
｢量子力学とカオス ー基礎的問題からナノサイエンスまで-｣

C6-0イオンにおけるバイブロニック問題

千葉大学 自然科学研究科 原 朗 1,夏日 雄平

C60に電子を1個ドープしたとき､この電子はTlu対称性をもつ縮退したLUMO軌道に入り､

電子系と格子振動の相互作用によってJalm-Teller効果を引き起こす｡この系のバイブロニック計

算を行い､Ag-Tlu㊨hg遷移におけるスペクトル形状の電子 ･格子結合に対する依存性を示す｡

また､より現実の系に近づけるために有効とされる非調和項を加える2｡この非調和項の影響によ

りE9㊨egJhan-TEller系では量子カオス効果が現れることが報告されている30ところで非調

和項は対象とする系の対称性をその断熱ポテンシャルに反映させ極小点を与える｡高い対称性を

もつ C60の断熱ポテンシャルはサッカーボール型構造を反映して非常に複雑化する｡そこで非調

和項を加えた場合の電子遷移スペクトルを計算し､非調和項の影響をみた｡

Tlu対称性を示す電子系はKroneckerProdacts

Tlu㊥Tlu-lAg◎Hg]S+(T29)S (1)

よりagモードとhgモードの格子系の振動とのみ結合するoその結合の中でJalm -Teller効果を引

き起こすのはh9モードとの結合だけで､C60の振動モードはr(C60)-2Ag+3Tlg+4T29+6Gg+

8Hg+Au+4Tlu+5T2u+6Gg+7Hgより､8個のhg振動モードを持つ.このTlu⑳hgJahn-Teller
系のハミルトニアンは

H-宰 蒜 .誓 去Qi2･kt

Q1-､βQ4 -ノ豆Q3 -ヽ乃Q2
-ヽ乃Q3 Ql- 乃ヽQ4 -1βQ5
-1βQ2 -1βQ5 -2Ql

で与えられる｡また､基準座標Ql,Q2,Q3,Q4,Q5に対する3次の非調和項は一般に

zi-∑ Bnm,stQlnQ2mQ3rQ4SQ5t, (n+m+r+S+i-3)
n,m,r,S,i

の形にかける｡このうちC60の属するIh群の対称操作に対して不変な恒等表現の基底は

I;-Ql(Q12-gQ42･3Q52十3Q22-gQ32)十3vq(Q4Q3Q5一芸Q42Q2十去Q32Q2)

(2)

lE-mail:busseied@yukawa.kyotc>u.ac.jp
2C.C.chanceyandM.C.M.0'Brien,Jahn-TellerEHectinC60andOtherIcosahedralComplexes(Princeton
UniversityPress,princeton,1997)
aH.Yamasaki,Y.natsume,A.TeraiandK.Nakamura,preprint.nlin.CD/0312039

ー701-



研究会報告

の形で与えられる｡

この非調和項の強度をtとして､ハミルトニアンH'-H+txI;を用いて振動状態まで考慮し

たC60の逆光電子分光実験に相当すると考えられるバイブロニック状態のAg- Tlu㊨hg遷移の

計算を行った｡
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図 1:非調和項(t-0.01)による遷移スペクトルとdosの変化｡左図七-0,着図七-0･01

図1:左図で484.5cm~1に現れた1つの遷移スペクトルが図1:右図で4つの小さいピークに変

化し､一番大きなピークは高エネルギー側にシフトしている｡この変化は状態密度の変化と密接

に関係している｡

このことから図2でも明らかなようにC60の逆光電子分光スペクトルは非調和項の効果により

全体が高エネルギー側に引き延ばされるように変化させられることがわかった｡
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図2:非調和項(t-0.01)による逆光電子分光スペクトルの変化｡左図t-0,着図七-0･01
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