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論文 内容の要 ヒ。
日

合金の電子構造を研究する方法として Soven か提唱したコヒーレントポテンシヤル近似(以下CPA

と略す)は、その有用|生が認められ広く用いられている。この論文では、 CPA の拡張と CPA の磁

性合金への応用に関して議論した。

CPA はシングルサイト近似とよばれる近似方法の中では、最良の方法であるが、いくつかの不十

分な点がある。その内、次の 2 点について CPA の拡張を試みた。 l)C PAがシングルサイト近似で

あるため、合金中のクラスターの効果をとり入れることができないので、この点については、 2 つの

原子からなるクラスターの効果をとり入れる。 2)バンドの形が異る金属聞の合金に CPA を適用でき

ないので、そのような合金も取扱えるょっに拡張する。以上の 2 点について拡張された CPA を定式

化し、同時に他の人々によって提唱されている方法とも比較している。数値計算は、最丘接相互作用

をもっ単純立方格子構造の合金について行った。計算結果によると、上記の 2 点の効果は明らかで、

例えば、状態密度曲線に、 2 つの原子からなる分子の結合、反結合軌道に相当する 2 つの山がみられ

れる。又、各原子の電子のエネルギ一分布は、その原子のまわりの原子の種類によって影響されるこ

とが示される。

CPA を強磁性合金に応用するため、原子内クーロン相互作用をとり入れ、それをハートリー、フ

オック近似で取扱う。定式化すると、自己無撞着に解かれるべき 6 つの量(スピンに依存するコヒー

レントポテンシャル、および各原子当り、各スピン毎の平均電子数)を含む連立方程式がえられる。

強磁性Ni合金( fcc) と Fe 合金 (bcc)について数値計算を行った。これらの合金に関しては、従来か

ら飽和磁化の測定、中性子回折および Mössbauer 効果を用いた合金中の各原子の 気モーメントの

測定また電子比熱の測定が行なわれている。 CPA による計算結果は これらの実験結果をよく説明

し、 3 d 鉄族強磁性合金を統一的に理解することができる。 CPA を強磁性合金に応用する上での限
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界についても考察した。

論文の審査結果の要旨

コヒーレントポテンシヤル近似 (C P A) は、無秩序合金の電子構造、 j昆品の格子振動数スベクト

ル等の問題に対するかなり有効な近似として近年注目されている。無秩序合金の電子構造については、

以前はrigid.band 近似と称する近似のみが唯一つの実際的な計算方法であった。この近似は、合金

の組成、構造に依存しない電子状熊密度を仮定し、合金の組成はフエルミ準位の電子数の変化による

手多動のみによって電子構造に反映するという仮定の上にたっているもので特別な場合を除いては発見

法的な意義しかもたないものである。これに対し CPAは無秩序合金中での電子の散乱の影響を合理

的にとり入れて、合金中の組成原子の電子構造をその種類に応じて個別に議論することができるもの

で、無秩序合金の電子構造の定量的理論の第 1 歩といえる。長谷川君の論文は、第 1 にこの CPA の

強磁性合金への応用を具体的に論じ、つぎに CPA ではとり入れることのできない最近接原子の組成

のゆらぎの影響を論じる目的で CPAの一つの改良を提案している。強磁性合金への応用は、 CPA

と電子間相互作用のHartree Fock 近似を組み合せるもので 2 重の Self-cousistent な計算を必要と

するが、長谷川君はこの点を解決した上で種々の強磁性合金について、いままで説明できなかった多

くの実験事実を簡単なモデルの上に立って合理的な説明と物理的意味ずけを与えることに成功した。

七とえば中性子線回折によって測定されている原子磁気モーメントの組成依存性をはじめてその起源

を明かにした。また合金の電子比熱が純粋金属での状熊密度曲線と関係があるとする従来の考え方を

明快に否定した。第 2 の CPAの改良については、まだ具体的な応用を行なっ域には達していないが、

今後の理論発展の基礎を作るものといえよう。

長谷川君の論文は強磁性合金の磁性と電子構造について初めて合理的な理論解釈を与えたもので、

多くの実験事実の相互関連を明かにし、新しい物性を予見するための物理像を確立したものといえる。

その内容は理学博士の学位を授与するに充分なものと結論する。
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