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Synopsis

-不規則格子の電子決意 に対 するYonezawa モデルを伝導帯 と価電子欝の2

つのバン ドを考慮するように拡張 して,吠態密度及び易助監督計算 -した.数値

計算の結果 怒非晶質半導体に対する実験結果 と比敦険討 した｡

§1 ∫ntroduction

最近 ,不規則格子の電子状態に関 して実験的 にも理論的に も数多 くの研究が

行 なわれてい る｡~Yonezawa はグ 7)-ン関数を用いて,不規則格子の エネル

ギ ー状態密匿及び電気伝導度 を計算 している 1)o yonezawaのモデルは自由

電子がランダムrL分布 してい るデルタ関数 で近似 される引力的な sh0rt range

potential中に存在するというもの セあ9,伝導 欝の底の近 (.に技い不純物

準 位を作る不純物が結晶中に ランダムに存在する場 合の電子状態を有効質量近

似 で取扱 っていることになる｡

SaitohらはYonezawa モデルを静磁場 が存在す る場合に拡鼓 して,帝政率 ,

砲気抵抗 ,ホール効果 などを計算 している 2).

一方 ,Cohen らは非晶質半導体の電気的,光学的性質を説明するために次

の ようなモデルを提晶 している5)｡ す なわち,不規則性の存在によb結晶状

態 での伝導帯と価電子帯のバ ンド端付近が乱SJ･れて.画 1匠示す ように禁制帯

の中にも吠態 が存在するようになるが ,易動度の方は結晶扶態の ときの禁制帯

中ではほ とんどゼもとな9,易劫慶 にギャ ップか 存在す るO この場合易助産 ギ

ャ ップの′大 きさは結晶状雇の ときの禁制 帯の幅 よ9も少 し大 きく,易動度がtま

とんどゼロの所 では電子は局在 しているO
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この ような現象 智本論文では Yonezawa モデルによって理論づけることを

試 みる｡その際 ,Yo王IeZaWaと同 じ近似 を用いるが.伝導帯のみならず衝電子

管の存在 葱も考慮yC入れるように拡張 して電子の エネルギー状態密度 と易動度

を計算する｡ 又2つのバンドの不純物 ポテ ンシャルによる混 9合いシこ関 して耗

女はい くらかの近似 菅行 な うO なお,福山によっても2つのバン ドを考慮する

よ うにYPneEaV.,aモデルを拡張する試みが行なわれている4).
拭 々の計算に よると不純物彊度が あまb多 くないときには易動度 ギャップの

存在を示 唆 している結果が得 られたOすなわち,不純物がない ときの禁制 帯中

で状態密度がかなDの大 きさで存在す る場 合でもそ こでの易劫度は非常に小さ

く在っておD , さらにその易劫度 ギャップは禁制欝の幅 よDも大 きくなってh
7

Q o

§2 グ リーン関数の計算 と状態密度

次の ような- ミル トニアンで表わされる不規則格子を考 える｡

〟 - 〟o+〟′,

LU -一覧 ▽2+Ⅴ(p)0

uy,′- z u(p-絹i)
(i〉

(5)

ここでV(5))は完全結晶の周期的 ポテ ンシャ ルで あ9,F:竜iは完全結晶の
格子点 で, E は ランダムに置換塾に入 った不純物の 占める格子点について

Iii
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の和を表わす｡

次式 で表 わされる､グ 7)-ン関数を導入するO

Gn比,nJk′(E+iS)-(n比lErd+iSZn′k′). (4)

ここで8は無限小の正の量 であ9, Ink )はX oの固有関数で

d otnk)-En(紘)7nk),ln紅)-ei良･punk(F) (5)･(6)

であるO ここでnはバ ンドを敗は波数ベク トルを表わすo Lたがって･u oに

対 するグ 1)-ン関数は次の.ようになる｡

G認 n′√転′(E+i8)-(叫

≡G(:)紘 8nn′Skk′.

