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14.高密度固体水素における格子変形と方向秩序の協力転移

高 森 靖 博

最近 ､高圧 下で の固 体 水素 の研 究が さか んに行 われ ている｡

Xap らは､X緑 回折 で nomalhydrogen の構 造 解 析 を 300Kで約 0･3

Hbar までお こな った ｡ それ に よる と nomalhydrogenは hcp構造 の まま

で あっ たが ､圧 力 の増 加 に伴 い結 晶軸の比 C/aの 値 は idealhcp構 造 での

値 √甘門か ら 2-3 % 減少 して縮 む ｡
この格子 変形の 機構 は ､分子 が球 対称 で 自由 に回 転 してい る と仮定 す る と

解 釈が 困難で あ り､分 子 の 回転状態 の変 化 を伴 う協 力的な もの で あ る と考 え

る と理 解 で きる｡

高圧 下 での 固 体 水素 の 回転状 態の 変化 (圧力誘 超 転移 )は ､England ら

( Pa3構造 ) 及び Aviram ら (idealhcp構 造 ) によ って研究 され たが､

これ らの計算 は いずれ も格子 変 形 を考慮 していな い ｡も し､梅子 変 形 と分子

の 回転状態の 変化 の協 力現 象 を考 慮 する と ､転移 は これ までの計算結 果 よ り

さ らに低 い圧 力で 起 こ る と期待 され る｡

今 回の計 算 で は ､二 体 の分 子間 力 を用 いて rigid lattice を仮定 して分

子 の方 向 秩序 と椅 子変 形 の協 力 転移 のモ デ ルを考 え た ｡オ ル ソ分子 とパ ラ分

子 はラ ンダム に配 置 して い る と仮定 して ､分子琴 近 似 で このモ デ ルを取 り扱

った｡

C軸 方 向へ の歪 みの パ ラ メ ータ ー γ を

γ こ くC/a)/(C/a)ideal

とす る と計算 で得 られ た椅 子歪 み は γ-1= 0.01- 0.03で ､歪の 大 き.さ

は実験 とよ く合 っ てい るが ､実験 と異な り結晶 は C軸方 向 に伸び る ｡ また､

転移圧 Pcは 実験 よ り高 か った ｡

発表 で は､我 々の計 芹結 果 と実験 結果 との相異 点 と同位体効果 につ いて報

告 す る ｡
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