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遷移金属を含む希薄磁性半導体は、「磁気的な
性質を担う、空間的に局在したｄ電子」と「電気
的な性質を担う、空間的に拡がったキャリアー」
とが共存し、両者の間に磁気的な交換相互作用が
働く系と考えることができる。レーザーや放射光
を励起光として用いた分光法は、このような希薄
磁性半導体の電子状態を探る有力な方法である。
クラスターモデルあるいはアンダーソン不純
物モデルでの配置間相互作用の枠組みで、１電子
励起スペクトルおよび光吸収スペクトルが構成
される様子を図１に示す。N電子状態は dn, dn+1L,
dn+2L2等の電子配置の線形結合で与えられるが、こ
れらの電子配置のエネルギー差は、陰イオンのｐ
軌道から遷移金属ｄ軌道への電荷移動エネルギ
ー∆、ｄ電子間クーロン相互作用 Uで与えられる。
L は主として陰イオンｐ軌道から成る価電子帯の
ホールを表す。同様に、N-1電子系の状態は dn-1,
dnL, dn+1L2などの電子配置の線形結合で、N+1電
子系の状態は dn+1, dn+2L, dn+3L2などの電子配置の
線形結合で表される。基底状態から N-1電子状態
への励起スペクトルが光電子スペクトル、N+1電
子状態への励起スペクトルが逆光電子スペクト
ルである。混成項は(pdσ),(pdπ)で与えられるが、通
常、(pdσ)/(pdπ) を-2.16とする。従って、実験結果
との比較から決定すべきパラメーターは、∆, U,
(pdσ)の３つになる。

図 1: ? ? ? ? ? ? ? ?での配置間相互作用[1]

図 2に、Cd1-xMnxTeの光電子・逆光電子スペク
トル [2] と、クラスターモデルでの配置間相互作
用計算の結果を比較してある。１電子近似では説
明できないサテライト構造を含めて、クラスター
モデルでの配置間相互作用計算は実験結果をよ
く再現している。基底状態からエネルギーのより
高い N 電子状態への励起は配位子場遷移や電荷
移動遷移に対応しているが、光電子・逆光電子ス
ペクトルの計算から得られたパラメーターを用
いて光吸収スペクトルに観測される配位子場遷
移もよく再現される。 Zn1-xMnxTe, Zn1-xMnxSe,

Zn1-xMnxS, Zn1-xMnxO および Ga1-xMnxAs の光電子
スペクトルや光吸収スペクトルがクラスターモ
デルによって解析されており、その結果得られた
∆, U, (pdσ) を表１に示す。

図２：Cd1-xMnxTeの光電子・逆光電子スペクトル
[2]

∆ U (pdσ) N0β
Zn1-xMnxO 7.0 5.0 -1.4 -2.1
Zn1-xMnxS 3.0 4.0 -1.3 -1.3
Zn1-xMnxSe 2.5 4.0 -1.2 -1.1
Zn1-xMnxTe 2.0 4.0 -1.1 -0.9
Ga1-xMnxAs 1.5 3.5 -1.1 -1.0
表１：単位は eV

配置間相互作用計算の結果から p-d 交換相互作
用を見積もることができる。光励起などによって
Γ点にホールが導入された場合を考えると、陰イ
オンのｐ軌道からなるΓ点でのブロッホ軌道は、
t2 軌道のみと混成できる。この混成によるエネル
ギーの利得を２次の摂動計算で求めることによ
り、例えば、Mn2+ 不純物の p-d交換相互作用は、
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となり、反強磁性的である。δeff は実効的電荷移
動エネルギーであり、G点と価電子帯重心のエネ
ルギー差の補正を  ∆ に施すことによって得られ
る。

Cd1-xMnxTe, Zn1-xMnxO, Ga1-xMnxAs 等の励起ス
ペクトルを解析することにより、基底状態での局
在スピンとキャリアーとの交換相互作用を見積
もることができる。Cr2+ 不純物は軌道自由度のた
めに強磁性的な p-d交換相互作用を持つことも、
同様に説明できる[3]。ますます多彩になっていく
であろう希薄磁性半導体の電子状態を、光電子分
光等の分光法によって系統的に調べることが望
まれる。
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