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固 体 LiHの 金 属 化 圧 の 計 斧 と状 怨 方 程 式

川 上 展 弘

固 体 Liflの 衝 撃 波 状 態 方 程 式 (Hugoniot)及 び 圧 力 下 に お け る 非 金 属 ～

金 属 転 移 の 転 移 圧 を 密 度 汎 関 数 法 に 基 づ い て 計 斧 を 行 う｡ 固 体 LiHは 常 圧

で 81(NaCl型 )捕 道 の 比 較 的 バ ン ド ･ギ ャ ップ の 小 さ な ( 4.99 8V )の 絶 縁

体 で あ り､ Karshの 衝 撃 波 実 験 に よ る と ～ 45 GPaで 相 転 移 を 示 さ な い｡ 常

圧 下 に お け る格 子 常 数 の 計 算 値 (rigid lattice) と 実 験 値 の 比 較 を Ta-

ble Iに 示 す｡ 零 点 振 動 の 効 果 が 無 視 で きな い が､ 計 持 場 は - 3‡小 さ な 値

を 与 え る｡

凝 集 エ ネ ル ギ ー を (分 赦 し た 原 子 の エ ネ ル ギ ー ) - (T=O Kの 固 体 の エ

ネ ル ギ ー ) と定 義 す る と､ 凝 集 エ ネ ル ギ ー の 計 算 値 は 431RJ/1018(実 験

値 ～ 463 RJ/暮01e) と な る｡

格 子 振 動 を Debye近 似 を して､ Hugoniotの 計 算 を 初 め て 行 っ たこ TLiDの

Hugoniotの 実 験 と の 比 較 を Fig.1に 示 す｡ 計 算 結 果 は､ ～ 10‡低 い 圧 力 を 与

え る が､ 傾 向 と し て は､ か な り合 っ て い る｡

金 属 転 移 圧 の 計 斧 は､ Beringer (P【=3.5 TPa. V【=0.34C)3/M le) 及
び ､ 寸aisnys a ZIuidzinas (PM=110 GPa,Vn=5.Oc)3/101e)が あ る が､

前 者 は bandclosing )echanisJIを fcc He と同 一 (Y-L)と 仮 定 し て い て ま

た､ 後 者 は 古 典 的 な Herzfeld理 論 を 用 い て 評 価 し て い る｡ そ こ で､ APY法

を 使 っ て､ 圧 力 下 に お け る電 子 状 愚 を 計 算 し､ 両 者 と 異 な る 結 果 を 得 た

(pH=226 GPa, Vn=3.35 C13/モole)｡ band gapの 圧 力 変 化 を Fig.2に 示 す｡

ま た､ 81(HaCl型 )構 造 ～ 82(CsCl型 )構 造 転 移 に つ い て も 議 論 し た い と思

う｡
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a(8】7(ILt a(OKT

6Ll" <.0666 4.0615

7L川 4_0657 4.0610

6LiD 4.0499 1.042～

7LiD 一.0477 1.0415

7いT 4.0401 1.… 0

Calc.trlqld 1.ltticeI 3_927

a ReE･15

b Extrapolated to T=OY.
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Fig.2

Y 系 高 温 超 伝 導 体 の 57F e M 6 s s b a u e r効 果

北 川 英 夫

OS Y/ち

Tcが 90K 級 の 酸 化 物 高 温 超 伝 導 体 YBa2Cu｡0,_∂ が 発 見 さ れ て 以 来ー

そ の 物 性 研 究 は 超 伝 導 の 発 現 鞍 梢 の 解 明 と も 関 連 し て 数 多 く 行 わ れ

て い る｡ 本 研 究 は､ 5TFeを ド - プ し た 較 化 物 高 温 超 伝 導 体 YBa2(Cu.

_XFex)307-占 の STFeメ ス パ ウ チ - 測 定 を 行 い､ Feの 存 在 状 態 及 び Fe

を プ ロ ー ブ と し て こ の 較 化 物 の 物 性 を 微 視 的 に 調 べ る こ と を 目 的 と

し て い る｡

試 料 は YBa･2(Cut_XFex)307_a ,X=0.018-0.15で あ り､ 結 晶 楕 道 や Tc

は す で に 調 べ ら れ て い てー 高 温 か ら 徐 冷 し た X=0.018,0.02で は 斜 方

晶､ そ れ 以 上 の Fe濃 度 で は 正 方 晶､ ま た 急 冷 試 料 で は 高 温 の 正 方 晶

で あ る｡ Tcは Fe濃 度 が 増 加 す る と 共 に 低 下 す る が､ ‡=0.01で も な お

超 伝 導 を 示 す｡ 急 冷 試 料 は 半 導 体 で あ り､ 超 伝 導 体 と 同 様 に 測 定 を

行 い 比 較 し た｡ 特 に､ ス ペ ク トル の 温 度 依 存 性 を 詳 細 に 調 べ た｡

超 伝 導 体 で あ る 全 て の 試 料 の 室 温 で の ス ペ ク トル はー 四 極 子 分 裂

が 2m皿/see.(D - 1成 分 )､ 1Ml/see.(D - 2 )､ 0.5-0.3M /See.

(D - 3 ) で あ る 3種 類 の ダ ブ レ ッ ト に 分 範 す る こ と が 出 来､ 少 な

く と も 3種 類 の Feが 存 在 して い る こ と が 分 か っ た｡ D - 3成 分 は 明

ら か に high-spinの Fe3◆で あ り､ 他 の 2種 類 の Feは 明 ら か に そ れ と は
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