犀
κ 6mes

Obtain　physica韋quantitios
M   mes

Next 　tε mperature

Fig．2　Flowchart 　 of　 the 　 Monte 　 Carlo　 method ，
Here，　N 　is　the　 number 　 of 　 spins 　 and 　M 　is　Monte

Carlo　step ．

ス ピ ン に 対 して 実行 し終わ っ た と き単位時間 （lMC ス

テ ッ プ） 経過 した とす る．モ ン テ カ ル ロ 法 の フ ロ ーチ ャ
ー

トを示す と Fig．2 とな る．

　2．4　 例 ： 3 次 元 ハ イ ゼ ン ベ ル グ モ デ ル

　3 次元 ハ イ ゼ ン ベ ル グ モ デ ル の 磁気秩序 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を考え る．系の ハ ミ ル トニ ア ン は

　　
H ＝−

／黔 翫 配 B
写
s7
　 　 　 　 （12）

と与え られ る．こ こ で Si は 長 さ S （通常 S ；1 と取 る ）の 3

次元 ベ ク トル で あ る
12〕．統計力学で は熱力学極限 （無限大

の 系）が 問題 とさ れ るが，もちろん 無限系 は取 り扱え な い．

そ こ で，格子 を ム × L × L と し， こ の 格子 サ イ ズ を大 き く

して い く こ とで 無限 系 の 性質 を推測 する こ とに な る．格子

の 境界条件 は 周期境界条件 あ る い は 開放端境界条件 と す

る，統計力学で は周期境界が取られ る こ とが多 い が，現実

の 物質 は 開放端 で あ る．シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は，多 くの 場合，

初期状態 を高 温 の 常磁 性 状 態 と して，少 しず つ 温 度 を下 げ

な が ら物理 量 を 測定 し て い く （徐冷法 ）．徐冷法の 最大 の 利

点 は，温度 を下 げ る と と もに 低温で 最 も安定 な ス ピ ン 構造

が 自然 に 実現 す る こ とで あ る．Fig．3 に 強磁性体 （ノ＞ o＞の

シ ミ a レ
ー

シ ョ ン 例 を 示す．高温 か ら温 度 を 下 げ て くる

と，T〜　1　．4　f／le　R で 磁化 M が 立ち 上が り，比熱 C は ピ
ー

ク

を 示す．格子サ イ ズ が 大 き くな るに 従って ，M の 立 ち上 が

りは 急峻に な り C は 鋭 くな る，強磁性相転移 が起 こ っ た こ

とが わ か る，統計力学 で は 有限系の 解析か ら無限系 の 性質

を推 測 す る強 力 な方 法 （有 限 サ イ ズ ス ケ ーリン グ 法 ） が 開

発 され て い る．現在 の コ ン ピ ュ
ー

タ
ーパ ワ

ー
で は L ≦ 100

ま で 扱え る．磁 性体研究 の 面 か ら見 る と，一辺数 nm か ら

数十 nm 程度の 磁性微粒子の 磁性とい うこ とに な る，ただ

し，後 に 述 べ る よ う に，実際の 磁性微粒子 とい う面 か ら見
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Fig，3　Temperature 　dependences 　 of 　the　 specific

heat　C 　and 　the 　 magnetization 　M 　of 　a 　Heisenberg

ferromagnet 　on ム × ム ×ム lattices．
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る と，式 （12）で は 考慮 さ れ て い な い 磁 気 モ ーメ ン ト

