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結果､有限温度Tでの結合両千野肢分布のフーリエ成分 声r(G)(G は逆格子ベクトル)が下式の

ように求まった｡

声r(G)…声o(G)･exp卜D(G,T))
D(G,T);tl(G)･Bl(T)･t2(G)･BZ(T)

通常のイオンコアによる電子密度分布の場合は温度因子が
exp(-f 81(T,,となるので､この結

黒はf Bl(T,-,tl(G)･81(T,･tZ(G)･82(T,と置き換えたことに相当している｡イオンコアによ

る場合は温度依存性は自己相関のみで決 まり､隣接のイオンとどう相関をもって運動するかによらな

い｡ところが結合電子の場合はそもそも隣接するイオンの間にかなり局在するためにその2つのイオ

ンがとう相関をもって運動するかに依存することになる｡実叔的には､Ⅹ線で葬制反射と呼ばれる反

射について精密に測ることで､それに対応するフーリエ成分の温度依存性を知ることができる｡本研

究で得られたSl(222)反射に対する常温以上での結合電子に対するDebye-Waller因子の計弁償は

コアに対する値のおよそ88%である｡過去の実験とは､誤差の範囲内で一致してるといえる｡

さらに上述の計井を利用 して､適当な仮定のもとで､イオン配置の関数としての括合電子密度を､

イオンコアの中心座標 とともに動く部分からの寄与と隣横イオン間の中心座標とともに動く部分から

の寄与に分けてみた｡

現在､高エネ研放射光施設を用いての､Sl(222)についての従来より高い精度での実験を計画して

いる｡
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●その他､1.fcc希薄合金における転位の運動のシミュレーション(Ref.転位のダイナミクスと塑

性,鈴木平,裳華房), 2.LDAに基づ くThomas-Ferml近似の拡張 (物性研究1990-12月号に投

棉).3.表面間力が有限のレンジをもつときのCrack形状,4.非線形弾性体-のGrlfflth理論の

適用､などについて研究した｡特に1,2については時間がなく､ひとりでやれそうでないのでもし興

味を持たれた方があれはぜひ連絡ください｡

12.Cu2Sb型遷移金属化合物 MnAIGe,MnGaGeの電子状態と磁性

是 成 貴 弘

Cu3Sb型遷移金属化合物は unitcellにこ種の金属イオンsite【H(1)､H(2)site]と一種の

陰イオンsiteを持つ｡この結晶構造に属す物質にはMn2As､HnBSb､Cr3As.Fe2As､また

CrMnAs､FeHnAs等がある｡これらの化合物の興味ある点の一つは金属イオンsiteを占める

原子が変わることで多彩な故気配列を示す事であり､Momentの大きさはM(1)siteに

比べて H(2)siteがかなり大きい｡我々の研究室ではこれまでにこれらの化合物の也性

を議論する出発点として電子帯構造の計算を行ってきた｡

今回､これらと同 じ結晶構造を持つ MnAIGeと MnGaGeの電子帯捕道を

SelトConsistentAPW法により計算 し､Mn2Sb等との比較を行なった｡

これらは M(2)/siteを非槌性イオンである Alあるいは Gaで置換されているため磁性を

担う原子は H(1)siteの Mnのみで､HodentはすべてC軸方向を向く強故性体である｡
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非故性状憩に対するバンド計算の結果､Mn-3d状憩は Al(Ga)-4pGe-4pとよく温

成しバンド幅は約 0.3Ryd.で遍歴性を特徴付けていることが分かった｡

Mn-3dと Al(Ga)-4p､Ge-4p･の混成バンドは大きく三つの錦城に分けることができ､

低エネルギー側から

(1)80NDINGBAND (2)NON-80NDINGBAND (3)ANTト80NDINGBAND

という描健になっており､フェルミエネルギーは (2)の鏡域にある｡

Mn2Sb等においては く2)の錦城は N(I)siteの Hn-dと H(2)siteの Mn-dがよく

混成しているという結果が得られているのに対して MnAIGeや NnGaGeにおいてはこの

額域で Hn-3dバンドは H(2)siteの AlくGa)とあまり混成していないことから面内に

バンドを形成しておりより強い二次元性があることが分かった｡これはC軸方向のエネル

ギー分散が顕著に小さいことによるもので､フェルミ面の形もこれを示唆している｡

一方また (1)や (3)の績域では､Hn-3dと Al(Ga)-4p､Ge-4pのよく混成した領域で

ある｡

強磁性状息に対する計鼻の結果から得られた Momentは MnAIGe､HnGaGeでそれぞれ

1.81JJt)､2.22JLJ)であり実験で飽和磁化の測定から得られている 1.69JLt5､1.66〟Bと

オーダー的にはよい対応が見られる｡また見積もった電子比熱係数は それぞれ 8.57

(AJ/屯01･K2)､2.83(qJ/mol.K2)である｡

13.NiAs型構造の高圧下での安定性

坂 本 和 生

N iAs型 (B8)捕道をとる化合物は､ 常温常圧下 においてお よそ 50種

類ほ ど知 られている｡ 構成元素の一方 (M)は遷移金属 で､ 他方 (X)は Ⅴ屑

(P. As. Sb等 )もしくはⅥ屈 (S. Se. Te等 )の元素である｡ その結

晶構造の基本格子は六万品であ り､ -｣単位格子中に二分子 を含 む｡ そ こでは､ 金

属原子Mが単純六方格子 をとり､ 非金属原子 Xが桐密六方格子 を とる｡ M原子は､

x原子のつ くる8両体格子問位置にあ り､ 一方 X原子はM原字のつ くる三角短 に

よって四 まれている｡

この川道では､ 椛成 される元素の械郡に よって､ 六方晶の軸比 C/aが大 き

く変わ り､ その値は 1. 2か ら2. 0程度までお よぶ｡ 一方､ 同 じ六方晶で もウ

ルツ鉱型 (84)捕道の場合､ C/aの値は構成元素の種類が変化 しても 3%程

度 しか変わ らない｡ これは､ N iA s型構造ではM原子 とX原子 との層状構造 と

なっているために､ 原子の托類によるイオン半径や磁気的性質の追いが敏感 に軸

比 C/aに反映されることによるもの と考え られる｡ このような性質 をもつ N i

As型捕道の高圧下での安定性 を知ることは､ 物質の弼道 と圧力の関係を試論す

る上で必要である｡ 一方､ 節-原班に･1基づ く計罪では､ Ⅲ -V化合物の高圧相に
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