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1. プロファイル･アナリシス法による強誘電体の構造解析

- BaTi03とPbZro.9Tio.103-

伊 藤 弘

§1. はじめに

強誘電体の物性に関する研究は広く行なわれているが,その物理的性質の理解の基礎となる

結晶内の構成原子や,イオンの動きについての詳 しい研究はあまり行なわれていない｡

§2･BaTiO3

代表的な強誘電体であるチタン酸バ リウム(BaTiO3)についてもそれは例外ではなく･特

に低温相の精密な構造解析は,ほとんど行なわれておらず,OoKに近づくと,どのような原

子間距離に落ちつくかもわかっていない｡その理由としては,低温での高精度実験のやりにく

さ,双晶構造の存在,それに,Evansらによって報告された,X線構造解析の場合の原子パ

ラメーターの相関などが障害となるためである｡我々は,これらの困難さを解決するため,X

線回折と中性子線回折を併用し,各測定法の長所を生かす方法をとり,プロファイルアナリシ

ス法を用いて,熱撹乱の少なくなった状態の4.2Kで構造解析を行なった｡また,比較のため,

77Kでも解析 を行なった｡その結果によると,格子の歪みは数十K以下では殆んど変化が止
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まり,温度降下に伴い,酸素原子がTi原子の方-,やや近づいて来る傾向が認められた｡図

1にはBaTi03の格子定数の温度依存性,図2には77Kと4･2KのTi-08面体の歪みを

示 してある｡

§3･ PbZ･r｡9Ti｡103

PbTi03とPbZr03の混晶系のうちの菱面体相は,2つの相から成るが,低温相 (室温 )

の持っ超格子構造は酸素原子の動きと関係 しているため,長い間X線回折では両者の構造的な

差はわからなかった｡1969年に中性子線回折法で,低温相の超格子構造が見出されたが,覗

在までに2つの異なるモデルが報告されており,パラメーターの相関の問題も残されていた｡

我々はこの物質に対しても,Ⅹ線回折と中性子線回折を併用したプロファイルアナリシス法を

適用した｡その結果,酸素8面体の動きに関しては,Glazerらの結果を支持する値が得られ,

パラメーターの相関はかなり減少し,構造の精度を向上させる事ができた｡

§4. まとめ

以上の様に,BaTiO3(低温相 )とPbZro.9Tio.103(室温相 )の構造を解明･精密化す

る事ができた｡また,その過程を通じで,X線回折と中性子線回折を併用したプロファイルア

ナリシス法の有効性を確かめる事ができた｡
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