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7.LAPW 法によるCsCl構造のLaAgおよびCeAgのバンド計算

藤 原 博 之

Ce化合物をはじめf電子を持つ系では､通常の金属と違うさまざまな特性が報告され

ている｡その一つに､電子比熱係数γが非常に大きくなるということがあげられる｡この

γにより求めた電子の有効質量は､自由電子の買量のlO2-103倍になるような物質も知ら

れている｡

今回､我々は希土規と銀の合金であるCeAgと､また､比較のために自由原子の状態

で4f電子をもたないLaAgについてバンド計辞を試みた｡.一般に希土輔と銀の合金は

室温でCsCl構造をとることが知られている｡しかし､低温(約15K)で両者とも構造相

転移をおこし､立方晶から対称性の低い正方晶になる｡また､CeAgはさらに低温(5.5

K)で強磁性転移をおこす｡本研究ではノ､求めたバン ド構造と実験との対応を調べた｡

計算はLAPW法をもちい､局所密度近似のもとで行なった｡ポテンシャルはマフィン

ティン近似を用いた｡まず､LaAgのバンド捕道を求めた｡この結果は､すでに発表さ

れているものとほぼ同じ結果であるが､我々は4fレベルまで考慮に入れた結果､r点で

二重縮退しているdバンドがフェルミレベルよりも高くなった｡これは､リジッ ト･バン

ドの近似においては､LaAgトXInxの構造相転移温度のⅩ依存性を良く説明する｡つ

ぎにCeAgのバンドを求めた｡この結果､r点でdバンドはfバンドの上にきてしまい

ceAgl_XI nxの相転移を説明できない｡よって､この系では､1電子ポ≠ンシャルで

近似できない､f電子と伝導電子の相互作用が重要な役割を果しているものと思われる｡
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1. SbSIの相転移に関する研究

2. AIAs上のNiAl単結晶薄膜のMBE成長

3. CdTe-ZnTe混晶系の物性

4. 蛋白質の構造要素β αβの特徴

-アミノ酸側鎖の排除体積の効果について-

5. 部分ペプチ ド鎖の二次構造形成能と蛋白質の折 りたたみ反応
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