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9. LAPW 法によるChromium tellurideの

セルフコンシステ ン トなバ ン ド計算

道 本 幸 一

金 屈､ 合 金 の花子 状鹿 のcell法 に よ る計夏日ま. 古 くか ら

Slater理 論 に基 づ い て1960年 よ り急 速 に発通 した｡ 単 体 金

屑 につ い て はめ ざ ま しい 結 果 が 得 られ て い るが､ 合 金 持 に

磁 性 体 の 化 合杓 のバ ン ド捕道 に つ い-て は確 たる結 果 は 得 ら

れ て いな い｡ そ こで 今回 は比 較 的 簡 単 で 印度が高 いLAPW泣

くlinear-augmented-plane-Wave)'に よ りセルフコ ン シ ス テ

ン トにCHROHIUM-TELLURIDE(弓責磁 性 体 )に対す るバ ン ド捕

追 計 賢 を LSD(locaトspin-density)近 似の枠内で 行 っ た｡

その 結 果､ 狭 い dバ ン ドに虫 な る広 いdpバ ン ドが 存 在 し混

成軌 道 をつ くるこ とが 虫 要 な 雷 味 を も つ ことが判 明 した｡

弓史磁 性 状 憶 で はCr原 子 に 転 在 す る上 向 きスピ ンと下 向 きス

ピ ンの 個 数 は約3.9個 と約 1.3個 で あ り ,Te原子で は約 1.3個

と約 1.5個 で あ る と思 われ る｡ 従 っ て 各原子 の ス ピ ン退 歴

は2.6FL8と0.2JL8とな り､ 椅 子 問 領 域 には約 2個の 電 子 が

存 在 す る｡ 上 向 きス ピ ンの バ ン ドと下 向 きス ピンの バ ン ド

は一 方 を他 方 に移 動 させ て得 られ る よ うな もので は な く､

バ ン ドの相違 は ス ピ ンに依 存 し て い る｡ 特 に下向 き ス ピ ン

の バ ン ド捕 道 は常 磁 性 のそ れ と比 較 す る と著 し く異 な っ て

お り､ dバ ン ドのエ ネル ギー が フ ェル ミエ ネルギー の か な

り上 に移 動 してい る こ とが 特 散 的 で あ る とい う結 果 を得 た｡

これ らの 結 果 は理 論 的 に初 め て 得 られ た もので あ り､ 且つ

この 合 金 の 物性 を説 明 す る基 礎 にな る もので あ る｡
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