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Mn3MC(M-Zn,Ga,IA,Sn)の電子状態と屯性
永井秀康

Mn｡MC(M=Zn,Ga,IA,Sn)はベロアスカイト型の磁性体である.これ
らには､構造相転移をともなった様々な磁気秩序があり､Mn3ZnCとMn3GaCの常

も性帯私事はCurie-Ueiss則に従うが､Mn3IaCとMn3SnCはCurie-Veiss別からの

ずれを示す｡そこで､これらの物巽の屯性の解明を目的として､常磁性における電子状態

をSelf-consistentAPW法で計算した｡
エネルギー分散と状態密度を計算した括黒によれば､Mnの3d軌道とCの2p軌漣で

作られるバンドは3つの部分からなっている｡それらは低エネルギー側から順に､Mnの

3d軌道とCの2p軌道の混成バンド(bondingバンド)､ほとんどMnの3d軌進から

なる幅の広いバンド(non-bondingバンド)､Mnの3d軌道とCの2p軌道の混成バン

ド(anti-bondingバンド)である｡フェルミレベルはnon-bondingバンドのほぼ中央にき

ている｡またMのSバンドはbondingバンドの低エネルギー側にありtMn3ZnC,

Mn3GaC,Mn3InCではboldingバンドとわずかに重なっているが､Mn3SnCで
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は重なりはなく小さなギャップで隔たっている｡さらにCの2Sバンドは､Mの Sバンド

から0.3Rydほど下に位置している｡Mのdバンドは物質で大きく異なり､Mn3ZnCで

はZnの4Sバンドと重なっていて0.05Rydほどの垢をもっているが､Mn3GaCと

Mn3InCではCの2Sバンドより約0.1Ryd低エネルギー側に､Mn3SnCのではさら

に低エネルギー側に位置しており､それぞれエネルギー分散をほとんどもたない｡

これら一連の物質のエネルギー分散と状態密度を比較すると､M原子の違いはフェルミ

レベル付近のバンドの形にあまり影響を及ぼさないが､価電子数の違いからフェルミレベ

ルの位置を変化させ､フェルミ面の形を大きく変える｡実際､フェルミ面の計算から価電

子数が増えると電子面が大きくなりホール面が小さくなるという括黒を得た｡

さらに得られたバンドを用いて､常磁性帯磁率をスピンのゆらぎの理論に基づいて計算

した｡この計算にはクーロン相互作用Uがパラメーターとして含まれている｡Uを変えて

計算するとMn3ZaCとMn3GaCではCurie-Ueiss刑に従う帯磁串が得られたが､

Mn3SnCではUが0.2Ryd付近でCurie-Veiss別からのずれを示した｡

Mn3GaCは低塩で強磁性になる物箕である｡この強磁性相での電子状腰もself-

consistentAPW法で計算した｡upスピンバンドとdovnスピンバンドの形は常乾性バンド

とほとんど変らず､とりわけMnの3dバンドがrigidbard的にスプリットしている｡フ

ェルミレベルのかかっているnon-bordingバンドのスピンによるスプリットは大きく､フ

エルミレベルから離れたバンドになるほどスプリットは小さくなっている｡バンドから求

めたMnの磁気モーメントは1.4仏で､実族値の1.3Jhと良い対応が得られた｡

高圧下 におけるKDP及び DKDPの単結晶 X線構造解析

知野 豊治

KHZPO.(KDP)は､T｡-123Kの水素結合型車誘電体であ り､水

素 を重水素で置換するとTcが約1.7倍 (223K)にもなる｡ KDPに圧力 を

かけてゆくと17 kbarで襲誘電性 を消失 (Tc- OK).-する｡重水素置換 した

KD2P0.(DKDP)は､dTc/ dPも大きく変化 し､24 kbarにおいても

襲誘電性の消失は兄いだされていない｡相転移額溝 に関 して､Slaterが統

計理論 を発表 して以来､ トンネル効果 を含む水素 (重水素 )の秩序 ･無秩

序転移で理解 されて来たが､近年光散乱実験の精度 向上に伴い､ トンネル

効果は疑問祝され始め､相転移はPO4双極子の秩序 ･無秩序相転移であ

る事が判 ったが､相転移における水素の役割は未だにはっきりしない｡

松下 ･松原の計算によれば､水素結合 を有する酸素 一酸素問のポテンシ

ャルは､臣鮭の減少 と伴 に2短小から1極小に連続的に移行するが､水素
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