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相が説明できる｡電子数をhalf一点uedより少し減らした歩合の有効-ミル トニアンとして次のt-Jモ

デルがよく諌論される｡
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しかし､ハバードモデル､I-Jモデルは強相関電子系であるために一般的には解けない｡そこで､い

くつかの近似理論について鼓した｡本講義で取り上げたのは､ RPA近似､ノ､バード近似､グッツ
ヴィラ-近似､スレーダ粒子近似{･ある｡

一方､最近発展の著しい計井畿実験についても話した｡正確にノ､ミル トエアyを対角化しようと

すると､10～20サイトで計算できなくなる｡そこで､もっと大きい系を扱えるように発展したの

が量子シミュレーションである｡ここでは補助者法によるシミュレ-ショ'/,すなわち密度行列をト

ロック一分解し､さらにStratonoyich-1Iubbard変換を帝人して､補助境についての和をモンテカル

ロサyブリングに置き換えられる事によって計算する方法を紹介した｡

これらの研究により､2次元の強相関系の振る好いもかなり分かってきた｡実験事実と長い一致

を示す結果としては､たとえばハバードモデルのスピン相関を解析する事によりhdf-Rlledのとき

に有限のUに対しても､反強位佐相が存在するであろうということ､しかしホールド-ビングによっ

て,大変小さな濃度で,その長距離秩序が消え,インコメソシュレートな短距離スビy相関が生じる

ことなどが挙げられた｡また,half-仙edで電荷ギャップが存在し,それと関適してドープした系の

状態密度の発散が見られることから,光学伝導度のバンド端近傍での異常や ドル-デ的なピークの

ドーピング量依存性との共通点が指摘された｡

しかし､-バードモデルやt-Jモデルでは理解できそうもない現象もあり､これからの発展が待

たれる所である｡

(文責 津留崎 恭一)

クラスターの科学 -06｡･フラーレンを中心に-

-日本電気基礎研 斎藤 晋

クラスターは､既存の種々の科学の分野の境界領域にある新しい研究対象である｡ ｢クラスター｣と

いう言葉の科学的に厳密な定義はまだない｡ただ､ある程度のコンセンサスは得られつつあり､2倍

以上104個程度の原千 ･分子の凝集系に対して一般に用いられていち.以下では､稀ガス､金属､半

導体の各クラスターについて簡単に解説する｡

1 希ガス クラスター

キセノンクラスターXeN の質量スペクトル{･は､ N-13､55等忙はっきりとしたピークが現

れ､それらのクラスターが他と比べてできやすいことを示している｡質量スべクト}L,の中の明瞭な

ど-クを与えるNは､しばしば ｢尭法数(マジックナンバー)｣と呼ばれ､そのクラスタ-の性質を

理解する鍵となるものとして注目されてきた｡ XeNで見られた魔法数は､ArNでも観測されてい

る｡これらは､実は正20両休を作るのに必要な原子数であり､一般に希ガスクラスターは正20両

休形の充填構造を取るものと考えられている｡このことは､レナード･ジョ-ンズポテンシャルを用

いた計算機実験からも支持されている｡

2 金属 クラスター
希ガス同様､その固休相i:･配位数の多い結晶構造を取る金属元素のクラスターはどの様な構造杏

取っているのであろうか｡実は､その構造はまだよくわかっていないことが多い｡ただ､アルカリ金
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属や貴金属のクラスターの質量スペクトルからその価電子系の構造についての非常に興味深い事実が

明かとなった｡すなわち､殻構造と呼ばれているもので､1原子内の電子や､原子核中の陽子 ･中性

子等と同様､｣､数フェルミ粒子系に特徴的なものである｡例えばナトリウムクラスターⅣ¢〝の質量

スペクトルでは N=8､20､40などをマジックナyバーに持つ｡この殻構造は､クヲスター中の原

子核の配置にはあまり敏感には依存しないものと考えられている｡原子核中の核子との殻構造を通し

ての類似性は､その後､励起スペクトルでも見つかっている｡すなわち､原子核の巨大双極子共鳴に

相当する助起がナトリウムクラスタ-などでも観測されている｡これは､一種の集団励起{･あり､そ

の理論的研究は､局所密度近似に時間依存性を入れて行われている｡

3 半導体 クラスター及びフラ-レン

炭素などのIV族元素の(半等休)クラスター{･は､方向性の強い共有結合が原子間の凝集の起源

と考えられるので､金属クラスターの場合とは異なり､原子核の配置に強く依存した電子構造を持つ

ものと推測される｡また､その凝集力を原子間のポテンシャルに焼き直した歩合､希ガスクラスター

に用いたような2体の中心力ではなく､ 3休力以上の複雑な項が効いてくるものと予想される｡こ

の様な事情から､半導体クラスターの一般論の構築は遅れており､クラスター科学の中でも難しい

分野の一つである｡ただ､ⅠⅤ族の中でも､炭素クラスターC〝に関しては､ N>30では篭状のフ
ラーレン構造を取ることが明かとなりつつあり､その理解が急速に進みつつある.

炭素クラスタ-は､Nが10程度までは直線状に炭素原子が連なった形を頼るものと考えられて

いる｡そして､Nが10程度からその両端がつながって円異状になるものと考えられている｡ Nが

それ以上では､フラーレyが安定となるものとされている｡ただ､これらの構造の移り変わりははっ

きりとした臨界サイズがあるわけではなく､ 2種の形がど-ム中で共存しているものもあるものと

考えられる｡

炭素クラスターがこの様に種々の構造を取り得るのは､ C原子がSP､SP2､8P3混成と様々な電

子状態を取ることができるからであろう｡C60の電子状態は定性的には､球面上の電子の電子状態と
類似している｡ C60固休となってもクラスターとしての軌道準位の性格はかなり保たれている｡hv,
tl≠由来のバンドの間にギャップが開き半導休となっている｡最近では､金属を取り込んだフラーレ

ン(メタロフラーレン)が実験で観測されている｡幾何学的及び局所密度汎関数法に基づく理論計算

からC60に小さなクラスターが金属を取り込みつつかぶきり､だるま型のメタpフラーレンが生成す
るモデルを提唱した｡このモデルは､幾何学形状及びエネルギー的にC601分子あたりに取り込まれ

る金属原子数の上限を予測するが､これは､実験事実とコソシステントである｡

本稿は､斎藤先生の ｢物性若手夏の学校 テキスト｣原稿を要約加筆したものであることをお断り

しておく｡

(文責 山内 浮)

量子マイクロ構造における電子伝導

東大先端研 榊 裕之

最近10年来のICの集積化技術の進展は著しい｡その結果発展したサブミクロy加工技術により､

量子力学的効果が直接顔を出す様な極めて小さな半導休の構造を作成し､そこ{･の電子の振る舞いが

精力的に鋼べられてきた｡今回の講義ではそれら諸研究が概観された｡

1 閉込めと電子状態の次元性
ダブル-テロ型量子井戸構造と単一-テロ型電界閉込めについて説明があり､いわゆる低次元電

子系の成立条件が示された｡また広い量子井戸での次元性のクロスオーバが論じられシュブニコフ振
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