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19. Cu2Sb型遷移金属化合物の電子状態と磁性

長 南 徹

Cu2Sb型 遷 移 金 属 化 合 物 は tetragonalの 結 晶 構 造 を 持 ち (Space Group

D 7.h)､ unit cellに は 4 つ の 金 属 イ オ ン (I,2.3.4) と 2 つ の 陰 イ オ

ン が 含 ま れ て い る ｡ 金 属 イ オ ン lお よ び 2の siteと3お よ び 4の siteは 対 称

性 が 異 な る た め に H(1)-site､ M(2)-siteと 区′別さ れ る ｡ こ の 金 属イ オ ン

siteを Cr,Mn.Fe,Cuが ､ 陰 イ オ ン siteを As.Sbが 占 め る こ と に よ り さ ま ざ

ま な 磁 気 配 列 を 示 す こ と が 知 ら れ て い る ｡ ま た ､ こ れ ら の 物 貫 の Neel点

以 下 で の 磁 気 モ ー メ ン トの 大 き さ は M(1)-siteと 托(2)-siteで 一 般 に 異 な

り ､ ど ち ら の siteの 値 も 局 在 イ オ ン と 考 え た 場 合 期 待 さ れ る 値 よ り も か

な り 小 さ い ｡ こ の よ う に ､ こ れ ら の 物 賞 の 磁 性 は 局 在 モ デ ル で は 説 明 で

き ず ､ 運 歴 電 子 の 立 場 に 立 つ 必 要 が あ る ｡ し た が っ て そ の 電 子 状 態 を 調

べ る こ と が 議 論 の 出 発 点 と な ろ う ｡

本 研 究 で は ､ self-consistentAPl一法 に よ り ､ Cr2As.CrHnAs.Mn2As.Mn2

Sbの 4 物 貫 に つ い て ､ そ の 常 磁 性 層 で の 電 子 帯 構 造 (エ ネ ル ギ ー 分 散 ､

状 態 密 度 ､ フ ェ ル ミ 面 ) を 計 算 し ､ さ ら に 各 siteで の 電 子 軌 道 が ど の よ

う な 結 合 に よ り バ ン ドを 形 成 し て い る か を 示 す 物 理 量 bond'orderを 計 算

し て そ の 電 子 状 憩 壷 よ り 詳 し く 調 べ た ｡ そ の 結 果 ､ い ず れ の 物 井 の 伝 導

帯 に つ い て も H(1)-d軌 道 と M(2)-d軌 道 が 非 常 に よ く 混 じ っ た バ ン ド嶋0.

3Ryd程 度 の 混 成 バ ン ドを 形 成 し て い る こ と が わ か っ た ｡ そ し て そ の バ ン

ド は 大 き く 3つ の 講 域 に わ け る こ と が で き る ｡ 低 エ ネ ル ギ ー 側 と 高 エ ネ

ル ギ ー 側 は お も に M(1)-d軌 道 と 陰 イ オ ン p軌 道 と の 結 合 ､ 反 結 合 バ ン ド､

ま た フ ェ ル ミ レ ベ ル に･か か っ た 中 間 の 領 域 は ､ 陰 イ オ ン と の 結 合 に 関 与

し な い M(1)-dと ､ M(2)-d軌 連 か ら な る 非 結 合 バ ン ドで あ る と 理 解 で き る｡

ま た フ ェ ル ミ レ ベ ル で の 状 低 密 度 の 大 き さ は H(2)-siteの 方 が 大 き く な

っ て お り ､ こ れ は 4 物 貝 の 磁 気 モ ー メ ン トの 債 が M(2)-siteの 方 が 大 き

い こ と と consistentで あ る ｡ フ ェ ル ミ 面 は C軸 方 向 に 柱 状 で ､ 電 子 状 愚

の 2次 元 性 を 反 映 し て い る と い え る ｡
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