次の塩等式

E-LK+ i

ErHo+i8

否~E-Ho+i8+前言 註

ln′k ′)-

i∂L'q E-d+i∂

Snn′Sk短′

E-En(k)+i8

(7)

(8)

と(4)式及び (7)式 を使 って,

Gn紅,n′k′-da)=く ∂'nn′S kk′十

don)kn･EkH(nkln,Inn/k") Gn,,B{"･n′泳′

(9)

が得られるO ここで不純物ポテンシャ ルU(p-富竜i)をデルタ関数塾である

と近似する｡ すなわち,

U(p-Ri)ニーUo∂(p-Ri).Uo>0

したが って, (5)式及 び(6)式 によD,

(10)

(nk7H'-n∫′紘′′)=~Uo くそ)e里 ′′-a)'Riun*k (0)u'n′′托〝(Q)･
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(ll)式 を(9)式に代入 し.

JGnk,n,a,-G'::iDi)k∂nnPkk′-G(noとU｡ 2 2 ｡i(k′L k)涌i
Et′k′′ti)

*

×･u n k(0 ) un′′kO(0 )Gn〝托〝,n′k′

(12)

ここで

辛

E ei( k′′- k)･隼 un振(0)un" 氏′′ (0)Gn′′k〝,n′k′王1/′k〝

-= Fi(n′良 ′ ). (15)

と置 くと(12).(15)式 よb-

GnE{･nk-G(noi{-G(no)E{Uo (f iFi(nk)･ ､( 14)

Fi(n紅)-G(no)alun氏(0)i2-uon,言 ′言 }d(:),k′fun′k′(0)l2

×et(a(′-k)･(妄弓i凋 j)F3(nlE)･

∴ Fi(nk)-

こ こで

G(no)紘-unk(0)-2

1+u o｡㌔ ′GLo),k′,ufl′空く′(0日 2

uo高 専lWk (Ri-Rj)Fj(nk)

1+Uon,Ek′ G(:),k′-un′k′(0)-2

(15)

(16)

Ⅳu i-{i-Rj)-n/Ek′GtO',k′-un′k′( 0)-2もi(k′叫 ･(Ri-Rj)･
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TwoBandApproximationによる不規則路子C)電子状態 Ⅰ

(4)式 のグ リーン関数は不純物の特定の野鑑に対 して定義されているが,不

純物が ランダムに分布 しているとして,すべての可能夜不純物の配置に対 して

平均化 されたグ 7)I-y関数<Gnk,n k>を計算するo したがってFi(nk).

Ⅳk (Ri-Rj ).につ りて 奉同 様 な平 均 化 さ れ たくFi(Elk)>･
<wk洞i-.Rj)> を計算するO平均化された (16)式は逐次近似法を用い
て近似的に次のように解かれるo

(o)
Gnk】unk(0)12

行症 ~盲~~~~G~Jo;)去〕宣言 ;~~ですn
n′k′

くFi(nk)>-

Cく)
×Z 〔二
y=0 ､1+U｡ g

Il′k′ G(no)′k′lun′短′( 0)-2

×J･･･JⅣk(Ri-Rl)Ⅳk(内.-R2)- - ･

十 ･･･Ⅳk(RU一再 吊 dRl･･･dRy

(18)

ここでⅣは不純物鍵匿 であD,用いられた近似 はYonezawaに よる-もの であっ

て,電子が不純物によb敵乱 される掠′把同 じ不純物 L'Cよる散乱は 1回 しか考 え

ないとい う近似になっているo 次式 で与えられるⅣk(R)･の 7-リエ変換

Ⅳk(喝)-JⅣk(R)exp(Ti.喝･R)dR

-zn′GtOZk梱 -un,k.q(0)72

を使 って,(18) 式 は次の ように審かれる｡

<Fi(nk)> =
G(no)k7u nk(0))2

(19)

1+Uonfk,Gn′k,Iun,k′(0)F2+"uo烹′Gn′khun′k(0)I2

(20)

(14)式 を平均化 した式
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<Gnk,nk,-GLo)k-G(;)kNUo<Fi(nk)>

匠(20)式 を代入 し,U)式 を用いることによって次式 を得 るo

ここで

(21)

<Gn比>三くGnk,n氏>- 〔E -En( k)-Ink(E)十 明 - :

r!

