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1電子系のDynam icJahn-Teller系Eg㊨egのモデルはLonguet-Higgins【11らによって提案さ

れているが､ここでは2電子系と格子系の結合したProductJahn-Teller系(Eg⑪Eg)㊨egにお

ける格子振動を介して相互作用した複合電子系について光吸収スペクトルを調べた｡

八面体型錯体など対称性の高い系において､遷移金属イオンの持つd軌道が2重縮重している軌

道が2つある場合を考え､それら2つの準位を1Eg､2EgとするO亀子が1つ励起されることによ

り各準位には電子 (またはホール)が1ずつ入っているモデルを考える[2]｡これらの電子 (ホー

ル)は各々､軌道の自由度を持つためDynamicJahn-Teller相互作用により格子の振動と結合し

てバイブロニックな状態をつくるoIE9､2Eg準位各々の軌道を4,lu,*1V,4,2u,4,2Vとすると､電子

系の波動関数は4,-砂1u4,2uF+J4,1V4,2ul+I4,1u4,2vl+砂1V4,2vIとなる (4,77′-勅ゆ7′J:スレー
ター行列式)｡格子系の波動関数をxl(Qo)xm(Qe)(1､m:量子数)とすると､今系の波動関数は

◎k(r,Qo,Qe)-∑∑A7,7,(I,m)4,,,,,(r)xl(Qo)xm(Qe)l,m7,JY/
となるc Jahn-Teller相互作用部分のハミル トニアンは

71JT- ∑Fi(QoLSi)+QeL!i))i-1,2
Lbi)-(椀 ><4,oiI一偏 ><4,eiI)

L皇i)-(梅 ><4,ell+帆 ><4,oil)

(1)

とかけるoFiは電子状態と格子振動の結合の強さを表すパラメータである｡これを以下のように

行列表示する｡
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これより4枚の断熱ポテンシャル面が作られるがFl-F2の場合､そのポテンシャル面のうち図

1:(a)のように中間の2枚が縮退する｡縮退した2枚のポテンシャル面はAlg型になっているOこ

1E-mail二S-sugi@physics･S･chiba-u･ac･Jp

- 721-



研究会報告

(b)V(Qo,Qe)

図 1‥(a)Fl-F2の場合の断熱ポテンシャル･(b)Fl≠F2の場合･縮退が解け上下に分離していく･

の縮退はFl≠F2のとき解け､それらの縮退していたポテンシャル面は各々上下のポテンシャル

面に接近していくO

次にバイブロニック計算をし､A19- fEg⑳Egl⑪egの光吸収スペクトルを計算した｡
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図2:x-<◎Algl◎E9> (a)Fl-2･4,F2-1･6 (b)Fl-2･8,F2-1･2 (C)Fl-3･2,F2-0･8
(包絡線はそれぞれのピークに対してガウス関数を用いて描いたものである.)

図2は(a)からFl‥F2の比を6‥4, 7:3 8:2と変えていったときの光吸収スペクトルであ

る｡Fl-F2のときのスペクトルはA19とEg㊤egのスペクトルが重なったものに近い形状だが､

Flの比を大きくしていくとe-0付近に複雑なピークを作りながら徐々にE<0の方にシフトし

ているOこれは2つのEg㊥egの単純な重ね合わせになっていない｡現在､詳細については解析中

であるが､今後非調和項を変えて量子カオスを見る予定である.(Eg㊧egのスペクトルの量子カ

オスの研究に関する詳細は[31を参照)
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