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’
1
’
he　 magnetocrystalhne 　 anisotropy 　energy 　of 　 Fe

：tiNi　 is
calculated 　by　thc　band　modeL 　The　approximate 　energy 　bands　of
出 is　material 　are　tb  ulated 　by　Deegan

’
s　prcscription　and 　the

tbrmulas　 of 　 Slater　 and 　 Koster　 inclusive　 of 　 the　 spin −orbit
interaction　and 　th¢ exchange 　sphtt 血g，　 which 　is　consistent 　with

the　experimental 　and 　calculated 　results 　ofthe 　magnetization ．　The
anisotropy 　constants ，　κ 1　and 　κ2，　are 　evaluated 　through　a

comparison 　 or 　the　 ele じtronic　 en ¢ rgies 　 with 　the　 magnetization

paranel　to　the ［0011，［100］，　and ［101】d貢ections ．　The じ alc 田ated

anisotropy じonstants 　Qbtained 　with 山e　exchange 　splitting 〔｝．109
Ry　are 　much 　the　same 　as　the　experimental 　ones ．　However，｛he
calculated 　results 　obtained 　by　using 　an 　exchange 　spli杖ing　greater
than　O．ll7Ry 　do　not　agree 　wlth 　the　expc 　imental　 ones 　in　the
approximate 　number 　of　electr｛ms 　tbr　 FeitiNi．　 Thc　 calじulated

constant 　Ku　tbr　Fe16C2　illclしtsive　of 重he　exchange 　splitting 〔｝．109
Ry　ag 爬 es　well 　with 　the　experimental 　one ．
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、　 は じめ に

　 鉄 窒 化 物 の 飽 和 磁 化 が 純 鉄 よ り 大 き い 2 、200
emu ！cm3 （−3、O　pBIFe）1こ達す る こ とが 1972 年 に Kim 　 and

