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§1∴ ~D~バ ン ドとその磁 場効果

座 間濃度亀城 の不純物伝導 においてみ られ る actiVation energy 62 の

正体 として,有力 なモデル とされている､のか Fritzscheに よ って提唱 された
zIl)

D-バ ン ドであるo ドナーに電子が2億入 った状態はイオ ン化 エネルギーが小

さ く,波動鏑数 の半径が大きいために,波動房数問の竜 な りが大き く,バ ン ド

を形成す るとい うものである ｡NishilTnura に よってDーバ ン ドが理論的に取 り
(21

扱われているO実験的には ど2 0)感 場効果 が見出され てヨ射上 磁場 Hが弱 いと

きには

t･2街) - C-2(0)+ rH2 ------I--一･ (li

強 いときには

号 Ii - /一し. ･･/一一 - 1- 一 一 ･一･1-･ 一一 ----I- - I - :1･

の ように表す ことが出釆 る O(5,4･5)

ya皿arlOuCn l は (1)の ような取壊効果 を次 の ようなモデルで説 明 した(04き

すなわち, D~バ ンドは up spln と doⅣn spll-1が対 をなしている状態だか

ら,ゼーマ ン分雛 をしないO基底状態 は電子 1個 をとらえた孤立 した ドナーで

あ るからゼ ーマン分観 をす るnその ような L/ベル覇 道 への電子 の分配 を統 計力

学的 に叡 ()扱 って,近似和 二温度にあ まりよ 巨-rfい rを得 てお り,実験値 との

一致 も凄 くない ｡

このよ うな D-バ ン ドに対す.る考 え方 には1電子エネル ギー さスペク トル と

多電子スペク トルの混同があるように思われ,何 とな くす っき りしない ｡ その

辺 の事情 をは -き りさせ るために,電子相関 に よってバ ン ドが2つに分れ ると
(6,7,8)

い う Hubba拍 _.のせ まいバ ン′ドに対す る理論 に基 づいて D~バ ン ドおよび そ

の磁 場効果 を考 えてみ る(､そ の結果,得 られた重要 な結 論は, "いわゆる D
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バ ン ドは洩 場 に よって ゼー マ ン分報 をす る, 『ス ピンが対 をな しているか ら分

