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論文内容の要旨

以下本文記載

本論文では，現在最も信頼性の高い第一原理電子状態計算法の一つであるフルポテンシャル線形化補強平面波

(FLAPW) 法を用いて，強相関系である f電子系および層状酸化物の電子構造と電場勾配の理論的な研究を行なっ

た。局所密度近似を用いた FIAPW法による計算で，従来は定量的な計算が困難であった電場勾配が定量的に扱え，

実験と良い一致を示すことが示された。電場勾配の計算と実験との比較により，強相関系における物性のより深い理

解のためにー電子近似の電子状態計算による電場勾配の計算方法を確立することが重要であることが示された。本論

文の構成は以下に示す通りである o

第 1 章は諸言であり，研究の背景と従来の電場勾配の計算の問題点について述べた。

第 2 章では，計算の基礎となる密度汎関数法と局所密度近似および， FLAPW 法と電場勾配の計算方法の説明と，

電場勾配の κ 点サンプリンク、、数依存性について記されている。

第 3 章では， Laln3 と高圧相 Celn3 に対して計算を行なった。理論計算による電場勾配は実験と良い一致を示した。

Laおよび Ce の 41電子は In 位置の電場勾配には大きく寄与しないことから，高圧相 Celn3 では電場勾配の大きな変

化は観測されないと結論された。

第 4 章では，立方晶ラーベス相化合物の計算を行なった。電場勾配の理論値は， LaA12 と CeRu2 では実験値とよい

一致を示した。 YC02 と CeCo2 では，両者の定性的には違いを説明できたが， CeC02 の計算値は実験値との定量的な

不一致が残った。この原因は κ 点サンプリング数だけでは説明できないことが示された。

第 5 章では，層状酸化物の Sr 2 Ru04 と La2Cu04 に対して計算を適用した。理論計算による電場勾配は Sr2Ru04

については 2 種類の O 位置については，実験と良い一致を示したが， Ru 位置については問題が残った。 La2Cu04 で

は， La および 2 種類の O 位置では良く実験と一致しているが， Cu 位置では大きさが実験の半分程度となった。こ

の不一致は実験がホールドープした試料を用いていることが原因であることが示された。

第 6 章では， UCoAl に対して計算を行なった。理論計算による電場勾配は Co 位置と Al 位置とも実験と良い一致

を示し， とくに実験で観測される二種類の Co 位置の大きく異なる電場勾配の起源を説明できることが示された。

第 7 章で本研究の結果をまとめた。
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論文審査の結果の要旨

本論文は，現在最も信頼性の高い第一原理電子状態計算法の一つであるフルポテンシヤル線形化補強平面波
(FLAPW) 法を用いて，強相関係である f 電子系および層状酸化物の電子構造と電場勾配の予言・解明に関する理
論的な研究を行なったものである o その結果，局所密度近似を用いた FLAPW 法による計算で，従来は定量的な計
算が困難であった電場勾配が定量的に予言で、き， しかも，実験と良い一致を示すことが示されたo 電場勾配の理論計
算と実験との比較により，強相関電子系における物性のより深い理解のためにー電子近似の電子状態計算による電場
勾配の計算方法を確立することが重要であることが示されたo また， FLAPW 法による電場勾配の計算では電場j
配の k点サンプリング数依存t性に注意を払う必要が指摘され， Laln3 と高圧相 Celn3 に対して，理論計算による電場
勾配は実験と良い一致がえられている o 立方晶ラーベス相化合物である凶1 2 と畑山について，電場勾配の理j4ム
値は比， 実験値とよ Lいい、、トいト-一一一す-一-一-

計算による電場勾配は叩u041にこついて lはま 2 種類の O 位配ついては，実験と良い一致を示したが， Ru 惜に一
いては問題が残つたιo LわωCαω1

さが実験の半分程度となつたo この不一致は実験がホールドープした試料を用いていることが原因であることが示さ
れたo さらに U叫に対して計算を行ない，理論計算による電場勾配は Co 位置と A1 位置とも実験と良い一一を
示し， とくに実験で、観測される二種類の Co 位置の大きく異なる電場勾配の起源を説明で‘きることが示されたn
このように，本論文は，経験的パラメータ(実験データ)を一切もちいないで，原子番号だけを入力パラメータと
して'現実物質の電子状態を第一原理から計算し，核磁気共鳴法により測定される電場勾配やフェミル面の電子構造
を定量的に予言・解明したものであるo よって博士(理学)の学位論文として価値のあるものと認める。
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