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混晶の問題 の理論的研究 は既に相当数の (とりわけ格子振動 に閑する )仕轟

がな され ているに も拘 らず ,簡単なモデル- ミル ト-アンに対 してさえ も ,あ

らゆる濃度領域にわ た って一 貫した正 しい記述 を与える理論は 見出されていな

いようである｡ しか し二樺類の構成原子 の成分比がかな り 1に遍 くな って ,不

凍酎おの島 (ク ラス ター lJか らの寄与が相対的に少さい と考え られ る領域 に関 し

て は ,適当な くり込み操作を伴 う(3･r89n函数の 方法によって ,格子慮勤 の場合

に も (刀_lw_Taylor(1)),電子 系についても (,｣､野寺 ･選 択 (21),状態感度

光吸収 スペク トルに対 して , reaSOnat)ユeな結束が侍 られ ている｡ しか し,莱

験 データ (例えば K.J.舶 Stt3㌦ N.Nag.asaWa 8lu-al(4))をみ ると一方の成

分の濃度が 0か ら次牙に増加するにつれて ,単に弧立 した不純物準位だけでは

な く ,ク ラス 4-に よる準位の成長が は っき りと認め られ る. 不純物濃度が 1

Fu桜庭の と七 ろでは Pair(隣接 する2個 の不純物か らなるク ラスター,代tr-

iDle了, t-q_-Llarも机 :-IetCも同様 )に よる光吸収 も確認されているO

(p,H.11･uster and_a.J .ik,lbecq(5),.F,.Ma-1L.S訂 61,a.FtLSSgangP,r,
JI

W.lWartienuqsen and･ Ii.Bilzl'7)) ｢クラスターの成長 ｣とい う問題 を旗

うにあた って ,注'r'e'en函数法で 自己エネルギーを計算するとい うや り方は ,

現在 のと ころあ まり良い成果 をあげてい7まいようであ るし,方法 自体と しても

近道を通 るもの とは言い適 い｡ 全港薩領域を一つの方法で- 質 して説明すると

い う立場 か らは 'この方法で正しい解答が侍 られ ることが望ま しいにちがいな

いが ･現在既 にいろいろな寒験デ ータが 出始めて いるこ ととも考え合わせて ,

♯定 の演 壇領域内ではあるに しても ,ク ラス .4-の成長を扱 うことがで きるよ

うな理論 は有益であろ う｡

ここで は '-｢混晶の Frenke)1励起子が示す ク ラスター的な性償｣の研究に

ついて ･その初歩的な段階 を述べ る｡ これは文献(21の研究 とは相補的な立場か

らのア プ ローチであ り ,従 って 出発点の- ミル ト-アンは同じものを伺いる :
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混晶の電子状態

a圭 aiは格子点 〔小 二お ける庶子的励起 の生成 ,酒蔵演算子 ,Eは A庶子の

原子的励童 エネルギー ,'tij は格子点 〔ijI 〔jj間 での励起の tTanSfer

energy~,ie)は im-plユrity-(B原子 )sit8で 8 + △ Eが 苫庶子 の原子的励

起エネルギーであ るO ここでは 勺簡 単のため ,‡tij iは ,原子の種類に依 ら

ない とした｡

格子 G-reen函数 を

1

gij(Z)= 亙 書

eik･(Ri-Rj･)

Z- e(頃

ここで ' e(k)は △ 8- 0の ときの Hの薗有値 ,Nは格子点 の数

(り CX,･) , Z= 選一 iO+ ,

で定義す ると ,状態密度 は

1

D(封 -言 I皿 ‡誉 zJr'-E(A)

(2)

･意 en (dt･3･tT)) , 13)

T(Z)---(∂CP I - △ 89L,〆 ･Z)) は)
■

さて ,ク ラス ターと.して戚測され るには ,その準位が母体 バ ン ドの外に 出来 る

必饗があるか ら'今 ,ク ラスター準位だけに注 目するとい う立項 をとることに

するならば

detiT隼 i 三 O

の根 の うち母 体 バンドの外 の根だけを扱 えば よい ことにな る｡

エネル ギーの原点を

1- △ E ダoo(丑)エロ

･15)

(6)

の根 El,即 ち孤 立 した不純物の牽位に と って

771dl- 讃 1 +8

とお くO不純物濃度が低い ときには ,殆ん どの不純物が孤立 していて ,極 く僅

かに他のク ラスター (その殆んどは Pair )があ って ,そのエネルギー準位は

勘 か ら遠 くはない ,とい う状況にな っているはずだか ら ,ITS)式を Eの- 汰

(対角要素に対 して )まで 鼻鰍 すると
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且et t - B･△E(il｡ff- 6日 li - O,