誰は しな い 』とい うこれ までの考 え方 は 1電 子 エ ネル キ- と多電子 エネル ギ-

の混濁か ら生 じた ものであ る打 とい うことであ る

§2. Hubbard理論 に基 す く D-バ ン ドの計算

D-バ ン ドの問 頚に本質的な役割 を果 してい るのは randomrleSS で はな く,

電子 輔適 で 3:.･ると思われ るので , こ こでは表 面上 は rando誓neSSを全 く捨櫨

す るO そ こで次 の よ うなモデルを考 える O周期的 に水素原子 が配列 して お り,

一定 の外 部磁場が 加わ って いる｡ その ような systenl Ul)L電子 (pseuか

part,icle)励 E･;.aスペ ク トル を電 子相遍 を考 り1 して 員Llbbardに したが 11て

求 め る O 員ubbardは電子′榔新 二よる励起吠塵 の温 リを無魂 してい るが, D~↑ミ

ン ドの塙 合 にはそ町 射 )を考 え為 ことか本 師 弟二必 定で奉 るOなせ な らば, ド

チ-に 宣子 が J,蘭入 って い るとき と∠欄入 ってい るときとで, それ らの攻鍬 謁

数が素 る ことが必要だ か らである rさ らに EiLlbDardは道場 鉦苅る覇合 を計算

していな いが, ここでは磁 童に よる 一Tl,-マン効果 を考 えた .:そ絢 偶Ul磁 場 に よ

る効果 ,疲 功璃数 の収縮,イオ ン化 エ ネルギーの変化 ,などは壷 浸 した｡ したが

って樽 られ る墳采 は･jf巌閏 には信用 出来 ないが ,走性的 な 蜜婁 な戒 遍には愛東

はない と思 われ る C

電 子相国 に適 す る近似 は励起 凍態 の混 りを考 りょした ことを除 いては,

:liubbrclrd の (占). (7)(J),電文 と同 じである o す なゎち.電子相蘭は同 じ ドナ

ーの上 だけ で考 り上し,電子相通 は強 い として, グ iJ- ン適数 の巌底次 のみ を

計 韓 した C,いわゆ る M:)も七 transil,iorlは 損1bOardJ)(ij) の露文 にあ るよ

うに もっ と高次 の効果 を叔 り入れ な いと出て来 な い｡ しか し今J.)閑適に はそ の

脚住 YamarJ｡uchiがrを計算した方法胤 1電子エネルギー ･スペクトルに電子を分配摘

というやi)方ではないので｡1電子エネルギ～と多電子エネ/i,ギーの混同はなく･正しい方法

と思われる｡7こだ･62〕>.kTであり,D-バンドの巾がkTより小さい時には,DIバンド

::.Jf_iI:?'_:-==i三 :-_i ==_:-:,言 :.:::-三 :=議 =:'∴ '二 三∵ ~_I--誓 三 三享

･手書いてあるD-バンド,t基底状態の図 (文献(4)のFig･6)は1電子 エネ,レギーと多電子

エネルギーを混同させるものであり,意味がはっきりしないように思われる｡
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ことは重要ではな-い.

モデル ｡- ミル トニア ン

叔-級 + lflJ 言 v ち/3jTc L+p cJ･y
ヽ

i

ここで

および

i3)

34- 乞 T p,iCl/u C ip昌 之yy,(p i･専 gi･T" C晶 C-c iu
7,0

も宕 : -- Tで1㌧ で〟0㌦ ij

i4)

(5)

ここで i･)' は ドナーの私 産を指定 し,､_〟, 〟, I, 0はス ピン状態 を含めた

'lr は /uと 〃が臭 るときはLjであ り,.孤立 ドナ-の~1電 子状唐 を指定するO~TLL

iL- Uのとき, 乙にはよらない桁で TiLと書いた rJ したが って

tLPiソ エ ロ (6)

であるO (5)･ (4), (5)式 で与 えられ る八 ミル トニアンは rLljLが p による

ことを除 いては,文献 (7)の iiubbardのモデル'oノ､ミル トニアンと同 じであ

る O したが -て.以下の計算 -･ま(21)式 まLで Hu.bba.rd と全 く同じように実行

出釆 る｡

グ ト ン- - Xtり; C∴ - 宜 を次 の ように定 義するo X何 は c i .a .,

+

cL+p ; ･･････ C fpn,_, C iJulC L P2 ･･････ Ci〟n の ような オペ レー タの 順 歳合

であるo c i+jL,Cipなどはそれぞれ, i# 目の格子点に 〝とい う状態の電子 を

作 るオペ レータと消すオペ レータである C

- Ⅹ伺 ;C言 及E-- A'L')i;C∴ 或 +i

- <- ("; C;-y篭 ‖
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iiulJ/bard理論によるD-バ ンドとその磁場効果

- x隼 cry堵 -定量 Ⅹ'巧 t,;cJl細 ㌔ e L Etd㍉ ∴- 侶}

-3{Ⅹ鮎 ;､;古曲--->tt)二二手 乙d (± 七)-くLx甑 ,C:レ世〕圭>一一一一(･9)

ここで 0(Ⅹ1は階段関数 で Ⅹ> ()のとき 1で, その他のときは 0であるO また

A(i)- ei机 A(u)e- ixt (尭-11の単位で)

