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BaIr1-xRuxO3の格子定数の温度変化 
The temperature dependence of lattice parameter in BaIr1-xRuxO3 
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1   はじめに 
BaIrO3は Ir3O12三量体構造を持つ単斜晶物質であ

る[1]．単位格子内で IrO6八面体が面共有して Ir3O12

三量体を形成し，三量体同士は頂点共有して c 軸に
ほぼ平行な準一次元チェーンを作り出している．ま

た，格子が歪んでいるため，隣り合う三量体同士は

結晶学的に非等価である．BaIrO3は 183 K で弱強磁
性転移を示し，同時に電気抵抗率や熱起電力にも異

常を示すことが報告されている．今回，本物質にお

ける相転移と結晶構造の関係を調べるために多結晶

試料 BaIr1-xRuxO3(x = 0, 0.1)の放射光 X線回折実験を
行ったので，その結果を報告する． 

2   実験 

BaIr1-xRuxO3(x = 0, 0.1)の多結晶試料は固相反応法
で作製した．放射光 X線回折実験は高エネルギー加
速器研究機構のフォトンファクトリーのビームライ

ン 8Aで行い，305 Kから 33 Kまでの回折パターン
の温度変化を測定した．温度変化には He ガスの吹
き付けを利用した．得られた回折パターンの解析に

はリートベルト解析用プログラム RIETAN-FP[2]を
使用した．また，カンタム・デザイン社製の MPMS
によって室温以下の磁化率の温度変化を測定し，自

作の測定装置を用いて電気抵抗率と熱起電力の温度

依存性を測定した． 

3   結果および考察 

数%の置換によって，試料の電気抵抗率，熱起電
力及び磁化率は大きく減少した．また，試料の転移

温度は，2%の置換で約 30 K 減少しており，希釈効
果では説明ができないほど大きく変化している．各

置換試料における転移温度は電気抵抗率，熱起電力

および磁化率からそれぞれ求め，それらは誤差の範

囲で一致し，弱強磁性と輸送現象における転移が同

時に起こることを示した． 
図 1，図 2にそれぞれ BaIrO3と BaIr0.9Ru0.1O3の格

子定数の変化率を示す．縦軸は 305 K における格子
定数からの変化率を表している．BaIrO3では温度低

下に伴って c 軸長が伸びる振舞いが見られるが，
BaIr0.9Ru0.1O3ではこの振舞いは抑制されている．ま

た，c 軸長以外の格子定数の変化率には置換による
大きな変化は見られない． 
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図 1：BaIrO3の格子定数の変化率 
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図 2：BaIr0.9Ru0.1O3の格子定数の変化率 

 
本物質は，転移温度以上では三量体に電子が局在

することによる Mott 絶縁体状態であり，温度低下
に伴う格子歪みによって非等価な三量体間のエネル
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ギー差が拡がることにより三量体間で電荷が移動し，

電荷移動型絶縁体への相転移が起こるとするモデル

が提唱されている[3]．この Mott 絶縁体‐電荷移動
型絶縁体転移モデルからは，格子定数の温度変化が

小さくなれば転移温度が下がることが予想される．

今回の結果はこのモデルと一致する振舞いであると

考えられる． 
また，リートベルト解析によって BaIrO3の Irの原

子位置を決定し，Ir-Ir 間距離の温度依存性を調べた
ところ，温度低下とともに伸びる振舞いを見せる三

量体と，長さのほぼ変化しない三量体が存在してい

ることを発見した．これは温度の低下とともに三量

体間で電荷の移動が起こっていることを示唆し，モ

デルから予想される振舞いと一致する． 
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