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研究成果の概要： 

ダイアモンド・アンビル・セル型高圧発生装置とヘリウム圧力媒体との組み合わせて重い電子

系的振舞いを示す LiV2O4 の高圧下での室温放射光粉末回折実験を行った。その結果、本物質

は室温においても約１１万気圧で構造相転移をする事を見出した。この事は本物質の電子—格

子—価数との相互作用が高圧力によっても制御されうる可能性を示唆している。加えて、本研

究過程において粉末回折法を用いた構造解析手法を確立すべく数々の成果を得ることにも成功

した。 
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１．研究開始当初の背景 

本課題研究物質であるLiV2O4は金属的電気伝

導性を示す酸化物にも関わらず低温・常圧下

で電気伝導を担う電子の有効質量が自由電

子の質量の数百倍も重く成っていると考え

られる物質である。近年、低温・高圧下にお

いて本物質が構造相転移を示すと言う報告

が有る。しかしながら、高圧における結晶構

造の解明には至っていない。 

本研究代表者は旧来、非常に困難であった本

物質の単結晶育成法の確立に成功し、コンス

タントに良質な単結晶を得る事に成功して

いる。この成果を基に本研究の遂行を試みる

ものである。 

 

２．研究の目的 

高圧下での結晶構造と電子密度の変化を明

らかにする事により、本物質の特異な物性起

源の解明を試みるものである。加えて、派生

事項として、粉末回折法を利用した構造解析
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手法の向上をも目指すものである。 

 

３．研究の方法 

本研究代表者が開発した結晶育成法を基に

より実験条件の精密化を試みた上で試料の

合成を行う。 

得られた試料はダイアモンド・アンビル・セ

ル型高圧発生装置を用いて加圧し、その上で

放射光を用いて回折実験を行う。得られた回

折結果はリートベルト法にて構造解析を行

い、その後、最大エントロピー法を用いて電

子密度解析を行う。 

この回折実験は室温・高圧のみならず低温・

高圧下でも行い、構造・電子密度の変化を追

跡し、本物質の物性との相関を明らかにする

ものである。加えて、実験過程において、実

験手法のみならず、新規解析法に関しても開

発を行うものである。 

 

４．研究成果 

通常、ダイアモンド・アンビル・セル型高圧

発生装置を利用した高圧実験において利用

される混合アルコール系もしくは水―アル

コール系圧力媒体では試料（LiV2O4）と反応

してしまう可能性がある為に、本課題研究に

おいては He ガスを高ガス圧力で試料室内に

封じ込め、高圧下で液体―固体化したヘリウ

ムを圧力媒体として用いる方法を採用した。

結果、試料そのものは圧力媒体と反応しなか

ったが、固体ヘリウム自体の流動性が非常に

大きい事が見出された。この結果、放射光を

用いた高圧回折実験設備側の制限からダイ

アモンド・アンビル・セル本体を縦置きにす

る関係上、試料がダイアモンド・アンビル・

セルのガスケットの陰に全て隠れてしまう

と言う事が起きた。このトラブルが有ったも

のの LiV2O4が室温においても約１１GPa 付

近で構造相転移を示す事を観測する事に成

功した。この成果以外にも放射光および中性

子を利用した粉末回折法を用いた構造解析

手法の確立の為に以下に示す様な数々の成

果を得る事が出来た。 
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