
Frieden! モテルー ①

Fried el モデル において 遷移 金属 の ン疑 集 エネルギー は

原子 Solid

次 式 で 与え られる 。 rien TT

Eon = 岩 だな 、 ジ どがい
.
. . .
a ,

ここ で 恥 は 占有 状態 の 和 を 意味 する
。

もし 原子 が 態 に おい て
.

n d 個 の 雪 子 が 糸宿退 し た 状態 Ed に

ある と すれ ば
、

次 式 で かける
。

E無い = Ed hd -_- 。 ( 2)
L

n

国体 に おい て
、

バンド エネルギー は 次 式 で かける
。

災 Et" ) = ド「

D ( 巨) E d E -_- ( 3 )

4

状態 密度
Frieden l Model で は DCE ) と し て 矩形 を 仮定 する 。

△ D (E )

ewees
d バンド に対して 10 電子 latom が

爾 占有 する 。 ゆえに

a. き た Ed でも E DCE ) = mes -_- 。 (4)

G - Y EEE Eat
W

フェルミエネルギー EF を 求める
。

nd = ド y
d E = ( Et - Eat が 、

-.- 、
15)



(5) か5

EF-E.at#=Yhd → EF = the a
- J - 16)

次に ジど" を 計算 する

事 が ""
= [産 DCE ) Ed E こ !害 Ed

En 、 列

= ピ に町で 。

= なにに いー
(6) を ( 7) に 代入 し て

.

. -_- (71

(ク) = シ [ (At ゲ - A
' ] = シ (A 2

+ YA +雄 ーべ)

= hd A t
はエル = ha ( Ed - Y) t もん ・ 一- 1 8)

(2) と 18) を 用い て
.

Eoh は 次 式 で 与え られる
。

niw

Eoh 二 Edhd 一 nd (Ed - Y) - 二 二 hd が 、 害 w
いいいエ1 -.- -

1 9 )-
(9) を Plot する と th

右 図 の 様 に tfffnlなる 。

し 。
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Extendedfridelm.gl ③

BCC
.

H CP , FCC の DOS を 次 の 形状で 扱う 。

DEI Di、

t髆 黶:煮煮 !㗅たが三

a.tt#Ea+tTEeia.i-i-a. 繼 !惑瓚景一
Edで EdtY

計算 は Fri del mode I と 同様

BCC WD × f = 10 より → D = E . . . ( り
the

FF の nd 依存 性 を 言周べ る
。

たる Ed - Y の 時

幽 で d た = nd → T [ E ]ぼ = nd

-7 事 ( EF - Ed + Y ) = ha → EF = TN t Ed - Y .
. . . . (2)

FFEt

で × [ dE = E は町
で も

したがっ て

E Bcc 二 f
。 E

」
に) を 代入

= j (ぽ ー (ど ま )リ
= j [ Ka - Y +竽に 19により



Epcc = hd Ed - J h d + Y nd
2
-_- 。 ( 3)

4〇

Ed t JE Et の 時

一時
{緯 DaEt! だっ た

= nd

EF
5 t j [ E]

a + y
= hd

E ( Fi - Ed - J ) = hd - 5

日 に 二 Ed t Tlwhd - J .
.
. . 14)

EBcc は 次 の 木差 に なる
。

EF

Elsa = ドで DE dE + しば た dE

Ed -Y
(3) に hd = 5 を代入
TEI E F

= 5 Ed - でん + Y × 25 + Y ×主任)
a + y

= Ed nd - かん ー で W t さ hd
2

. . . . (

DHCP
WP × f = 1 0 → D =

-
50

-_- r ( 6)

stored
- YE EF E Ed - EW の 時

nd = {!iJ d E =

-
5°
( EF - Eat Y )

E F = G - Y +
3

石
と
nd -

-.- ( 7 )



EH cp を 計算 ⑤
EF

E Hcp = f -
"
E dE

3W
Ed - E
,

17 ) を 代入

= txt ( EI - CE - J)
2

)