（μ 戸 η 8∂間 の 磁気双極子相互 作用が 重要 と な る．

　 2．5　 ス ピ ン動力学法 と モ ン テ カ ル 囗 法の ハ イ ブ リ ッ ド

　　 形式

　 シ ミ J レ
ー

シ ョ ン 法 に は も う
一

っ の 大 き な 柱，分子動力

学法 （MD ）が あ る． これ は 多数の 粒子か らな る系の 運 動方

程式 を数値的 に解 き粒子の 安定 な状態や 粒子の 集団運動を

見 る もの で あ る．運動方程式 を解 くと い う意味 で LLG 法

と似て い るが，LLG 法が エ ネ ル ギー
最小の 状態 （絶対零度

の 状態） を問題 に す る の に 対 して ，有限温度の 性質を 問題

に す る，こ の 際，温 度 は粒子の もっ 運 動 エ ネ ル ギ ーを も と

に 統計力学 に お ける エ ネ ル ギーな ど分配則 と力学の ビ リ ア

ル の 定理 を結合して 決 め られ る．

　 さ て，ス ピ ン 系で は どの よ うに な るか ．本来 ス ピ ン は 量

子力学的対象 で あ りそ の 運動 は ハ イ ゼ ン ベ ル グ方程式 に 従

う．しか し，系 の 巨視的振舞を見 るに は，古典極限 で 考 え

て よ く こ の と き は ス ピ ン Siの 運 動 は次 の トル ク の 方程 式

で 与 え られ る．

　　鑑 ・・
一
［・i× 蜘 　 　 　 　 （13）

こ こ で ，h は プ ラ ン ク 定数 Bi は 式 （11）で 与え た ス ピ ン Si

に か か る 有効場で あ る．こ れ を解け ば，ス ピ ン 系の MD

（以 下 ス ピ ン 動力学 （SD ）法 と呼ぶ こ と に す る ）が で き る は

ずで あ る．LLG 方程式 との 最大の 相違点 は LLG 方程式 に

あ る抵抗項 （緩和項）が な い こ と に あ る．LLG 法 で は どの

よ うな状態か らか ら出発 して も系 は 時間が 経過す る に 従 っ

て エ ネ ル ギ ーを失 っ て い き，っ い に は エ ネ ル ギ ーが 減 少 し

な い 状態 （静止状態）に 到達す る．しか し，SD 法 で は 系 の

エ ネ ル ギ ーと角運動量 （磁化） は保存 され る．っ ま り，い

つ まで も運動 し安定な状態 に 到達 で きない こ とに な る．そ

こ で，エ ネ ル ギーを コ ン ト ロ
ール し，系 を徐 々 に 冷 や して

日 本応用 磁気学 会誌 　Vol，29，　No，6，2005
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い くこ とが で きれ ば良 い の だ が，こ の 系で は 粒子系の MD

で 成 り立 っ ，温 度 とエ ネ ル ギ
ー

を結 び っ け る 関係 （エ ネ ル

ギ ー等分配則）が 存在 し な い．そ の た め，SD 法は 基底状 態

の 近 くの ス ピ ン ダ イ ナ ミ ッ ク ス （ス ビ ン 波） 研 究な ど 限 ら

れ た 問題 に しか 応用 されて い な い．

　SD に 温 度 効 果 を 取 り入 れ る た め に モ ン テ カ ル ロ 法 と 組

み 合 わ せ る ハ イ ブ 1丿ッ ド法が 提案 され た
10L　111，，こ れ は，あ

る温度 を も っ た熱浴 （実際 に は格子 振動 な ど） 中で ス ピ ン

系 が運動 して い る と考え る もの で，こ の 熱浴 との 相互作用

効果 を モ ン テ カ ル ロ 法 で 取 り 入 れ る もの で あ る．こ れ は問

題 を複雑 に して い る よ う に 見え るが，緩和時間を劇的 に短

縮 す る な ど モ ン テ カ ル ロ シ ミ J レ
ーシ ョ ン の 面 か らも有用

で ある．

3．微小磁性体の モ ン テ カ ル 囗 法

微 小 磁 性 体 に 対 す るモ ン テ カ ル ロ 法 の 応 用 を考 え よ う．

こ の 磁性体 の 磁気エ ネル ギーは ハ ミル ト ニ ァ ン

H ＝一
偲路

一
κ苓（s：）

2

　　　　・ DS （
8 ・

孚一3
（Si「
準

「・

窃 　　 　　　 「il
’

）

）一 ・甼… 14・

で 与 え ら れ る．新 た に 加 わ っ た 第 2項 は 異 方性 エ ネ ル

ギー，第 3 項 は磁気双 極子相互作用 エ ネル ギーを表す．K

は 異方性 エ ネ ル ギー
定数で あ り，D （＝ （gμuS ）

Lfae・
）は磁気

双極了相互 作用定数 で あ る （g，μB，a は そ れ ぞ れ ，ラ ン デ の

g 因子，ボ ーア 磁子，格子定数で あ る ），モ ン テ カ ル ロ 法は

前節 と 同様 に 実行 で き る の で あ る が，有効磁場 Bt の 計算

が 問題 で あ る．磁 気 双 極子 相互作用 は す べ て の ス ピ ン 間 に

働 くた め R、の 計算に は
’
N ＝ （LU）

’
回の 積 と和が 出て くる，

こ れ を す べ て の ス ピ ン の 更新 で 計算 しよ う とす る と，1

MC ス テ ッ プ あた り，
」M ’

