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【緒言】レーザー発振器における発振出力の安定化には、レーザー媒質結晶における正確な熱パ

ラメータに基づいた熱設計が必須となる。パラメータの中でも、特に熱膨張係数(α)は共振器にお

ける熱レンズ効果や熱複屈折効果、さらにはレーザー媒質の熱破壊に関わるために非常に重要で

ある。代表的なレーザー結晶である Y3Al5O12 (YAG)の αについても様々な実測値が報告されてい

るが[1-6]、X 線回折、押し棒式膨張計、光干渉法などの方法では試料状態によっては計測誤差が

非常に大きくなるを完全に応力フリーの状態で計測することは困難である。今回我々は、応力フ

リーの状態におけるYAGをはじめとするレーザーセラミックス用結晶のαを第一原理計算により

評価したので報告する。 

 

【手法】YAG、LuAG、Y2O3、Sc2O3、Lu2O3について PBEsol 型の交換相関を適用した PAW 法に

よる第一原理計算を行った[7]。電子系の自己無撞着計算は Quantum Espresso Suite v6.5[8]、フォノ

ン計算（直接法）は Phonopy をソルバーとして用い [9]、準調和近似により αを評価した。 

 

【結果】YAGの αについて計算結果と文献値の比較を図 1に示す。両者の温度依存性の傾向はほ

ぼ一致しており、また計算値と文献値に差異はあるものの計測毎のばらつきの範囲内であった。

図 2 に各種レーザー媒質結晶 αの温度依存性を示す。ここで 300 Kにおける YAG、LuAG、Y2O3、

Sc2O3、Lu2O3の αはそれぞれ 7.26、7.52、7.95、7.18、6.95×10-6/Kであった。 

   

図 1 YAG における αの計算値と実測値比較  図 2 各種レーザー媒質結晶 αの温度依存性 

 

【考察】直接法を用いた第一原理計算による αの評価値と実測値との差は 300 Kにおいて 3%以下

程度とされるが[10]、今回引用した文献値におけるばらつきは 20％程度とそれ以上であった。こ

れは実験における計測試料が完全に応力フリーになっていないことが原因であると我々は考えて

いる。実際には YAGへの 1％程度の Nd添加による α変化は実測可能なレベルであり[5]、また試

料サイズ変化自体が大きくなる大型の試料を用いた計測では α の実測値はより小さくなる傾向が

ある。詳細は当日報告する。 
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