Takahashi1〕に よ り発 見 され ，そ の 主因 が α

v・Fe16N2に あ る

と報告されて 以 来，こ の 物質に 対 して 実験と理 論の 両面か

ら 多 くの 研 究 が 行 わ れ て きた，しか し 基 本 的 な 物性 値の 一

つ で あ る飽和磁 化 の 値 は，220 − 315emutg （2．27 − 3 、25

PLB！Fe）とば らつ い て い る．こ の 原因 は 、α

’
相 が a

’・Fe・N マ

ル テ ン サ イ ト相 の 焼 鈍 に よ り 得 られ る 準 安 定 相 で あ るた め

同定 が難 しい こ と，生成物中の バ
ーFe16N2の 体積分率の 決

定 が 容 易 で ない こ と、試 料 表 面 の 酸 化 の 影 響等 に あ る と考

え られ て い る．

　そ の た め Migaku 　Tak 呂 hash ら2｝1ま，注 意深 く作成され た

バ
・Fel6N2薄膜 を 用 い て 詳細 か つ 系統 的な 研 究 を 行 い ，飽

和 磁 化 の 大 き さは 高々 240emutg （2．47 μBIFe ）で ある と結

論づ け た ，

　
・
方、第

一
原理 に よ るFei6N2の エ ネ ル ギーバ ン ドの 計 算

はSakuma ／］）に よっ て始 め て行 われ，　Fe の 平 均 磁 気 モ …メ ン

トは 2、39 μB〆Fe と報告 され て い る．

　 こ の 物質 の 磁 気異 方 性 定 数 ∬ 1 の 実 験 値 も 4．8 × 10s

（erg ！cm3 ）4｝，6，6 × 106 （erg 〆cm3 ）5〕、1．6 × 107（erg ！cm
：1）e〕と違

い が 大 き い ，本研究 は タイ トバ イ ン デ ィ ン グ近 似 を用 い ，

こ れ ま で に 報 告 され た 飽 和 磁 化 の 幾 つ か を参 照 して ，単結

晶F 〔
・
16N2 の 磁気異方性 エ ネル ギーの 算出を試 み ，こ れ を実

験値 と比 較す る こ とに よ り，こ の 物質の 磁気モ
ー

メ ン トの

大 きさの 程度に つ い 知 見 を得 る こ と を 日的 とす る，

256

2．計算方法

2．1Fe1訓2の 近似的なエ ネル ギ
ーバ ン ド

　遷 移金 属の 磁 気異 方性 エ ネ ル ギーは dバ ン ドが．支配 的 で

あ るか ら，Fe16N2に 対 して もY2Fe14B の 場合 7｝と 同様に ，　 FE・

の dバ ン ドとN の p バ ン ドを考 慮 した エ ネ ル ギーバ ン ドを 用

い れ ば良い と考 え られ る．そ の た め こ こ で はFe の ゴ 軌道 問，
Fe とN の d 　

’
p軌道間，お よび N の p

−
p軌道間の 行列 要素を、

SlaterとKosterが導 出 した エ ネル ギ
ー

積分8｝を用 い て 計算

する，

　 こ の 式 の 二 中 心 積 分 （dda）、（dd刀）お よ び （ddab は ，
Deegan9｝の 方 法 に よ り ，彼 の 定 め た Feの resonancp

paramet 〔・r，　 H
’＝〔〕．105　Ry お よ び 疎 ＝〔〕．64　t　Ry を 用 い て 求

め られ る ，Deegan の 方法 は 遷 移 金属 の d・バ ン ドを対 象 に し

た もの で あ る が 、Feie．N2の 原 子 容 （11．43　 A．i！atom ）が bce

Fe（11．70 浬 〆atOm ）と 殆 ん ど 変 ら な い た め ，こ の 方法を 用 い

る こ とが 出 来 る と考 え られ る．な お N の p バ ン ドに 関 係 す る

二 中 心 積 分 （dpa）、（dpπ）お よ び （脚 〉．（〃 π）は ，
PapaconstantopouloslV，

に よ っ て 与 え られ た bcc　Feの 値 を

参 考に ，原 子間 距 離 に 応 じて 決 定す る．

　 こ の Fel6N2の 近 似的 なエ ネ ル ギーバ ン ドに 、タイ トバ イ

ン デ ィ ン グの 近 似 の 基 で ス ビ ン 軌 道 相 互 作 用 11
’
）を 導 入 し，

さ ら に 磁 気 モ
ー・

メ ン ト と コ ン シ ス テ ン ト な exchange

spli ｛Ung をd／ 〈ン ドに 与 えれ ば、ス ビ ン の 方 向 に 依存 した 強

磁 性 エ ネ ル ギ ーバ ン ドが 計 算 され る．な お ス ビ ン 軌道 相 互

作用の 定数 λ は ，Feに 対 し て は 0、0055　Ry ］9 、N の
」
一
）に 対

して は 〔1、002Rs ・T）と と られ る，
2．2 異 方 性 エ ネル ギ

ー

　Fe　16N2 は Fig．1 に 示 され る 体 心 正 方構造 を と り、1，’s｝
ドe に

は 結 晶 学的 に 異 な る 3 個 の サ イ ト，1（4e），H （8h ），皿 （3d）

が 存在する．磁化 容易方向は ‘軸 で あ る．異方 性定数 は ム14’創 ．
ム⊇

5．G ｝
お よび ム劉 が 報告 され て い る ．しか し茄 は 他 の 項 に比

べ て非常に 小 さい の で 無視す る と，異方性 エ ネル ギー一
κ，は 、

自発磁 化 と潮 （c軸）の な す 角を O，磁 化の ．YTdii 内への 射 影 の

．Y 軸（a 軸 ）か らの 偏 角 φを 用 い て 、
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　（1）Eaニκ （θ ρ≡ κ・＋A1　slnZ θ＋絶 sin4 θ

と表 され る ，式 （1） よ り，
・ス ピ ン が ‘

・
軸（ρ＝0，φ＝0）に 平行 な とき，

　 　 ∂

臨 N 　● 「e 匚1｝

c

　　　　　　　　   F・鋤 o 卩・｛m ）

Fig．11〕〔｝tragonal 　erystal 　structure 　of 　Fe16N2 （Re正翁、】3、14）．
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E （0、0）＝A
’
o，

