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論文内容の要旨

Fe-B 化合物及び Fe doped ß ・rhombohedral B の物性、特にその磁気的性質はまだ明らかではなく、それらの物

性を再検討する目的で、 FeB、 Fe2B、 fefra-Fe3B の 57Fe メスパウア一分光測定を行った。また、 Fe doped ß-B は

X線回折と 57Fe メスパウア一分光測定を併用する事によって行った。メスパウア一分光測定は 300 K から 4.5 K の

間で、行なった。得られた超微細パラメー夕、アイソマーシフトと超微細磁場を理解する為に、 FeB、 Fe2B、 Fedoped 

ﾟ -B のモデルクラスターを用いた第一原理スピン分極 DV-Xα分子軌道計算を行った。この結果、以下のような事が

判った。 (1) FeB の 6K におけるメスパウアースペクトルは、 13.1 T の超微細磁場を持つ磁気分裂一成分で解析

できる。 (11) Fe2B のメスパウアースベクトルは、電気 4極子相互作用と磁気相互作用が混合して存在することに

よって説明される事が判った。 (III) fefra-Fe3B は三成分のスペクトルの重畳したモデ、ルよりも 4成分のスペクトル

の重畳したモデ、ルで、スペクトル解析するほうが、 χ2 値は減少した。 (III) 2 at. %Fe と 98 at.%B の混合粉末をアー

ク溶融する事によって得られた試料は、 FeB と Fedoped ß ・B 相を含むことが X線回折測定から確認された。 (IV)

Fe doped ß-B のスベクトルは三成分の二重線によって分解でき γo 成分は Al サイトの Fe 原子に由来し、一方 γ1

と γ2 は Dサイトから由来すると解釈される。 (V) 磁気転移点は 1 1.8 K である事が 57Fe メスパウアーサーマルス

キャン法によって明らかになった。 (VI) そして温度降下とともに磁気分裂成分の分裂幅は大きくなり、 4.5 K にお

いて得られる磁気分裂幅の値は FeB の値よりも大きい。また、クラスター計算から、次の様な事が明らかになった。

(四) FeB、 Fe2B、 Fe (Al) ß ・B と Fe (D) ß ・B の原子核位置における電子密度は、実験結果から得られるアイソ

マーシフト値の傾向と一致し、特に Al サイトでの電荷密度は D サイトのそれよりも大きい。(VIJ[)計算された Fe

原子あたりの磁気モーメントの値は D サイトの Fe 原子の方が Al サイトの Fe 原子の値よりも大きい。したがって、

γo は Al サイトの Fe 原子に由来し、一方で γ1 と γ2 は D サイトの Fe 原子に由来する事が考えられる。
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論文審査の結果の要旨

本論文は、 Fe-B 化合物及び Fedoped ß ・rhombohedral B の物性を明らかにする目的で、 FeB、 Fe2B、'tetra-Fe3B

の 57Fe メスパウア一分光測定を行い、得られた成果をまとめたものである。特に、 Fe doped ß ・B については X線

回折と 57Fe メスパウア一分光測定を併用する事によって行っている。メスバウアー分光測定は 300 K から 4.5 K の

間で行い、得られた超微細構造パラメー夕、アイソマーシフトと超微細磁場を理解する為に、 FeB、 Fe2B、 Fedoped 

ﾟ -B のモデルクラスターを用いた第一原理スピン分極 DV-Xα 分子軌道計算から電子状態を明らかにし、その電子状

態から得られた各化合物のメスパウアー・パラメータの詳細を議論している。

得られた成果を以下にまとめると、

(1) FeB の 6K におけるメスバウアースベクトルは、 13.1 T の超微細磁場を持つ磁気分裂一成分である。

(2) Fe2B のメスパウアースベクトルには、電気・磁気超微細相互作用が混在している。

(3) tetra -Fe3B は四成分のスベクトルの重畳したモデルで、スベクトル解析する方がで、きる。

性) 2 at. %Fe-98 at. %B 混合粉末のアーク溶融試料の X線回折から試料は FeB と Fedoped ß-B 相を含む。

(5) Fe doped ﾟ -B のスベクトルは、三つの二重線によって分解でき γo 成分は Al サイトの Fe 原子、 γ1 と γ2 は

D サイトの Fe と同定できる。

(6) Fe-doped ß ・B の磁気転移点は 11.8K である事が新しく明らかになった。

(7) 4.5K において観測される超微細磁場の値は分布していて平均値は FeB の値よりも大きい。

(8) FeB、 Fe2B、 0 ・B 中の Fe (Al) と Fe (D) での原子核位置全電子密度は、実験結果から得られるアイソマーシ

フト値の傾向と一致し、特に Al サイトでの電荷密度は D サイトのそれよりも大きいことがクラスター計算から明ら

かになった。

(9) Fe 原子あたりの磁気モーメントの計算値から γo は Al サイトの Fe 原子に由来し、 γ1 と γ2 は D サイトの Fe

原子に由来する事が示唆された。

以上のように本論文は FeB 化合物および Fe doped ß-B の物性に関して新しい知見を得、物性物理工学領域の進

展に寄与しているので博士(理学)の学位論文として価値あるものと認める。
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