-NUo lunk(0)12

(22)

Ink(E)-

･1+Uon㌔ ′G(;)k′Jun,kJ(0)I2- oIn′≒n Gio,)紘-un′k(0)72

(25)

は自己エネルギーである. 次に近似 をよくするためにYonezawaに したがって

(25)式の中のGt'O)をくG>で置 きかえる.すなわち ,

Z n k(E)-
-NUB-unk(0)-2

1+UoE<隻,k>-un′k郁)12+NUBE <Gn′k>'un′#)12･n′k′ n′≒n

(24)

ここで(24)式 の分母の第 5項を無視 し,第2頁のn ′ につ､いての和 を除 き,

n′-n七置いて,

lun gi(0 ) 7 2 -7u.n′k′(0)- 2 - 1 (r25)

と置けば Yonezawaの結果 と一致する｡ 次にバ ンドnとしては伝導 帯 C と価電

子帯Ⅴの2つだけを考えるごとにする｡ 又

tuck(0)-2--uvk(0)-2-定数

と近似 して,

uoluck(0)I2-u Q巨 V8【(0)l2≡-Uo

と置 く｡ したがって
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TwoBandApproximationによる不規則格子a)電子状態 l

くGc k>- 〔E-Ec( k)-Eck(E)+ i8〕-1, (28)

くGv k>-- 〔E-E, ( 紘)-2vk(早)← i ST㌦ (29)
.I

ニGiiZI
EⅦ
川pレ
nC

均

･f vk(E)-

且
虹
nU
一U+ー

-NUn

′(くGckJ>+くGv托> )+NUo<Gvk

(50)

-NUo

1+Uoを′(くGck･>+くGvk'>)+NUoくGck>

(51)

ここ で

(28)I(29),(50),(51)式 よDくG｡k>･<Gvlく>が求め られ
るが ,計算が困難であるのでNがあま り大 きくないとして (50),(51)

式の右辺の分母の第 5頂を無視す ることにする(, したが って 自己エネルギ

ーは汝に依存しな く夜るoその筈当性 については §4で議論する｡ ここで

Ec (汰),Ev (汰)として ,
7i2k2

Ec(a)=2TT I

712k2
Ev(a)=-E --g 2mh

を用いると

X≡-u o 忘 ( くGc k>+<Gv k>)

-Uo /,∞47Ek2dk ′ k*2UU

汀 言う5 〔JO

+ J∞

E -

47Ek 字dk

- 3
fL2k2 ､k2+k*

2me

712k2

o E+Eg+露 ㌃ ~E

-5占6-

k2+k串2

(52)

(55)

)〕 (54)
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∫ ニーNUo
1-蕊

(55)

ここでkにつ いて の和 は積分 に置 きか え .,境 分 の 発 散 を防 ぐた め に
k*3'(k2+k*2)をかけて積分を行なっているo k*の大きさについては§4

∴で議論するO

(54) 式の積分を実行すれば.

･〒露等 告

-h2k*2

ここで

ZrE･hth

E十Eg-2
, (56)

(57)

も2k*2

i二Ii==三-:I.i~ -~ ,

te-鎧 (第 三 )5/ 2

th -嵩 (票 )5/ 2

(58)ノ

(59)

(40)

(55)式 と(56)式 を連立させてEとⅩが求められるoまたそのEを用いれ

揺 (28),(29)式 に､よってエネルギー状態密度D(E)はスピン縮退庭の

2を考慮 して次式で与えられる｡

2
D(E)-二 王m x.

ZrUo
(41)

§5 易 動 度

電気伝導皮はグ1)-/関数を用いるとKuboの 公式によ少次の ように表わさ

れる 5)0
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TwoBandApproximationによる不規則格子aJ電子状態 I

opp-慧 I_+三 dE(昔 蕊 ノ圧 nk7-i墓 -n′k′).2
n′k

× くImGnk･l印Gn′k′> (42)

