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るようである｡そのような領域では,圧力は数 10Mbarに達 してお り,このような高圧

下での- リウムの存在状態 に我々は興味を持っ｡

本研究では,r-OKでの高密度固体 (立方構造 )- リウムについて,基底状態エネル

ギーを計算 し,そして状態方程式を求めた.結晶の全エネルギーETは, (我々は静止

した格子 を考えたので ), MadelungエネルギーEMと,電子系のエネルギーEとの和で

与えられるoこの電子系の熱力学ポテンシァル よ‖ま,

9-Beg-ヲ′vl(9)Eo Jもld}･573(p,p･9甘 )

(㌢1は電子-イオン相互作用ポテンシァル )

で与えられる｡C2は,電子-イオン相互作用仇 が}倍 された系のexactな-電子 Green

関数で,我々はこれ をHlおよび電子一電子相互作用H2で摂動展開し,Bを摂動の4次

まで計算 した｡しかるのち,エネルギ一別ま

lim (32+pN)-E
T)0

で与えられるo sc,fcc,bccについて計算 を行 った結果,高密度では bccが最も低いエ

ネルギーを持つことがわかった｡次に圧力を
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により求め,p-V表を作成 した｡その結果は数 Mbar以上で有用であると思われる.

また,摂動の 4次項は,金属水素の理論で重要な役割 をはたすが,本研究においても

大きな寄与 を持った項であることを, 3次までとの比較 において示す｡

si<111> 再構成面の電子状態 とその光学的性質

長 谷 伊 知 郎

-き閲によって生 じた Si(111)面は,室温付近で, 2×1の superlatticeを持っ こ

とが LEEDによって観測 されてお り, このためにバ ン ド･ギャップ中にできる Surface
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statebandは, 2つに splitしているものと考えられている｡これに対する実験的検証と

しては, Chiarottiet.al.による光吸収スペクトルとRoweet.alによるELSの実験が良

く知 られてお り, ともに2つのsurfaceband間の遷移によるものとみ られる,単一のピ

ークを見出 している｡ところでこの 2×1構造に対 しては,covalentmodel,ionicmodel

の2つの modelが提唱されているのであるが,これらの modelの何れか一方を支持する

決定的な証拠は未だ見つかっていない｡一方,この covalentmodelに対 しては,Tosatti

andScloniによって tightbindingmethodを用いたバ ン ド計算がなされてお り,その鮭

合状態密度 (∫.D.0.S.)をChiarottiet.a1.の結果 と比較 している｡彼 らの得たJ.D.0.S.

には, 2次元バ ンド特有の log発散のピークが2つ生 じているのであるが,同じような

方法で ionicmodelに対する J.D.0.S.を計算 してやると,やはり2つの log発散のピ

ークが生 じる事がわかる｡そこでスペク トルの形をより詳しく調べるために,遷移マ ト

リクスのk依存性 と偏光依存性 を考慮 して,スペク トルを計算 し,更にcoulomb相互作

用のスペクトルに及ぼす影響を調べた｡その結果, ionicmodelに対 しては,光の po-

1arizationの方向によって log発散のピークが 1つ又は 2つ消えること, covalentmodel

には,そのような顕著な polarizationeffectが生じない事,更に,coulomb相互作用は,

このような polarizationeffectの存在には,影響 を存ぼさないが,個々のスペクトルには

かなり強い影響 を及ぼす事がわかった｡そして最後に ELSのスペクトルを光吸収 スペク

トルの計算に用いた誘電関数を使って計算 した｡

NiS2の強磁性と反強磁性構造

福 田 尚 央

NiS2は TNが約 40Kの反強磁性体で 30K(-Tc)以下では弱い強磁性 を示す｡中性

子回折,メスバウア効果の測定によれば Tc<T<TNでは,パイライ ト構造のNiイオン

(S-1)のつくる面心立方格子での 1stkindと呼ばれる反強磁性構造で non-collinearな

構造 を持つと考えられ,T<Tcでは,弱い強磁性に加えて 1,stkindと2ndkindのmixed

structureでやは りnon-collinearな構造 をもつものと考えられている｡圧力を加えた り,
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