回 の 計算 が必要 とな る．す な わ

ち 格子の
．．
辺 を 2 倍 に す る と 64 倍の 時間が か か る こ とに

な る．そ こ で 何 らか の 近似 が 必要 に な っ て くる．

　 3．1　 DUDMC 法

　 こ こ で は 筆者 らの グ ル ープ で 開発 した 効率的 な シ ミ ュ

レ ーシ ョ ン 法，不連続更新 モ ン テ カル ロ （DUDMC ）法を紹

介す る
71．注目 した の は 次 の 2 点 で あ る．（D 個 々 の ス ピ ン

間の 磁気双 極子相互 作 用 は非常 に小 さ い．した が って，多

くの ス ピ ン 更新 の 結果の 積 み重 ね と して ， 磁気双極子相互

作 用 場 の 変化 が生 じる．  個 々 の ス ピ ン 更新 は 独立 で あ

り，多 くの ス ピ ン の 配置が 1司期 して
一

度 に 変わ る こ と は な

い．〔1）お よ び （2）よ り，各ス ピ ン に か か る 磁気双極子場 を

近 くの ス ピ ン か ら の 場 M ，　
ea 「

と遠 くの ス ピ ン か らの 場 Pt，u「

に 分 け，研
ea 「

は 正 確 に 計算 し Ht、a
「
の 計算 は m ス テ ッ プ ご

とに 更 新 す る．す な わ ち，遠 くか らの 磁気双極子場を分子

場的 に 取 り扱 お う と い う も の で あ る．こ の 計 算 に は 高速

フ
ーリエ 変換 （FFT ）が利用 で き，計算時間は 炉 の オーダ

か ら Nlog2NO オ
ーダ に短 縮 で き る．
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　DUDMC 法 （m 　＝・　1）の フ ロ
ー

チ ャ
ー

トを Fig，4 示 す．

Table　1 に MC 法 と m ＝1 の 場合に お け る DUDMC 法 の

lMC ス テ ッ プ 当た りの 計算時 間 を 示 して あ る．格子 サ イ

ズ が 大 き く な る と と も に MC 法 と DUDMC 法 の 差 は 大 き

くなって い る．間ln　m を大 き くす る と，　 DUDMC 法の 計

算時間 は さ らに 短 くな る．64x64x64 の 場合 ，
　 m

＝2，4，8

と す る と計 算時間 は m ＝1の 場合 の 約 0，58，0．36，0，28 倍

とな っ た．DUDMC 法 は，正確 な MC 法 の 結果 を再現 して

い る で あろ うか．Fig．5 に DUDMC 法を テ ス ト した結果

を 示 す．転移点 Tc の 近 くで MC 法 と の 差が 現れ る，こ れ

は，DUDMC 法 が 平均場的効果 を 与 え る こ と を示 して い

Initialize

・・1・ ・1… 中   ・… F町

　　　　　　　　　 →

Choose 叩 in　5f

C 。 1，．1。 t， 寸脚 ・

　 　 　 　 　 　 　 　 　 1

Upd ・… p・品 ・帚・ 毒θ凹 『 ぞ
ア

ノV “ mes

Obtain 　physical　quantities
ルftimes

Next 　temperature

Fig．4　Flowchart 　 of　the　 discrete　 update 　Monte

Carlo （DUDMC ｝methQd ，

Table 　l　 CPU 　times　in　milliseconds 　on 　a　Pentium

IV　2．8　GHz 　for　 one 　Monte　Carlo　sweep ．　 The 　top

and 　bottom 　values 　are　the 　results 　for　the 　DUDMC

method 　 and 　 conventional 　 MC 　 method ，　 respec −

tively．　 We 　 use 　 a　GNU 　g77 　compiler 　with 　optiQn

− 05 　and 　the　FFTW3 　library．13）

t
L × L

8x816 × 16　　　32× 32　　　64 ×64　　128 × 128

2
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Fig．5　mdependences 　of　the　specific　heat　C，　the
magnetization 　M ．　and 　the　circular 　magnetization

