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アルゴン結晶のバンド構造

高 倉 賢

アルゴン結晶は VanderWaals力で結合 している希ガス結晶で融点 84K付近で H.C.

P.それより低温ではF.C.C.構造をとる｡このバンド構造は,理論的にも実験的にも数

値が求められているが,ここでは, M.S.法によりXα法を考慮 して理論計算 を行った｡

まず,trialfunctionをSlaterruleから作りα-0.72177として, atomicな coulomb

potential及び electronchargedensityを求める｡次に隣接する atom からの寄与を各々

について L6wdinの方法で加え,得られたものからα-1に戻 して muffin-tinpotential

を作った｡更にこのPotentialからspecialpointsの方法でchargedensityを求め1-step進

んだ potentialが計算される｡我々は,この計算された potentialと先のものの平均を用

いて energyvalueを求めた｡まだ self-consitentではないがⅩα法を考慮 しなかったMa-

ttheissの計算結果及び実験値を我々の数値と比較 した｡その結果,Xα法を考慮すると

energygap(3pband conductionbandとの差 )が小さくなり, 3pbandの band巾が

広くなった｡

しかし,実験値 と比較すると band巾はまだ狭 く, electronaffinityもMattheissのも

のと同様正である｡

また,Slaterruleにより得た waverunctionの atomicなものの良い近似になっている

ことも知れた｡
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