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･Niは立方対称の金喝であるoこの金属の異方性エネルギーは次のよ うに

表わ される r,

fa- Kl(α 12a22 +α 22α 52 ← α52a 12) + K2 a 12a22a 52

ここで al,a2お よび α5 は磁化の結晶軸に対 しての方向余弦であ1･弓
の異方性常数 Klお よび K2は実録軌 二軍のようE.ニ与え られているO

-K1 - 8 × 105 ergs/C.C .

K2 ｣ 5･17 Y IO5 ergr/C.〔).I
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Niお よび Feの異方性 1--れ レギーは･結晶場 の影車を受けた伝導電子の

スピン軌鋤相互作用によるものと考え られているoS) ooK におけ る Niお

よび Feの異方性エネルギーの計車は BrL⊃Oks･4)Fletcher5)- び
Asdent9 and Delitalad)によってなされている1･､これ らの計軍では

Fermi 面 は band Hamiltonlan によって産め られ,rス ピン軌道一相互作用

にま らないとしている o そ して異方性エ ネjLJギーはスピン軌道棉互作用の 4

次の摂劫によって与え られるとして計算 をお こな っている0
7) 8)

しか し Ni お よび Fe の エれ レギーバ ン ドを諦ぺてみると綿返 したエネ

ル ギ-準位 17ミあ って,この取扱いに疑念 をもつ O

異方性エ ネルギーは band Hamiltonia･Ilにスピン軌道相互作用をとり入

れ ,.梯化の方向すなわち一スピン角遅劫範の量子化の方向を種々の方向にとっ

たときの結晶 エネルギーの差か ら算定 されるべきものであるO これ までの異

方性エネルギ-の計算では ,はたしてこのような嶺を鍵出しているのであろ

うかoこの点 について検討 しよう0
7)

ここでは山下 et aユ. の与えたエネル ギーバ ン ドをもとに し,ス ピン軌
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道相互作用を tigbt binding の近似で導入し,スピン角遅効零の優子化

の軸 を 〔100〕,〔110〕お よび 〔111⊃方向にとり,エ ネルギーの固有値 を

正 しく計算 し,それぞれの場合における Fermi準位 を決定 し,蘇晶 のエネ

ルギ-を計襲 し,異方性キ ネル ギーを計算す るとい うや り方 を試みる｡

ェネルギーバ ン ドの行列要素としては計算の便宜上山下 eta1.が

interpolation scheme'H にしたがって与えたものを射 ､る. スピン軌道

相互作用の係数は次のようにとるolO)

1 -I0･Dlと7占7298Ry･

(184rj｡㌃ 1)

｣ 1 -1
この値は Ni+ ィ ォンの ⊥ 555cm か ら算定 され る倍 670cm (0･0061lld

Ry.)よりず っと大きく,このため異方性エネjL'ギーの計酎 直は実掛値 にく

らぺ途方もな く大きな魔になって不覇合 を蕉ずるが,Brillouin zone の

中の点の固有値の計酎 ま計算時間の捕係か らあまり多 くおこな うことができ

ないので,異方性エネルギー (賠晶のエネルギ-の差)の計算値が結晶',71エ

ネルギーの精密 より大きくなるための配慮か らいまの場合 この ようにとって

お く｡

固有値は電子計算機を用い Jacob土の方法で 10桁 まで正しく計算 され る｡

算が お こなわれる｡ ス ピン角運動鷺の恵子化の軸が 〔100〕,〔1川〕お よび

〔111〕方向をとったとき,それぞれ異 った由有価 S_,もつ磯城は,第 1

Briユlouin zon､eの 1/去8の亀城 の 1梅を (abc日 a≧b≧C≧ 0)で表わ

すと 〔100〕では (ab｡1,tbac), (cab)の Si.臥 〔110].では (abc),

(acbl, (bcal, (a-bcl｡ (a-cb), tb-cal, (-b-acl, (-C,rab),

(-O-ba), (b-ac), tc-a_b), tc-balの 12個 , 〔111〕では (acbl,

(-C-ab). (b-ac), (aJoc), (a-cbl, (a-b-C1, (b-a-C1, (C-a-bl

の 8個になる｡

結晶エネル ギ-お よび異方性エネルギーの計算結果は次の ようであるo こ

の結晶のエネルギ-の計算の精韓は小数以下 4桁 までであるo
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Fermi準位 結晶エネルギーergS/i.C.異方性エネルギー