であ り,

<A> - Z11もrくAel ･3g -PN)/ Krll～--㌔--I--･--･一一--I----------LiOl

Z - trie-(B-･uN)/kT 1 -------- - -一･一一---一一---用

であ るOここでN は全電子数 オペL/一夕であ り, 両ま化学 ポテ ンシャ)i,である｡

今 .. このようなグ リー ン関数に対する遅勤方程式を作 ると, (5),(4),

Uj)式 0_)ノ､ミル トニアンを使 って次 Jtjようになる ｡

E - X伺 ;〇 告 灘 『 去 O.bj く Lx吊亮 〕.>

十 ≪ 〔Ⅹ'L),de L];C/P->>式

･ 吾寸oi:I tik ＼≪ 〔Ⅹ(i',ci'oJ.Cはr;cJJ言 ,> R
C7T ｣ ､.■

- 5' U子r t';'三 軍 .･=tTL'･xM , ,3 1,0 ] . ; C∴ > , 包 --J j2,

近 似

- (､Ⅹ(i), 〔;LJa〕+〇kr;C∴ - E空 <〔Ⅹ'i),clJ〕.:-- :Jr(鉦 -I(13)

≪ ckTT LX(i) cio]+,Cj リ -22,旦二0 - -- - -------- --一一 14)
+ ＼

ただ し iキk であ り,
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電 :(E1- - ckT;CJI - E ----- --- --一一一一一一一- ニー一個

(135,(14)式 の近似をしてしまうとMott transitIC'n ほおt らず,すべて絶縁

休.となる. Mot上 transImOn を説明するためにはもっと近似を上げなければ

ならなJJo8jさらに

- Ⅹ'"; cj'y}斬 pfqA;Lqj

(plx畑 q)

琶+Ep-Eq
--I------------u6)

とお くOここで, fp), iq) は勘 の固有調数 (電子数 は固定されないr･任

意 の整数であ って良い)であり,Ep,Eq はそれ らに対する薗有償であるo

Ep,瓦q は り二はよらないが, lp), ‡q) は正確には lp･リ , iq,り と書
くべきものである ｡

(13),勘 個式お よひ(16'式の Ⅹ(a)を〔Ⅹ伺dC L〕 とした式を闇 式に代入 して,I

･(i±毎,i)(q,i)=Ⅹ(gい ぉ け ば , A 芸 tqJが次のように求 まるo

Ayptq)' 去 6り < 〔Ⅹ 諾 )q,clu〕+ >

十 Z < 〔xiLi･clo〕+ユ 庄子Tも 言三G芸,r 一 一一一一∴ 一一一一---(1rEI,0

次 に1161式の Ⅹ回 を cL〆とおき,胴 式を代入すれば

灘 - 言 D誹 ㌔ T.I?kTG芸Y(釦 - 去 ㌦ Dpy(E上 州 --(18,

を得る｡ ここで

DflO(副 - Z
(pいつFtiq)

p ,q艮+蓬折 Eq
く 〔Xpq.co+〕+> 一一一一一一一- 一一一献

Ⅹpq,cjLなどには正確にはそえ字 iがついているが･結果は iに よらないので

省落 した ot18戊 から分 るように け 一間の相互作用がないとき (一･′七号芸-Ilo),
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｡?;-去 ∂ijD〟y

凋 式 をフーリエ変換 して

G･KPリ ー o子TDpoti;T電 レ

1
-DLILJ2I.,i

を慮 るO ここで Glfリ,七:'!少は次式で与 えられているo艮.

鰐 =- N-1 KitGKJレ ei･il,･(勘 ~iLリ

･･.:: - N - 1 蜜 ′Ti リe乙" 勘 -ftj'

も芸 ノ - rl･..デシ ン 1㌦ ∂!/Jノ

擁∫

朝

iL22)

(.23)

紬

ここでNは全原子数 (今､])虜 糾 えドT-の韻 ND ), Kは波紋 Vector,iti.