M φ
一く1［（1／M Σ、（S × （r、

− r。）／1ri− r。1）L　l＞，　where 　r，
and 　rc　are 　the　position　vectors 　of　the　ith　spin 　and

the　center 　of 　the　lattice，　respectively ．7］

。 ピー 蚰 ⊥

る．注目す べ き こ と は m 〜8 程度 の 大きな値と して もMC

法 の 結果 を定性 的 に 再現 し て い る こ と で あ る．特 に，m ≦ 2

で は 定量的に もほ とん ど差 は見 られ な い ．す な わ ち，定性

的 な性質 を知 りた い と きに は 彿
〜8 ぐ らい の 大雑把 な 間隔

で 磁気双極子場 を更新すれ ば よ い し，定量的に も正 しい 結

果を知 りた い と きに は m ≦ 2 の 間 隔 で 更 新す れ ば 良 い こ と

に な る．実際の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は 1MC ス テ ッ プ 当た

り ls ぐらい ま で の 計算時間 が限度で あ る．　 MC 法で は格

子サ イ ズ 16x16x16 ぐ らい の ド ッ ト の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン

が 限度 で あ る が，DUDMC 法を使 う と 64 × 64 × 32 ぐ らい

の ド ッ トま で 無理 な く扱 え る こ と が わ か る．

4．応　用　例

　 DUDMC 法 に よ る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の い くっ か の 応 用

例を示そ う．

　4．1　微小磁 性体 の磁気秩 序

　Fig．6 に L ×LXL の 立方体の 形状を もっ 微小磁 性体の

DUDMC 法 に よ る磁 気秩序 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 結果 を 示

す． こ こ で は磁気双 極子相互 作 用定数 を 1）＝0．Olノ，異 方

性お よ び印加磁場 は な い もの と して い る （K ＝O，B ＝0＞，比

熱 c は Fig．3 と同様 に Tc （
〜1．4J／hB）で 鋭 い ピー

ク を 示

し相転移が 起 こ った こ とを 示 して い る．注 目す べ き は磁化

M の 格子サ イ ズ 依存性で あ る．小さ い 結晶（L ≦ 16＞で は，

M が Tc以 下 の 温 度 で 出現 し強磁性秩序が 生 じて い る こ と

が わ か る．しか し，結晶サ イ ズ が大き くな る と，T ＜ Tc で

も M は 現 れ な い ．何 らか の 磁 区構造が 実現 して い る こ と

を 示唆 して い る （実際 に は 渦構造 が 実現 して い る）．

　4。2　デ ス ク ドッ トの 磁 化曲線

　 デ ス ク ド ッ トで は 渦構造が現れ る
1’“．こ れ は LLG 法 に
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Fig．6　Temperature 　 dependences 　of　the　specinc

heat　C　and 　the　magnetization 　M 　of 　a 　Heisenberg
ferromagnet 　on 　L ×ム ×L 　lattices．