ここでpは Ⅹ, y . Z を,mは白由電子の質量 ,fは アエ Jt,ミの分布的数を表

わすO 因子2はス ピン縮退慶によるもの であるOまた ここでグ 7)-ン関数のバ

ン ド間非対 角要素 からの寄 与は小さい として無視 した｡ (42)式にお いて

くImGnk･lmGn′k′>芸ImくGnを【>･1m<Gn′k′> (45)

と近似 する｡ また,

∂ ∂

(nkト tも- ln′k''='bk.轟 n′-thfu芸k転 un′kdP)Sk紅′∂Ⅹ〟

m ,∂En(紘)
-･一一(
七 -∂k〟

♂

♂n11′十(En′(良)-En(紘)∫un*kaTTpu雄d醐 ;紅 ′･

(44)

ここで i_nterbandの効果 である第 2頁 を無視 すれば .kについての和 を蹟分

で置 き換 えて次式 を得 る｡

定 言5335nf三mdE(一語)∫∞ k4tI-<Gn k,}2､dk･ (45)0

これはLiによらないからqpjL-Uと昏いて

+○〇 ∂i

0-I_∞ dE(一蒜)q(E)
(46)

によってエ~ネルギーがEである電子の電気伝導度 q(E)を定義するo

q-eJ+∞dEf(E)pe(E)D(E)一~~⊂×⊃
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O-eJ+-dE(1→ (E))ph(E)D(E) (47)-̀････DO

と寿げば･〟｡ (E)･βil(E)はそれぞれエネルギーがEである電子,及

び正孔の易動度 を表わすO バン ドn としで§2と同様に伝導帯と価電子帯のみ

を考えれば易動度 jL(E)は次式の よう になる｡

e~瓦5
〟(E)-

5万5kBTD(E)IkeLe2tI-<Gck>12･mlh2hm<Gvk,)2,dk･
〔〉0

0

(48■)

ただ しここでEFをフエルミェネルギーとして電子に対 してはE-EF≫kBT,

正孔に対 してはEF-E≫kBT としているo(28),(29),(52),(55)

式 を用いれば (48)式の積分は実行できて次式 を得る｡

〟(E)-
2e 1

5b2kBTD(E)

レ/2

(-e'' (̀～/612･852+E.)

+mh1/2(

81- E-Res(E) ,

82--E-Eg+Rex (E),

65=ImE (E).

ここで

822+652+82)

§4 数値計算

D (E)及び〝 (E)を電子計算機を用いて計算する.数値計算を行なうた

めに種々のパラメータの値を定める必要が卒ろカき,一応ここでは非晶質半導体

を念頭において次のような数値を用いることにするo *)Eg==1eV,me=三m'

*)に芸讐 芸芸霊芝紬 'GTe<T'ofvtDi芸警 ぎ言‡IJiLvntbL諾 警
論文での計算で電子 と正孔を逆に考え ･エネルギ-の符号をすべて逆に
とって考えればよい0
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0

mh-0･5m･UD-(4/5)花a5voとお いで V0-5eV ,a- 2A ,k* -

1.78/a (不純物準位がバンドギャップの中心に位置するように定めた)O

ここでk*の物理的意味 と不純 物準位の位置について考えてみることにす る｡

不純物準位の虻置は沢の ように して決められる｡ (55)式 を(58)式に代入

して,N-ヰ0の極限でⅩがゼ ロにならないEが不純物準虻を定 める｡ すなわち

(ノ盲も･∨ ′こす)(/玩+Ji句 )

-柁 ｡.ie(JTe十ノ福)-webth(JVh+JiTETg)･

(55)

これはデルタ開放型の ポテンシャ )i,による不純物,準位を伝導 帯 と価竜子欝の2

つ.0バ /ド菅考慮 してグ リーン関数 を用いて計算 したものに他 ならない｡その

際 ,不純物 ポテンシャルの ワニヤ関数による行列翼素を伝導帯の ワニヤ尚数に

よる対角質素 ,価電子帯の ワニヤ関数による対角質素及 び伝導帯の ワニヤ関数

と価電子帯の ワニヤ関数 に よって結ばれる要素の絶対値がすべて等 しくUoと

したとき,(55)式 と一致 する〔附録参照〕｡ k*の値 によって不純物嘩鑑の

位置は変るが,これは本当の不純物 ポテンシャルはデ Jt,ク関数 ではな く有限の

拡 Dを持 ってか 9,その拡 Dの逆数 よ9大 きいkt'Cついての積分を(54)式の

ようにk*2/(k2+k*2) をかけることによbカ ットしたためである｡ した､.

