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最近正一Ⅴ族 ,乃至は 1-Ⅶ族混晶の赤外 ,紫外吸収が系統的に測定されつ

つある｡これ らの賠巣によると純粋結晶に不純物を加えて行 くとき ,吸収 ピー

クあ振動数が置換不廃物濃度 と共に連続紬 二移致 して遂にすべて不純物で置換

された結晶の ピークのそれにつながるいわゆる融合型 と,異なる振動数の所に

新 しいピークが出発て振動数 よりもむ しろ強鮭が連続的に変化する自己主張型

に大別 され る｡

先に松田〔prc･g･TheoT ･ Phys･ 望 (1967)〕は上記のような置換塾混

晶の振動数スペク トルにおけるgapの存在について論 じた｡ 額に黄近接相互作

用モデルのときは簡単にその条件を求め祷 ること ,現在報告 されている赤外の

実験データと比蕨すると ,単に不純物を質 量のちがいだけで表わしたモデルで

gapの存在するときは自己主張塾 ,そ うでないときは融合塾にな っていること

を示 した｡

しか し,(日東近接相互作用モデルで求めた gaPの存在条件がどの程度現実的

であるか｡(ii)gapが存在すれば .自己主張型であるのはよいとしても ,存在 し

なければ必ず融合型になるかは明 らかでない｡

(i‖ニついて密近 ,堀 〔Privai;eCommunicationコはRaTJ18ighの定理に
よる ,いわゆる eVaPOrationmethod-を援用して ,同位元素不純物モデルに

関する限 り最近凄相互作用でなくても一般にSaxon-HlユtneT型迂理が成立つ

ことを示 した｡

すなわちAB+AC塾混晶米のとき ,AB結晶とAC績晶との ba甲 gaPが共

通の振動数領域を含む ことが混晶での gapの存在条件 となる｡

しか しこの性隻は二次形式論に立戻 って考えると更に一般に
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脚注 米 混晶は2つのsublatもioeからなり,一方はA原子,他方はB叉はC原子で占めら

れる｡
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なるモデルハ ミル トニアンにおいて成立していることが証明される. こらに

α挙aJ･はそれぞれ ト番目の Site,)･番 目の Sit8(ニ綾子 (eiciton又はl･I
phcnon)を生成 ,消威させる演算子で Jij(e(i)IE(i))]まi,)-の他にそ

こを占める原子の樺類 E(i), E(j)に依存する係数であるOかくて小野寺 ･

-亀沢 ら〔研究会戒告 〕Jj混晶の Fren･kel exCモtcnのモデルに対しても

S･axon-BIltneT型定理が成立ち ,AB結晶とAC結晶の対応するバン ド巾を

それぞれ WB,Wc と､し ,互のバン ドの中心間の距雌を△とするとgap存在の必

一葉十分発 揮は

/㌔
- > 1W W-‡(WIB+W･,J, (23

となる｡

FrenkelexC二Lton-および同位元素不純物のときのphonon spectrllm

ではモデル(1)がかなりよいと思われ る｡ しか しバネ常数の変化 も含む場合には[
変位 uituj と｡ COuPling potentialは-F 比ij (u i-1lj)2となりkiJ
は i番 目 ,j番目の原子の樺類に依存 ㌻る｡

従 ってu言の係数は i番月の庶子の槽類だけでは定まらず ,モデ項 1)の外に
出ることになる｡ ただ し単純立方格子 ,墳近接相互作用モデルのときは先に松

Efiの鍵出 したいわゆる island-izationの方法により,やはり･i21が gap存在の

ための必蔓十分条件なることが示されるが ･そ うでないときはまだよく判らな

い ｡

次に 日日の問題について調べるために

d_2111 .

dt2 = K(uJ+1十 uiJ - 2ui )

班 (ノが偶数のとき )

･TlJ･ - - t MB又は舶C, ()･が素数のとき )

と云 うー次元振動子モデル,rTついて計算機実験を行な った O

このとき一つの nOrmal mOaeに よる光吸収強酎 ま卜∑(iH,Juj l2に比例
するとす る｡ 先に .松田 ･荻揖 〔Prog.'Theor∴phy-8.L8 (r19占7),81]
紘.tの ような革のスペク トルを適当なCoarse一grainingを行なえば .Tunit

c811に 8',コ程度の原子を含む種 々の周期鎖の集団平均でかなりよ(-近イL､LL樽
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△ 1

ることを示 したが ･この方法になら って光吸収強度を革めてみると訂 =T
のような場合ですら光吸収強度は自己主張型をしていることが判 った｡すなわ

ち gapが全 く失なわれているにも関らず ,光政楳強度は 自己主張型となるわけ

で ･OPtiOal a-ensity は state a-en8ity-_とは定性的に異な る腐 舞をする｡

一方全濃度領域に渡 って吸収強鮭が 自己主張塾であるためには-コの不純物を

入れたとき局在振動が現われることが必要である｡-このための濠小の△/Wを

(△/W)e とし,自己主張塾であるための歳小の△/Wを (△/W)critとす

ると以 上の考察 より少 くも同位元素不純物 ,又は Frenkel exciて;on mod-81

では

(△/帆)e ≦ (△/W)crit < 1

なることが判る｡ 一次元では (△/W)A- 日で 1次元 の計貨機実験の結果で は

(A/W )critは 1よりむ しろ (△/W)pに近いことが想像 され るo

われわれは更に一次元 Frenkel exCil;Onモデルについても同様の計貨機実

験を行な -たO その結果は融合型のような場合も得 られたが ,果 して は /W)2

キ (△/W)critであるかは COarS8-graingのための精度 の間頓もあ って

まだ結論は侍 られていない｡
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