・ス ピ ン が （」面 内（θ＝π 〆2，φ）にあ る とき，
　E （π 12、di）＝ム1〕＋ノ重＋ 逓 ，
・ス ビ ン が ‘

・軸 か らπ ／4 の 方 向 を向 い て い る と き、

　κ （π 〆4．φ）＝ Ab＋ A▽2＋ A皇！4，
とな る か ら，式 （2）、（：3）、（4）よ り

　VI］（π 〆LP、il）− E （O、0レ 頚 一A夐；瓦 ，

　E （π X・1．il） ．E ｛O、0）； 届 〆2＋ 雌 14．

（2）

（3）

（4）

）

）

56（

（

式（5）、（6）に 届 ．逓 の 実験 値 を 与 えれ ば．異 方 性 エ ネ’レギー

の 実 験 値 を 知 る こ とが 出 来 る，また 異 方性 エ ネル ギ…の 計

算値よ り，異方性定数ノ録 鳧 が次 式 か ら算出 され る ：

ノ∫i＝4【石
▼
（π 〆4．φ）− E （0、0）亅

．−E ｛（π 〆2．φ）一ノジ（0，0）1　，　　（7）

ノ丘 ＝ 2［fiJ（π ！2．φ）− E （1），【〕）］一一4［Ei（π 14、φ〉
− E▼〔〔

．
〕．〔」）1．（8）

k ．．

k、．

F19．　　 2Re910n 　 of 　 1！16　 hl　 the 　 BrMouin　 zone 　 for　 a
重ptragonal 　struetur ρ ．

黙 〜，鞭瀦 鵬 島鼎 塁橢 ，？鼈 鑑 繍 咢
energles 　of　Fe1らN と．

S 〕in　dlirections N 〔〕、01
’
m 〔
・sh 　P 〔，in耄s

θ ＝0、

θ ＝
π 12．

o ＝π ！4 ．

〔P ＝〔〕．

甲
：D、　π A ，　亢 12、3 π t4

〔P ：0，π 厂2、π ，3 π 12．

55〔〕

2，2002
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3．計算結果と考察

　正 方晶 の ブ リュ ア ン ゾー・
ン 〔BZ）をFig、2 の k うに と り、

そ の 1116 の 体積 に Tablp 　 1 に 示 され る メ ッ シ ュホ イ ン トを

とっ てFPIじN2の エ ネル ギ
ーバ ン ドの 計算を行 う，ス ビ ン の

向 きが ご
・軸 に 平 行 な と きは す べ て の 1116の 領 域 が 等価に な

る，また ス ヒ
．
ン が．yltEi 内（θ＝π 12）に あ る ときは，1tl6の BZ

に お い て，ス ビ ン が φ＝0．π Ll．，T 　12．3 π 　，’．1 の ．1 方向の エ ネ

ル ギー一バ ン ドを 用 い て 電 F エ ネ ル ギー
を 計 算牛 る 必 要 か あ

る，さ ら に ス ピ ン が θ＝π i4 の 方 向 を向 い た 場 合は、φ
＝O．π

1L、π 、3 π ノ2 の A 方向が 等価で ない ，し た が っ て レ 16 の BZ

に お い て，「 点 と磁 ＝π IEi，　A・，＝π ！a．為 ；π 〆（・の 問 をそれ ぞ

れ 10 等分 した と きの メ ッ シ ュポ イ ン トは，こ の 表に 示され．

た 個 数 に な る ，メ ッ シ コ ．ポ イ ン トを こ れ 以 E 多 く と っ て も

異 方性 エ ネル ギ
ー一

の 計算fi亘は ほ とん ど変 らな い （付録 （3））．
　 各 メ ・

ノ シ ュポ イ ン トで 求 め られ た エ ネ ’レギー．
固 有 値 は

Gllalらの 方法 L「t〕を 用い て 外挿 を行 い ，　 Fig．3 に 示 され る状

態 密 度 が 計算 され る，Fe1〔N2 の 単位胞 あた りの 電 1
 

数 は，
Asd 〔

・nte ら161 に よ っ て 与．え られ た Feの こゴ電 子 数 7．OIFe，お

よび f寸録 q）で 述 べ るN の 1） 電 J
’．
数 i3．〔、1N か ら，ll8、〔1 とな る．

こ の 電 チ 数 を 用 い て 近 似 的な フ ェ ル ミ 準位 が 決 定 され ，電

F ユ ネル ギー（式（1））が算出され る ．

日 本応用磁 気学会誌 　Vd ．29，　No．3，2005
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　なお，Fe16N 巳の dバ ン ドに 与 え るexehange 　splittlng ，　G ，
は ，Table　 2 に 示 され るFe の 平均 磁 気 モ ー

