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論文内容の要旨

種々の現実的なハミルトニアンを基礎としたバンド構造の計算にコヒーレントポテンシャル近似を

組合せて，合金の電子状態を計算する事を可能にする新しい方法を提案し，それを用いて強結合モデ

ルが不適当である様な問題を議論する。この方法は系を平均的に記述する為の仮想的な原子(effective
，ー+

atom) を自己無撞着に決定する為の遂次近似と k空間に於いて effective atom の示すエネルギース
一今

ペクトラムを求めるバンド計算とを平行して進めるものであり，十分多数の k 点についてエネルギー

スペクトラムが得られた時点では同時に effective atom も決定されている。この方法を用いて，第

一に，強磁性Ni-Fe 及び、 Ni-Cr 不規則合金の残留電気抵抗とその異方性を計算した。 Ni-Cr につい

てはCrの↑スピン(majority スピン)バンドが d バンドの上に殆んど局在した状態を作り，フェルミ

面がちょうどこの付近にある為強い散乱を生じ大きな電気抵抗を示す事，一方Ni-Feではこの様な状

態を作らず\結果として， Ni-Crで、は大きな残留抵抗と小さな異方性， Ni-Feで、は小さな残留抵抗と

大きな異方性が観測される事を定量的に導いた。更にNi-Fe について Fe濃度が25%以上で， Fe濃度の

の増加と共に異方性が急激に減少する事が知られているが，これは↓スピンバンドでブェルミ面が，

d バンドの上端付近に見られるピークより徐々にずれだす結果生じる事を示した。次に遷移金属と非

遷移金属の合金の例としてFe-A~ ， Pd-A1!不規則合金の電子状態の計算を行なった。 Fel-xAんについ

ては， AR濃度を増やしていくと共に d バンドが峡くなってくる事，同時に bcc バンドに特有の中央付

近の深い谷聞が持ち上がってくる事が分かった。その結果↑スピンバンドではフェルミ面での状態密

度が減少し逆に↓スピンバンドでは増加し，それによって z 孟0.2の範囲で、Feサイトの磁気モーメン

ト及び電子比熱係数が殆んど変化しないにもかかわらず強磁場帯磁率は急激に増加すると云う実験結
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果の特徴が合理的に説明された。 Pd1- xAんについては， x → 0 でARサイトの核スピン格子緩和時間T

T 1Tが純アルミのそれにくらべて10倍以上大きな値をもっ事が知られており その原因がPdのdバン

ドの存在によってフェルミ面付近でAR サイトの s'状態密度が深い谷をもっ事にある事は以前より知ら

れていたが， AR 濃度を増やした時観測されるT1Tが減少していく事の説明は得られていなかった。計

算によると， AR濃度を増やしていくと共にFeAIt同様バンドが峡くなる効果が見られ，その為 d バン

ドによって押さえられていたAItサイトの sバンド状態密度がフェルミ面付近で回復していき，従がっ

てTITが減少する事が確かめられた。この論文で提案された方法は応用段階に於いてまだ解決される

べき問題を含んで、いるが，一般の合金を定量的に議論する上できわめて有力で、あると考えられる。

論文の審査結果の要旨

遷移金属の無秩序合金の電子状態は近年コヒーレントポテンシャル近似( ÇPA) の開発によってかな

り進歩した。しかし現在までのCPA理論は d バンドのみを対象とし，いわゆる tight binding模型

についての計算しか行われていない。遷移金属合金の電気抵抗等の輸送現象，遷移金属と非遷移金属

の合金たとえば Fe-A It などについては， d 電子状態のみならず、s ， p 等の電子状態を考える必要がある。

そのためには原子ポテンシャルから出発して波動関数のエネルギー依存性をも取入れた一般的な理論

が望まれる。マフインテインポテンシャル模型は金属中のポテンシャルを原子ポテンシャルから作り

上げる有力な方法で純粋金属でのバンド計算の基礎となっている。これについて CPA を適用するこ

とは原理的には可能であるが，実際には実行不可能なものと考えられていた。赤井君は，新しい計算

方法を考案し，この従来不可能とされていた計算を可能にするとともに，それを遷移金属聞の合金の

電気抵抗， Fe-AR , Pd-AIt等の合金の磁性，電子比熱等の問題に応用して成果を収めた。

赤井君は Monte Corlo 法による積分計算がかなり早い時期から積分の近似値を与えることに着目し，
ー+

コヒーレントポテンシャルを決定する計算のさいに，波動ベクトル k の空間についての積分をくりか

えし行うことが計算を実行不可能にしていた点を次のように改良したO すなわちコヒーレントポテン
一+ー+

シャルを self-consistent に決定する手続きと k 空間の積分を同時に進行させ， R 空間の点、を増やしつ

つコヒーレンポテンシャルの試みの値を改良して行き終局的には self-consistent equation を完全に満

たす解に到達する方法である。これによって計算が始めて可能となり上記の問題について，それぞれ

従来その機構が不明で、あった現象について，定量的裏づけを伴った新しい理論を与えることに成功し

た。

赤井君の新しい計算方法は今後なおいくつかのテストを経る必要があるが斬新なアイデアで新しい

面を切り開いた点は高く評価される。また，上記の具体的な問題についての理論はそれ自身で十分に

意義をもつものである。したがって理学博士の学位論文として十分に価値あるものと認める。
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