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準 結 晶 の 電 子 構 造 に つ い て

NTT 　電気通 信 研究 所 仙場　浩
一

　一次 元準結晶 （フ ィポ ナ ッ チ 系 ）の 特 異な電子構造は応答関数に どの よ うに 反映ず る か に つ い て 比 熱、交 流電

気伝 導 度 を例 に 定性的 な 考 察 を 行 っ だ。ス ベ ク トル の 自己相似の 中心 と フ ェ ル ミ準位とが一
致す る half−fiIled

bandの 場合 τ
3 の ス ケー

ル 不 変性 を もつ 応 答 が 最 も 顕著 に 現れ る。

　二 次 元 準結晶 （ベ ン ロ ーズ格 子）の 電 子構 造 に つ い て 自由電 子 か らの 近 似 を
一

体 の 範囲で 試 み た ．

　 ［1】 応 答 関数 へ の 電子構造の 反映

く 低 温比 熱 》

　ハ ミル トニ ア ン　H ＝ Σ く i ， ε iC ，
’Ci ＋ Σ：G ，5 ） tijCncj （ε r ＝0、最 近 接 tl 」が tnh　 tB の 　フ ィポ ナ ッ

チ 列）で 記 述 され る一次 元 準 結 晶の 典型的な エ ネル ギースペ ク トル を図 1に示 す。バ ン ド状 に 見え るス ペ ク トル

の 束に 属 す る状 態 数 の 間 に は分岐則 が あ るこ と が知 られ て い る。“ ） 中央 の バ ン ドに つ い て の 分岐 則 は F ・
→

F ， −2 ．FH −3 ，FN −2 と表 ざ れ る。　 F ， は N 番 目 の フ ィ ボ ナ ッ チ 数で あ る。　N が 大 きい と き τ を黄金比 と して F ・

〜 τ
N’11f5 な の で 分 岐比は τ

42
： τ

一3
：τ

”2 とな る 。　k ，T の 分解能 で 状 態密 度 が一定 と見 な せ る 場合 こ

れ はバ ン ド幅の 比と等 しい 9 　　　　　　　　 1）M．Fujita　and　K．Machida　Solid　State　Commun。59．61（1986）

　フ ェ ル ミ 雌 位 を 中心 とず る幅 B の
一
様 な バ ン ドの 比熱 は　T 〜 0。12B ／ ke で 停 留 す る。上 記 フ ィ ポ ナ ッ チ

系で half・filled　band の 場 合を 考 え る。こ の 場 合 自己柑 似の 中心 と フ ェ ル ミ準 位 は
一
致 し、　 T → qに ともな い

系 は つ ぎつ ぎ に B ， τ
’3B ．τ

一SB
，
・… の バ ン ド幅 を 見 る 。 比 熱 は低 温 で 図 2 に 示 す よ うな τ

3の ス ケ
ー

ル 不変性 を も つ 階 段 状に な る．た だ し両 軸 と も に Logスケ ー一ル ．
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図 2

一目 E り は　輩 LOG 　r

〈 交流電気伝導 度 〉

　上記 ハ ミ ル トニ ア ン （サ イ ト数233、周期的 境界 条件 ）か ら 求 め た波 動 臠 数を も と tz久 enGreenwoodの 公 式 を用