メ ン を 参 照 し，
付録（2）に 示すモ

ー
メ ン トの 計算値か ら決 定 され る．

　 種 々 の G に つ い て 行 っ た 磁 気異 方性 エ ネ ル ギー凡 （E
（π ！2、li）．．E （O，　O））の 計 算結 果 を，　 Flg．4 に 示 す．こ の 図 の

横軸は 単位胞当た りの 電 子数 で あ り，矢 印（一一118．O！u ．c ．）の 位

置 が Fei6．NL， とな る ．こ の 電 予 数の 近 傍で 実験値 と交 わ る 曲

線の うち、右 下 が りの 曲 線 が 合 理 的な 計算値 と なる．そ の

理 由は，温 度 が 上 昇す る と 異方性 エ ネル ギーが減 少 す る た

め で あ る．また，第二 異方性 定 数71f2の 計算 を考慮す る と，
二 つ の 異方性 エ ネル ギーが 同 時 に こ の 電子数 の 近傍 で 実験

値 と 合致す る必 要 が あ る．これ らの 点 か ら，本 計算 で は 磁

気 トル ク法 を 用 い たM ．Takahashi らの 最 近 の 実 験 結 果

（茄 ＝ 8，1 × 106 （ergtcm3 ），逓 ；1．6 × 106 （erg ！cm3 ））21〕を参照

す る ．＆ ＝O．109．　Ry　（−2 、27 　pBIF ｛
・）を用 い る と，こ の 電子 数

の 近 傍 で 彼 らの 実験値，瓦 ；9、7 × loe （erg 〆cm3 ）に非 常 に

近 い 結果が 得 られ る，

　 こ の 忍 を用い て 異方性 エ ネル ギー，E 〔π ！4，　il）− E （O、0）
の 計算 を行 い ，そ れ らの 結果をFig．5 に 示す，異 方性 エ ネル

ギー，E （π ！2，φ　E （0、0）お よび E （π t4、　di）− E （0、  は，そ

れ ぞれ 電 子 数 118．2／u ．c，お よ び 118．11u．c 、にお い て，実験

値 と
一
致す る．こ の よ うに 電 子 数 に わ ず か な 違い （Fe原 子 当

り約 U，02 個）が 生ず るの は、本 計算で 用 い た 近似的なエ ネ
ル ギーバ ン ドに よ る もの と思 わ れ る．
　なおTanaka ら2z ）

に よっ て 提案 された 原子座標，格子 定数

お よ び 磁 気モ ーメ ン トを用 い て 行 っ た 異方性 エ ネ ル ギー
の

計 算 値 は，付録（4）に 示 す よ うに 電 子数 Il8．Otu．c，の 近 傍 で

は M 、Takahashiらの 実験値 と合致 しない ．

　ま た 、N を Cで 置 換 した Fel6C2の 異方 性 エ ネ ル ギーの 計算

を，a
’−Fe・C に 対す るM ．　Takahash1 らの 実験 結 果 を参 照 し

て 行 い ，最＝0、］09　R）
／　（−2，17　pBIFe）と と っ た とき実験値 に

近 い 結果 が 得 られ た （付録 （5）），α

層’−Fe16e2に 対す る 異 方 性
エ ネル ギー

の 測定が 待た れる．
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Fig．4　Caleulated　uniaxiai 　anisotropy 　constant 　ノ丘 fbr
Fel6N2　 vs ．　the 　 number 　of 　electrons 　per　unit 　 cell，　The
exchange 　splitting 、　G 、　is　t．aken 　to　be　O．107　0．150　Ry
（2．23 − 2．65　μBIFe ）、　Flgures　in　parentheses 　〔至enote

average 　magnetic 　moments 　ln 　uni 重sof μBIFe ．The 　arrow

indieates　 the 　 number 　 of 　 electrons 　 fbr　 Fel6N2．
Experimental 　values 　of 　K ．　for α

