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電子の局在'性に関する数値解析Ⅱ＊

－非対角不規則系における11i子局在一

辻野啓一Ｄ

ＫｅｉｉｃｈｉＴｓｕＪＩＮｏ

ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＮｕｍｅｒicalResultsforElectronLocalizationll

-SystemwithOff-diagonalDisorder-

Aone-electronHamiltonianfortwo-dimensionalsquarelattices

comｐｏｓｅｄｏｆ５０×５０siteswithnearestneighbourinteractionswhere

onlyoff-diagonalmatrixelementsaredisorderedissolvednumerically・

Thesquareamplitudesofawavefunctioncorrespondingtooneofthe

eigenstatesnearthebandcentrearevisuallydemonstrated、Wecan

apparentlyobservethatanAndersonlocalizationdoesnottakeplace

inthesystemwithpurelyoff-diagonaldisorderashasbeenpredicted

byEconomouandAntoniou，whileofcoulsetheAndelsontransition

doesoccurfordiagonaldisorder．

§1．Introduction

自然界に存在する物質は，すべて不規則性をもっており，われわれが実験室で生成する結晶や薄膜

においても同様である．完全結晶と異なるこれらの物質内での電子の挙動を，正｢確には（薄膜等にお

いてはなおさら）説明できないのは，この不規則性の存在によることは論をまたない．このような物

質内での電子のふるまいを記述する場合，不規則I性の種類によっても取り扱い方が異なり，その理論

は現在においても十分であるとはいい難い．

特に，ハミルトニアンの行列要素にばらつきを持つ格子中の電子の局在についても，過去，不規則

性の種類の相異によらず，非対角不規則系も対角不規則系と同様なふるまいをする，つまり，不規則

性の程度がある臨界値以上になると，全ての状態が局在すろであろう，と漠然と考えられていた．し

かし，近年，Economou-Antonioul)は非対角不規則系における局在の様子は，対角不規則系におけ

るそれとは本質的に異なる，という説を提示した．即ち，非対角不規則系においては，不規則性の程

度を増していっても，対角不規則系におけるようなAnderson局在は起こらないと予言した．その後，

WeaireとSrivastava2）によって局在の程度を数値的に反映する量が求められ，前述の説と矛盾しな

い結果が得られた．しかし，これもいくつかの状態の平均ＩｌＩＬＩのみを求めたもので，各々の固有値に属

する状態個々については方法的に知ることはできなかつﾌﾟﾆ．

非対角不規則系についてより厳密な解を求め，局在の判定の尺度を確立することは，上述しﾌﾟﾆ議論

の正確な解答を得るに，重要なことであろう．

本論文では，論文Ｉ（対角不規ﾛﾘ系）に続き，非対角不規則系について，われわれの一連の計算で

得た直接解を最も視覚的，直観的に見ることができる図（電子の各格子点における存在確率の３次元
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的なプロット）をもとに，電子の局在』性について考察する．

§２．Hamiltonian

モデルとして，われわれは50×50の次元をもつ２次元正方格子を取り扱う．既に論文Ｉで見たよう

に，この次元数はｌｒｉｊ在一非局在の議論をするに十分な大きさである．

強結合Hamiltonian

H＝EZzzjfai＋囚しｉｊａｆ↑αｊ （１）
<i,ハ

で表わされる非対角不規則系を考えろ．ここで，αi↑(αi）は／番月の原子の場所に，電子を生成（淌

滅）させる演算子で｛/｝は規則的な正方格子を組んでいろとする．（必要があれば,ノー(jr,ｙ）と分

解することにする．）叉，〔は定数とし，｛Ｖﾔﾉ）は非対角不規則性の程度をＶ，とするとＶｏを中心

に〔Ｖｏ(１－Ｖ,/2)，ＶＯ(I＋J/,/2)〕で一様に分布させる．実際の計算には｛１／ｆ/｝には一様乱数を用

いた。境界条件はＸ方向には)TIiil11J]的，Ｙ万|i'1]にはMII休壁を設定し2500次元の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錘’'２の値を，

０二Ｖ,/Ｖｏ二１８

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-230-60,京大大型計算機

センターＭ-190.および名大プラズマ研究所M-l90を使用した．大型行列の計算法は論文Ｉと同様に

Lanczos法によった．

§3．ResultsandDiscussion

Figs､２～Fig.１１の一連の図では，Fig.１に示す座標がと

定められ，各図における固有『【はバンド中心付近

られ，ＡＢ間が０．５になるように縮尺が

（ﾉF～０）の９個を選んだ．

Figs､２（a)～(i）（Ｖ,＝0.5）では，あまり顕著

なピークは見あたらない．Figs､３(a)～(i)はＶ,＝

２の場合であり，ところどころに小さな単独のピ

ークがあるが,これは論文Ｉで/､＝２の場合(非

局在）と比べろと，｜｢]じ非局在であっても質的な

相異が見られろ．また，Figs､３(c）と（d)，（b)と

(e)は固有値の絶対値が同じ対称な解である．

Figs､４，５（a)～(i)に，それぞれＶ,＝４，Ｖ，

＝６の場合を示す。Ｖ,＝２の場合と本質的な差異

は見られないが，各ピークは群雄割拠の様'11が目

立ってくる．ところどころに大きなピークが見ら

れるが，Anderson型の局在とは質的に異なる．れろが，Anderson型の同在とは負的に異なる．Ｆｉｇ．１

Figs､６（a)～(i）（し,＝８）からFigs､11(a)～(i）（し，＝10）は，このような傾|句が表われることを

確認するために求められたものであり，これらもAnderson型の局在を示しておらず，Ｖ,が大きく

なってもAndelson型の局在が起こらないことは明らかである．

Ａｃｋｎｏｗｌｅｇｅｍｅｎｔ
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繁子氏に多大な援助をいただきましたことを感謝致します．
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