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Cu-3dorbitals･TheexcessholespolarizethesplnSystemthrough thiseffect,
therebyinteractingamongthemselvesthrough thispolarization.Bindingen-

ergybetweentwoholesiscalculatedfrom thegroundstateenergyofsome

Anitesizesystems･Theinteractionisattractiveinsomeparameterregion
where2holesmakeasingletpair.

ll.遷移金属と軽い原子 との合金の電子状態と磁性

山 崎 亨

新 しい永久磁石の素材であるNd2Fe14Bにおいて,ホウ素は強磁性を安定化するのにある役

割を果たしていると考えられるが,完全に解明されているとはいえない｡そして,B,C,Nな

どの軽い元素が鉄の強磁性に及ぼす影響も,いまのところでは, 1ケの不純物原子の場合にの

み報告されている｡そこで,それ らの原子を有限濃度含んだ置換型合金 を考え,KKR-CPA

-1JSDによ り電子構造 を第一原理から計算 し,それらの元素の合金効果を調べた｡

12.A TemperatureShiftMethod in CanonicalMoleculart)ynamics

大 塚 博 己

Weproposeamethodforobtainingtheaveragevaluesofphysicalquan-

tities'attemperaturesdifferentfrom theassumedvaluefrom asimulation

calculationoftileCanStanttemperaturemoleculardynamics(MD)witlla

fixedtemperatllre.ThemethodisdevelopedonthebasisofNos6'scanonical■
MD･Thepresentmethodisnumericallytestedinasimulationona13-atom
Lennard-Jonescluster.

- 126-