噛噛一Fel6N2　are 　denot｛
・d　by

thlck　horizonta】hnes．

258

5
一1・5

舊

」o

冒
・
昌

呈o．5

蕊
遷
　 0．0
　 　 117．0 　 1175 　 118．0 　 118．5
　 　 　 　 No．　of 　electrons ／u．c．

　 　 　 E匚00ユ

　
■■●■− Calc　 E匚π 砲 φ］一

　 ■−0■−Celc　E匚π ・’4 φ】−

19．G

Fig．5Caleulatedanlsotropy 　en ｛
・rgies 　ibr　Fe16N2　vs．　the

number 　 of 　 eleetrons 　 per 　 unit 　 ceU ．　 The 　 exchange

spliUing 　ls　ta」kento 　be　O ，109 　Ry、

4．ま と め

　Slater−Kosterの 式 お よび Deegan の 方 法 を 用 い て 計 算 し

た Fe16N2 の 近 似 的 な エ ネ ル ギ ーバ ン ドに ，　 exchange

splitting 、瓜 ．お よび ス ビ ン 軌道相互 作用を導入 し，ス ビ ン

が c 軸方向，（・コ面 内，o 軸 か ら π 14 の 方 向を 向 い た 強 磁 性

Fe ］6N2 の エ ネル ギーバ ン ドを計算した，これ を用 い て 結晶

磁 気 異 方性 エ ネ ル ギ
ー

の 算出 を行 い ，以 下 の 結 果 を得 た．

（1）盈 ＝O ．109Ry （−2．27 μBIFe ）を用 い て 計算 し た 異 方性エ

ネル ギー，E （π ！2、φ）
．− E （0、0）お よび E （π 14，φ） E （0，0）

は，そ れ ぞ れ 電
．
子 数 11821u．c、お よ び 118 ．11u、c、にお い て

M ．Takahash〕らの 実 験 値 と
一

致 す る．

（2）鼠 が 0．107Ry （〜2，23　pBIFe）以 ドまた は 0．112　Ry
（一一2．30PBIFe ）以 上 に な る と，　 Fei6N2の 異方 性エ ネル ギ ーの

計算値は，電子 va　ll8．01u．c．の 近傍 で は 実験 値 と合致 し な く

な る，こ の こ とか ら，こ こ で 用 い た 近 似 的 な エ ネ ル ギ…バ

ン ドか ら は，平均磁 気 モ
ー

メ ン トの 大 き さは 2，25 − 2 、29

μBIFe 程 度 と推 測 され る，

（3）Fel6N2の N をC に置 換 した Fei6CL，の 場 合 は，温 を 0．109
Ry （−2．17 μBIFe ）程 度 に と る と，　 a

層一Fe・C に 対 す る M
Takahashl らの 実 験 値，　 E （π 12、φ）

− E （0、〔〕）＝　 0，510 ×

106　ergtem3 に 近 い 値 が 得 られ る．

（4）N を C に 置換 す る と格 子 定数 は a 軸に 比 べ e 軸の 縮 み

が 大き く，C の p 電子 と Fe の げ電 子 との miXing が 大 き く

なる た め Fe の モ
ー

メ ン トが 減少 し，異 方性 エ ネル ギーの

符号が 負 に な る と 考 え られ る，

付録

（1）FeieN2の 磁化に よるエ ネル ギ
ー

の 下が り

　
．．一

般 に磁 性 体 は磁 化す る と電子 ユ ネル ギーが 低下す る．
こ れ を利 用 して ，FeleN2の 2a サ イ トの ρ電 子 数 如 を N 原 子

あ た り 1，2、3、4 と変えて 磁化に よる エ ネル ギ
ー

の 下が り を

計算 し，こ の 下が りが最大に なる電 子数か らN の p 電子 数 を

推定す る，c 軸方向 に ］OSOe 程 度の 磁 場 を加 え た状 態 と常

磁 性状態 との エ ネル ギー
差は，Fig．　A1 に 示され る よ うに

np ＝3．01N の 近 傍 で 極 大 と な る ．し た が っ て 本 計 算 で は

Fel6N2の ρ電 子 数 を単位 胞 あ た り 6 個 と とる．
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　 1．250