がってk*の逆数 が不純物ポテンシャルの拡Dの大 きさaの程度になるよ うに

k*を選ぶのが適当と考 えられる｡またそのとき完全結晶の原子の鋲鑑Noと

しては

N.-1/音 符aS (54･)

と取 るのが適当 と考 えられる｡ したがってNくNoでなければ ならないo 数値

計算を行 な う際にNとしては〇･1No,0.06No,0102No,0･01No,01002

Noを用いた｡

次にここで(50)式 ,(51)式の右辺の分母の第 5項 を無視 したことの

妥当性に対する考察を行 な う｡ 無視 した項の影響を調 べるために･くGc8(>
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及 びくGvk>をk㌢こつVlて平均 し･またそれ らが等 しいと置 くことに よ9･
(55)式 は沢の ようyCなるo

∫-- -NUo

1-x ( 1+N/2No)
(55)

(55)式の代 Dに(55)式を用いてr)(E)怒計算 した結果 ,N≦0.1N｡で
は誤差は4蕗以 下であ9,従 っ て .NI<0.1Noでは拭 々の近似が許され る
で あろ うC,

i)(E)及びp(E)の数値計算の結果 を図 2及び図 5に示す｡ この図にお

い て,バン ドギャップの中心を エネルギーの原点に とってある｡

-25 -2.0 -1.5 1.0 -05 ･勺 -05 -1.0 -1.5

図 2. 状 態 密 度
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JL(E)(m2/voltsec]

10J

-1･5 -1･0 -05 0 05 1･0 1･5′levl

図 5. 易 劫 度
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§5.考 察

§2の計算では不純物ポテンシャ ルをデルタ函数塾に とったが,本当は原子

の大 きさ虻の拡 9を持 ったポテンシャ ル(拡Dの程度は 1次元の長さにしてa

の程度 )をとるべ きであるO したがってそれに関連 して波数 ベク トルkについ

てはその大 きさkが 1/a～打/aよb大 きい所はカットしてある｡ しかるに

不純物 ポテンシャ}t,を完全'iCデルタ開放型 であるとして(ll)式奇得て,それ

を用いて (15)式 を導 いた unk(P)は原子の大 きさの範囲 で大 きく変劫0
する関数であるから,(ll)式の近似は よろしくなho (ll)式は次の ように

昏 く方 が よb正 しい｡

(nklLU′Tn′′h'′′)ニーifie孟(k′′句 .Riunn′′ (ll)′

ここでUnn′′は不純物 ポテンシャルの unk (P)とun/,k′′(r)に関する行

列 要素にマイナスを付けた~ものであ 9,年Ik′′依存性は無視 してある｡

(ll)式の代Dに (ll)′式を用いても,

Unn′Un′n′ ′
= Un′n′ (56)

の ような近似 を行なえば (15)式 が導かれる｡

ただ し･その ときは (15)式の中でUo-un比(0)72 は Unn で置 きか

えられる｡ したがってその ときは (27)式は

Ucc-Uvv-U o (27)′

となるO(56)式及び (27)′式 の近似は附銀 に昏いておいた1個の不純物

があるときの不純物準鑑の位置を表 わす式 (A19),(A21),(A22)式 が

(55)式 と一致する近似 (A25)式と同 じであるo

さて拭 々の計算縫菜は図2及び図 5に示すように不純物鮫皮があま9大 きく

ない ときにはギャップ内の易劫慶はそ こでの状態密度がかなDの大 きさで存在

す る場合でも非常に小 さくなっている｡ しか し非晶質半導経に幽する実験 では

易劫皮はギャップ内ではギャップの外に比戟 して 10-2-10-5倍程度小さ く
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な っておD,この点扶 々の計算は易劫匿 ギャップを明確 に 出 した とは云い 鍵

