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CaIrO3の単結晶構造解析と結晶化学

Single crystal X-ray diffraction analysis and crystal chemistry of CaIrO3
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CaIrO3型構造は、MgSiO3ペロブスカイトの高圧相として、地球下部マントル最下部での物性変化や相転移の可能性
から高圧高温その場観察実験やシミュレーション等により研究されている。CaIrO3型のMgSiO3は常圧常温にクエンチ
できず高圧高温その場観察により構造の議論がなされている。ここでは、CaIrO3の単結晶合成と、4軸自動回折計をも
ちいての構造解析について報告する．

CaIrO3単結晶を Flux法により合成した。 a軸方向に伸張した針状の結晶が得られた。RIGAKU-AFC5四軸自動回折計
を用い、単結晶の X 線回折強度データ約 2000点を収集した．得た反射をフルマトリクス最小二乗法プログラム RADY
(sasaki,1989)を用い、構造精密化を行った．空間群は先に報告された粉末法による結果を支持している。全ての原子は特
殊位置に位置し、異方性温度因子も精密化した。
この構造は、b軸方向に積み重なる IrO6八面体からなるスラブと CaO8多面体からなるスラブとして表現されるが、

結晶のハビットや熱振動の特徴を決定しているのは、a軸に平行に走る稜を共有して繋がる IrO6八面体、或いは CaO8
多面体である。この構造は多面体の密な繋がりで構成され、板状構造でみられる様な面方向の異方性は観測されず、ル
チル構造に似た特性を多く有する。IrO6八面体は Ir-O(1)=1.981(1)、Ir-O(2)=2.095(12)と大きく歪んでおり、O(1)-Ir-O(2)
角は 86.0(2)°と 94.0(2)°と理想角より 4度も傾斜している。これらの歪みは、共有稜間の陽イオン-陽イオン反発の緩
和の効果で説明できる．詳細な構造については、講演で報告する。