一きiJ. は播一子点/J-渦 遅 V｡cH rであ る 0

121)式に浴いて

七7r 二r t芸 ooT二も ('231

と近似す るOま/F=D㍑Oは凋 式によって計算 され るoもし有限個の励起状再宴を

考えわは･{21周 は G芸〃に射 る有叔元GL'連立 1次方 塵式であるか ら･原 朗

にはとけるO簡 単のために,ここでは励起状態 0:)減 りの効 乗を産廃約に しらぺ

るノこめに 1f7,状態 と 2S状唐だけを考 える｡ それぞれの状態 は抱場に よって

･･SPin up と down の2つの レベ ルに分雄 しているものと写 るo DiLyは輿るス

ピン状態の廟にマ トリックス要素を持たないか ら. spl.n uP と doWn に的す

る式射 2ユ)式において分適 されているO軌 {･21)式 より･G妄りは 打力汰 きいとき

1/E のような変化 をすることが分る Q したが -て G還りは次のように書けるO

A鍔
｡.:;ソ ･= ナ二 ÷ 一･

L ･･-1｢∴ 丈 t

- 2 2 4 -

･■t.A;)
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呼

GKjLyが求 まれ ば

p(El-璃 182i m.＼許 諾〟(E+ie)-･G芸p(五 一 両 1

- 2汀 NTDl 意 L号 〃 A芸で
(12it'lj

に よ って 1 ドナー当りの 1電 子 (pseudo particle)､励起スペク トル の状

態密度が求 まるO(i9)式において < ･-･･> を求め るのに P(釦 が必要 だか ら,

selfconsIStenも な計算が 必要である O 今,電子 は磁 場 で分亜 している基底

2重項に0)み分 蒋しているものとす るoそのとき DiLリは裸 の ように計解 され るO

く 1-<na>) (-a)2< n.:f>
Dld冊 ニ ー

DILL,h L=

D2β2β-

D2α2u′=

i
t

]

T一,一
l
T
J

且1 '7111宣 紬 Bfi) E-(Tl+工ヰ 紬 BiLl)
(1-くnβユ) (1-a)2<nβユ

El ･･1111÷グ･uBH) 且1 T l+-÷拍BPl･)
'1日 -α〕<na>

E-(T.+I-‡紬 Bji)

a(1-a)<np >

･汁 (T,+I+÷ 'juBd ) '

露(1-a)5/2く na>
-t)l!d2β - ,D2射β -
～

Dlα2α = D2LLlα -

a-(Tl+- i 5,,1㌔ )

iE(- a)>2< n針>

E-(T.+I+; 銅 ｡昆)

(鍋

+ ･.･r･･

ここで Li,β は spin u.L,∵とJdown を示 し,aは電子梢蘭に よる 1Sへの 2S

の混 りを表 し,nil,a.β を享それぞれ spin up およひ 串 - の電子 の 1 ドナー

当 りの numDer OPeratorである. また Tlは 1'S状 頚のエネルギーであ り,

工は ドナーに電子 か 2滴 とらえられ てい るとき,2j2電子 のエネルギーを 2Tl+
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工とお くことに よって定義 される 2電子の相互作用 エネルギーであ 争 Q 価 式

には, これか ら問題にする T,おキび T2+ =付近の pol'eの部分のみを書い

ておいたo

lsバ ン ドの巾を ロ と近 似すれば, 1S と 28のみを考 えるとき,紬 式か ら

053式の近似 を行 って次式 を得 る.

1
G孟β1β - 云 〔Dlβ1β+

G這alα-2Lw 〔D -al｡+

･l孟 β 2β 21〔

電 a '2α 2L w 〔

Dlβ2β も孟 β

2

Dl孟2a t孟a

ト D2a2d t孟α

D2-8三β 一 七孟β

一一･--一一.一一-I-･1---I-----------LtLj.I

ここで t孟a ･- i-･孟β で･ これ らは磁場に よらないo 釦 式に 凋 式 を代入すれば,

Tl お よび 二一㌦+ 工郁 圧の po⊥eのみに注目すれ ば次式を得 るご

1 - くnd> (1-a)2く nα>

2打し』-(Tl⊥1-紬 BH, 叫 T.+I三組 BH叫 1-aう<nd>七孟β)
+-･･̀ 〕

(1｢α)2くnβ>

G這β1β =- 左〔

1α1α 1′ 1- くnβ♪
'W'W- ,7〔G丘

2が 且-(T.項 伊 ) 珂 T.+王宣gpBH+a(.叫 くnβ> t孟α7

-ト-･-! =---I-･一一一-一一一一一一一一--一一一一-I--------伽l
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電 β2β, 電 α2a の Tl,Tl+ I付近 01poleの部分 の状態密度は a- 0で

