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MuとHの類似性
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束縛エネルギー 13.598 : 13.539 eV 
ボーア半径 0.529 : 0.532Å

放射性擬同位体

物質中に打ち込まれたMuの電⼦状態 〜 孤⽴⽔素⽋陥の電⼦状態
希薄極限 （同位体効果を除いて）



Mu⽋陥形成エネルギーとは

Mu⽋陥を含む全電荷q(*)の超格⼦を構造最適化した後の全エネルギーEt(Muq)
+

熱浴に‐qの補償電荷を置くことによるエネルギー変化(qEF)
+

定数項E0

Ef(Muq) = Et(Muq) + qEF + E0

E f
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)

* Mu⽋陥そのものの電荷を指定しているわけではない



Mu⽋陥形成エネルギーとは

格⼦歪の⼀般化座標
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構造最適化後の格⼦+電⼦系のエネルギーを
扱っていることに注意



MuSR実験からわかること
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3

ある垂直線上のMuの状態変化をみることになる

EFは試料の熱浴の状態を特徴づける量であり、⼀定とみなせる場合が多い
↓

温度変化等からドナー準位E(+/0)やアクセプター準位E(0/‐)に関する情報が得られる



Mu0→ Mu+

１

Mu0の電⼦を近隣の原⼦の軌道から成る伝導帯に捨ててイオン化

状態①: Mu0(EF=EF0)からスタート

2

3

熱浴の状態は変わらないので(EF=EF0) 、垂直に動いて状態②へ
このとき必要になるエネルギーはEc‐E(+/0) 

伝導帯に⼊った電⼦は最終的に熱浴へ移⾏
余分なエネルギーを放出して状態③: Mu+(EF=EF0)へ

EF0

⽋陥の状態がMu+ かつ伝導帯
の底に電⼦が⼊った場合のエ
ネルギー（状態②と等価）

Mu状態の温度変化から
ドナー準位E(+/0)がわかる



Mu0 → Mu
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Mu0→Mu+の場合と同じ考え⽅

Mu状態の温度変化からアクセプター準位E(0/‐)がわかる



2

Mu→ Mu0 (electron release)

3

1

Mu状態の温度変化からアクセプター準位E(0/‐)がわかる



2種類のMu0が関与する場合（Si, GaAs等）

J. Phys. Soc. Jpn. 89, 051007 (2020).

実験的には MuBC0 → MuBCMuT0 → MuTMuT→ MuT0 等の反応が観測され、
そこから⿊丸で⽰した準位に関する情報が得られている



Mu0の意味
Mu⽋陥を含む超格⼦の全電荷がゼロ
（イオンコアの価数と平⾯波として扱う電⼦の個数が⼀致）

① Mu⽋陥⾃体が中性(Mu0原⼦など)

② Mu⽋陥⾃体はイオン化しており（Mu±）、
余剰キャリアが伝導帯または価電⼦帯に遍歴的に⼊る

②の場合によくある形①の場合によくある形

ここから読み取れるのは「この計算では電⼦局在解が⾒つ
からなかった」という事実のみである.
電⼦局在解の存在を完全に否定するものではないことに注
意(e‐J. Surf. Sci. Nanotech. 20, 128 (2022)).
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