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水和コバルト酸ナトリウムは Tcが約 5Kの 
超伝導を示す: 2H1）と 3R2)。その重水化試料 
の中性子粉末回折パターンには顕著な散漫 
散乱が観測されその位置から a1×a1の CoO2 
部分(a1=2.83Å)と a2×a2のゲスト部分(a2= 
(2/√3)a1)が交互に積み重なる複合結晶であり、 
ゲスト部分は不整を含むため散漫な散乱を示 
すと考えられた。 
 ゲスト部分の基本構造として４種の配列が可 
能と仮定し P表に示したように同じ配列は繋 
がらず他の繋がりは同じ確率 1/3で起きるとし 
て行列法 3,4,5）による強度シミュレーションを行っ 
た。両部分に共通の 00lには全原子の z座標を、h1k1l 

 (00l以外) には CoO2部分の座標を、h2k2ζ(00l以外) に 
は Na, D, Oの座標を用い、00l, h1k1lは乱れのない積層モ 
デルを基に計算する。h2k2ζに Pを用い散漫散乱の位置と 
強度をよく再現できた 6）が CoO2からの反射の一致は良 
くなく全体の Rwpは 2Hで 9.2%, 3Rで 8.5%であった。  
 水分子を一般位置座標で表現するためゲスト部分を A= 
√3a2の面積 3倍の格子で表現し 12行 12列の Pを使い、 
CoO2部分と共通部分(00l)の強度を加えて実測と比較すると一致が僅かに改善された 6）。 

 更に両部分をA=2a1=√3a2=5.66ÅのA×A格子で表現し単一の P表を使って構造全体を表現

すると一般には 2H型の場合 48行 48列の、3Rの場合 72行 72列の行列により両部分からの

散乱を計算できる。この行列を用い座標、温度因子、格子定数、UVWを可変とした最小二乗

法により検討した。基本モデルで可能な繋がり３種を面積３倍の A×A 格子に展開した９種

のうち６種のみが実現すると仮定した場合に実測と計算強度のよい一致が得られ 2H の場合

は Rp=3.95%, Rwp=5.62%、3Rの場合は Rp=4.11%, Rwp=5.83%であった 7）。最小二乗プログラム

の中で FU1, PPROFL(K. Kato)の実行形式を使 

い 1サイクル毎に FU1, PPROFLの入力ファ 

イルが書き直された。 

 
  
 
 
 
 
 
 
 
                                    

ゲスト基本層の繋がりのＰＰＰＰ表 
 l+1|  Q1  Q2  Q3  Q4 
l_________________________ 
Q1 |  0   1/3  1/3  1/3 
Q2 |  1/3  0   1/3  1/3 
Q3 |  1/3  1/3  0   1/3 
Q4 |  1/3  1/3  1/3  0    
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2H型の中性子粉末回折パターン(λ=1.8346Å).  
(上)計算と(下)実測パターン(HANARO). 