Dとなるので無視 す ることにす るo t30)式において,分子の中のaはDと近TB2LL,

分母 の中の aは 1次 まで とることにす る｡そ して (273式に よってエネル ギー ･ス

ペ ク トルの機略 を尊 くと第日154のようになるO 餌の中で△且は 2Sバ ン ドの巾

である｡

駕5･82 お よびその磁場依 存性

(凋式 に よってエネルギー .スペ ク トルが得 られたか ら,それに Fermi分 布

関数 をかけ て加えることに よ って, てドナー当 りの竃手数が化学 ポテンi/ヤ jL/

〟の関数 として得 られ る ｡ND-NÅ
1- K

(1-くntL>) (1-くnβ>)
十

Nfj

e弓 gp･BH+〟)/kT+1 e(÷紬 BH一両 /kT+1

+ノ▲

ここで

Dβ跡 dbl Dα担い rllf
+ノ' -----(31)

e(A+弓 gJBH叫 存 ㌔ 1 e(糾 工+igpBH-〟)'kT+1｡

( 1- < np) )
く nα> =

く nβ > =

e(i紬 Bd- )/kT+1 ,

(1- く nα> )

e11銅 BH+P)/kT.1
-一･一一--I-----I-------比.)

であ り, Da(封 お よび DβtEljはaお よびβスピンの DIバ ンドの状態密度で あ り,

それぞれ <ne>,<na,> の崩数に,pflているnまた エネルギーEの原点は Tl

に とってあ るo NA はア クセプターの数,K は compensaもion ratio であ る0
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u2日式か ら<n,1>,<nβ→ が求 まり･それ らを(31仁式に代入すれば∴ 〃が ,T･

Lq.K の1.射攻として求 まる｡ その .LLを(A3iJ式の第 5 童 + 如 4項に代入すれ ば

D~バ ン ド内の伝導電子 の攻 (1 ドナー当りOl)か 'ユ1･H'K ･))-鉦奴 として求

まるoKが小 さい接合のHが小 さいときおよび大きいときの E2(勘 はそれぞ

れ 次 小ようになる｡

Ij小 (紬 BH 卓 二kT )

62(甜 エ ビ 2伸 寸IrH2

上 1

62LLn 了 一首 √ユ△ LJl,

(-L△且 紬 B ･) 2＼

(, 4 (k ･il)5

日 大 (lyilBH 二分 kT )

62圃 - ro + rlfli,

I 1

ro = 7 - 才 ユ̀△ 丘

1

･1= 甘 粕 B

(･I･､ - )

(;甜

刷

tjb)

廊j

Kか大きい場合の 6,(H目せ,昆√/)大小 いずれの場合も上式'))2倍になるO γ1
･.5)

Op),･一酎 ま Sh6genjl の実演櫨 とあ まりかけはなれていない那, Tの伯 は rll=
ク (･5,4)

4JゝK,C･△E二二 圧｢2ev とすると･ 4× 10~ 12ev/ue- とな り,実験場

より約 1けた大きくなる

§4.考 察

ここで縁られた壷嚢 な結露は 三重1の最後にのべた ように,いわゆるDqバン

ドが ゼ-マン分報 をするということである.｡∴DTバ ン ドは spln uP と down

が対にな った状態だか ら,ゼ-マン分離 をしない とい うこれまでの考え方は
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1量子エ ネル ギー と多電 子 エネルギーの混同か ら生 じたもOh;であるO いわゆ る

D~バ ン ドは決 して2電子状肇 ではな く,号でに電子 が 1つ とらえ られている

ドナー'に も う 1っの電子がや って釆 て,'バ ン ドを作 った 1電子 (pseudo

paryticユe )'jlj天童であ るoLたか っLて, それか ゼ-マン分報 をするのは当

然である｡次{j)よ うな考察 を してみれば,いわゆる工｢ バ ン ドが ゼ-マン分離

をすることか理解出来 ろで あろ う.簡単 のために △選 一-+し)とすれ ば, 弔 ′i図

か ら励起-1 ネルギ-として I- 約 ㌔ , I,Ⅰ+紬 BH の fJ穫嶺がある ことが
分 る ｡ これは弾 2図に示すよ うな2つの ドナーの system のi'JJ瑚状態 と終状 態

