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Ab strarct

For Ni包班nSn, energy values have been calculated by Mueller s interpolation

scheme so as to reproduce ones obtained by SAPW method. The Fermi surfaces of

Ni9MnSn have been determined by the use of these energy values and are compared

with the Fermi surfaces of Cu2MnAl and Pd包MnSn. The Fermi surfaces of majority

●

spin states are very similar each other for these three alloys but those of minority-
●

spin states are different. The charge distribution of conduction electrons and d-
●

electrons of 班n and Ni has been estimated on these Fermi surfaces. The component

of d-electrons of Mn and Ni is about 50% at each k･point on these Fermi surfaces.

il.序　　　　　論

多くのホイスラー合金に関して,核磁気共鳴やメスバウァー効果による内部磁場の測定がな

され,その磁気的性質に関する実験結果が蓄積されて来た｡ Ishikawa等ほ磁気的性質の動的

振舞いを調べるために, Cu2MnAl, Pd2MnSnとNLMnSn1-3)を取り上げ中性子散乱により

スピン分極やスピン波の分散関係を求めた｡これらの実験結果はS-d相互作用を基にして解

析されているが,うまく説明できている訳ではない｡

著者らはバンド理論に基づきホイスラー合金の磁気的振舞いを調べるために　Cu2MnAl*>,

Pd2MnSn5>とNLMnSn5)の電子構造をSAPW法を用いて求めた.その結果,実測値と一

致するスピン分極の値を得た｡また,上記三個のホイスラー合金に共通の特性を示してきた.

更に物理量を計算する際に便利である内挿法をホイスラ-合金に適用出来るように拡張し,実

際にCu,MnAlとPd2MnSnに適用してSAPW法から得られる-ネルギ-を再現出来るこ

とが分かった6).この内挿法から得られたエネルギーの固有値と固有関数を用いて　Cu9MnAF)

とPd2MnSn8)の動的帯磁率を計算L spin波の分散関係を求めた｡その結果はIshikawa等

が実験的に求めたものと非常に良く一致している｡また同時に磁気相互作用の機構をバンド理

論に基づき議論した｡

この論文では　SAPW法より求めたNLMnSnの-ネルギ-を内挿法で再現し,諸物理量

が計算出来るようにする｡さらにフェルミ面を決定しCu9MnAlとPd｡MnSnのものと比較
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する.以前に, Cu2MnAl, Pd2MnSnとNLMnSnに対してSAPW法より得られたE(k)曲

線を比較して,これら三個の合金のmajority-spin電子のフェルミ面は互いに似ているが,

mtnority-spin電子のフェルミ面は異なることを予想したが,このことを確かめホイスラー合

金のフェルミ面の特徴を調べる｡しかしホイスラー合金に対し, galvanomagneticな実験が

なされていないため,求められたフェルミ面を実測されたものと直接比較できないが,これら

のフェルミ面がこれからなされるであろう実験の重要な目安になるであろう｡

§2.計算方法と状態密度

Muellerはcombined interpolation scheme9)を提案し　fee Niに適用してその方法が適跡

であることを示した｡ Ishidaはこの方法をhep構造の遷移金属に適用できるように拡張L

hep Coに適用したIoh更にL21結晶構造をもつホイスラー合金に対しても拡張し,実際にこ

の方法を用いてCu,MnAlォ)の電子構造を求めた｡
∫

化学式X,YZで表わされるホイスラー合金では, Ⅹ原子とY原子が∂一電子を含んでいる｡

until cell内でのこれら15個の∂一軌道を原子軌道関数の一次結合で表わし, Ⅹ原子, Y原子

とZ原子に含まれる伝導電子をorthogonalized plane wave (OPW)で表わす｡これらの波

動関数を用いて-ミルトニアンを数式化すると39個のパラメーターが現われる. (-ミルトニ

アンの行列要素の具体的な形は文献6に与えられているのでここでは表示しない,) Ni2MnSn

に対してSPAW法により得られたエネルギーを再現するように決定した39個のパラメー

ターが表Ⅰに与えられている｡これらのパラメーターを用いて得られたエネルギー値の誤差の

root mean squareの値は,対称性の良い20k点でmajority-spin ststesに対し0.012Ry,

minority-spin statesに対し0.01lRyである｡

SAPW法と内挿法から得られた全電子の状態密度曲線がmajority-spin ststesに対しては図

1に, minority-spin statesに対しては図2に比較されている｡破線で示されている内挿法に

表I Ni2MnSnのエネルギ-を計算する際に用いられた39個のパラメ-メ-の値

Min.　　　　Maj.　　　　　　　　　Min.　　　　Maj.
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Ni｡MnSnのフェルミ面