V,｡ 扶 kは易劫慶 を計算す る除 に (45)式 (これは Yonezawa並 びに

Saitohらと同 じ近似 である ),(42)式 においてダ リ-ン観数の Inter-

band非対角 要素 からの寄 与の慮視 ,(44)式 にか いて Lnterba坪dの効果 を

表 わす第 2項の無視 などの近似 を用いた｡ これ らの近似 が上に述 べた易動度 ギ

ャ ップをあま9明確 に出せなかった ことと閑連 があるか どうか少 し考 えてみ よ

う｡ 実験 で得 られている易劫度 ギャ ップはギャップ内での汲劫掃数の局在化 に

鏑連 して生 じた もの と考 えられ るO拭 点の計算 ではギャ ップ内 での波 動関数は

果 して局在化 しているの でみろpうかo た た (45) 式 か < Im Gnk･

加 Gn′k′> とIm<Gn′k′> ･llmくGn′k′>の差が ギャッ プ 円でのみ,揺
とんど Im<Gnk>･lmくGn′紘′> と打 ち消 し合 うよう匠覆ってい るとは
考えにくい し,(44)式 の第 2項匿つ いてもギャップ_内 でのみ第 1貢 とほ とfu

ど打 ち消 し合 ってい るとは考 えに くい ｡ したが ってそれ らを計算 (Cと り',れて

も易劫慶 ギャップが もっと明確 に現われ るようになることはない よう陀思われ

る｡ 易劫慶 ギャ ップや波 劫関数の局 在化 を もっと明確 にするためには 自己 エネ

ルギー.Fを得 るYonezawa 近似その もの をもっと改良する必 蒙があるの では

ないだろ うか｡ しか しなが らこれ らの ことに掃しては 今の所 ,はっ きbした答

は 出ておらず,今後の課題 である｡

図 5に よると,不純物鮭藍 を増 すとギャップ内 での易助産 は増-し,ギャップ

の外 での易劫度 は伊少 することを示 してい るO これはギャップの外 ではバ ン ド

的 な電子が不純物 に よって故乱 され るために抵抗 が生 じているのに対 して,ギ

ャ ップ内 では不純物伝導 としての性格'怒持 ち,不純 物縫匿 が薄 い ときは キヤ 1)

了は動 きに くいが不純 物嬢度 を縫 くするとそれ らの尚の相互 作用が大 き くな っ

て効 き易 く在るため と考 えられる｡ 又実験 に よると易劫庭 ギヤ y･プは完全絶品

の ときのバ / ドギャ ップ よ9大 きくなっているが,耗 々の計算締晃 で もその よ

うにな ってい ることが図 5よ9分 る｡

今後 ,Saitohらに ならって磁場の効果 を入れ て,ホール係数 ,特 にその符

号 の問題 を2つのバ ン ドを考慮 した近似 で考察する予定 である｡
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附 録

2つのパy ドを考慮に入れた不純物準泣

doを完全結晶の - ミルトニアン･Vを不純物のポテ ンシャルとし

〟 -〟 o+V

とすると(8)式に よって

G(E)-G(0)(E)+G(0)(E)VG(E)

こ こで

G(E)-盲 宝 ･ G(0)(E)-

1

E-N

(Al)

(A2)

(Aる),(Å4)

ワニヤ関数

tn R i)-2 eik･Ri -nk)k
(Å5)

に よって(Å2)を表示すると次式 を得るo

G｡n,Gn-G乱cm-Gi望,〔OU(C.)G｡｡,cm -G(col)" 0U｡ Gvo,｡m
′

＼

(/16)

Gvn,vm-G霊 ,vm-Gioi vou(:)Gvo,vm-G(voと,Ⅴ ｡U｡ G｡ ｡,vm

′*

(A7)