｢1°0〕

Ni

Rv .
-0,5880

[110] - 0･5864

〔111〕 -0･5866

- 1.12975XIo15

- 1.12926×1815

- 1.12975×1015

0,2×109

4.9×109

0
この計算の過程 を検討 してみると,それぞれの場合で Brillouin zone

の中の電子のつまっている場所に幾分の相異があることが認め られ る｡ すな

わち磁化の方向による Fermi面の変形がおこっている｡

つぎに Fermi面は磁化の方向によらないとした場合,すなわち band

Hamiltonian によっ.て定められ ,ス ピン軌道相互作用によらないとした場

合と , Fermi面が磁化の方向によるとした場合 ,すなわちス ピン軌道相互

作用によるとした場合で ,結晶のエネル ギ-およびその差の計算値にどの程

度差異が生 じて来 るか を検討してみ ようO

磁化の方向に よる Fermユ面の変形 を考慮すると,これを考麗しない場合

にくらぺ結晶のエネル ギ二は少 し低 く出るo磁化の方向が 〔100〕,〔110コ,

お よび 〔111〕方向の場合 ,この原軌 こよる恕晶のエネルギーの下 りは次の

ようになる｡

T､:I 〔100〕 - 05日 09 ergs/C.C.

〔11G〕 - 116×109 ergs/(｡J.C..

Llllコ - 0.6×1日9 ergs/C.C.

もっともこ.の うち 〔100〕お よび 〔111〕に対箪する登場 結晶 のエれ レギ-

の糖度以下の壕で,このエネルギ-の下 りを示 しているものではな く,

Fer工凸土面の変形に よる寄与の 目安を与えているにす ぎない｡

したが.って無品のエネルギーの差は次のようにその原軌 こよって分けられ

る｡
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固有値の差
Fermi

面の変形
合 計

〔10Dj,r_11｡fjの差 6.0×109 -1.5×109 47×109 ergS/O.C.

〔111コ,〔110]の芽 6.､DX109 -1.1XIO9 4.9XM 9 e,gs/i.C.

[1003,〔111コの差 (o_'8×108日 -2.きり 081 (0.台xl09)er節;/ち.C､

一番下の ( )で囲まれた数値は計算の精度以下の竃であるので,事実上

(7とお くべきであるが ,上に述べた寄与がごくわずかなお ら存在す ることを

示すためにつけ加えておいたo

Lたが っていまの場合 ,異方性エネルギーにはスピン軌道相互作用による

固有値の変化 によ'る寄 与のほかに轟 化の方向による Fermi 面の変形にもと

づいた寄与があ-U,これは前の寄与 と同 じ程琵(I)大きさをもっていることが

わか るO

スピン軌道相互作用の係数 を小さくと'った場合 (実験値 と同じ程度 の異方

性エネル ギーの値が得 られるような場合)に桜化の方向による F･･3rni 面の

変形にもとづいた寄与がどのよ うにな るかを考察 しよう｡

ス ピン軌道相互作用 を摂 功として取扱 った場合 , 固有値の変化によノる寄与

が これまでの論文で計畢 された 4次の鮮勤に対応するもOL)であるOつぎに

Fermi面の変形にもとずいた寄与の大きさの程度 (摂劫の次数)をあた っ

てみる｡ Brillouin a｡neの中の固有値には二願 にスピン軌道相互作用の

二次の横軸の寄与があ り,これにより Fermi面の変形が生 じる｡この変化

の度合は拝顔 の二次の程度で,また,これに よる結晶のエ ネルギ-の変化も

これと同 じ程密になるo Lたが って Fer.rili面の変形による寄与は横軸の 4

次の程度にな り,固有値の変化による寄与と同じ程度 (同 じ次数)の寄与 を

与えると考えられ る｡

これ故輿方牲エネ′)i/ギーの計算には,ス ピン軌,J劫相互作鞘による軸有値の

変化 にもとづいた寄与のほかに′.磁化の方向に 上る Fermi 面の変形にもと

づいた̀寄与 をつけ加えなければならないo
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