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と磁気的相互作用
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層状物質 TiS2は､IT-Cd暮2型構造を持ち層間に様々な原子を取込むことが出来る｡

こうしてできた層間化合物 MxTiS2くM:ゲス ト原子)は Mの種類､濃度 x により母体
にはない様々な物性を示す｡ 特に Mが 3d遷移金属の場合には多彩な磁性を示し､M

の種類及び溝度の速いにより強磁性､反強磁性､スピングラス転移等が械測されている｡

Mの d電子がよく局在 しており､かつ xが小さいときには RKKY相互作用が主要

な屯気的相互作用になると考えられるが､母休の現実的な電子帯構造に基づいた RKKY

相互作用の評価は､今までになされていない｡

講演では

(1)母休 TiS2の実際の電子帯横道及び波動関数を用いて計算 した､層間化合物 MxTiS2

における RKKY相互作用

(2)層状物質の電子帯横道を求める計算方法の改良の試み

について報告する.

RKKY相互作用の具体的計算は､以下に与えるモデル及び仮定に基づいて行なった｡

(I) S-d交換相互作用は J8(r-A) S(r)･S(A)のように空間について 8-関数

的である

(2) M イオンは母休の電子帯構造を変化させず､単に母体に電子を供給 して Ferni

レベルを変化させるだけである (Ri島id-BandModel)

(3)母休の電子帯横道は APU法によって求めたものを用い､同時に求 まる波動関数に

よって S-d交換相互作用の行列要素を評価する

実際の数値計算はインターカラン トの渦度 x が小さい場合､x-i/3で Mが +2価の

場合及び x=1/4で +2価､+3価の場合について行なった｡ 得 られた RKKY相互作用

は強磁性的､反強磁性的な相互作用が繰返 し振動する距離依存性を示す｡ x=1/3,1/41
のとき相互作用は l/Rnで比較的緩やかに減衰 し､xが小さいときはより急激に減衰す

ることが確かめられた｡ また､S-d交換相互作用の行列要素の k(Bloch状態の波

敬 )依存性を考渡 した場合としない場合の両方について RKKY相互作用を求め､その

比較を行なった｡ その結果相互作用に対する行列要素の k依存性の効果は大きく､

それを考慮するのとしないのとでは相互作用の振動の様子が大きく違ってくることが明

らかにされた｡

層状物質遷移金属ダイカルコゲナイ ドのように広い居間部分を持つ物質に対しては

通常の APV 法によるバン ド計算がはたしてどれだけ有効であるのか不明な点も多い｡

上のように電子帯構造に基づいた計算を行なうにあたっては､その点を明らかにする必

要がある｡ そこで 1トTjSeZに対して通常の APV法でのバン ド計算と､それを改良

するため居間紳分に EmptySphere という仮想的原子を置いた計算を行ない､結果を比

較検討した｡
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