.4　　　- 12　　　　-1.0　　　- 0.8　　　- 0.6　　　-0.4　　　-0.2

(Ry)

図1 Ni2MnSnのmajority(l spinに対する状態密度曲線の比較.実線がSAPW法によるもので
破線が内挿法(LCAO)によるものである｡

よる結果が実線で示されているSAPW法による結果を良く再現していることが分かる/｡これ

らの状態密度曲線を詳細に見るために, NiとMnのd-電子の状態密度曲線への寄与が図3

に示されている　majority-spinに対しては,図1の高い山はNiとMnのdバンドによる

ものであり, NiとMnのdバンドは互に重り合っていることが分かる　minor物/-spinstates

に対してほ, NiとMnのdバンドが分離しており, Mnのdバンドは電子により占有されて

いない｡そのためにMnが大きな磁気モーメントを持つことが分かる0

i3. 7　ェ　ル　ミ　面

§2で与えられたパラメーターを用いて　NLMnSnのフェルミ面を決定したので,これらを

CupMnAlとPd,MnSnのものと比較する.先づmajority-spin statesに対するものから比較

する｡各合金に対し三種塀のフェルミ面があるが似ているものを並べて図示している｡左から

順にCu2MnAl,, Pd,MnSnとNLMnSnに対するものである｡図4に示されているものはい

ずれもhole-Iikeなフェルミ面でほぼ球形をしている.図5に示されてはいる面は(111)方向

に枝を持ち, L点の回りでBrillouin zoneに接触している｡これらもいずれもhole-likeな面

である｡図6に示されているものがmajority-spinに対する最も大きいもので,図5に示され

たものと同じくL点の回りでBrllouin zoneに接触している｡これらもやはりhole-likeな面
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ー0.8(Ry了0.6　-0.4　-0.2
図2　Ni2MnSnのminorit(I)spinに対する状態密度曲線の比較｡

である　Etk)曲線とフェルミレベルの位置から予想されたように, Cu如nAl,Pd2MnSnと

NLMnSnのmajority-spin電子の3個の卑ole-likeなフェルミ面は互に非常に良く似ているこ

とが分かる｡

次に3個の合金のminor物′-spin電子のフェルミ面を比較する｡図7の面はCu2MnAlに対

するもので二種類の面がある｡それらのるちの一種額の面はIl点とK点を結ぶE軸上にある

hole-likeな面でfirst Brillouin zone内に12個ある.他方の面はⅩ点の回りでBrillouin

zoneに接するelectwn-likeな面である｡これはextended zone schemeで画くと四角柱にな

る｡

Pd,MnSnのminonty-sftin電子のものは図8に示されている｡中央に図示されているもの

はF点の回りのhole-likeな面であるが,フェルミレベルが少し高くなるとelectron-likeなも

のになる｡どちらのものであるか実験的に確かめることは興味あることである｡図8の左側に

示されているものは(111)方向に延びた8個の円錐形がF点の回りでいっしょになったもの

でhole-likeな面である｡図8の右側に示されたものはminority-spin電子の最も大きい面に

似た形をしており,やはりhole-likeな面である｡

最後にNLMnSnのminority-spin電子の3個のフェルミ面が図9に示されている.いずれ

もhole-hkeな面である｡中央の八面体のものはT点の回りで閉じている｡左側のものは

(111)方向に延びた8個の枝を持ち, L点の回りでBrillouin zoneに接触している　Pd2Mn

Snのものとは逆に, Il点からL点に向うにつれて細くなっている.右側の面もhole-hkeな
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図3　NiとMnのd一電子の状態密度曲線.

