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§1.
I

液体金属のうちの蔑つかの物質は樹液状態に於て存在していたバン ド･ギ

ャップが名残りをとどめ･フユル ミ予 ネルギーでの状態密度が自由電子の場

合とは異怒 りか奉 り減少してい る ｡ それに伴い,その近傍での電子の易動度

が非常に小さ くな ってお り波動嘩数が局在しているといわれているo その代

表的な ものがtlg である｡

このような液体金属の電子状態を倣視的に収扱 う際には,固体匪於て存在

しているイオンの空間配達の秩序哲無視す る事は超来覆いOこれと.同塵の問

題は非晶半導体或いは潔い不純物準位に起出した不純物伝導等VCも現われる｡

即ち,これ らの物貨では完全績鼠の場合に 2つ以上のグロッホバン ドニが存荏

してV,る軍 をあらわに考慮する事が必要であ り,電子に-対して単純な有効賀

童近イ以が許されない O

以下に不純物帯に対する方法を紬介し,液体金頃に対するモデルをそれと

の園連で簡単に触れたい｡

§2.不純物帯

従来議論されてきたKlauder-Yonezawa 模型

･1- 意十{1 ,vca(r-Rl) (Vo< 0)
では,不純物鹿 渡が低い場合二にJAソ ドの底に 出来 る不純物 帯vrL_着 目 し,

intri蒋Sic夜バン ドをparabolaで近似 して きたOしかし,不純物準位が

深 くなるとそれより低エネ.JL'ギー側に他のプロッホバン ドがある草を頒視で

きな くなるoこ の際に,縮 露の周期性を乱す不純物ポテンVヤJL,が必ず奥ま

るバン ド閲VCも行列姿素を持?のでこ れをself-consistentに取 り扱 う

ことが必姿である｡

以上の 目的のために,不純物0)入 っていない完全結晶のモデル- ミル トニ
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アンをLuttinger-Kobnの表示で
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ととるo EG はギャップエネルギー,着 目しているバ ン ドギャップを作 る原

菌に在 っている周期ポテ ンシャルのフーリエ成分が Z一方向に向いてい ると

し, Brillouin zone の境界での速度の Z一成分 を }と書いた.O

この績晶K substitutional夜形で短距離力の不純物を入れた ときの摂

動 ボランレヤルをfloに対す るの と同じ表示で
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と仮定す るo t2)ではLl)で与え られ る 2つのバン ドがk-Oの点では完全に

bonding と anti-bondingに分れ,そのために不純物 ポテンVヤルが直

接V:Iは一方のバ ン ドに しか影響 を与えをいとしてあるOしか し(1),即 ちエネ

ルギ ー､を diagonalにする表示 (プロッホ表示)では(2)はバ ンド閥の行列要

素を持ち2つのバ ン ドを混ぜ合せ る効果 をもつ｡不 純物の濃度 Cが低い とし

て

C C C
Z - 一首 十 皇 十 三皇 (3,

で与え られる自己エネルギ ー函数LR:対す る self-consistent eq.を設け

るo即 ち

Z/ (EG, 2 )- S [ 三 oo ]

S-ra乏
[?
x 2e-S
-2a 4a∂ en芸を]

t

･- [{(."1了2･(1+S一g)1/2 }2+∂2]1/2
ここで a- 〔eg/Lq{2" 1/2･a- 〔4m,12/ EG〕 1/2
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r-意(号)5/2,(60-2Lm(詳;/nd3-.)
であ り･エネル ギー古は EG/2の単位で書いた O 又 6g は 1-0 のとき･

不純物 ポテ ンVヤルによる束縛エネル ギーであるO(4)匠 よりSを Eの函数 と

して求めれば状態密匿及び輸送係数が定まる｡

モデルの性格を見るためにγ--0のときの束縛状態のエネル ギーを ∂の函

数として･ Eg をパラメータ -VCとり図 1に示す OこのfXjでは完全結晶の時

のバン ドキャップの中央をエネル ギーの原点VCとりギャップエネルギー膏2

托してあるO ∂が大 きくなるとバ ンド端での有効JR量が小さ くな り,従 って,

状感密度が減少するために束縛エネルギーが小さ くなるO γが有限の時VCは

a及び ∂の値により塵々の場合があるが詳細は別の機会にす るOノ

§5. 液体金属

まず液体金属を什イオンの作る完全結晶咋 sub苧titutionalを形で穴が

出来たもの tと見るo この尺菅繕品に入 った q不純物 Oと考える? しか し前

節の場合に比 して液体金属では着 目す るエネルギー領域がひろ h D 極限とし

て自由電子の場合も含まねばならないo そのため次のように考えるO

固体(R=於て周期ポテ ンVヤルが 1つのフ丁リエ成分VK のみ持つ時のエネ
ルギーバ ンドは ･

evkK_Kト
(Ek=k2/2m) (5)

を対角化して定まるo(5)か ら得 られるバン ドは異方的であ わ且･Lづバン･ドギャ

ップを持たない O しか し液体では等方性が必要なのでt,5)の代 りVC

巨 eVk_ko] 0<k<k｡/2 16,
とおゝ くo即ち液体の もとVTLなっている完全結晶のBri■llouin zon二eを球 と

仮定するO(6)は2Vの大 きさのバン ドギャ.ップ哲もち,Ⅴ-0で自由電子に

な っている o 史にこlの鯖端に入 った尺とい う q不純物 ‡'lが持つニポチ･ソ_Uキル
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エネルギーUを(6)と同じ表示で
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と仮定するO 但 し,(7)ではポテンVヤルがあ らゆるプーリ.エ成分を同じ重み

で持つ,即ち,完全夜 ∂-函数塾である とした｡ (6)と(7腫 対して前節と同

様の取 り扱いを考えてい るがいろいろ問題点があると思われるO細批判植え

れば幸いである O

Hg合 金系 についての 2,5.の問題

豊田理研 武 内 隆

名 大 工 野 口 精一郎

Hg おゝ よびその合金系VC対して Mott理論とZiman 理論のいずれが妥当

であるか, short meantfree pathのために生ずるか もしれない様々の

問題等基太的な事柄に闇しては一応棚上した上で,Ziman の立場か ら伝導

現象に関連 して 2,5の問題 を提起したo

1) 臼g の 5d-1evelsが conduction band の中あるいは近 くに存在

す るために生ずる鼻響 O

最近 Evans 一等 1)はこの効果を考慮してfig の pseudo-potentialを計

算 し,Animalu→ieine2)の form factor いu form factor.;上の意

味での dの諺馨は考慮されていない)よりもlarge Kで凍い塾の form

factorを1,%ているOこれを用いるとIig の抵抗 ･熱電能をよく説明で きるo

又,llg についてではないが,Harrison5).ilViOriarty4) 等はCu.Ag.

Au の form factorを計算し, simple metaI'のものVC比し, S- d

hybridization term によってより凍め られた form factorを得ている⊃

Hg の form factorが d-lev､elsの影響のために多少深 く在 っているとい

うことは大いにあ りそ うなことに思われる. 又抵抗の値督説明するためには

AHform factorよりもたかだか lieyd･A3程度深 く在れば よho実際VC
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