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23. 2H型 TaS2遷移金属層間化合物の電子状態と磁性

冨 嶋 茂 樹

遷移金属ダイカルコケナイ ドは､遷移金属の作 る三角格子をカルコゲ ン庶子の三角格

子が上下か らはさんでできたサ ンドイッチを積み重ね た層状物斑であち.その広い居間

には､種 々の原子や分子を侵入 させ る (イ ンタ ーカ レー トす る)ことが可能で､母体 と

は異なる物性や機能をもついわゆる層間化合物が合成 され得 る｡特に､侵入原子が 3d

遷移金属の場合の層間化合物は多様な税性 を示 し大変興味漂 い.

2托型 TaS, に h をインターカレー トした 触 り .Ta§, は実験的に詳 しく研究 されて

おり次の様な故性が明 らかにされている .･

(1)Tc～80Kの強良性体である｡

(2)モ ーメン トの値は 仙Ta.S8あたり 3.9-4.2 JL8である｡

(3)Ta 原子上 にもす くなか らぬモーメン トが誘起 されている｡

(4)スピン波の分散は C一軸方向に非常 に大 きく､ C一両内では小さい｡

従来は､h の 3d電子は局在 していて (局在モデル )､Hnか ら供給 され た電子は母体

の伝導帯 をその分散を変 えることな く占め る (リジッ ドバ ン ドモデル )と考 えられてお

り､RKKY相互作用が主要な斑気的相互作用であるとみなされてきた｡しか し､最近行

われ た RKKY相互作用の評価によれば､ C一面内の相互作用に比較 して C一軸方向の相互

作用は 1桁小 さ く､RKXY相互作用では実験事実 (4)を説明で きないことが明 らかにさ

れてお り､局在モデルとリジッ ドバ ン ドモデルの見直 しが迫 られている｡

本修士論文では､遍歴電子の立場か ら Nn./｡TaSlの磁性を理解す ることを目的 とし

てこの物胃の電子帯構造を計芳 しth 原子のイ ンターカ レーションによ り母体の電子

帯構造が どのよ うに変化するか また Mn原子と母体 とがどのように結合するのかを明 ら

かにした｡電子帯構造の計算方法は､自己無権着 LAPY法で､非畝性 状愚並びに強乾性

状態の 2つの場合 について計算を行 った｡得 られた主な結果は以下の通 りである｡

lH 非縫性状患 :

(1)h の 3Aバ ン ド巾は､約 2eVで非常に狭 いとは言えない｡

(2)h の 3d状息は Sの p状態 とはあ まり混成 しないが Taの dz2状愚 とは強 く

混成し､母体のフェルミ レベ ル近傍の電子帯構造を著 しく変 える.

この結果､局在モデルとリジッ ドバ ン ドモデルの仮定は妥 当でないことが明か となっ

た｡また､h 原子の上下にある Ta原子の dz2 軌道 (C一軸方向にのぴ た軌道 )と

Hnの 3d軌道が強 く混成 していることか ら､Ta原子の dz2軌道を媒介 とした C-軸方

向の 伽 原子間の強い相互作用が期待で きることも明かとなった.

日日 強縫性状思 :

(1)スピン分梅は､ほとんど Hnの 3d バン ドのみにおこる｡

(2)hTa｡S9 あたりのモーメン トは､4.35 JLBである｡

(3)マ ッフィンテ ィン坪内のモー メン トは､h で～3.6 PE,､Taで～0.05 JLB､

Sで～ 0.01 ′JBである｡

これ らの結果 は実験結果 とほぼよい一致を示す｡

以上の結果により､Ihり｡TaS2の乾性は Xnの 3d電子を運歴電子とみなす立場で理解で

きることが明か となった｡今後の重要な謀唐は､遺歴電子の立場で h./.TaS2のスピ

ン波励起 を計昇す ることである｡
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