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δ-AlOOH の空間群及び水素位置の決定と stishovite, brucite との関係

Determination of space group and hydrogen positions of delta-AlOOH and its relation to
stishovite and brucite
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1000℃，21 GPa で合成されたδ-AlOOH (Suzuki et al., 2000)の単結晶につき，X線回折強度の測定を行った．

83x35x24μm の単結晶を用いて， MoKa(50 kV, 40mA)で sinθ/λ=0.80 A-1 まで測定した．X線回折強度の測定に

用いたと同じ試料結晶の化学組成を EPMA により測定した結果，組成は (Al0.84Mg0.07Si0.09)H0.98O2 で，かなり

の量の Mg と Si が含まれる. δ-AlOOH の空間群については，Suzuki et al. (2000)が粉末 X 線回折データを用い

て P21nm を報告しているが，単結晶を用いた今回の結果は回折 X 線の消滅則から，空間群が Pnn2 か Pnnm である

ことが示され，回折 X線の強度の統計から，対称心が無いことが示されたので，空間群は対称心の無い Pnn2 と決

定された．測定された 109 個の独立な反射と異方性温度因子を用いて R=3.6%まで結晶構造を精密化した後，差フー

リエ合成によって水素原子の位置を求めた．その結果 H1と H2 の 2種類の水素原子位置が見出された．H1 は統計

分布する 1 個の水素原子に対応する位置で，H2 は H2-H2 距離が水素のファンデァワールス半径の和より大きく 2

個の水素原子に対応する位置であることがわかった．これはは，H1が AlOOH に対応し，H2が MgOOH2 に対応するも

のであることを示す．このことは MgOOH2 がδ-AlOOH や Stishovite,SiO2 と同じルチル構造の結晶構造を持つこと

を示すもので，MgOOH2 の高圧相の存在の可能性を示唆する．