℃ 1・245

ミ 1．240
重 1．235
歸　1．2301i

．22・

℃
　1．220

曇 1．2152
凵 　 1．210
　 1．2050

．0　　　　1．0　　　　2、0　　　　3．0　　　　4、0　　　　5．O
　 　 　 　 No．　of 　2ρ electrGns ／N

Fig．Al　Caleulateしl　en 〔
・rgy 　decr〔

・as 〔
・resulting 　from　the

appheatjon 　ofamngn ∈
・tie　held　of　l〔｝呂 （〕e　fbr　Fe16N2．

（2） FeifiN2の 磁 気 モ ーメ ン トの 計 算 結 果

　 タ イ トバ イ ン デ ィ ン グの 近 似 を 用 い ，電 子 数 118Wu 、c．
の 条 件の ドで，種 々 の exchange 　splitttin9 ．屋、に 対 して 行

っ たFeの とド均磁 気 モ ー．一メ ン トAA．の 計算結果をF培 A2 に

示す ．k た 4蘇 ＝2．4　PIYF〔・とな る屋 ＝o．119Ry を 用 い て 計

算され た ロ
ー

カ ル モ
ーメ ン トは、Table　Al に示 され る．な

お ，これ らの モ …
メ ン トは 大部 分が ス ビ ン に よ る もの で あ

り、軌道 の 寄与 は非 常に 小 さい ，
こ の と き，N 原子 か ら 4A 以 内に あ るFe原 子の 距離お よ び

個 数 は Table 　A2 に 示 され ，　N に 最 も近 い 4eサ イ トの モ
ーメ

ン トが最小、N か ら最 も遠 い 4dサイ トの もの が 最大，　 N に

近 い 原 t
” と遠 い 原 子 を ・1個ず つ 持 つ 8h サ イ トの モ

ー一メ ン ト

は，そ の 他の サ イ トの モ
ー

メ ン トの 中間の 値 とな る，こ の

結 果は ，第
一
原 理 計算に よ る磁 気 モ ーメ ン ト141112 似 2 吃 傾

向は一
致 して い る．
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・16N2

as 　a ｛
’
unclion 　ofthe 　exchange 　splitting 　applied 　tot ．｝1e ゴ

bands ．

Table　A］Caleulat⊂・d　loca］moments 　of 　Fe16N2　hl　units

of μBIFe 　wi τhthe　pxehange 　sphtting 　O ，119　Ry．

Site　　 Fe（4e＞　 Fe（8h）　 Fe（4d）　　N（2n）　　 Av，
Moment　 2．30　　 2．38　　 2．54　　 −0、12　　 2．40

目本応用磁気学 会誌 　Vo1．29．　No，3，2005

Table　A2 　 Atomic　dis↑ances 　les呂 than 　4　A 　betwp 〔
・n

NandFe 　a宅omsin 　Fe16N2、

Atomlc 　 dis覧ance 　 between 　 N 　 and 　 Fe

1．95A 　 　2、〔
．
［2　A 　 　3．26　A 　 　3．74　A

No ，　ofarDm5

　 　 Sit，，
24

〔
・

4

洗

−

し

　

4

」

、
h
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（3） Fe1轟 の 異 方性エ ネ ル ギー
の メ ッ シ ュ ポイ ン ト依 存性

　Felc，N’2の 異 方性 エ ネ’レ ギ
ーKuの 計 算値 は，メ ッ シ ュ ボ イ

ン トに 対 して Fig．　A3 の よ うに 変化 す る，メ ッ シ ュ ポ イ ン ト

をBZ の 1，116 あ た り 550 個 程 度 とれ ば，異 方性 エ ネ ル ギー一

の 計 算値 は メ ッ ン コ ．の 数 に 依存 し な くな る こ とが 分 か る．
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Table　A3　 Atomic 　configurations 　proposed 　by　Tanaka θ t　n ノ、　 and 　those 　g孟ven 　l）y　Jack，

Tanaka 　 etal ． Jaek
Lattice　eonstant 　　 a ＝5．72　A
At．om 　position 　　 ＋（0，0、0）
　 　 　 　 　 　 　 　 N （2a ）

