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Abstruct 

The electronic structure of a compound alloy semiconductor A1-xA’xB are studied by 

coherent potential approximation (CPA). Tight binding model used. The random effects 

in odd(A or A’) sites are included as the coherent potential Σ(E), which is assumed to be 

the same for all sites, and is self-consistently determined with the average Green’s 

function. The metamorphosis of the energy density of states ρ(E) and the absorption 

spectrum I(E) due to the creation of a Frenkel excion by changing the concentration, x, is 

precisely discussed. 

 

1． はじめに 

 2 つの物質 A と A’から成る混晶半導体 A1-xA’x の物性値は、その組成比 x に従う重み付き

平均で変化すると考えられる。実際に混晶化するとバンドギャップエネルギーが変化し、

その結果、発光波長や吸収端のエネルギーが変化するが、その変化のしかたは単純ではな

い。本研究では、化合物半導体 AB の一方の成分を混晶化した A1-xA’xB 混晶について（x の

値は任意）、その電子状態を Coherent Potential Approximation を拡張して理論的に解析し

た。 

 

2.解析モデル 

 出発点として NaCl 型の結晶 AB を考え、その一方を混晶化した 3 次元 A1-xA’xB 混晶モ

デルを考える。(nx,ny,nz) 格子上の nx+ny+nzが奇数のサイトを A 原子または A’原子が、それ

ぞれ確率 1-x または x でランダムに占有すると仮定する。site energy をそれぞれ εA、εA’、εB

とし、最近接 transfer energy を t(=-1)とする。混晶では並進対称性がなくなるため Bloch

の定理が使えなくなる。電子は乱れによって散乱されるが、配置に関する統計的平均を行

い、散乱効果が消えるように仮想 potential Σ(E)を選び、有効 Hamiltonian Heff を決める。

つまりランダムな potential による多重散乱の効果を複素 potential Σ(E)として取り込む。 
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Σ を未知数として有効ハミルトニアン Heff は次のように表わせる 
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今回は奇数サイト(mx,my,mz)=(1,1,1)なので Cmは 
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 である。                 

single site 近似を用いて(mx,my,mz)=(1,1,1)以外の奇数サイトの εA または εA’をすべて

coherent potential Σ(E)で置き換える。(mx,my,mz)=(1,1,1)のサイトを A または A’が占有する

ときのグリーン関数は 

 
)()(

11
1

0

)1,1,1()1,1,1(



 

AAeff

A
zFVHz

F


＝ｚ  

 
)()(

11

'

1

0

)1,1,1(

'

)1,1,1('



 

AAeff

A
zFVHz

F


＝ｚ  

ここで 

 














x y z zyx

zyx

zyxzyx

k k k kkk

mmm

mmm

Aeff

mmm
Ez

C

VHz
zF

,,

),,(

),,(

'

),,(0

1
)( 

 

 

図 1  3 次元 A1-xA’ xB 混晶モデル 
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よって、CPA 方程式は 
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式(5)、(6)を連立させることで Σ(E)と F0(z)が求まる。得られた Green 関数 F0(z)と Σ(E)を用

いて、エネルギー状態密度 ρ(E)と、混晶内を動く素励起を電子ではなく Frenkel 励起子と

みなしたときに Frenkel 励起子生成に対応する光吸収スペクトル I(E)を求めることができ

る。 
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3.結果 

 NaCl 型 3 次元 A1-xA’xB 混晶の状態密度 ρ(E)と光吸収スペクトル I(E)を 図 2-1、図 2-2 に

示す。εBが εAと εA’の間にある混晶(図 2-1)では x が尐量濃度のとき、2 つの host band の上

端にそれぞれ A’不純物バンドが現れる(persistence type)。x を増やすと不純物バンドが

upper host band から分離してくる。εBが εAと εA’の間にない混晶(図 2-2)では 1 つの host 

band との間でのみ不純物バンドの分離と融合が生じる。励起子生成による光吸収スペクト

ルには、光学選択則のため k=0 成分への強いピークが現れる。host band の下の部分に光吸

収スペクトルが現れ、x(または 1-x)の増加とともに幅が広がってくる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 2-1  εA＝0、εA’＝6、εB＝4 のときの状態密度 ρ(E)と光吸収スペクトル I(E) 
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図 3-1、図 3-2 は 2 つの host band を価電子帯と伝導帯とみなしたときの Eg組成比依存性

である。εBが εAと εA’の間にある混晶(図 3-1)では、組成比依存性は線形から大きくずれる。

site energy の差があっても小さければすべての band が融合し Eg＝0 となる。εBが εAと εA’

の間にある混晶(図 3-2)では、組成比依存性は単調連続的な変化を示す。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

4.今後の課題 

 今回は出発点として NaCl 型の結晶 AB を考え、その一方を混晶化した 3 次元 A1-xA’xB 混

晶について Coherent potential Approximation を拡張して、電子状態を理論的に解析した。

今後はより現実的なグラファイト構造や zincblende 構造についてその電子状態を理論的に

解析していく予定である。 
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図 2-2  εA＝4、εA’＝8、εB＝0 のときの状態密度 ρ(E)と光吸収スペクトル I(E) 
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図 3-2  εA＝4、εA’＝8、εB＝0 のときの

Eg の組成比 x 依存性 

図 3-1  εA＝0、εA’＝6、εB＝4 のときの

Eg の組成比 x 依存性 
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