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標題：平成 25 年度 後期客員所員講演会 

日時：2013 年 10 月 17 日(木) 午前 10 時 30 分～午前 11 時 55 分 

場所：物性研究所本館 6 階 大講義室（A632）   

要旨： 

平成 25 年度後期客員所員の講演会を開催しますので、奮ってご参加ください。 

新任の客員の先生方におきましては、所内はもちろん所外を含め広くかつ活発な共同研究を展開されることを期待し、

自己紹介及び物性研究所での研究目標等をご説明いただきます。 

 

10:30－10:40 所長挨拶（瀧川 仁：物性研所長） 

 

10:40－11:05 澤  博（名古屋大学）  

 ｢放射光 X 線を用いた軌道自由度の構造物性研究」 

 

11:05－11:30 木須 孝幸（大阪大学）  

 ｢レーザー光電子分光による分子性導体研究の新しい展開」 

 

11:30－11:55 Gøran NILSEN (Institute Laue Langevin)  

 ｢Neutron Scattering on Cu2+ Kagome Minerals」 

 

 

  

物性研究所談話会 
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標題：放射光Ｘ線回折を用いた精密解析による構造物性研究 

日時：2013 年 12 月 26 日(木) 午後 4 時～午後 5 時 

場所：物性研究所本館 6 階 大講義室（A632）   

講師：澤 博 

所属：名古屋大学大学院工学研究科 

要旨： 

 単結晶のほとんどすべての性質は、二つの測定可能な物理量の間の関係を表す比例「定数」として定義される。この「定

数」は、密度などの等方的な性質に対してはスカラー、分極や磁化などの異方的な性質はベクトルまたはテンソルとして

あらわされる。結晶学的な方向はこのテンソルの異なる成分間の関係として記述されるが、測定可能な関係はノイマンの

原理によって規定される。ノイマンの原理とは“結晶の物性が示す対称性は結晶の点群の対称性よりも低くはなりえない”

ということである。すなわち、結晶の巨視的な物理的性質はその結晶の持つ点群対称性を全て持っているだけではなく、

一般にはさらに別の対称性が加わる可能性があるということになる。従って、どのような物性を扱う場合においても、ま

ず結晶の対称性を見極めることが必要となり、結晶構造解析は結晶の持つ対称性を決定するための最も直接的な手法である。 

 我々は、SPring-8 の放射光単結晶 X 線回折を用いて電荷密度を精密に議論できる測定手法と解析手法を開発し、結晶

中の軌道電子を直接決定する方法を模索している。回折実験の制約として Bragg の法則による打ち切りの影響があり、逆

フーリエ変換で実空間の電子密度を完全に再構成することは原理的にできない。そこで、通常の構造解析においても最小

二乗法によるモデル精密化を行う。結晶場における原子の軌道電子分布の精密な解析には、少なくともその原子の置かれ

た site symmetry に支配されるパラメータを精密化する必要がある。すなわち、構成原子の電子状態をテンソルとして取

り扱うことに相当する。Topoogical 解析では原子散乱因子を、結晶場に影響されない球状の core 部分と、球面調和関数

で多極子展開した価電子に分けて記述する。従って、お互いに相関が強い多くのパラメータが発生する複雑なモデルとな

り、最小二乗法によって精密化するためには精度の高い多くの回折データが必要となる。 

 一方、逆フーリエ変換に代わる手法として相関の高いパラメータを必要としない MEM (Maximum Entropy Method) 

が電荷密度解析の分野でも広く使われている。回折強度の測定精度と分解能によってその推定方法は明らかに影響を受ける。 

 本講演では、これらの原理的な困難を抑えて結晶中の軌道をどのように観測するかと、強相関物質系である遷移金属酸

化物、分子性結晶などの典型的な物質による精密解析で見えてきた軌道の物理について述べる。 

 

【講師紹介】 

 澤先生は、これまで銅酸化物高温超伝導体の構造同定を始め、分子性結晶、低次元磁性酸化物、強相関物質など極めて

多岐にわたる物質の物性と電子状態を明らかにする X 線回折を用いた構造物性研究を先導してこられました。特に、極め

て有力な放射光 X 線による構造解析を主な手段として、最近では、元素内包フラーレン、新しい白色 LED を目指した新

蛍光体などの機能解明に携われるなど、常に新しい分野での構造物性科学を開拓されておられます。 
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標題：電子論的アプローチによる永久磁石材料創成 

日時：2014 年 1 月 9 日(木) 午後 4 時～午後 5 時 

場所：物性研究所本館 6 階 大講義室（A632)   

講師：赤井 久純 

所属：東京大学物性研究所 

要旨： 

永久磁石特性の発現は複合的な現象であり、そのすべてを電子論的に扱うことは困難である。電子論が寄与できるのは、

基底状態および有限温度における強磁性特性とその組成・構造依存性である。これには磁化や磁気転移温度、磁気異方性、

磁性イオン間の有効相互作用等が含まれる。たとえこれらが議論できたとしても、永久磁石特性の発現の議論にはまだま

だ隔たりがある。バルク単結晶は決して永久磁石にならないからである。しかし、とりあえず永久磁石のための磁性材料

開発として重要な要素となる。第一原理電子状態計算が重要な手法となるが、現在の主要な永久磁石材料が希土類強磁性

体であることから、永久磁石の議論のための十分に確立された第一原理電子状態計算の手法があるとは言えない。さらに

構造依存性を調べるためには超大規模な計算を考えなければならない。これらを念頭に、計算手法の開発と永久磁石の電

子論の現状について紹介したい。 

 

【講師紹介】 

 赤井先生は電子状態計算、特に KKR 法を駆使し、様々な金属•合金や半導体、金属間化合物の物性を研究されてきまし

た。2013 年 5 月に計算物質科学研究センター特任教授として物性研に着任され、永久磁石特性の発現の機構の解明と希

土類を含まない磁石の開発に取り組んでおられます。 

 

  


