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論文内容要旨

 半導体に添加された不純物,例えばG{奇に添加されたS娠ばその濃度が薄い時には,各々

 孤立して浅い1目雁軸を禁上階中につくる。しカ・るに順～冠の濃度をナ甑てゆくと・網どllによっ

 て空いている準位を利用して,IIO在準位にいた電i=が精5111Fhを動き「11」氣)ようになる。ただし,こ.

 σ霜子の運動は権侮動の援1す酬肋て行な儲るので,絶耀渡ではおこ削ぐい・泌ら剛鍍

 を増してゆくと,li,1在雷干間の波動関数の承な1)が非常に尺きくな1),ある臨海濃度(N{・)以ト

 で金属巾の雷干のように絶対零度でも結晶中を動き回れるようになる。(.0)状態を高濃度域まアご

 は金属域という。またN`・でおこる変化を金属・非金属転移と呼ぶ甫本研究は,この高濃度域で

 の雷干状態と輸送現,象についての理論的研究である。以下では簡単。)ために,η7fりの腸合に話を

 限る。

 従来、離漿域での電気伝導は,伝覇願下の局在磯、セがつながってでき引伸琶1刎}」「阪お

 こると考えられていた。その理由は、ホール係数の温鷹分化に極大が瑚ガ[・ること,及びIF気抵抗

 σ)温度変化に活性化型のふるまい(いオ)ゆるら)が残っているようにら」えることで3)つた。(こ

 の2点は実は低濃度で顕著に見.られる性質であって,そこでは明らかに,伝導帯0)]・に岬1位群が

 存1在している、,)しかるに他の実験、例えばllむ1冠七熱,圧電抵抗,ti`」Htuls-Shubllikov

 振動σ)1、国劇等は,不純物帯は消失してしまって電子は伝導帯中に1固まっているとする「縮退宿1ニ

 ガス・モデル」でN〔・近くまで十分良く説明できる。それならば、電気抵抗とホール係数0)温暦

 変イヒに見られるふるまいが、もしも1部退需千ガス・モデルによってうまく説日月され由ば・金属域
 についての統一・的な理解ができることになる。本研究はこのような企図のもとに行なわれた。

 Shを添加したGoの電気抵抗の温度変化についてはさらに詳しい実験がなされていて、それ

 によるとこ0)場合にもホール係数と同様に極大があり、そ0)位置が,縮退電fガス・モデルを仮

 定した時のフェルミ温度のO,7倍程度のところに系統的に現われる。こ・のことも不純物帯モデル

 よりは電子ガス・モデルを示唆するように見える。

 縮退電、1ニガスモデルでは,不純物はすべてイオン化していて,そのつくるポテンシャルは伝導

 竃下によって良く遮蔽されており、電子は不純物には來縛されていないと考える・・こ0)ような糸

 を取り扱う最も簡単な方法は,遮蔽をTh(m遇S-Fevmi近似で扱い・それによる電停の散乱を

 第1Born散乱で扱って,Boltzmann方程式を用いて輸送係数を計算することである。ただ

 し,G忙やSiの場合にはフェルミ温度丁ヂがNc近くでは高?数mkなので・1塞蔽の温瞳依存

 性を考慮することが大事である。温度がTf程度まで上がると.遮蔽はかなり弱くな署)。すなわ

 ち、不純物ポテンシャルの有効距離は長くなる。一方電子の平均のエネルギーは増大するか転

 虚rの平均の波長は短かくなる。もしも絶対零度で波長のかがポテンシャルの有効距離よりも長

 ければ,ある温度で両者が同程度になり,強い期轍乱がおこるので電気抵抗齢重大が生ずるこ

 つ
」



 誌一.

 とが予想される。実際,数値をあたってみると、確かにこのような状況になっていることがわか

 る。また、ホール係数にも極大が生じることが計算してみるとわかる。さらに,(舜のくli1.>

 方向に一軸性の飽和応力をかけると,縮重していた伝愈帯のうちiつが下がって3つが.ヒかり,

 電子は下がった谷に全部収まる。すなわち1、谷の状態になる。このときはFじrmi準位が上がり,

 絶対零度での遮蔽距離と平均波長との関係が逆転して共鳴散乱はおこらなくなる。従って1谷の
 時ほ電気抵抗の温度変化に極大が生じないはずである。これも実験と・・一致する。

 しかし、このような簡単な計算で実雄ぎ1の定性的な特徴は説明できても,定量的には全く不十分

 であり,こσ)モデルか正しいと主張するには程遠い、現実の('沁やSiはそれぞれの谷内で異方

 的な1万効質量をもつ.またThomas-Ft昌・ロ1三の遷蔽や第1Bor11近似では不一卜分であろう。そ

 こで以下では種セの効果を総合的に取り入れて定・頗勺に{、満足。)ゆく計算を行なった。

 ・ド和齢勿の遮藷安と宣言干の昔気善しとは密f寝な1斐1係カゴあり(優誓えゴまFr1ビded糸窓下r鳶IU)、互い`こイ㌃1出

 しないような計算をする必要がある。そこでます絶対零度において,等方質量近似σ)"トで摂動論

 によらえ。い非線型遮蔽理論(Kohn-Shamの方法)によって,個セの不純物の遮蔽,と散乱問題

 を数値計算によって自己無撞着に解いた。この時,電子間相互作用による多体効果も考慮に入れ

 た、.

