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23.層間化合物 AgxTiS2の電子帯構造
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遷持金属ダイカルコケナイトTjS=･.は三角晴子を作る Ti桶とこれを..ヒ下からはさむ S
屑からなるサンドイッチが輔弼した層状化tT物である｡そのサンドイッチ問には他の原子

を押入 (インターカレー ト)することができ､その結果できたいわゆるl胃聞化命絢 yl::Tis
I,(M:挿入原子 )は母体にはない様々な物性を示す｡特に､M=3d遷移金属の場合は実験的

に最も精力的に研究されていて､Mの稚輔や膿度xの適いにより､変化に富んだRii気的､
電気的､光学的他群が的測されている｡一方､裡論的には稚々の研究室で､M,TiS=(M=li,

Cr,Mn,Fc,Co,Nil,x=l/3,1)の鴇7一帯捕道が APIk:はを用いて系統的に計拝され､そのi･.ti!JiH

原子の通いによる拘1'F_の遅いが統一的に坤解されると同時に､M原子と馴本との寺･t*if-Tの様

子も明らかにされた｡

遷柁金1,'謁以外では､.Etgの嘱r汀=ヒ伶拘 ALq･･TiS二が実斬l'tt)!.:詳しく研究されており､遷羊.a
金塙の凧剛 ヒ(-?柵とはまたF,7:.なった;,･欠のような卿鴫ある音,J潤 か得られている :
a)x=O.42までしか R̂を挿入できない｡

t))ステージ1(x=1/'3)とステージ2 (x=1/6)の2つのステージ捕造/をとる｡

C)Agの原子配列は掛n7.で撫秩序であるが､約 30日 以下では C一両Ijrc･JJaXJT.1の
超格子構造をとり､ステージ1梢遇の喝合にはさら',=低温で3次元秩序を示す｡こ

の実験結果は Agと母体との結合が比軒的弱いことを示す｡
本研究では､上記の Ag,･TiSこの特出的な物性を!.g_郎することを目的として､ステージ
1の Ag､.7..TiS=:についてその電子滞捕道を l.APttJ法で計辞した｡Ag屑の C-軸方向Ll)捕.Fi4

偶遇に関しては､祁械屑と 州C捕僻の二つの喝台について計辞を行なった｡両fFll削荷造に
対して得られた電子帯捕道の共通な特臓としては､以下の2点を挙げることかできる:

l)Tト3d状態と S-.lp状態の混成は母体のそれと比べてかなり小さい｡

2)Ag-4d状態はフ,T_ルミレベル E,･以下に幅の広いバンドを形成し､S-3p状態とはよ
く混成しているか Ti-:id状態とはあまり混成しない｡

以 l二の結果から､まず第-に､LfL体では Ti-3d状態と S-3p状舷の強い胤戊.りt有性紹
介)によるエネルギー利得が火であったが 八g､rTjS:ではその利鞘がiLl.11少していること

か推測される｡節二に､Ag-4d状倍と S-3p状膳との柑心ま大きいが､そのiJLJ叔バンドは

ほほすべてか EfJ･).下にあって電子にtriイ守されているため A8-4d状態とS-3p状憩との混
鴫よるエネルギー利得は小さく､Agと粒体との結台はtjt:)いと考られる｡電子謂捕道の計
夢から得られたこれらの定性的結論は前述の Agl･FTiS,･iの特技紬勺な捕る報いと強く関連
していると思われる｡

弟綾に､AB横屑と ABC積層の丙捕造に対して令エネルキーの計欝を行なったi.1言果､人相主
脚持道がェネルギー的に安定であるという紙論が得られた｡I:a:お､X線梢造月別11･から得ら
れている Agの積層捕道はAB甥である｡
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