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電子状態の計算と物質設計

講師 東北大 ･理 吉 田 博

本講義では,最近の半導体物理学 における電子状態の計算の動向を踏まえ,その

方法や物質設計を行 うにあた っての新 しい概念等について述べ られた0

まず電子状態の計算の歴史を追 う形で.Ilohenberg.Horn.ShamによるDensity

FunctionalTheoryやLocalDensityAppr.等の説明から始まった｡そ して固体の

TotalEnergyの最小値を求める計算方法として,分子動力学 とDensityFunct卜

･OnalTheoryを組み合わせた,Car良Parrinelloの方法 について述べられた｡

次に,第一原理に立脚 した不純物グリーン蘭数法 について話 された.具体的な

計算結果として.Si中の格子間 3d､遷移金属不純物の電子状態を挙げられた｡理論

計算で決定 されたいろいろな荷電状態のスピン多重項が,現存する電子 スピン共

鳴の結果と一致す ること, また特 に計算ではTiO;Ti~,VO,V',Co2+,について

は低 ス ピン状態が実現されるとな り,これが半導体のような共有結合性の強い物

質中の 3d不純物では必ず しもフントの規則が成立 しないことを意味 しているこ

とも話 された｡他にはSi中の 3d不純物の第-アクセプター準位 と第- ドナー準

位,電子スピンの g値,核 スtoンと電子 スピンとの間の超微細相互作用定数につ

いても触れ,計算結果と実験結果が定量的によく一致す ること等についても述べ

られた｡

次に話されたのは DynamicalSimulatedAnnealing法についてであった｡ これ

を用いてなされた研究として,P型si結晶中の水素 による不働態化 (Hydrogenp-

assivation)の機構の解明と青色 LED (ZnSe:Li)の不安定性機構の解明を取 り

上げて説明 された｡

本題の最後 として,"物質設計 システム (MaterialDesignSystem;MDS)

"について述べ られた｡ これは新物質の開発を効率的に行 うために新物質探索の

ガイ ドラインを新物質開発実験 グループに提供するというもので, 21世紀のエ

ンジニア リングとして期待 されるとのことであった｡

以上が本題 として講義 された ものであるが, これ以外に吉田先生が近年精力的

に研究なさっている酸化物高温超伝導体に関 して2日目の後半 にお話 しがあった｡

内容は,正常な超伝導状態,異常 な常伝導状態,バ ン ド計算か らみた電子状態,
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光電子分光か らみた電子状態,等であったo

尚,講義では原子が不安定な配置か ら安定な配置-と移行 していく様子を シミ

ュLL,一一 ションとしてお･さめたVi,de･Oの上映もあった.

2回間,延べ 針時間1にわたる講義で したが,非常に興味深い内容で有意義な時

間を過 ごせた と思 いますO熱J.Lりこ講義 して頂いた吉田先生に感謝致 します.

(文責 根岸 紀夫)

中性子散乱による磁性研究

講師 東北大 ･理 遠･藤康夫

東北大学理学部の遠藤康夫先生に中性子散乱の実験 について基礎的な知識か ら

最近の研究に至るまでを簡単に紹介 して頂いた｡

中性子は磁気モーメン トを持つ電気的に中性の粒子である｡中性子が物質によ

り散乱 される過程には､原子核散乱と磁気散乱の 2種類がある｡原子核散乱は原

子核を構成する素粒子 と入射中性子との間に働 く核力による散乱である｡例えば､

N aH結晶中のH原子の位置は､重水置換によって原子核散乱の強度が変化す る

ことを利用 して決定することが出来る｡ また､磁気散乱 は原子の持つ磁気モー メ

ン トと入射中性子の持つ磁気 モ-メン トとの間の相互作用によるものであり､物

質の磁性についての知識はここか ら得 られる｡

1日目は､上記のような基礎 知識について述べ られた後､偏極中性千 (スピン

の向きが揃 った中性子)を用いた実験､また実験に用い一られる熱中性子やパルス

中性子を得 る方法､実験における測定方法などについて講義 して頂 きました6

2日目は､中性子散乱 によるM_nJS iのスピン構造の解析､また有名な酸化物

高温超伝導物質の磁性研究等､､最近の研究につ早てお話 して頂 きま したo

遠藤先生は､よく日に焼 けた エネルギッシ早な方で､精力的に研L究活動をされて

早るという印象を受けました

以上 2日間の講義を非常に簡単にま∫と(めてみました｡終始力強 く講義 して下 さっ

た遠藤先生 に心か ら感謝致 します｡

(文責 酒田 健)
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