 有効質量の異方性のために,同時に遮蔽も異方的になる。このことを考慮に人れた遮蔽と散乱

 の計算を線型遮蔽(RPA),Borrt近似の範囲で行ない,変分法を用いてBollzmann方程

 式を解き輸送係数を求めた。さらに絶対寄境の場合にはBo]tzmann方程式を数値計算で直接

 厳密に解き,変分法の近似が今の場合非常に良い事を確かめた。この結果に,前述の非線型効果

 と多体効果を増強閃一Fの形で取り込んだ。次に,複数不純物聞の多重散乱の効果を、最も簡単な

 Yonezawaのδ関数ポテンシャルを用いたCPA(コヒーレント・ポテンシャル近似)理論に

 よって、評価した。ただし,ポテンシャルの蛉さを,多重散乱のくりこみを蒋とした時に■L、記の冬

 季1粒舌Lを含まなし・註卜算f直壁こ一至文中ず一るよう1こ～丈ヒめアこ。

 結果として,adjロstab1el川ram¢terを一際用いずに、Nc近傍を除いては、実験と

 よく一一致する抵抗値を得た(第1,2図)。自'限温度の計樟も行ない,実験にみられ著)電気抵抗

 とホール係数の極大をよく説明することかできた.一・軸性応力をかけた1谷の場合についても実

 験との一致は良い(第3,4,5図)。以上によって,従来不純物帯の存在に帰せられていた現

 象が,縮退貯rガス・モデルで定量的にも良く説明されることが小された。

 しかし,Nc近傍では,実験との定量的・致は教旨分である。これは,不純物クラスターによ

 る散乱が寄与するためと考えている。縮退竜子ガス・モデ・レでは,不純物は.良く遮蔽されていて

 電一Fは束縛されていないとしているが,Kohn-S且&mの方法による計算では、4谷の時には確

 かに金属城では束縛状態が出来ないが,1谷の時にはNc近くになると束縛状態がノトじ,不純物

 帯となる可能性もある。

 一113一一



 このように4谷の金属域では個々の不純物には束縛状態が出来ないが,しかし,1ケ所にかた

 まった不純物のクラスター上には束縛状態ができる可能性がある。この束縛状態は電子間相互作

 用によって磁気モーメントを持つ可能性があり、これが,いくつかの実験によって主張されてい

 る「局在モーメント」であると考えられる。本論文では,簡単な近似でこのような局在モーメン

 トの数を評価し、実験から推測されている数と概ねマ致するような結果を得た。しかし.さらに

 詳細な計算を行なう必要があり、今後の課題である。このような局在状態が電・子の散乱にも大き

 く寄与することが予想され、前記のNc近傍での定量的な不一致を改良してくれるものと期待し

 ている。

 一114一
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 論文審査の結果の要旨

 ゲルマニュームやシリコンにアンチモン等の不純物を一様にドープすると伝導はホッピング型

 から複雑な中間濃度領域を経過して縮退半導体としての金属型伝導迄濃度の増大と共に変化して

 いくが,特に金属一非金属転移近傍の濃度では複雑な様相を示し,金属一非金属転移の最も代表

 的例として古くから多くの研究がなされているが依然,その本質は解明されていない。

 佐宗提出の論文は,この問題を高濃度金属域でよい近似である一体不純物散乱模型に立脚して、

 その立場でどこまで金属一非金属転移近傍の異常性質が説明できるかを詳細に調べたものである。

 先づ一体散乱のポテンシャルを決める電子遮蔽が散乱と矛盾なく決められねばならぬという立場

 を厳密に適用して第一ボルン近似及び厳密解を電子間相互作用をコーンーシャムの近似で取入れ

 る立場で求めて従来行なわれてきたトーマスーフェルミの近似と比較し,伝導帯の底が多谷に

 なっている場合には本質的な相異が存在するが,一谷(これはゲルマニュームでも一軸性圧力を

 加えることにより実現される)の場合には相異は少ないことを調べた。次に、各伝導帯に強い畏

 方性があることの遮蔽への効果をランダム位相近似の範囲で求め,特に一谷の場合に重要な効果

 を持つことを確かめた。更に多くの不純物からの多重散乱の効果をCPA近似の範囲で評価し、

 やはり一谷の場合,重要な寄与をすることを得た。以上各効果をすべて'考慮することにより、多

 谷の場合は臨界濃度の10倍,一谷の場合はそれよりかなり低い濃度以上の濃度では,抵抗,ホー

 ル効果の特徴ある温度変化、濃度依存性が絶対値まで含めてよく説明されること,又臨界濃度近

 傍では絶対値は合わなくなるが、特徴的温度変化は非常によく再現することが得られた。この差

 は、不純物クラスター効果によると思われ,るが、本論文ではクラスターによるII1]在状態の存在確

 率を求めてそれを局在モーメントの実験と比較して、従来の孤立不純物模型よ1)実験とより良く

 合うことを示し、クラスターの重要性を示した。

 以上,佐宗は従来に比して飛躍的に精密な緒計算を行うことにより,不純物伝導の従来の考え

 をくつがえす種々の新しい重要な知見を得ることに成功し、この方面の研究に重要な寄与をなす

 と共に自立して研究活動を行なうに必要な高度の研究能力と学、識を有することを・Fした。よって

 佐宗提出の論文は理学博七の学位論文として合格と認める。
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