Gcn,vmニーG霊,coU｡Gvo,vm-G(Oc)n,coo(co)Gc｡,un (A8)

′

Gvn,cm-一紙 vo u61Gco,cm-Gioi,V.U&o)Gv.,cm
辛

.(A9)

ここでバンドnとしては伝導 帯 C と価電子帯Ⅴのみを考 え,

(cRi川 -C的J)-J co)8･･lJ
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(vRi川 7vRj)ニーU(ov)8ij (Al一)

(C:Ri 7V 7･vR j)-(･VRj川7cRi )辛--U ′ 8 ･lo l J

(Å12)

が成立 するようなsh占rtrangepotentialを考える｡又(A6).-(A9)

ycぉいてG - G刑の添字 O,n･mは格子点Ro･Rn･-Rmの ワニヤ関数を

示 し,R.は不純物の占める格子点 とする｡ (Å8), (A9)において

a-0とおけば,

Gc.,vmニーGioo),｡o u｡′Gvo,vm -GtcOA,coo(S)Gc｡,vm

(A15)

Gvo,cm --GSoo),V｡ U 'o*･G｡｡,｡m-Gioo),V｡U(ov)Gv ｡,｡m

(A14)

となる. 故rL I

-G崇,｡｡U′Gvo,vm

cob,vm 1+G(coo),coo(co)

Gvc,cm=
-G(vo)0,vou oqcD,cm

′ *

(A15)

tA16)

(阜15),(Å 16)を (Å占),-(Å7)におY†てn-ロとした式に代入

してGeo,cm及 びGv｡,vm を求め･さら‡竿これらを(Å15)-I(Ald)

に代入 して求めたGco,vm･Gvo,cmを用いて(A6),(A7)の

Gc_n,cm及 びGvn,vmは沢の ように表 わされるo

Gen,cm-G(co主,･em･i(漕 .■vo-U,0-2-(1+Gig.i.vou(DV)).U(oc))G(C浩,｡-0
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Xi(1･G(co去,C.U(co))(1･G(vo)O,Ⅴ｡U(V.))

-GtOo',coGv'Oo',V｡高 12I~19(co)0,｡m
(Å17)

Gvn,vm-GtOま.vmH GFo),｡ 0 7U '0 72 - ( 1+G三宅,C｡U(oc))U(.V)iGtOi,vo

x i (1+G e(Oo),｡ o u(:))( 1+G(vo).,V . U(on)～
-G

,｡oGJoo',VQIU 'oI2 )-1G(;)0,vm
(A18)

G｡n,cmの対角和 にGv･n,vmの対角和 を加えたものの虚数部が状態密度を

表 わすか ら,(A17),(A18)の Poleを決める次式を充すEが不種物

準 旺の旺置を表 わす ことに在る｡

( 1+G 皇oo),C｡U(oc)) ( 1+GtOと,V｡U(冒))-G(co)0,｡.Gioo),V｡ -U ｡ - 2

′

(Å19)

この式は良 く知 られている 1つの バ ンドだけを考 えた ときの不純物準位を決め

る式

1+GT.,coo(.C)-. (A20)

の拡張 である6)o (A19)でOO,- 0と置けば (A20)を得 るoGc(Oo),co,

G崇,V｡はそれぞれ EG(co)k,EG(vo)kであるから(54)式七 同様 E をk-ll Vl､ ~ ■ k

kについての蹟分で置 きかえk串でカットして求めれば

符Eete

Yc o･ co Mu.何 十√ 甘 '

__i JTEllth1

Gioa･V0-日oノTh+ノ許㌔
｢577-
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したがって

7U0,--U(oe)-U(ov)-百o (A25)

とすれば(A19)紘(55,)式 と一致するo me-mh としてUo>0の と

き,(55)式によって決められる示細物準虻はU｡をい くら大 きくしても禁

制 帯の中間 よ9エネルギーの低い所にはあらわれないo U0--の極限 で禁制

帯の中間に くるome>mhとすれば･Uoが有限であっても禁制帯の中間よ
9エネルギーの低い所に不純物準虻があらわれることが可能である｡
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