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 負の高スピン偏極材料として期待される Fe4N 薄膜について高輝度放射光を利用した内殻吸収磁気円
二色性（XMCD）分光スペクトルの高精度測定を行い、Fe L23吸収端、N K吸収端の吸収スペクトル、XMCD
スペクトルのスペクトル形状解析を行なった。この結果、Fe 3d-N 2pの軌道間混成により面心サイトの Fe 3d
軌道が結合性軌道と反結合性軌道に分裂していることを捉えた。さらには Fe4N薄膜のN K吸収端のXMCD
スペクトルの実験結果では大きな負のXMCDが観測されたが, 第一原理計算で良く再現された。 
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１．目的 

 Fe4N、Co4N、Co3FeNは、第一原理計算により大きな負のスピン分極が予言されており 1-3)，これまでに，

分子線エピタキシー（MBE）法により、SrTiO3 (001)基板上へのエピタキシャル成長に成功した 4-6)。また， 
Fe4N と Co4N の磁気モーメントの大きさを，内殻吸収磁気円二色性（XMCD）測定によって評価した（ナ
ノネット支援課題 2010A3877, 2010B3876, 2011A3872）7,8)。一方，Co3FeNについては，バルクおよび薄膜試
料の作製例がほとんど無く，基本的な磁気物性の評価が進んでいない。本研究では Fe4Nの X線吸収スペ
クトル(XAS)の詳細な測定を行い，形状とXMCDの符号について、理論計算結果との比較を行った。 
 
２．方法 

 MBE法により、LaAlO3(001)または SrTiO3(001)基板上にAu(3 nm)/Fe4N(10 nm)をエピタキシャル
成長し、全電子収量法によるXMCD測定を行った。XMCD測定は、試料の面直方向に±3 Tの磁
場を印加し、飽和磁化状態で行った。第一原理計算で求めた Fe4Nのスピン毎の状態密度をもとに、
XASおよびXMCDスペクトルを計算した。 
 
３．結果及び考察 

 Fe4N薄膜の Fe L2,3吸収端のXASスペクトルでは，メインピークの約 2eV高エネルギー側に肩構造が観測
されている。このピーク分裂構造は，計算でも良く再現されることがわかった。これは，Fe 3d-N 2pの軌道
間混成により面心サイトの Fe 3d軌道が結合性軌道と反結合性軌道に分裂したことに起因する。また Fe4N
薄膜の Fe L2,3吸収端のXMCDスペクトルは軌道磁気モーメントの影響で，L2に対する L3のXMCD強度が
大きくなった。さらには Fe4N薄膜のN K吸収端のXMCDスペクトルの実験結果では大きな負のXMCDが
観測されたが, 第一原理計算で良く再現された。 
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