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修論発表時は3)4)の実験結果につき発表するつもりである｡

3. NMR及 び M6ssbauer効果によるFe-Ni-Cマルテンサイ ト

中の炭素原子位直の研究

伊 藤 伸 器

Fe-C合金は侵入型合金であり,炭東庶子は格子間庶子位置に侵入する｡ 高温では､

fcc横道で常磁性体である安定固溶体のFe-C (オーステナイ ト相 ;γ相)が,低温へ急冷

されればーマルテンサイ ト変鹿によって炭素が過飽和に固再 したbct横道で強磁性体のマルテ

ンサイ ト (αt相)が得られる｡ γ相中では,炭素庶子は八面体格子間位置 (0位置)を占め

られているが,変慮直後にどの位置を占有するのかは未だ明らかにされていない｡

我々の研究室では､Fe-C合金の研究からαl相中で炭素原子は四面体格子開位置 (T位

置)と0位置,2種難の格子間庶子位置を占めることを以剛 こ軸告した｡ しかしながら,

Fe-C2元合金ではマルテンサイ ト変腰閲姶温度 (Ms点)が室温より高いので､変膚直後

のマルテンサイト (freshnlartenSite)を親甜しているとは言えない｡そこで,本研究では

第 3元素としてかiを添加することによりMs点を室温以下に下げ､低温でfresh皿artenSite

を作 り､57Fe､SlNi, 13C-NMRにより､各構成元素の内部磁場分布を測定 した｡また､

第 3元素による環境効果を調べるために､Fe-Mn,Fe-Ni2元合金についても内部

磁場分布の濃度依存性を測定した｡

その結果､Fe-Mn2元合金において､Mn濃度の変化か ら57Fe内部磁葛分布は､単

純に最近接格子位置に置換するMn庶子数で説明することができるが,SSMn内部滋葛分布

は､Mn濃度の増加につれて､純鉄中の55Mn内部磁場の僧に対して大小の成分にサテライ

トが存在し､57Feとは異なる｡このことから,Fe中ではMn庶子は砧気モーメントを持t

ち､Mn原子数が増すとMn-Mnペア,すなわちMn-di瓜erやtriJIerは反強砧性的に蘇合

すると考えられる｡一方､Fe-Ni2元合金では､Ni漉度の増加につれて､57Feスペ

ク トルはブロー ドになり,高周波数側にシフ トし､環境効果が直接に現れるのではなくFe

の磁気モーメントが大きくなる｡それに比べて､61Ni内部磁場分布にはサテライ トが故雅

に現れ､Fe-Ni合金中でのNi原子の接舞いはFe庶子とは異なることが判った.また.
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Fe-Ni-Cマルテンサイト中の57Fe内部磁場分布から,炭素庶子の影響は､純鉄中の

57Fe内部磁場の億に対し､主に小さい成分に2つ､大きい成分に1つ現れ,Fe-Cマル

テンサイトの測定と賀似した結果を与えた｡さらに､13C-NJIR測定から,13C内部磁場分布

には, 1つのピークと3つのサテライ トが存在することが明かとなり,それらは､格子間原

子位置に寝入した炭素原子とNi庶子に影響を受けた成分であると考えられる｡

4.W(100)再構成表面の計算機実験

大 辻 清 太

W(100)清浄裏面は室温付近より低温で再構成を起こし､ヽ々×JfR450構造へと転捗

する｡また､この再構成は､水素の吸着量によって変化する｡吸着量が増加すると､く11)
方向にWが変位するヽ々 ×ヽ 々R450構造から､(10)方向にWが変位する＼乃×ヽ R々450構
造､次いで､非整合相､sTREEAK相､そして理想表面と同じlXl相へと変化する｡

このW(100)水素吸着再構成表面系に対して､表面W原子の変位モデルと､吸着水

素原子の格子ガスモデルを組合せたものに基づいて､現象論的なハミノ.レトニアンを設

定した｡水素原子数についてのグランドカノニカルアンサンブルにおける計算機実験

を行ない､ 乃ヽ ×､βR450構造での､(ll)相から(10)相になる転移について､温度と

被覆度(水素の吸着量)による変化を詳しく調べた｡
このとき､状億紬において､吸着水素の自由度については先に和を取り､その結果

得られる表面W原子の変位間の実効相互作用を､初めに仮定した相互作用に組入れた｡

また､転移点近傍の挙動を詳しく見る為に､Ferrenberg-Swendsenの方法1)を使って､
化学ポテンシャルの変化についての被覆度の分布関数変化を計算した0

その結果､ある一丁点の化学ポテンシャルについての被覆度の分布関数をモンテカル

ロステップを増やして精密に求めれば､転移点近傍の化学ポテンシャルに対する､被覆

度の分布関数の連続的な変化が得られることがわかった｡その分布関数を使って､転

移点付近の被覆度の変化や､そのサイズ依存性について解析した｡

ある臨界温度以下では､(ll)相とく10)相が共存する二相共存の領域がある｡この
領域の境界は､今までの方法では､計算の精度の問題やヒステリシスの為に､明確に

決定することが田難であったが､これが可能になった｡

この臨界温度より上では､く11)相からく10)相に連続的に変化する領域になる｡こ
の相方向変化の移り変る点は､臨界点直上では明確に定める事が出来る｡しかし高温

では､計算に使った有限系の小ささの為に､小さなドメインが発生してしまい､定め

ることが出来なかった｡

1)A.M･Ferrenberg,R･lI･SwendsenPhys･Rev･Lett･吐 く1988)2635
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