の もOGal energy の差 に対応 している0 2つの ドナーに 1つずつ電子があ っ

た.I)を1つJj)ドナーに 2つ の電子 をJ対に して入れ るさいに,嘉 ∠1T当LlD(b),

(･｡)ではス ピンの向 きを変えないか, (a)では IJ_P SPlrlを down 三,tPin

に変 え, (a)では dowll JPln を u'p spirlに交えている｡}七〇もal energy

の嘉 Ⅰ±紬 BLiジ)±ダーuBH は LSPln反 元に妾す るエネル ギーであ/る o

次 に或 々の計轟 IJjモデルや近似.そ して縛 られた童衆 と実母事実 とJI)対応に

ついて考姦つ るo我 々の畠算で行 った近似 {))中で星或 なものは次の よう7'=も封

である｡

i) rarldolnneSSの賭 場o

u) 1S と 2S たけ しか考 えない.

由)戚虜 に よる効果 としてゼ-マン効果だけ しか考 えないn

i) に闇 しては･ 82 の虐』かいわゆ る-D-バ ン ド的 なものである限 り,あ ま

り蘭越 は',fい と思われ るc i日 に頑 しては,定 量月詣=采を樽 るためにはゆ る さ

れ ない近似 であるO 王｢ イオンを安走化 させ るためには,疲功 滴数 に corre1-

a七10n r12 の項 を入れ るかモ･9)-'2つの電子に 対して実 る- - を′如 け る こ
闇

と か必 要であ り, 1S場数に挙(与励起状態 をませた 1電子波助滴数 を使用 した

のでは安定 な解は縛 られ ない O しか しゃ定性的 商 議 を母 =/itためには, ′Lsに 2S

を ませ るだけで充分だ と思 われる｡ 糾)に廃 しても, ゼ-マン効果,以外 の磁 場

効果 も東嶺 出来ない寄与 を していると患われ る o Lたが -て. ここで積 られ た

γの壇が美瑛 と合わな くて も不思議 はない｡

次 にそ もそも 32 蝕 申適は何か, とい う点について考 えてみ ょうO衷 当IL=そ

の原.遍がいわゆる D~バ ン ドに よるものかどうかかな り東関だ と思われるo例
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えば, 28の よう7:f励起状態で作 られたバ ン ドに よる伝導 はなぜ効 かないのだろ

う‥,po も L compensaも10nか小 さけれは,その ようなバ ン ド絢 犬態密度は小

さ くなるので効 かないか も知れな い (,あるいは 62 の原過は randomneSSに

香るのか も知れな いo これ らの問童 は今後に筏 さ:rLた問題であ る O

我 々の計算結果 に よると rlの値 は喪碑 と割 合良 く含 -ているが･γ01才底が
........_2.

実耕鳩 よ り非常 に大き く, また T ーJの ような強 い温 産依存性 を持 っている｡

我々の ような単純化 した計算轄 巣 と,実験車実 との細 い対応 を考 えるのは無意

･r琶C･,菜か も知れ ないが,巌近 の Lee- S⊥.:=ldek の実験に よれば,rは低温で急
服)

轍 に大き くな って 来 り,我々の駕異と定座豹に一致 している｡

鼻後 に我 々の計餅 はいわゆる D叫バ ン ドの現題 に･J_'み遺産目黒.来 るのではな く,

一般 にせ まいバ ン ドや分 子におけ る電:手相璃 0-)問題 智 あつか うときに適用 出来

ることをのべてお く｡:?TJ式守の理論 は HLlbb.-ira OD埋前言を鋤起状態 との よじりま

で含めた場 貧に砿漬 し, さらに磁場効果 をも成り入17//=ものであ るO

有益 な討論 に対 して, 本村実 ･青野戊行の両氏 に燕謝す ,{･S l〔
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