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は重なりはなく小さなギャップで隔たっている｡さらにCの2Sバンドは､Mの Sバンド

から0.3Rydほど下に位置している｡Mのdバンドは物質で大きく異なり､Mn3ZnCで

はZnの4Sバンドと重なっていて0.05Rydほどの垢をもっているが､Mn3GaCと

Mn3InCではCの2Sバンドより約0.1Ryd低エネルギー側に､Mn3SnCのではさら

に低エネルギー側に位置しており､それぞれエネルギー分散をほとんどもたない｡

これら一連の物質のエネルギー分散と状態密度を比較すると､M原子の違いはフェルミ

レベル付近のバンドの形にあまり影響を及ぼさないが､価電子数の違いからフェルミレベ

ルの位置を変化させ､フェルミ面の形を大きく変える｡実際､フェルミ面の計算から価電

子数が増えると電子面が大きくなりホール面が小さくなるという括黒を得た｡

さらに得られたバン ドを用いて､常磁性帯磁率をスピンのゆらぎの理論に基づいて計算

した｡この計算にはクーロン相互作用Uがパラメーターとして含まれている｡Uを変えて

計算するとMn3ZaCとMn3GaCではCurie-Ueiss刑に従う帯磁串が得られたが､

Mn3SnCではUが0.2Ryd付近でCurie-Veiss別からのずれを示した｡

Mn3GaCは低塩で強磁性になる物箕である｡この強磁性相での電子状腰もself-

consistentAPW法で計算した｡upスピンバンドとdovnスピンバンドの形は常乾性バンド

とほとんど変らず､とりわけMnの3dバンドがrigidbard的にスプリットしている｡フ

ェルミレベルのかかっているnon-bordingバンドのスピンによるスプリットは大きく､フ

エルミレベルから離れたバンドになるほどスプリットは小さくなっている｡バンドから求

めたMnの磁気モーメン トは1.4仏で､実族値の1.3Jhと良い対応が得られた｡

高圧下 におけるKDP及 び DKD Pの単結晶 X線 構造解 析

知野 豊 治

KHZPO.(KDP)は､T｡-123Kの水素結合型 車 誘電体 で あ り､水

素 を重水素で置換 す る とTcが約1.7倍 (223K)にもな る｡ KD Pに圧 力 を

かけてゆ くと17 kbarで襲誘電性 を消失 (Tc- OK).-す る｡重水素 置換 した

KD2P0.(DKDP)は､dTc/ dPも大 き く変化 し､24 kbarにおいて も

襲誘電性 の消失 は兄いだ されていない｡相転移額溝 に関 して ､Slaterが統

計理論 を発表 して以来 ､ トンネル効果 を含む水素 (重 水 素 )の秩序 ･無秩

序転移 で理解 され て来 たが､近年光散乱実験 の精度 向上 に伴 い､ トンネル

効果 は疑問祝 され始め､相転移は PO4双極子の秩序 ･無秩序相 転移 であ

る事が判 ったが ､相転移 における水素の役割 は未だ には っき りしない｡

松下 ･松原 の計算 によれば､水素結合 を有す る酸 素 一酸素問 のポテ ンシ

ャル は､臣鮭 の減 少 と伴 に 2短小か ら 1極小 に連続 的 に移行す るが､水素
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と重水素 とではその時の 0-0間臣鮭の臨界値 が異 な る｡ KDP, DKD

Pに圧力 をかけ､0-0臣鮭 を縮める と構造 の上 に変化 が あ らわれ ､間接

的だが水素 の この系 における役割 の理解 につなが るか も しれ ない｡

実験 は､Herrill-Bassett型 ダイヤモ ン ドアンビル セル を4軸型 自動 回

折計 に阻 み込 んで､KDPは54kbar､DKDPは64kbarまで行 なった｡

KDPでは25.6kbar, DKDPでは41.7kbarまで水 素結 合臣 鮭 は単調 に

縮 んだが､ P0.四面休 は縮 まなかった｡ ところが ､ これ らの圧 力 で P04

四面体の回転角や水素結合のxy面 に対す る角度 が不連 続 な変化 を示 し､さ

らに高圧側 では P0.が縮み始め､それ に伴 い水素結 合臣 鮭 が ､今 まで と

は逆 に増 加 し始めるな ど従来 見 られ なかった輯道 の異常 が見 られ た｡注 目

すべ き事 はKDPの25.6kbar､DKDPの41.7kbarにお け る水素結合臣

鮭が松下 ･松原 の計算 によ り示 された碇界値 に一致す る こ とで ある｡観測

された異常 は､水素の平衡位置が 2カ所 か ら 1カ所 に移行 した こ とで ､水

素結合や PO4内部の結合状態 に変化が生 じた結果 で あ る と思 われ る｡今

回の実数 の範 封内では水素位置の変化による対 称性 の変 化 は検 出で きなか

った｡

ダ イヤ モ ン ドの NV中心 の永 続的 ホールバ ーニ ング効果の研究

出水祐三

永続的ホールパー ニ ング (PHB)効 果 とは､ 不均一 な広 が りを もった吸収級

にスペ ク トル 幅の狭 い レーザ ー光 を照射す るこ とに よ り､ 均一 幅程度 のホールが

生成 され､ レーザー光 を除いた の ち も残 る現象の こ とで あ る. この ホール を観測

す るこ とに よ り不均 一 な広が りを克服す る超高分 解分光 が で きる｡ また､ 周波数

多重 メモ リな どへの応用 が期待 されて い る｡ 従来 PH B効果 を示 す もの としては

固体 マ トリックス中の色 素分子､ イオ ン結 晶中の色 中心 が知 られ て いたが､ 鼓近

ダ イヤ モ ン ドの色 中心 も PHB効 果 を示す ことが報告 され て いる｡ この中で窒素

原 子 と空孔 の 複合中心 で ある NV 中心 の ゼ ロフ ォノン線 は非 常に高 効率の PH B

効 果 を呈す る｡

今 回我 々は NV中心 の PH B効 果の メカニズム を解明す るため､ ゼ ロフォンオ
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