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19. 金属水素へのHe原子の溶解性の理論的研究

牧 野 至 洋

巨 大 惑 星 の 内 部 の モ デ ル を 考 え る う え で 重 要 な 動 き を す る 超 高

圧 下 (数 hbar-数 百 Mbar)で の 金 属 水 素 へ の He原 子 の 溶 解 性 を 第

一 原 理 か ら計 算 し た 結 果 を 報 告 す る ｡ こ の 計 算 に あ た っ て 我 々 は､

平 面 波 バ ン ド計 算 法 に よ り 系 の 全 エ ネ ル ギ ー を 求 め た ｡ こ の 方 法

で は ､非 常 に 多 くの 平 面 波 を 必 要 と す る か 我 々 は 短 波 長 の 平 面 波

を 取 込 ん た 基 底 関 数 を 用 い る こ と に よ り 比 較 的 少 数 の 平 面 波 に よ

り非 常 に 精 度 良 く計 算 で き た ｡ こ の 計 算 法 の 定 式 化 と そ の 有 効 性

が 非 常 に 大 き い こ と ､ お よ び H-He系 へ の 応 用 ､ 我 々 の 得 た 計 算 結

果 と 過 去 の 計 算 結 果 と の 比 較 に つ い て 報 告 す る ｡
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1.fcc-fctマルテンサイ ト変態における変態エンブリオの透過電

子顕微鏡像コントラス トの計算

2.Fe-Ni合金の高圧下における磁化測定

3.三角格子反強磁性体 csFeBr3の熟的磁気的性質

4.ステップのあるW (001)表面再構成の計算機実験

5.高温超伝導体 YBa2Cu307_∂のCu置換による研究

6.Ib型のダイヤモンドのカラーセンターにおける光励起現象
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