い て T ＝ Oで の 交 流 電 気 伝導 率 σ （ω ）を計算 した。や は り half・filled　band を仮 定 。

σ （ω ）・ 2冗 e ・li・ Ω ／m ・ ∫ ｛f（ε）・f（E＋Ew ）｝ ID12N（E＞N（E＋H ω ）！li　w 　 dE

　　　　　　　（ た だ し　IDI2＝ 1 《 E＋ffω ld！dxlE 》 12で あ る ）

波 動関数 は 各 サ イ トの 原子 軌 道 の 重 ね合わ せ で 近似 され る 。

　　　　　lE》 　＝ 　Σ：nCftE1 　φ n ＞ 　　　1　φ n ＞　：a七〇mic 　orbital 　at　site 　n

　　　　　仮 定 ：＜ φ，liPn−1 ＞
一

定　＜ φ． 1φ n．2 ＞ ；0

σ （ω ）11 ・ φ ． 1φ n ．1 ・ 12a ε、 1E ， C ・
E・五 ω （C …

E − C ・・ IE ） i2／ ω

計 算の 結果 を図 3 （。 ） tこ示 す ．交 薦 気 伝 騨 ・ （・ ）砥 黝 顳 域で 図 3 （b ） に 模式 的 豚 す よ う な τ
3

の ス ケ
nt

ル 不 変性 を も つ
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図 3 （b ）

LOG 　（五 ω ／ し臼）　　一目蜃 りは　3LOG τ

［高次元 準 結 晶 の 電 子 構 造 へ の ア ブ ロ ーチ ］

　二 次 元系 、三 次元 系 で 電子構造 を記 述 ず る場 合、結 晶の 時 と同様 に 運 動量空間 を う ま く利 用 す る こ とが出 来 る

と便 利 で あ る．準結 晶 の 場 合、発 見 の 発端 と な っ た 電 子 線 回 折 像 は 、対 称 性 は 結 晶 が 持 つ こ と の で き るも の で は

な い が、結 晶 で 得 られ る もの と変 わ らぬ きれ い な 点状 で あ る 。 電子は結晶で の 場合と 同様 に ブ ラ ッ グ 反 射 を経 験

して いる 。 並 進 対 称 性 がな い ため 第一ブ リル アンゾ ーン とい う 便利 な 道具 はな い け れ ど も、結晶 の 電 子 構造 を考

え た と きの よ うに 運 動量 空 間 を う ま く利 用 し た準 結 晶 の 電 子構 造 の 解 析 が で き る 可 能 性 を 示 し て い る 。

　ま た 実 際の 準 結 晶 の 物 性測 定で は 微 弱な 準 周 期ポ テ ン シ ャ 丿転の 影 響 は種 々 の ゆ らぎで 消 さ れ て し ま う と 考 え ら

れ る。よ っ て 主 に ゆ らぎの 大 きざ よ り大 き い 準 周 期ポ テ ン シ ャ ル 成分を 考慮 し た 運動量 空 間 で の 電 子 構造 の 記述

が 重要 とな る と考え られ る。

　上 記の 考 えに 基 づ き 今 回 は 三 次 元 準 結 晶 よ り 構造 が 簡 単 で か つ 準 結 晶 の 本質的 な性質 を有 して い る 理想的 な二

次 元 準結 晶 に つ い て 第一次近 似 で の 等 工 ネル ギー線 を求 め た ． 二 次元 準結 晶 の モ デ ル に は ベ ン ロ ーズ 非 周期 的菱

形 タ イル の 頂点 に 原 子 が 位置 す るも の （vertex 　model ）を用い た ． 図 4 （a ）に そ の モ デ ル を示 す。原 子数 は19

61個で あ る 。 原子ポ テ ン シ やル を δ関 数で 近似 し 、 こ の二 次元 準周期ポ テ ン シ ャ ル の フ
ーリエ 変換 を求 め る と 図

4 （b ） の 様に な る 。結晶 と異 な り厳密 に は 運 動 量空 間の 到 る 所に フ
ー

リ ェ 成 分 が 存 在 す るの で あ る が、微小な

成 分 を無 視で きる 場合 は結晶対称性と帽入れ な い 対称性 を も っ て フ
ーリェ 成 分が 離 散 的 に 配 置 し て い る の と同 じ

で あ る。しか し準 周期 系 の 本 質 は、ポ デ ン シ ャ ．ル の プ
ーリエ 変 換 に 閲 して い えば、大 きな フーリエ 成 分 の 回 りに

衛星 状 に小 さな フーリエ 成分 が存在 し、またその 回 りに 衛星 状 によ り小 さな フーリエ 成分が存在 し．．．と階 層
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的な 構造を と っ て い る点 に あ る。本 来 は こ れ．らす ぺ て の フ
ーリエ 成 分 を考慮 し距 議鈴 を す る こ と が 最 も 望 ま し い

が そ れ がで きな い 距め、ま ず主 要 な 成分 か ら噸 次 摂 動論 的 に考 慮 して ゆ くと い う手 段 を選ん だ。今 回得 赴 電子 構

造は 上記 の 意 味で の 第一近 似 の 電 子構造 で あ る．

　結 晶 の と き と同 様 に 、 各ポ テ ン シ ャ ル 成 分に
一対一に対応す るプ ラ ッ グ 面 （ζ こ で は線 ） が考 え られ る ． 図 4

