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超格子 cu-Znのバン ド計算

浅 野 摂 郎 (山下研)

典塾的な超格子 Cu-Zri(P′-bra.ss)のバン ド構造を,定ohn 良 Rostoker

の G-reen函数法によって 4,A,E軸及びその他 35点 (同等な点を含めて

512点)について計算 した｡

Potenもialは WigneJ-Seitz近似を仮定 Lt Core-electronsは原

子のHartree-Fock解 を用し1､ COnducもion-electronsについては､

なるべ くSelf-consis七entに近づ くよう努力 した｡

その結果, dTBandは､ それぞれ Cuの d一一重alld,Znの d_一重and,に対応

する二つの Groupに完全に分れ､上のC･uの d-一重arldは S-BaIICiに割込ん

で､mixingを起 し､そのBand巾は､ Pure-C･uの d-Band由に比べてか

な b小さかった｡ 叉､超格子であることか らS-一重andに生ずるBand-Gapは

0.01至毎 の Orderで他の CTaPに比べてずつ と小さかった. 512点か ら

計算 したStaもe-Density-cuFVeは Fermi面附近でRaynee七al･の

電子比熱の測定 とほぼ一致 した｡ 筒､M点附近のBandrGapを Opticalな

実験 と比較 したが､ もつ と精 しい実験がないと確定的な ことは言えないO こ

の計算 に際 しては､東大物性所の電子計算機 FACOM-202 を使用 した｡

非調和項によるフォノン脈動数のずれと減衰

石 川 幸 志 (教養金沢研)

非調和項をもつ フォノン系を考える｡- ミル トニアンとしては ポテンシャ

ルエ､ネルギ-をイオンの変位で展開するときに､変位に関 して 4次の項まで

とb､それを牙二量子化 したものを使った｡この- ミル トニアンで 二次の項
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までとると格子振動はフォノンとい う良い素励起になっているが､このブオノ

ンの非調和項疫よる振動数のずれと波衰を考えた｡ 4次まで考えるのは 3次と

4次の項が同 じオーダーの寄与を与えるか らであるO この間題は胞 radudin

と Feinによってグ 7)-ン函数摂動論で求めることによb､又 Cowleyに よっ

て摂動論の結果を使ってセルフコソシステン トにずれを求めることがなされて

いる｡ ここではカノ-カル変換 とフォノンの生成消波演算子の二個の積を平均

値で置 き換えることに√よって､非調和貫を二次の項絶- い レト-アンの中で く

b込みを行ないフォン振動数のずれを求めた｡ これは Cowleyと同 じ結果 を与

えて､Cowleyの方法 よb､すぐれた点がある｡ さらに くJh込んだ- ミル ト-

アンの中で残る 7)アルプロセスを表わす相互作用の項 よbフォノンの衝突によ

る遷移確率を求めて､衝突項を出 してフォノ/系のボル ツマン方程式 をえた｡

それよinフォノンの減衰を求めた -

Optical propertiesofgraphite

小 林 謙 二 (植村研)

Thea_ieユectric fun CtiorlSdue も07reユectronsin thegra-

phite calculated. Tm observed.peaks iTl七heopticaユabsJrp-

もionareassigned_asinter-7rband.七rariSiもionsat thepoirlts

KandW in theBrillouin zonerespect,ively. Tbedielecもric

funcもiorlin theユower frequerlCy region includirlg thefirst

peakaも 0.8 eV iswellreprorluce(まbyassuming 七heSlonzewski-

Weissmodel,andthat in thehigher frequency region includ-

ing thesecondpeakaso･8 eV isalsoweユtreproducedby

using もheCoulso軍卜Taylor'smodelof もwodimensionalgraphite.

A slig王1七 discrepancybetween expectedandobserved_energy of

thesecondpeakmay beremoved by treatingthe threedime王ナ一
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