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14.W(100)表面水素吸着系の再構成の

計算機実験

原 雅 美

W(100)表面は室温付近より低温で表面再構成を起こし,√テ×√すR450構造-転移す

る｡ また水素吸着によってこの再構成も変化し,水素の吸着量に応 じて<11> 方向の変位の

√テ×√FR450構造から<10>方向の変位の√訂×ノすR450構造,続いて非整合相

STREAK相, 1×1相-と変化していく｡

我々はこのW(100)表面水素吸収系に対して, 表面W原子の変位モデルと,吸着水素の拍

子ガスモデルを組み合わせて水素の粒子数保存と非保存の両方に対するモンテカルロ計算機実

験を行ない,水素の低被覆率の場合についての解析を行なった｡

これらの解析の結果,再構成の転移温度以下で水素間の間接相互作用によって水素凝縮の一

次転移が起こることがわかった｡この-次転移の臨界温度と再構成の転移温度の間では,変位

の<11>方向から<10>方向-の転移は,かなり急ではあるが,なめらかに起こることがわ

かった｡また赤外線吸収スペクトルによる水素のシンメトリックモー ドの被覆度依存性の結果

との対応や,非整合相に対する結果を得た｡

15.核スピンと結合した基底一重項系の磁性

- 励起 2重項磁性イオンと励起3重項磁性イオンが共存する場合-

福 山 裕

基底1重項磁性体dhcpIPraseodymiumは,交換相互作用が弱いために電子スピン系のみで

は絶対零度まで秩序化せず,核スピンとの結合を考慮して初めて低温において秩序化を示す

[Mura01｡

dhcp構造は,単位胞に対称性の異なる2種類の site(hexagonalsiteとcubicsite)を

持っている｡ これらの各 siteにおいてPr3+ィォンは,それぞれ第 1励起状態が2重項 (d-イ

オン)と,3重項 (トイオン)の基底 1重項磁性イオンとなっている｡ これまでの解析では
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