上側にmajority-spin states,下側にminority-spin statesに対するものが画示されている｡
実線と破線が夫々NiとMnのd-sfatesによるものである.
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Cu2MnAl (mctj)　　　　　　Pd2MnSn(maj )　　　　　Ni2Mn5n (maj)

図4　majority-spin電子に対する最小のフェルミ面.左から順にCu2MnAl, Pd2MnSnとNi｡MnSnの面

である｡
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Cu2MnAl (maj)　　　　　　　Pd2MnSn(maj)　　　　　　Ni2MnSn (maj )

図5　仰ajority-spin電子に対する2番目のフェルミ面｡左から順にCu2MnAl, Pd｡MnSnとNi望MnSn
の面である｡
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図6　majority-spin電子に対する最も大きいフネルミ面.左から順にCu2MnAl, Pd皇MnSnとNLMnSn

の面である｡

Cu2MnAl(m舌n)

図7　Cu2MnAlのMinority-spin電子に対するフェルミ面｡左側の面はhole-like,右側はelectron-
likeな両である｡
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図　PdoMnSnのminority-spin電子に対するフェル面O中央の面はT点の回りに閉じている.

Ni2MnSn(min)

図9　Ni2MnSnのminority-spin電子に対するフェルミ面｡

面で立方体の角がとれた形をしている｡

以上に示したフェルミ面上の電子の電荷の成分がどのようになっているかを　NLMnSnを

例として表Ⅰに示している｡ majority-spin電子に対し図4, 5, 6に示された面を夫々1,2,3

番目の面であると番号付けする｡ 1番目と3番目の面上ではNiの∂一成分, Mnの∂⊥成分と

OPWの成分が大体夫々20%,30%と50%であり,同一フェルミ面上では,この成分の割

合に大きな変化はみられない｡ 2番目のフェルミ面上では成分の割合が幾分変化するが,大体

20%,30%と50%の割合になっている｡図4に示されている1番目のフェルミ面は球形に

近いからOPWの成分がほとんどであろうと思われるが, NiとMnのd一成分が約50%で

ある｡

minonty-spin電子に対してほ,図9の中央に示された(1番目)のフェルミ面上では,義

‡にみられるようにOPWの成分が最も大きく約60%で, Niのd一成分は少なく10%程
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表ⅠⅠフェルミ面での電荷成分

Maj ority　　　　　　　　　　　　班mority

]虻　　　　　O PW Ni Mn

記号　Ni,MnとOPWは夫々Niのd一成分, Mnのd一成分, OPWの成分を表わす.

度である｡図9の左側に示された(2番目)の面上では　OPWの成分は枝の根元から端の

Brillouin zoneに按する方向に60%から40%まで減少するが, Niのd-成分が20%か

ら30%まで増加する｡図9の右側に示された(3番目)の面上では中央部とBnlloum zone

による切口附近を比べると, Niの∂⊥成分は20%から50%へと増加し　OPWの成分が

50%から40%へ減少している｡

以上にみてきたように, Cu2MnAl, Pd,MnSnとNi望MnSnのフェルミ面の形状を比較する

と, majority-spin電子に対してほ非常に似ており　minor勿/-spin電子に対しては個々の合

金の特徴を示す互に異った形をしていることが分かる｡またNLMnSnを例としてフェルミ面

上の電子の成分を調べると,いずれのフェルミ面上でも0‡〉Wの成分は約50%で,残りの

50%はNiとMnのd一成分が寄与している｡それ故,電気伝導等,フェルミ面に関係して

くる物理量はNiとMnのd電子の寄与を無視出来ないことが分かる｡フェルミ面はE(k)

曲線のわずかなずれで,その形が異ったものになる｡それ故ここで示したフェルミ面が実測で

されるものと非常に良く一致するとは思えないが,これからなされるであろう実験の解析の重

要な目安になるであろう｡フェルミ面を反映するgalvanomagneticな実験がなされることが

大いに期待される｡
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