= j ( La - Y + さい ) 2 - (いが )

= hd Ed - Y nd 十 ころに hd 2 -_-
. 1 8)

{ d - YE EFI Eat Y の 時
。

EF

hd = f + f -
50
d E

Ed - Y
3W

= J + t ( Et - a +ど)

FF = Ed _ で w t End -_- . .
( 9 )

EH cp を 計算 ( 8) に hd = プ を 代入

-

EHcp = J Ed
・ JT t x で0
EF -50

E d E+ Sqrt 3W
(9 ) を 代入
d

= JE d - JW + txt (ぽ ー ( Ea _が )



Eric p
= Edna - JW - End W + _

3 nd w ⑥
-
-.- ( 10)

Ed t Y E EF E Ed t J の 時
、

EF 50

nd = J t f - d E

Edtfw
3W

= J + J ( EF - Ed _ でい
た= = Ed t twt さん ( nd - J ) .

. .
. いり

Etcp を 計算
hd = J を ( 10) に 代入

Eacp = G × J - JW - ExfwtEwx ジ
= JE d - fw - 2w + J w

= J Ed - J w

な ので
Et

Eric
p
= JE d - fw t f -5° E d E

3W

Edt w

i)
を 代入

= JE d - JW + Txt (EI - (Eat では)

= Ed nd - 2W - End + -3
と
nd

2
-_- . ( 1 2 )



FCC の
二

WD × デ = 10 → D = エ
か

. . . ( 1 3 )

Ed - YE EFE Ed - EW の 時
.

n d = 緋 y 意 d E = 廻 ( EF - Ed t が)

FF =

2

な
ん
hd t E - J - -_- ( 14)

Eta を 計算
た に 35

月a = f - E d E

Ed - f
2W

= Eand - J n d + J hi -_- ( 15)

Ed _ だ ん く Eif Ed - Y の 時

EF

nd = が t f が d E
Ed ・ fw ZW

さ で 十 戒 ( Et - Ed t たん)

EF = 器 ( nd - t Ed - the
- r

. . ( 1 6)

EFcc の 計算 ( 15) に nd = E 2代 の

恥 = いで ーでも1-Jxf~Ttff.it Ed E
二 Edna - TW - Ewhd t Jhd 2 -.- - ( 17)



Ed - Y < EF f Ed t tw の 時
。

⑧

EF 35
- dEnd= 5 「 (

a + t
2W

= 5 十 連 ( EF - E - Y )

EF 二 さん ( ha - 5 ) 十 Ea t FW - -_- ( 1 8)

(17) に nd = 5

EF cc を 計算 6 を 代入
EF

rhn で
E d E

EFcc = 5 { d - JW + G
+ t

2W

= and - tw-fwna.tt ni -.- ( 19)

Ea t たん く EF E Sdt で の 時
.

ha = で t Siijtd E

= が t 事 ( EF - a - だい
た F = J ( nd - ) t Ed t だ w -_-

. . 1 2 0)

hd 二

EF cc の 言 t 算 ( 19 ) に さ を 代入

Ten EF なっ
E dE

EFcc = EE d - TW t f 2w

Edt だ ん



EFcc = Edhd 一 戒 w - Y n d + J nd 2 @
- -_- ( 2 1 )

まとめる と
、

Bccce E

Of hd £5 hd Ed ・ Y nd t JW nd
2

5 く hd E 10 hd Ea - JW - End + Y ME

Hopes

Of nd f が nd Ed - Yhd 十 石
が
nd

2

J < nd EJ nda-JW-tnd.to nd
て

ま く hd E 10 hd Ed - 2 W - thd 十 -
3と

hd
2

Fame

Of hd f で nd 9d
- Y hd t Y nd 2

で < nd 4 5 hd Ed - EW -

不
が
nd t Flwnd 2

5 く hd Eで hd Ed - EW - End t _ たんで 2

1 5で < nd Elo hd Ed 一 万 W - Y nd t Y nd
2


