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積層欠陥の電子論

面心立方金属中の積層欠陥による電子エネルギ.-の変化および電気抵抗の増

加についての今までの理論的研究をまとめ､問題点をさぐってみたO積層欠陥

の本質は格子の周期性のフェイズの不連続にあるが.問題が電子論の立場で取

扱われるものであるため､近年次第に明らかrLされつつある諸金属の電子構造

についての知識が､格子欠陥の ようないわば莫投的な問題に どのように応昂さ

れているかを知る一列となる｡

従来の理論の大要は例えばBuもuri1964年8月号の鈴木民の リボ- トに尽

くされているがt理論的な問題点はいくらもある｡

射 . 計算C7}むつかしさが要求するあらい近似を評価するには実験が不充分

であり,また実験は金属内の欠指の分布について平均化 された形をとるため.

モデルについて得られる特定の性質の評価が出来ないC. 従って元来近似とその

改良の上に立つ電子構造の理論的知識は.この問題にまだ充分役立っていないO

(2上 積層欠陥の両側での電子波を欠陥面でつなぐというのが従来の理論の

とった方法だが､その際必要な複素数波動ベク トルを持つ波については､根本

的議論が必要である O この波は､ IFllurae七al.(1963)の指括 したように積

層欠陥バ ン ドをエネルギー禁止帯内に形成するかもしれないが.許容帯内でも

渡のマッチングに使われる必要があろう･. またImuraらのように自由表面の

問題を積層欠陥にそのまま使 うのは疑問であるO

(3). 複素数波動べク いレを含めての固有値問題では.波動函数を e耳p(

ik･r)で展開すると永年方程式は非対角成分もkに依存する｡従って軍ow土e

(1960)のように理想結晶の場合の解をそのまま周いるのは意味がないo

(4). 鏡層欠陥エネルギーLZ)計算では固有値の変化を求めるわけだが.一方

抵抗の計算では理想結晶(i)フェル ミ準位を問題としている｡
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複素数波動ベク トルを考慮に入れる場合､その際の差違を無視出来るとは限ら.

ない｡いずれにしても､従来の簡単な反射係数の求め方では不充分のように思

われるo ､̀

問題提起に終ってしまったが､このような理論的問題を電子構造の知識とか

み合せて解明していく必要があろうo Imuraらの束縛電子を反発ポテンシャ

ルに置き換える事の物理的可否はその後の問題である｡

誘電体に 於ける三九agramForm11ationに 関して

金 言 散 人 (松原研)

現在スピン系のdiagram foTmulaもionが籍力的に研究されつつある.そ

こで双極子系に対し.diagram formulaもionを適用しようと言うわけである｡

従来双極子系を統計力学的に取扱う手段としてSPhericalmod.elがあり.

M∴Lax等により研究されて来たO またVan Vleckに始るParもi七ion･func一

七iorlを高温展開し初めの数項を数値計算LOnsager方程式との定量的比較

も幾人かの人々によってなされてきた｡

そこでdiagram form11ユa七ionによりこれらの事が何様なdiagram近似

で説明できるか､また従来 sphericalnodelは永久双極子系に対し適用さ

れてきたが. これを永久双極子が誘起分極率を有する場合にも拡張することを

研究目的としたO

現在これらの説明は可能である｡ 大体はスピン系のdiagram formulation.

と変らないoただうるさい事は双極子一双極子相互作用が tensorである事だ

が､これ も格子の対称性が高いと言う仮定をすると (事実sphericalmodel

及びOnsager方程式は等方性の仮定が暗黙の内に含まれておる)d-iagram

formulationで対角成分しか生じないことにより簡単になるO またOrlSager

方程式はM.Laxに従いSPhericalmodelで特定の固有値を取ると長い0
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