
福山秀敏

(3) 低い励起状態のエネルギーは,長距離相互作用であるOhno或いはMataga-

Nishinotoの式の代 りに,ハバー ト型の短距離カを仮定しても十分定量的に再限

出来る｡
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Resonance Broadeni喝 効果の

取 り扱 いの改 良について

東北大 ･理 遠 藤 光 宏

渡 部 三 雄

無秩序系の電子相関の問題,特にMott転移の問題は,良く知られた半導体中の不純

物帯の問題や,最近注目されている臨界点近傍に於ける液体金属2),3)Na-Ar,Cu-Ar

等 一稀ガス混合体47等で見出された金属 一絶縁体転移と関連して興味が持たれてい

る｡ 我々はこの間題をHubbard理論を無秩序系(置換型及び構造型それぞれにっいて )

に拡張することにより調べてきた㌔)ただし,これらの論文では,合金のCPAによる取
り扱いがそのまま適用できる｡いわゆるSpin disorder効果のみを考慮し,Hubbard

理論に含まれるもう一つの重要な効果 - resonancebroadening効果を無視しているo

resonancebroadeni喝 効果についてはHubbardが行なったと同じ近似 (Hubbard∬

近似 )の範囲ではCPAの形で取り扱えることが知られており6?,7) 無秩序系への拡張

も容易であり,この効果が,Spin disorder効果だけから得られた結果にかなり′重要
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ResonanceBroadening効果の取 り扱いの改良について

な修正を与えることも知られてい86).･8) しかし,Hubbard皿 の resonance-broadening

効果の扱いは,重大な欠陥を含んでいることがKawabataにより指摘されており9,)その

改良が提案されている｡ただし,彼の議論は相関の強い極限 (いわゆる atomic limit)

に限られている｡

ここでは,Kawabate近似を拡張して,相関の強さのより広い範囲,特に金属一非金

属転移の領域について resonance-broadening効果の取り扱いの改良を試みる｡

Hubbard皿 での resonance broadening効果の取 り扱いに含まれる種々の近似の中,

Kawabataに従って次の項に注目する｡ (Hm の (44)式)

≪ nkaoCkfocE,_ocia;C;o≫ ; ∂kZ<nkaonk_o> × ≪ cio;clo≫
α

Hubbardはここで更に <nkaon_o> - nan-0(<rkao> -nod )と近似したo

この近似は相関を無視 したもので,相関の強い場合には当然成 り立たない｡特にatαnic

limitでは < nioni_o> = 0と取るべきで,このことについてはKawabata が詳

論 している｡Hubbard バンドの分裂が生ずる領域でも相関の強さはかなり大きいので

この点の改良が必要であると思われる｡

Hubbard皿 を若干手直しすることにより,Green関数を求めると同時に,<nio

ni_o> も self-consistentに決定することが可能であるo 最終的には次に掲げる方

程式をselト consistentに解けば良い｡

(E-ea-lo(E))≪ nF,_ocio;C;o≫

- n-ao12lw∂ij+ヲtiZ≪ czo ; clo≫

- llo'(E)n_ao+)_'o(E)〟_冒(E)

+ i:,o (E) 〟_冒 ( E.+ E: 紺 ≪ cio･･cIo≫
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≪ cio;clo≫ -∑ ≪ niTocio ;C;o≫α

一志 ∑
｣ ｡ik(Riヤ

FO(A)- Ek

Gi主(E) ∑
kl百二
1

ktClヽノE′._ヽ
αF

lo/(E) -FO(Eト1Gi主(E)

lo(E) - }o'(A)+ i_'o(E)+ i:'o(E)

A;I(fl) - }乙(E十+ E_ - E)

FO(E)-FoO(E-lo(fl))+ jo/(A)+

hO(E) BE- ea-lo(E)

1 リα(e++E_-E)

h′0(E了 完 E- Eα-lo(E)

y_冒(E)- F.a (E)
<niPo ni?o>

P E- ep

1 ∩-α 1-n一打
- +

Fog(E) EI E+Foy(E) EI E+ E- E

以 上 ｡

ここで <nioni_o> - non-Oとすると,

V_冒(E)- n_a
α
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ResonanceBroadening効果の取り扱いの改良について

となり,当然H皿に移行する｡

self-consistentな扱いをより完全にするには LS(E)- y_冒(E-Ao(E))とする

必要がある｡

half一filled bandの場合, この近似で得られる結果と従来の理論との対応を図示

すると,

n.0-⊥±-; <nioni_o>-i+♂2

として,

m- 0 m≒ 0

♂- o H 皿 H 皿

一言<6<o H 皿 ･RB

!%･は我々の近似で扱えるO

n-0,すなわちnon-magneticの場合には∂に無関係に常にH皿に移行することが

わかる｡興味をもっている領域 K･は, 我々の取り扱いで改善されると考えられるが,

現在まだ計算の最終結果が得られていないので,具体的な結論の考察にっいては別の機

会に譲る｡
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高励起下の半導体における

電子 ･正孔系の相転移

東北大･工 長 島 富 太 郎

高励起状態におかれたGeやSi内の電子 ･正孔系において, 電子 ･正孔の励起密度

nを変化させた場合の相転移について最近種々の検討がなされている｡実験的には,

Thomasetal.によりGeにおける相図が求められていて,それによれば,critical

pointがTc-6･5K,nc-0･8×1017C蒜3であるLiquid-Gas transitionがあるo

低密度側で電子 ･正孔プラズマ状態,高密度側で電子 ･正孔液相である｡理論的には,

combesc｡t,2)silv｡,3才 Mahle,4)tこよって,Geや SiにおけるTcとn｡を決定する

試みがある｡これらの取り扱いの共通点は,励起子の存在を無視していることである｡

我々は,電子,正孔,励起子からなる3成分系に,化学平衡の条件を課し,電子 ･正

孔あるいは励起子の化学ポテンシャルを励起密度の関数として求める｡電子 ･正孔,励

起子の密度をそれぞれ ne,nh,nx,またそれぞれの化学ポテンシャルを〟e,〟h,〟x

とすると,

ne+ nx=n

〝e+ 〟h= 〟Ⅹ- EB

ここでEBは励起子の束縛エネルギーであるoさらに電気的中性の条件

ne= nh
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