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文 内容の要 t:::. 
目

本論文はパイライト型結品構造をもっ化合物NiS 2-XSeX並にNi1-XCox(CUX)S2の電子状態を理論的

に研究した結果をまとめたものであり，次の 5章から成っている O

第 1章序論では，本論文の位置づけおよび目的を述べており，上述のパイライト型化合物が「比較

的単純な電子構造をもちながら常磁性反強磁性転移並に金属非金属転移を示す」点で電子相関効果の

研究における一つの典型物質であることを述べている O また，上述の化合物の電子系を記述するため

に二重縮退バンドをもっハバード・ハミルトニアンを用いることを提案している O

第 2章では，ノ、バード・ハミルトニアンに関する理論的研究の現状について述べた後，本論文で用

いた近似の基礎となるグッツピラー近似について述べている O

第 3章では，グッツビラー近似を以下の 2点で改良して，バンド縮退のないハバード・ハミル卜ニ

アンの基底状態にむける磁気相図を描いている。第 1点は確率の取り扱いをペア・サイト近似ヘ拡張

したことであり，この拡張により反強磁性体への近似の適用を可能にしている。更に，第 2点として

電子相関の強い極限における考察をもとにして磁気秩序形成における結品構造の影響の取り扱いを改

良している O

第 4章では，上述のパイライト型化合物を取り扱うために第 3章で改良したグッツピラー近似を二

重縮退バンド系ヘ拡張している O そして，二重縮退バンドをもっハバード・ハミルトニアンを用いて

これらの化合物の相図における反強磁性転移温度(ネール温度)の固溶体濃度依存性および金属非金

属境界線をよく再現できることを具体的計算にもとづいて示している O その結果，ネール温度の固溶

体濃度依存性および金属非金属一転移において原子内交換相互作用が重要な役割を果たしていることを
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指摘 し て い る ｡

第 5 章 で は
,

以 上 の 研究成果をま と め て い る｡

論 文 の 審 査 結 果 の 要 旨

電子 相関効果 の 研究は 遷移金属 お よび そ の 合金の 磁 性並 に 遷移金属化合物 (酸化物
,

カ ル コ ゲ ン 化

物等) の 金属非金属転移 お よ び磁 性 の 理 解 に お い て重要で あ る ｡

本論文 は比較的簡単な電子構造をもち を が ら常磁 性反強磁 性転移並 に 金属非金属転移を起 こ す固溶

体 N iS 2- X S e x 並 に N i lr X C o x( C u x) S 2 に おける 電子相関効果を理 論的 に 研究 し た も の で
,

主な成果を要

約する と 次 の 通 り であ る ｡

(1) 電子 相関効果を取 り 扱う た め の 近似法の
一 つ で ある グ ッ ツ ビ ラ

一 変分法を ペ ア
･ サ イ ト近似 へ 拡

張 す る こ と に よ り反強磁 性体 へ の 適 用 を可 能 に し て い る ｡ 更 に
,

電子相関の 強 い 極限 に お け る 考察

をもと に し た 改 良を加 え る こ と に よ り
,

一

次元 系 お よ び電子相関の 強 い 極限 に お い て 知 ら れ て い る

正確な結果 と 定性的 に 一 致す る 結果 が再 現 で き る こ と を確 か め て い る ｡

( 2) 二 重縮 退 バ ン ドをも つ ハ バ ー ド ･

ハ ミ ル ト ニ ア ン に 上述 の 改良 さ れ た近似法を適 用 す る こ と に よ

り
,

N i S 2- Ⅹ S e x 並 に N i l- X C o x( C u x) S 2 の 相図 に お けるネ ー ル 温度 の 回溶体濃度依存性 お よ び金属非

金属境界線を よく再 現 で き る こ と を具体的計算 に もと づ い て 示 し て い る ｡ そ の 結果
,

原 子 内交換相

互作 用 が 重要を役割を果 た し て い る こ と を明 ら か に し て い る ｡

以 上 の よ う に 本論文は 工 学上応用 範囲 の 広 い 遷移金属合金 お よ び化合物 の 物性 理 解 に お い て 重要 で

あ る電 子 相関効果 に 関 し て 新 し い 知 見を得る と と も に
, 電子相関効果を取 り 扱う た め の 改良 さ れ た 近

似 理 論を提 示 し て お り
, 学術面 の み を ら ず応用 面 に お い て も重要を貢献ををすもの であ る ｡ よ っ て 本

論文 は博 士 論文と し て 価値 あ る もの と 認 め る ｡
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指摘している O

第 5章では，以上の研究成果をまとめている。

論文の審査結果の要旨

電子相関効果の研究は遷移金属およびその合金の磁性並に遷移金属化合物(酸化物，カルコゲン化

物等)の金属非金属転移および磁性の理解において重要である D

本論文は比較的簡単な電子構造をもちながら常磁性反強磁性転移並に金属非金属転移を起こす固溶

体NiS2-xSex並にNil-XCOX(CUX)S 2における電子相関効果を理論的に研究したもので，主な成果を要

約すると次の通りである O

(1) 電子相関効果を取り扱うための近似法の一つであるグッツビラ一変分法をペア・サイト近似ヘ拡

張することにより反強磁性体への適用を可能にしている O 更に，電子相関の強い極限における考察

をもとにした改良を加えることにより 一次元系および電子相関の強い極限において知られている

正確な結果と定性的に一致する結果が再現できることを確かめている O

(2) 二重縮退バンドをもっハバード・ハミルトニアンに上述の改良された近似法を適用することによ

り， NiS2-xSeX並に Ni1-XCOx(CUX)S2の相図におけるネール温度の固溶体濃度依存性および金属非

金属境界線をよく再現できることを具体的計算にもとづいて示している口その結果，原子内交換相

互作用が重要な役割を果たしていることを明らかにしている O

以上のように本論文は工学上応用範囲の広い遷移金属合金むよび化合物の物性理解において重要で

ある電子相関効果に関して新しい知見を得るとともに，電子相関効果を取り扱うための改良された近

似理論を提示しており，学術面のみならず応用面においても重要な貢献をなすものである O よって本

論文は博士論文として価値あるものと認める O
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