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電子の局在1性に関する数値解析Ｉ＊

一対角不規則系における電子局在･－
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§1．Introduction

固体物性に関する本格的な研究は，量子論の建設期とほぼ時を同じくして始まったとはいうものの，

永い間，主として前世紀に考察された結晶に関する対称群の操作の枠内から離れられずにいたといえ

よう．現実の物質は，－話を固体に限っても－その原子組成の不規則性，あるいは，完全結晶からの

ずれといった幾何学的不規則性をまぬがれない．このmicmscopicな不規則性を有する系での素励起

が，macroscopicな物質系にどのように現われるかということに関心が集まったのは当然のことであ

るが，これらの研究がさかんになったのは比較的最近のことである．

われわれは，Ｐ.Ｍ・Anderson1）が最初にとりあげた，混晶型不規則系の１電子波動関数の局在性に

着目する．この問題は十分一般性を持つと考えられ，現在注目されていろ．何故ならば，不純物質中

の電子伝導に限らず，不規則系の問題として取り上げられる対象の多くは，構造的に同型であること

が予想されるからであり，また，電子を独立粒子とみなせる限りにおいては，多電子問題に対する結

果の本質的な変更はないと考えられるからである．

不規則系の問題の取扱いの困難さは，完全結晶がBlochの定理により，全域の問題を単一セル内の

量子論に帰することができるのに対して，原理的には，無限の拡がりを持つポテンシャルについての

Schr6dinger方程式の解を問題とせねばならぬところにある．このような系では単純な模型も設定し

にくく，多体問題的な近似法もまた，十分保証されていろとはいい難い．われわれは，有限であるが

十分大きな系としては50×50の正方格子についての厳密解を得，電子局在に関する一連の解析を続け

ていろ．局在の程度を示す物理量を導入し，これに基づいた定量的な分析は,既に他に発表した.2〕’3）

本論文では，これらの分析の素資料ともいうべき，より視覚的，直接的な電子の各格子点における存

在確率についての計算結果のうち，国際的にも，国内的にも未発表のものを合せて，ここに集録する．

本論文のＩ（対角不規則系）に関する限りでは，同目的のYoshino-Okazaki4）の先行する論文が
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存在する・本論文の１，ＨおよびⅣ（不規則系の一般の場合）の新しく提出されたデータに基づいた，
より詳細な議論は十分今後の問題となり得るだろう．

§2．Hamiltonia、

ここでは，強結合Hamiltonian

H=ﾖｰ`w`+w/α， （１）
Ｚ

で表わされる不規則系を考えろ。ここでは，αj↑(αi）は/番目の原子の場所に電子を生成（消滅）さ

せる演算子で，（/）は規則的な正方格子を組んでいるとする．（必要があれば，ノー(jr,y）と分解する

ことにする．）(1)式では，対角要素〔Ⅱのみが乱雑に分布し，非対角要素Ｖは最隣接原子聞く/,/＞の

みＯでない定数ととってある．この場合を一般に対角不規則系とよぶ．

Andersonの模型では，（α）の分布は互いに独立し，それぞれ，

’｡'≦告（２）
の間に箱型に分布していろ．われわれも，これに従い，（si）に関して一様乱数をあてはめた，１，は対

角不規則性の程度を表わす量であり，Andelsonによれば，１７Ｖがある臨界値几/Ｖよりも大とな

れば電子の全ての状態が局在することが予言されていろ．

このことに関する定量的確証を得るために,Ｘ方向には周期的境界条件，Ｙ=方向には剛体壁条件を

設定した2500次元正方格子について,波動関数を解き,固有ベクトルの２乗|α麺‘'２の値を０≦F/Ｖ≦２０

の範囲の各場合について求めた．計算は大阪市大計算機センターＦＡＣＯＭ-230-60,京大大型計算セ

ンターM-190および名大プラズマ研究所M-190を使用した．大型行列の計算法はLanczos法によっ

たが，その詳細は論文Ⅳのappendixに述べろ．

§3．ResultsandDiscussion

Figs､２～14の一連の図は,各格子点（jr,y）における波動関数の振幅の２乗Ｍｗｌ２を３次元的な表

現で描き，視覚的に電子の局在の様相をみたものである．

まず，Figs､2(a)～(i)は1,/Ｖ＝０の場合，すなわち，不規則I性の全くない場合であり，よく知られ

ﾌﾟこ規則的なｍｏｄｅとしてＥ＝０付近に存在することが確認されろ．ところがFigs､3(a)～(c)，１７Ｖ＝

２の場合(ここでは３つの固有値のみあげた)では，そのmodesの痕跡は全く見出せない．電子の確

率振||]は全域に乱雑にふりまかれる．Figs､２およびFigs､３においては，各兀,yおよび｜α麺’１２の目盛

はFig.１のとおりで，ＡＢ＝0.01である．Figs8と同じ図を高さの縮尺をかえ，ＡＢ＝0.5として，

Figs､４(a)～(i）に描き直してある．以後，Figs､14まで|司じ縮尺であり，各図では,Ｆ＝７の場合（固

有値の個数は，計算の都合上８個）を除いて，バンド中央付近の固有値９個について示してある．ま

た，′は

２≦/v≦２０

の範囲をとり，Ｖ＝１と規格化する．

Figs､４およびFigs､５はそれぞれ/，＝２および/7＝４についてのｌａｉｌ２の様子であり，大局的に見れ

ば分布はならされていろ．｜α''2の最大ピークは，高々～0．０１（Ｆ＝２）,～0.04（/＝４）を越えない．

17＝６でも（Figs､６）その傾向は，Figs､６(d）および（i）（それぞれピーク値～0.09,0.08)を除いて

は維持されろ．ところがＴ＝6.5～7.0（Figs､７，Figs､８）間では,電子の存在確率の急激な凝集が見ら

れ，この間で非局在-局在の遷移が起ったと判断してよいであろう．この結論は，Yoshino-Okazaki4）

が正方格子に対する同様の計算から，ハー6.5と算定したことにほぼ一致するし，他の論文に発表し

た各種の局在のめやすとなる物理量を用いての,結論にも一致する．Figs､８～14までのＦ≧7.0に対
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する局在の様子は一見して明らかであろう．ここで，例えば，Figs､14(c）における一見２つのピーク

に見えるような図に関しては，ｒ方向の周期的境界条件を考慮すれば－つの領域の局在であることが

わかる．

１７が大きくなれば，｜αil2のピーク値はどく大まかにいえば高くなる慨lifllがあるが,各図をより詳細

に検討すれば,例えば，Figs､８(h)－Figs9(e)－Figs・１０(c)－Figs､11（h)－Figs､1２（i)－Figs､13(e)－

Figs､14(h)の一連の図のように,Ｊ１≧７の各場合

にそれぞれ対応する固有状態があるようにみえ

ろ．この対応についての確証をわれわれは得て

いないが，仮にこれが成り立つとすれば，これ

らの図におけるピークIfIは／，＝７からしだい

に生長し，／､＝12で飽和し，それ以後ピークは

くずれて行くということができる．

以上に見られるように，アンダーゾンの予言

した局在の機柵は，Ⅳ＝50×50の有限系でも，

かなり明瞭な臨界値ハー6.5～7.0において観

察することができる．
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