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22. 合金系の高密度近藤状態

阪大 ･工 笠 井 秀 明

阪大 ･基礎工 吉 森 昭 夫

CeCu6･CeAl3,CeCu2Si2などのCe化合物は,Ce原子をLa原子で置換していくと

き,高密度近藤状態から希薄極限の近藤不純物状態-と遷移していく1･2)｡それにともない電

気抵抗,比熱,帯磁率等の温度依存性が変化をみせる.ここでは,とくに高密度近藤状態から

近藤不純物状態-の遷移に対応する電気抵抗の温度依存性の変化について述べたい3･4)｡

高密度近藤状態にあるCe化合物の電気抵抗は,次のような温度依存性を示す｡絶対零度で

はCe原子が規則格子をっくっているので電気抵抗は零であり,温度Tの上昇にともないT2

に比例して増加する｡そしてやがて電気抵抗は最大値を示し,さらに高温側では,ほぼ温度の

対数依存性をもって減少していく｡この温度依存性は,周期的アンダーソンモデルをっかい,

自己エネルギー及びバーテックス部分に対する相互作用Uの高次の異なる相子点にまたがる項

の寄与が無視できるとすれば,理論計算によって定性的に説明できる3)｡

一方,希薄極限での近藤不純物状態では,電気抵抗はユニタリティー極限の残留抵抗値を絶対

零度でとり,温度上昇にともないT2に比例して減少し,さらに特性温度TKよりも高温側で

は,温度の対数依存性をもって減少する｡この希薄系での電気抵抗の温度依存性は既に理論的

に説明されている｡

では,合金系の電気抵抗がどのような温度依存性を示すのか調べていくことにする｡合金系

を記述するハミ/レトニアンは,

H-∑ekCtocko+V∑(fk'ocko+Ck'ofko)+∑ev(k)fk'qfko
k,or k,o k,a
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十∑ (レcIEcnlo+レLIEJnJo)+U∑ycJfz+Tfz†fz+ifzJ, (1)
Z,o ～

と書ける｡右辺第 1項は伝導電子の運動エネルギー,第2項はf電子と伝導電子との混成項,

第3項はf電子のバンドェネルギーである｡f電子のエネルギー準位には2種類あり,/番目

の格子点にA原子 (Ce原子 )がいるときにはEcで, B原子 (La原子 )がいるときにはEL

であり,

Ec--U/2, EL- -

とおく｡A,B原子の分布は完全にランダムであるとし, リcl(〟ll)はその分布での確率変数

であり,

yc- Ll,-[:

/番目の格子点にA(B)原子がいるとき

/番目の格子点にA(B)原子がいないとき

で与えられるとする｡各格子点はA,B原子のいずれかによって占められているから,

ycl+yLZ = 1

であり,A原子の濃度をXとするとき,

く L/Cl>-･X･ くyL/>=1-x

である｡ ここで< - >はA,B原子の配置平均を意味する｡また,

n lo-fz'oflo

であり, (1)式の最後の項はA原子がいる格子点で, f電子間に働くクーロン相互作用を表わ

している｡系は完全な電子 ･空孔対称性をもつものとする.また,U-0で系を金属的にした

Y､ので, f電子にもバンドを導入したが,簡単のために

Ev(k)-αek(α≪ 1)

とする5,6)｡

クーロン相互作用Uの自己エネルギーIl-の寄与には,異なる格子点にまたがる項からのも

のもあるが,ここでは,同一格子点だけを含む項の寄与が主要であり,異なる格子点にまたが
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る項の寄与は無視できるものとする｡この仮定をすれば,自己エネルギーのスケル トンは, 1

個の不純物の近藤効果のものと同じになり,それにっいて知られている結果を利用できる｡

一九 A,B原子のランダムな配置に基づく効果は,コヒーレントポテンシャル近似 (Cf'

A)で取扱 う｡このとき出発となる有効-ミル トニアンは, (1)式において右辺の最後の項を

除き,第4項を

∑[L/C∠Z(I)nzo+I/L∠ELnZo]i,o

と置き換えたものである.クーロン相互作用はZ(Z)に繰込まれているo f電子の準位はZ番

目の格子点にA原子がいるときは2(Z)であり･ B原子がいるときはELである｡ これに対し

てCPAでは,各格子点に有効なエネルギー準位 S(I)をもつ原子を並べる.この有効媒質中

で系は並進対称性を回復する.S(Z)は

1-x-x
[Z(Z)-S(Z)]F(I)

1-[Z(I)-S(Z)]F(I)
-0

によって定められる｡ここで,F(Z)はf電子のグリーン関数で,

F(Z)-去号
Z-ev(k)-S(･Z)-

㌢2

Z-eK

(2)

(3)