　 　 　 　 　 　 　 　 Fe（4e）

　 　 　 　 　 　 　 　 Fe （8h ）

　 　 　 　 　 　 　 　 Fe （4d）

P ・ siti ・ n　parameter 　Fe（4e）withz ＝0．303
　 　 　 　 　 　 　 　 Fe（Sh　 with −

＝0，220

c ＝6 ．31A
＋（1／2、1〆2，1／2）
0、0、00
．0、z 　O 、0、’z

A
’，x ，O ’

x ，．y、Os ，’s 、0 ’
x ，’x、0

0．112、114　1／2、0．114

cl
＝5，72 　A

＋（0、0、0）
N （2a）

Fe（4e）

Fe（8h）
Fe （4d ）

Fe（4e）with 　z ；0．31
Fe（8h 　 withx ；0、25

e ＝6．29A
＋（1／2、1／2，112＞
0、〔〕．〔〕
0、0、z 　O、0．’z
．Y．．Y，O　

・
− ．．Y．O　x ∴ z

’．0　・．Y、’．Y、0
0，1／2、114　112、0、114

（4） 日．丁anaka らの Fe1訓2の 原子 座 標 と異方性エ ネ ル ギ
ー

　Tanakaら 221 は 第
一一
原 理 バ ン ド計算 に 基 づ い た 電子 エ ネ

ル ギーの 比 較か ら，Fel6N2の 8h お よび 4eサ イ トの Fe原 子

の 位置 がJack の もの と は わ ず か に 異な る原 子 座 標を提案

した （Table　A3）．そ こ で彼 らが 報告 した格 子 定 数 a ＝5．72
A 、【ア＝ 6、31A ，お よ び 平均磁 気モ

ー
メ ン ト2 ．20　PBIFeを用

い て 異 方性 エ ネ ル ギーの 計 算 を行い ，M 、Takahashiらの 実

験 値 茄 と比 較 を 行 っ た．Fig．　 A4 に 示す よ うに 実験 との
一

致は あ ま り良くない ．仮に 疎 ＝0．105Ry （−2．0 μBIFe ）と とる

と計 算結 果 は図 の よ うに 実 験 値に 近 づ く．

Tablヒ
・A4 　 A しomic 　disqances　less　than 　4　 A 　b（

・twen 　C　 and

Fe　 atoms 　in　Fe1白C2．

Atomlc　 distance　 between 　 C　 and 　 Fe
1．9L） A 　 　 2、00 　A 　 　 3．22 　A3 ，68A

No ．〔〕f　at．om 　．t　 　 2
　 　 Site 　 　 　 　 　 4e

4

柚

4
妃

4h　

8

（5）Fe16q2の 異方 性エ ネ ル ギ
ー

に つ い て

　M ．Taknhashiらは N を Cで 置換 した n
” ・Fe℃ に 対 して詳

細 な磁 気測 定を行 い 、平 均磁 気 モ ー一メ ン M ゐ。
＝ 2 ．］ μBIFe ，

異 方性 定数踊 ＝− 7．0 × 106erg ！〔tm3 ，　JE＝6．5 × 100　erg 〆cm3

を 得た 5〕 ，こ れ ら の 結果 は α

」1・Fel6C2の 場 合で は 異 な る で

あ ろ うが、余 り大 きな 違い は な い
11 ）と仮 定 し，彼 らの 結 果

を参 照 して Fe16C2の 異 方性 エ ネ ル ギーの 計 算を 行 っ た ．結

果 を実験値 と共 に Fig、A5 に 示 す，こ こ で 最 ； o．lo8　0、109
Ry（−2．17　PB！Fe）程 度 に とれ ば，異 方 性 エ ネ ル ギーは彼 らの

実 験 結果 に 近 付 く こ と が 分 か る．

　 こ の 物質で は ，Fe 宦6 凡 の 格子 定数 と比 べ c 軸方 向 の 縮 み

が 大 き く，C とFρ の 原子 間距離が Fei“N2よ り小 さ くな る た

め （Tnble　A4），　p
−dmjxing は よ り強くな るで あ ろ う．そ の

結果バ ン ド幅が 広 が り状態密度が ドが る た め，モ …
メ ン ト

が 小 さ くな り、躅 は 負 に な る と 考 え られ る．
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