♂

a = ~ 有 言 須̀M (幻 :一二1--lll.I

171

･'8)

工 は 単 位 行 列

とな るo 乱3ffは ,そ の固有値が ク ラス タ- 準位 を (近似 的に )与え る有 効 -

IJレト-アンで米

(-ueff)C,e′ - 1p~首 (ト ∂f,2′)ダpe′(･El) , (9)

次に SinglLjt (isola~紬(i impurity)の幅 を ,見積 る｡ 浪 庭が -.｢分低けれ ば

l(-Iigher clusterの 寄一射 ま博視で きるので ,不純物 は皆孤立 して いる (最近

接には ,不純 物同志 は近寄 らない )とす る｡ 詣率 の方法 を用い ることに すると

(,'ラスターi/)スペ ク トルの n次の碓率は ,

㍉

L,vT.
T7.-■ハ

･二

･;?.
ニ

n

･<
rll

Ll

i.I;
A:,･･7.1.

十

㌦ つ-r †誼ef f n) 鋤

Ni' C は 不純物 の数 及び漉疲 書

とかけ るか ら ,U.tj,1式 に従 って ,2次 の縫率 まで 計産 してその統 計的平均 を とり

状 態 智乾 を 往auG叫屯線

D'8'- 嘉 oxp† J ,202i (ll,

で近 似 す ると ,

3 2 -意 〔 B l yoo(-叫 2 - 再 oも (町 i 2〕 - (12,

七 は nea･resに neighlDOrを指 すベ ク トルで ,Zは nearest neighbor

sitEjSの数 ｡

風注
118)

米 このノ′､ミ,i,トニアンはMa･bsubara and Toyozawaの扱 ったものと同一の形を

している｡ しかし,(9)式の導き出し方か らわかるように ,この有効- ミル トニアンは ,不

純物濃度が低 くて ,a.1か らあまり遠 く隔た った準位ができない場合に良い近似となるもの

と考えられる｡
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混晶の電子状態

濃度が低 いときの Pairの幅 も ･二次摂動 (sigletとpairの間の相互作

間を くり込む )と能率の方法を組合せて計算 され .同様に gauSS 曲線で近似す

ると幅は iTに比例するとい う(123式 と同じ結果を侍るが ,長 くなるので ,ここ

には書かない｡

くく状,*密度 と光吸収 スペク トルとの相違に対す る注意 二号>

有限個の不純物 しかない場合には ,fieffの固有値 (もちろん d_etT- 0

の根で もよいが )紘 ,容易に求まる. △ E が負で十分大きければ ,母体バン ド

の下にク ラスタ⊥準位が現われ ,N･-1, 2,5,-･と調べ ると ,L

(a) palr準位は Singユetの両側に対称鴫に

(b) i;riplG打 撃位は ,Singletの 上に2本 ,下に 1太 ･･････

表われ るO これを模式的に描 くとF移 ･1のようになるC

pl

tl

P2

℃2 l t

~二_‥∴__
､阜Ul

母 体バン ド

Fi･5.1 (capL-ion) ･S,p･tはそれぞれ ,8ingle七･pair･triか

letに よる準位の意味｡ fpl,p2‡お よび (tい

も2･tSIの重ノ山ま,それぞれ Sに-致す る.

状態密度の場合 は 〈plとp2‡お よび (七1と ℃2と も57はそれぞれ同 じ重み

をもつ ,即 ち ∂(五一㌔ l)と ∂(E一㌔ 2)の係数 は等 しく ,また ∂(琶一旦ti)

(i- 1.2.5)の係数 も共通であるoところが光吸収スペク トルではこれ らの

準位の うち kエロとい う選択 則を満たす ものだけが とり出され るので ,(簡

単な計賃に よって ,これちの 8-函数 の係数を調べればわか ることであるが )

選択側に よって ,状態密度の 6-函数 の前にかかる因子 f-は表の如 くなる｡
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(aは正の定数 で ,母体 と△ E とに依 る )

これを再び模式的 に描 くと牙2図の如 くなる｡

____一一 _ 二 二 ___ _

辻体 バ ン ド

一･･･一一､- ニ>へ

ー図 と2図を比較 す るとわか るように '光政朕 スペク トルでは低 エ ネ/lL/ギ-側

に重 みが かか る｡ これ は '母体の kエ ロの状 態が バン ドの下端 にあ るためで ,

もし上端 にあ る場合にA e> ロとして大きな値を与 えると ,エネルギーの痔号

を反対に して ,上述 の議論がその まま成立つ ｡
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