よ る シ ミュレ
ーシ ョ ン で もす で に 研究 さ れ て い る，第二 の

応用例と して さ ま ざ ま な大 きさ の 円形 デ ス ク ド ッ トの 磁化

曲線 を考 え る，デ ス ク の 直径 を L と し厚 さ を t とす る

（Fig．7）．磁 気 異方性 は な い と し （K ＝O），磁 気 双 極 子 相 互 作

用定数を D ＝O．05ノと取 る．外部磁場 は デ ス ク 面 に 平行 に

印加する．Fig，8 に 低温領域 （T／Tc〜o，3＞に お け る さま ざ

ま な サ イ ズ の ド ッ トの 磁化曲線を示す．こ こ で Tc はバ ル

ク で の 強磁性転移温度 で あ る，膜厚 が小 さ い とき （彦＝2）は

単磁区構造 に 典型 的な磁 化 曲線 が，膜厚が 大 き くな る と渦

構造 に典型的な磁化曲線 が見 られ る，こ の シ ミュレ ーシ ョ

ン 結果 は 実験的に 観測 さ れ た磁 化 曲線 を定性的に 再現 して

い る
z ］．Fig．9 に 温 度依存性 を 示す．温度 を上 げ る と と もに

飽和磁 場 が 減 少 して い る こ と が わ か る，ま た，厚 い 試料

（L ＝48，t二6｝で ，極低温 （T／Tc＝0．1）の 磁化が 2 段階消磁

して い る．こ れ は単磁区構造 か ら渦構造に 移る過程で ド ッ

ト外 に 中心 を もっ 渦構造 が現 れ る こ と に 対応 して い る．し

か し，温度が あ る程度高い と渦の 中心 は す ぐに ド ッ ト内に

入 り
一
段 階の 不連続 しか 現 れ な い ．

　 こ こ で 考 え た 磁気双 極子相互作用定tw　D は 現実 の 磁性

体 の 場合 に 比 べ て 1桁大 き く，また 扱 っ た 系 は実験的 に 研

究 され た ド ッ トの サ イ ズ に 比べ て 1桁小 さ い．に もか か わ

らず類似の 磁化曲線を 再現す る，こ れ は，磁気双 極子相互

＿＿＿＿＿＿＿＿＿＿ ← B

Fig．7　Shape 　of　dots．
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Fig．8　Size　dependences 　of 　the 　magnetization 　curves 　of 　the 　ferromagnetic　dots　at 　temperature 　T／Tc＝O．3．

作用の 効果が 系の サ イ ズの 増大 と と もに 大 き くな る こ とに

対応 して い る．将来，コ ン ピ ュ
ー

タ パ ワ
ー

の 増大で よ り大

き な格子の シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン が可能 に な る と，よ り現実的

な大 き さの 磁 気双aj，r・相互 作用の 導 入 で 同様 な磁 化曲線 が

得られ るで あろ う．

　4．3　超薄膜磁性体の 磁区構造

　 最 近 の エ ピ タキ シ ャ ル 結 晶成 長 技 術 に よ り数 原 子 層 か ら

な る 薄膜磁性体 の 作製 が 可能 に な っ た，そ れ ら の 超薄膜磁

性体で は，そ の ス ピ ン 構造 が原子層数 や温度 に 敏感 に 依存

す る
15）．こ の 原因 は表面磁気異方性 と磁気双 極子相互作用

の 競合に よ る と 考え ら れ て い る が，こ れ を 確認 する シ ミ ュ

レ ー シ ョ ン 例 は な い ．こ の 問 題 を 式 （14）を も と に

DUDMC 法 で 考 え る
T6］．結晶サ イ ズ を 63× 63× t（t＝L2，

…
）と し，磁気異方性 K は結晶の lll下 2 表面層 の ス ピ ン の

み に 存 在 す る と仮 定 す る． こ こ で は D ＝ 0．05ZK ＝ ノとす

る，

　Fig．　lo に さ まざ まな 原子層数 に お ける ス ピ ン 構造 の プ

ロ フ ァ イ ル を示 す．い ず れ の 場合もス ピ ン の 膜面に 垂直な

成分 鍔 に よ る 磁区構造 が 見 ら れ る，原子層 が 小 さ い と き

は 直線型 の 磁区構造 に な り，原
一f一層twが 大 き くな る に 従っ

て 円形に 歪ん で き て さ らに大 き くな る と同心 円上 の 磁区構

造 に な る，磁区境界で は ス ピ ン は 境界 に 沿 っ て 回転 し プ

ロ ッ ホ 型 磁 壁 を形成 す る．Fig．11 に t＝7 の 比 較的 厚 い 膜

諭窃
絽

2

〆

＝
＝

TL

ー

岨窃

聡

6

／

＝
＝

τ

L
亀

T／　Tc＝0．6

写

3謁　

鴾

6

〆

＝
三

TLt

．01 　 　 　 1nletj

Fig．9　Magnetization 　 curves 　 of 　 the　 ferromag −

netic 　dots　at 　temperatures 　T／Tc ＝0．1，0，3，　and 　O，6．
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t＝ 7

Flg 　lO 　Snapghotg 　 of 　th し　〜PII1　〜trudllre 　at

Z／T し
一

〇 110r ムxL × t　 ldtt且しし、　 Herc　7c　 ls　the

trans且tlQn　ternperature　of 　a　bulk　f〔 rromdgnct

の ス ヒ ／ 構造 の 温 度 依存叶を ノ」司 　 盈度 を トけ 〔 くろ と ま

す 膜「伽に 平行 な成分 8；’

