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N iAs川 造が柑1時 されている｡ また､ 地球 内部物質が この弼道 を と り得 る可 能

性 も示唆されている｡ したがって高圧下 での N iA s型榊遥周辺の研究 は固体物

性､.地球科学 などの観点か ら極めて重要 であ る と考 え られる｡

本研究 では､ 常圧 で軸比 C/ aの きわめて大 きいT iS (1. 95)､ きわ

めて小さい N iTe (1. 35)の二つ の物 質 を試料 として と りあげ た｡ 実験 は､

ダイヤモ ン ド･ア ンビル ･セルを使 った X線 回折実験及び､ 2000トンプ レス

を使 った8面体加圧方式 に■よる電気抵抗 測定 に よった｡

X線回折実験 よ り､ T iSは 41GPa

まで､ N iTeは 69GPaまでの圧力 範囲 Z･oo

で構造相転 移がお こ らないことが明か となっ

た｡ C/aの値 はいずれの物質 もほぼ常 圧で 空 1.75
U

の値のままであった｡ (図参･n･a) この市 か ら･･冨
(ェ l.丁

軸比の値が常圧 で極端 に大 きな物質･ お よび ･i

小 さな物質 では､ 加 圧 にともなう軸比の変化 ' .a,

が小 さいこ とがわか った｡ T iSでは 25G

Paにて電 気抵抗の激減が観測 され たが､ こ

の圧力近辺 では X線 回折 パター ンに何 ら異常

が見 られなかった｡ この ことか ら構造変 化を

伴わない電 子転移であ る可能性が大 きい｡
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14.水素吸着W(100)再構成表面の一次転移

坂 本 一 之

理想表面として 1×1構造をもつ W(100)清浄表面は室温以下で (約 230∬)で再

構成を起 こし､､β ×JER45o構造へと転移する｡また､この再構成は水素の吸着主に
より変化することが知 られている｡ 低被覆皮の領域では､清浄表面で (ll)方向に W

が変位する＼作 × vCR45o構造だが､水素が吸着す ることにより (10)方向に W が変

位する1β × JER45o構造になる｡

水素吸着 W(100)再構成表面の計井械実験は､これまで低被覆度での相図を調べる

のが主な目的であったが､その様な計算を しているうちに一定の温度の下で化学 ポテ

ンシャルを変化 させると､被覆皮に 'とび'のようなものが見え､これを一次転移 と想

定 した｡

今回の計算械実験の目的は､この転移について Fisher等 【1】が紹介 した有限系の

スケー リング則を用いて､この転移を詳 しく調べることにあったoFisher等は､一次

転移の 'とび'が有限系では '丸め'られ､自由エネルギーの二階微分の最大値は発散せ

ずに､系のサイズを Lとしたとき､それは LJ に比例することをイジング模型を用い

て主張 した｡ しか し､W についての計算結果が Fisher等が想定 した結果 とは異なっ

たため､より簡単な二次元イジング模型で も解析を行ない､W(100)再構成表面のとき
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と比較した｡その結果､二次元イジング模型の場合でも有限温度ではモンテカルロ･ス

テップが少ないとき､自由エネルギーの二階微分の最大値が LJに比例 しないという結

果を得た｡ しか し､そのときに二次元イジング模型では 'とび'を外挿することができ

たので､この方法を用いて､W(100)再構成表面の 'とび'の範囲を外挿することに し

た｡ また､W(100)表面 と同 じ様に再構成表面をもつ Mo(100)表面で も W と同様の

結果が糊待されるが､Mo(100)再構成表面の構造は非常に複雑なため､今回は W(100)

再捕成表面の計算機実験のみを行なった｡

今臥 計昇機実験をするにあたっては､Ferrenberg等 【2】によって紹介された､あ

るパラメータでの一回の計算で転移点近傍の熱力学的情報が得 られるというモンテカ

ルロ法を用いた｡
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15.Ge02の圧力誘起非晶質化
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近年､H20.Si02をは じめ とするい くつかの物 質 において､ 『圧力誘起非 晶

質化現象』 と呼 ばれ る新 しい非 晶質化過程 が兄 いだ された｡ この現象 は､ ｢溶

融解 き非晶質化｣と も表現 され､ 地球科学 的 には もちろん､ 構造 相転移の観点

か らは物理的に も非常 に興味深 い現象 であ る｡

ガ ラスに代表 され るよ うに､ 通常 われわれの目にふれ る ｢非晶質｣は､ 何 れ

も溶融状態か ら急 冷 す ることによって生成 され､ 結 果 と して出発物質 よ りも密

度 が低い疎 な構造 を取 る｡ ところが､ 圧力誘起非 晶質化 において は､ 出発物 質

よ りも密度 が高 い ｢非晶質｣が､ しか も従来考え られ なか ったよ うな低温 にお

いて形成 され る と考 え られ､ 従来の ｢非晶質｣税 に修正 を迫 るよ うな現象 で あ

るといえる｡

H20(Jcelh )が 77X.～lGPaで非晶質化す ることを兄 いだ した Nishima ら

は､ その非 晶質相 について密度 測定 ･熱測定 をお こない､ この相転移 は固相 に

おけ る一種 の溶融現 象であ り､ その転移点 はJcelh相_の meltingcurveの外挿

線上 にある ､ と推論 した ●1｡ また このほか に も､ 最近 にな って多 くの物 質 につ

いて圧力誘起非 晶質 化が観測 され､ 様 々な測定方法 が取 られて い るが､ 非 晶質

転移 の メカニズム自体 につ いて系統的 に言及 した報告 は少 ない｡

そ こで本実験 の主 な目的 を､ 非晶質 の生成領域 の決定 と Mishinaの仮説 の検

証 のふたっ と し､ この現 象 の機構解明を進 め ることに した｡ 試料 には､ 既 に報

告 されている Si02 の圧 力誘起非晶質化･2に注 目 して､ そのアナ ロジー と して
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