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溶液から徐々に蒸発させて得られた Kalicinite (KHCO3)単結晶をダイアモンドアンビル高圧セルを用いて加圧

し、得られた高圧相の X 線回折実験を行った。高圧発生には改良 Merrille-Bassett 型ダイアモンドアンビルセル、

圧力媒体にはメタノール・エタノール 4:1 混合液、ガスケットには SUS301 を用いた。試料由来以外の散乱をでき

るだけ抑えるために、圧力測定のための ruby 片は封入しなかった。そのため、圧媒体であるメタノール・エタノー

ル 4:1 混合液のラマンスペクトルを測定し、Wang et al. (2004)によって得られている CC 伸縮振動の圧力に対す

る変化の関係を用いて圧力を推定した。本研究では、CC 伸縮振動が 899cm-1 に見られることから発生圧力は約

4.6GPa と推定された。回転対陰極（MoKα 線, 50kV, 80mA）およびイメージングプレート X 線回折装置(Rigaku, 

R-axisIV++)を用いて、イメージングプレート上に撮影されたスポットを逆空間上に投影した結果、観察されたス

ポットは単斜晶系と三斜晶系の２相によって指数付けが可能であった。これらの2相は、これまで報告のあるKHCO3

の３つの多形（phase I-III）とは異なりそれぞれ独立の相であるため、単斜晶系の相を phase IV, 三斜晶系の相

を phase V と呼ぶことを提案し、本研究では以上の名称を用いる。次に高エネルギー加速器研究機構フォトンファ

クトリーBL-10A に設置されている垂直型四軸自動回折計を用いて、phase IV の格子定数の精密化および回折強度

の測定を行った。直接法によって初期位相を決定し、水素原子を除いた原子位置および等方性原子変位パラメータ

を最小２乗法によって決定した結果、R 因子は 10.0%となった。phase IV は常圧相である phase I や II と同様、

２つの CO3 分子がほぼ同一面内上に位置しており、それらが反位相で秩序化した構造となっている。 