か 渦状 に 配 列 し　 さ り に ピ！、1度 を下

げ る と膜 に 垂直な 成分 Sfか 同 L 円伏の 砿 区構造 を ・亅、 ≠

す な わ ち 　S↑成 分 の 低
II
× 構辻 ぱ 8｝

’
成 分 の rl

［．｝iXjrに よ ・て

もた り さ れ て い る こ とか わ か る

　 こ こ て 強調 した い こ と は層 厚 ’は 現夫 の 超 r中腴を模倣 し

て い る こ と て あ ろ 　 こ れ ぱ 微視的 モ 7 ル 　式 口4）に よ 1 て

初 め て 可能に な っ た

5 　 ま　 と　 め

　 本稿 て は モ ／ テ カ ル ロ 法に っ い 〔述 へ ，羊 占り の ク ル ー

フ ご閉発 し た DUDMC 法 とそ の ’L・用例 を 示 した 　モ ノ 厂

カ ル ロ 法 て は 、ク ロ な ス ヒ ／
ハ、ル ｛ ニ ア ／ か り 出発 弓

る　 こ の た め 微視的な 相力 伯用 と硬 気揖
ノ1　 お よひ 俯 1’1体

の 温 度 依 存 吽 を容 易 に M4’　Vi詐る こ とか て きる　 しカ し現 丸

の 物
’

自 の ノ 、ユ レ
ー

ノ ll ／ に 適用匂 る に は 膨 人 な メ モ リサ

イ ス と莫 人な 、1算時問 か か か る　 こ の た め モ ／ テ カ ル ロ ノ

丶ユレ ー
ノ 弓 ノ は ば と ん と な さ れ C こ tsか ・た 　 7 ハ イ ス

の 微小化 と コ ノ ヒ ュ
ー

タ
ー

メ モ リの 飛躍的集積化は た験 と

ノ 、．x レ ー
ノ ヨ ／ の サ イ ス 4t ノ ブ を土ll］め っ っ あ る 　 さ ／）

に DUDM （．　r去に よ り）］「算時 1』1も実f」可能 な レ ヘ ル に ts ）

て き た 　DUDMC 　t！に よ る 弓i磁 鬥 ト ノ ト の 磁 化 過 干  の ノ

丶ユ レ
ー

ノ ヨ ノ は 実験結果を 人LI
」1目勹に 再現 した 　 さ」

丿 に，

超 薄膜石舷吐体の 面触矢叶詩造 ひ） ／ 、； レ
ー

ノ 1 ノ 倍果 か レ丿 　tllll

度変化 に よ り 多卞彡な 砂 気 秩序 ハ タ ー
ノ か現 れ る こ とを爪 L

た 　モ ノ テ カ ル ロ 雇は ス ヒ ノ
ー

っ
一

っ の 振舞を ノ 、「レ
ー

トす る方浸 て あ り　 f晶 Ill構造 の 特微 をII《り人 れ た 鰍 IIへ・
1
・
E「

630

T ／T（
＝ 08

T ／T（
＝ 06

T ／Tc ＝ 03

Flg 　11　 【emperatur し　d しpuld し IILc 　of 　the　spln

strutturc 　「or 　 a 　 63 × 63 × 71attlcし　 L しft、md 　 rlght

pan しls　ar （　 thc 　lrl　plane　and 　the 　out 　of 　pLan し

componLnt 〜　Tc 〜pe しt1、 e］、　　Here　Tt　且g　th し trantsl

Uon 　temperature 〔）t　a　bulk　fcrromdgnct

種帰叶原 Jtか あ ろ場f）の 斛
∫

机も直接 臼 っ こ とか て き6 　今

後 さ り な る ［
ハ イ 入 の 集積化か 進 み ，微 視的 モ ノ ル に 某 丿

い た ノ 、エレ ー
ノ r ノ の ニ ース か 増 え て い く C あ ろ 丿　 モ

／ 厂 カ ル ロ 雇か 材料 ku「　開発 の 強力な 武器に な ろ こ とを

明待 しんい
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