（c ）に比較 的大 きな 成 分 の つ く るブ ラ ッ グ面を 示 す。こ こ に 示 す フ ラ ッ グ 面 だ け で もす ぺ て 考慮 に入れ るの は

大変 な 努力 を必要 とす ると思わ れ る し、また そ れ だ けの 価値が あ るか ど うか は 疑 罔 で あ る。図 4 （c ）に電 子密

度を原 子 当た り 1個〜4 個 （n ＝ 1〜4 ） まで 変え た と きの 自由電 子 フ ェ ル ミ面 （こ こで は 円）を示 して お いた．

隣 合う 円と円 の 囲 む 面積 が結 晶 の 場合 だ と第 1 〜 第 4 ブ リル ア ン ゾーン に 属 す る面 積 に 対 応す る．興 味 の あ るの

は こ れ らの 円 内 での 電 子構 遭 で あ る ．今 回 は 図 4 （c ）の原 点 に最 も近 い 10 本 の フ ラ ッ グ線 の み を考 慮 に いれ た、

計 算 は対 称 性 を用 い て 2π flOの 角 度領 域 で 三 波近 似 を用 い て行 っ た 。

　　　　図 5 に 得 られ た 3枚の バ ン ドの 構造を 示す 。 （a1 ） （a2 ）はエ ネ ル ギーを縦軸 に と っ た ときの 2 本

の ブ ラ ッ グ 線の 原 点に 最 も 近 い 交点 に お け る ギ ャ ッ プ近傍で の バ ン ドの 鳥 か ん 図で あ る．結晶の 場合 と異 な り、

2枚目の バ ン ドは この 交点 で 自由電子の エ ネル ギ
ーとほ とん ど変わ らぬエ ネル ギ

ーを もつ 。こ れは こ こで考 慮 し

た 3 つ の フーリエ 成 分 Uab 　 UG2 ，
　 UGI−G2 の 問 に

　　　　 lUGI−G21 ／ lUGI　1《 《 1　 ， 　　l　 UGI　 l冨 IUG2 「　　 （＊〉

の 関係があ り、交点付近で は 2 枚目の バ ン ドは ほ と ん ど摂動の 影響を受 けな い た めで あ る。こ れは 準結晶の 電子

構造 を 探 る うえ で 留 意 す べ き点 の
一

つ だ と思 わ れ る。結 晶の 場 合 は 逆格 子 空 間 が定 義 で きる こ と を考 え る と一般

に フ
ーリエ 成分 UGI ，　 UG2 ，

　 UGI −a2 の 大 き さ は ほ ぼ 等 しい と考 え ら れ る か ら で あ る ．

　　　　図 5 （b ） ， （c ） ， （d ＞ に 運 動 量空 間 に お け る等 エ ネ ル ギー線 を エ ネ ル ギ
ー

が 高い バ ン ドか ら順 に

示 し た。考 慮 した 10 本 の プ ラ ッ グ綜 で 作 られ る 10 角形 は n ＝ 1 の フ ェ ル ミ 円 と n ＝ 2 の フ ェ ル ミ 円 の 問に あ

る．これ よ り、こ こ に 示 す バ ン ド梅 造 は電 子 密 度 が 1 ＜ n く 2 で 、省 略 した ポ テ ン シ ャ ル 成分 よ り高温度 で の 電

子 構造 の 概 形 を表 す もの と考 え られ る。まん 中 の バ ン ド （c ） は、10 角 形 の 辺 上 に か な り平 垣 な 電 子ポ ケ ッ ト

を 持 っ て い る 。 ま た準結晶に特 有 な フーリエ 成分 間の 関係 （＊） は 電子 の バ ン ド有 効 質 量 を軽 くす る働 き を して

い る る よ うに み え る。

図 ε　三 渡近似で求め た二 次元幽枯

昌の 等工 ネル ギー線●
Ca）考原 した二 本 のフ ラ v グ纏の

交点 付近で の 3 枚の バ ン ドを （a1 ）

原点方 向か ら 、（a2 ）フラ ッ グ纏

方向 から見た鳥 か ん 図

（b 》 最も エ ネル ギーの 鬲い バ ン ド

の 等 工 ネルギー線 ．
（C 》 まん中の バ ン ドの 等 工 ネ ル ギ

ー纏．
（d ）晶も エ ネル ギ

ー
の 低 いバ ン ド

の 等 工 ネル ギー纏●
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