で与えられるO自己エネルギーZ(Z)が与えられると,(2),(3)式よりS(Z),F(Z)が求め

られる.それをっかうとA原子がいる格子点での f電子のグリーン関数Fc(Z)は

Fc(I)-
F(Z)

1-[E(Z)-S(Z)]F(Z)
(4)

で与えられる｡さらに,伝導電子のグリーン関数も5(Z)をつかって計算することができる｡

このようにして求められるf電子及び伝導電子のグリーン関数をっかうと,電気伝導度Oは,

∞ .̂ df iS(e+iO+)L2+γA2(1)
0 -AJ de+

ー - de sI(6+iO')
(5)

と書けることがわかる｡ここでAは定数, fはフェルミ分布関数. s IはSの虚部であり,

γ-4(7CpV)2/α

J亡ある｡pは伝導電子のフェルミ準位での状態密度である｡またA(x)はA原子がいる格子点

でのf電子の無摂動のグリーン関数F8(Z)をっかい,
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1/A(x)ニーImF呂(iO')I (6)

と表わされる｡(5)式で与えられる電気伝導度αは,α-1の近藤格子系及び∬-0の希薄極

限の近藤不純物でのそれを再現することは,S(I)が対応する極限のものになることから確め

ることができる｡

モデルに含まれるパラメーターは伝導電子のバンド幅 2D,U,V,αの4つであり,以下で

示す計算結果は.

V/D-0.1,a-0.05,U/D-0.4(U/V-4)

としたときのものである｡まず,低温 (T≪TK(x))での電気抵抗R(-1/o)を求める｡

自己エネ/レギー.Fは E,T の小さい所で

E(e･ iO'一 念 - 1等 {[志 ]2･ lw志 ]2} ･ (7.)

と書ける7･8)｡ こ こで特性温度 TK(x)は,

TK(x)-J8UA(x)ノ青 exp[-7CU/8A(･x)]

で与えられるとするOこの自己エネルギーZをっかうと,(2),(3)式よりS(I)が求められ,

(5)式より電気抵抗が計算できるo残留抵抗Rr｡Sのx依存性を第 1図に示す. ･x-1では,

系は規則格子を形成しているから残留抵抗は零であり,∬-0の極限においても磁性不純物が

ないので零である｡0く ∬<1で有限の値をもつ｡第2図には磁性不純物1個当りの残留抵抗

Rr｡S/xが示されている.やはりx-1で零であるが･xの減少につれて増加し- x-0 で

ユニタリティー極限の値-と近づく｡次に少し温度を上げてみる｡このときの残留抵抗を差 し

引いた電気抵抗R-R,esを第 3図に示す｡磁性不純物の濃度xによらず抵抗はT2に比例して

いる｡

R-Rres-AT2

と表わすとき,xが小さい所でAは負の値をとっているが,xが大きい所ではAは正の値をと

るOすなわち,希薄合金では電気抵抗は絶対零度で最大値をとり.まずT2に比例 して減少す

る.一方,高密度系では電気抵抗はTaに比例して増加する.この低温での電気抵抗のT2の係

数の符号の変化が,この計算での近藤不純物状態から高密度近藤状態-の遷移に対応している

と解釈できる｡
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第2図 RresαAD/xのx依存性
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第3図 低温の電気抵抗 (R-R,es)αADのT2依存性
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第4図 電気抵抗の温度変化
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第5図 電気抵抗の温度変化
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次に高温 (T≧ TK(x))の電気抵抗を調べる｡自己エネルギ-2は

2(iO+)-iA(x)[ln(T/TK(･X))+ ((ln(T/TK(x)))2+a)1/2]

×[ln(I/TK(x)ド ((ln(T/TK(x)))2+ail/2]-1, (8)

と書ける9).ここで, a -37C2/4である.これを用いて,(2),(3)式よりS(iO'), (5)

式より電気抵抗を求める｡第4図に電気抵抗の低温から高温までの変化を示した｡第5図は,

第 4図と同じ計算結果であるが-横軸は温度の対数にしてある｡計算結果は, Ce∬Lal_xCu6ま0)

cexLalHXCu2Si21)などの合金系でみられる電気抵抗の温度変化を定性的に説明している｡

ここでは, CeCu6,CeAl3･CeCu2Si2などのCe化合物のCe原子をLa原子で置換し

た合金において, Ce原子の濃度の低い希薄系から濃度の高い系に至るまで,その電気抵抗の

温度依存性を調べた｡抵温での電気抵抗はCe原子の濃度によらず,温度Tに関して T2の依

存性を示すが,その係数は符号 大きさともにCe原子の濃度に依存しているO とくに,T2

の係数の符号の変化は,この計算での近藤不純物状態から高密度近藤状態-の遷移に対応して

いると考えることができる｡
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