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-体近似に基づいて ,結晶格子内の多数の不純物が電子 ,格子躾動 ,スピン

波 ,Frank(∋l exCitorl等に及ぼす影響を調べる原 ,グ リーン関数法 を用い

ると ,一体 グリーン関数 0の潤す式

G･- 3 + ダⅤ(]･ il)

を解 く奉が必要になる ,此処に 銅ま不純物が存在 しない場合の完全結晶格子o)

グ リーン関係 ,V は不純物の影啓を表わす ,炉を既知 として(1)の解を調べるの

が グ リーン粛係の方法である｡

多数 の不純物が ランダムに格子内に存在する場合 ,(1)は虚常 グラフ法 を用い

て解かれている ;Langorの方法 1)は最 も標準的なものの一つであろ う. 又 ,

心の座標表示に対 してはMatsubara-ToyoBaWa7)方法が削 ､られて来た2,),5)

グラフ法は物理的意味がは っきりしていて ,(1)の嶺もオー ソ ドックスな解法で

あるが ,その近似の数学的な薗等は余 り吟味 されていない ように思われ る｡

系の素励起 エネルギーは廿の IPOle即ち行列式

I) 二二 ae1日 =～グV i (2)

(=は u･nitmatrix)に含 まれていることを考慮すれば ,(1,Iの近似解より求

め られ る自己エネルギー三とI)の間に或関係が存在する筈であろ うO このよう

な 藩を考慮して ,(1)の 別 D l解法を試み ,そのため FeenbpJrgの方法4)を適用 し

たo

ii) の座標表示を次のナ軌こ書i
/ ′

G(nn′丑)- 5(nn 丑)+ 貫f(ni封 G-(in,丑)t I ナ
i

但 し

f(ni) - 写5(nJ')Ⅴ(ji)
)
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此処に n,n′は格子点を表わ し,i,jは不純物により乱され た格子点を表わす ,

(3)を iteraT;ionの方法を用いて解く場合 ,展開の各項 は例えば不純物により

乱された格子点を歩く rand10皿 Waユkに対応づけられるが 'すべてのWalkに

対して異 -,た格子点を歩 くよう展開項を整理するのが Feenbergの方法の精

神であ るっ

以下最 も簡単な場合

Ⅴ(iJ-) - Ⅴ△(ij) (:5)

(△はク ロネ ッカ ーの デ ル タ )に話を混 るO すると(3)の解は次の死須二書ける｡

(i) a:hosT- Sit･8

G(nn′) - 頼 nj)+V号･g(ni)か ･･r(in′)十TJ125 み )5,ni)読

5(iI･1)読 - n′) + vS号お お li,-g(ni,DIi,

1 1

5'ii7'DT ' 約 1i2)云市 5(iゥn′)+ --･･･L-･ (6)

伸 n- i implユrity-sir,S

｡■i
･甘 (in′--市うそ(6属 の E3･(nn')i･ニ於て n- tとおいた項 ‡ (7'

WherE;3

D(.i)- 1-Ⅴダ(iih VZ ∑ 叫 )詰 g(i,i,-75 ∑ ∑
il(唇 ) ･ il(率 い 2(キili)

1 1

5(ill)蔀 草 9(ili2)許 草 5(i2iト .''''t''

D' i l' - 1-Vg(i2i2ト V2i2(右 5'ii2琉 頼 2淋 v5歳 i〕

議 ili)叫 ,,Dk ,g(i2i5)蒜 g(i2i5,壷 50ii,.･･
(8)

-F58-



武 野 正三

工‖ニ対する表式は遂次的に得 られている. leading term D(i)の数学的

な意味は ,方程式

D(i) - D

の根は方程式

D - d･et i△ (ij)- Ⅴ ダ(iJ') ぎ- 0

に於て

tim l- Vg(ij)- O

ug(ij)-･0

all J'* i

(9)

(2･'')

(iO)

となる根に等 しいと云 うことである｡

(61に於てすべてのijを等 しいと云 う近似をおき ,ランダムな不純物uj5,1布を

仮競すれば ,不純物の藤慶が小 さい時 (も -'と正確には YcnezaWa 親atEmb-

araの方法を適用しなければならない5)),舶 ま次の如くなる｡

′ /
α(nn')三 甘(nn._封 - ダ(nn_二は- ∑ )

但 し

(つは不純物の濃度である ,(8は り∑の遂次近似は

∑ (o)- cv

∑(1㌧ -

∑(2)-

cV

1-Vtg(ii)
(5(ii)は iに よりぬ )

cV

5(iil)グ(ill)

il(キ吉日 -Vg(ilL'.)
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正確に解いた解 ･.(1鋸 は 伊o inIpurity poblen迄正確に解いた解-･･-

とな っている｡以下 th'ree implユTity,follrimpurit5r･･･-･迄正確 に解い

た自己エネ}L,ギーの式が逐次近似的に容易に得 られる. さて ,上の方法の終局

は33に元の行列環を取 ったu2)の形の ものであろう ,然 しなが ら;65の計賃に

consisて椅htな つの求め方をすれ ば ,自己エネルギーとして

e V
∑ ==

1-Ⅴダ(illB1-≡)
閥

が当然縛 られ る. これ は-つの S机 f- cons土LC',ヒ細 もな解 とな っている｡ 閥

は OavieS～Larigejr5)の 結 果 に 同等 であるO裾 ま脚 力ゝ ら容易･に分るように可

成粗 い解 にな っている｡ このような解か らは例えばスペク トルに見られ る

6)･7)は出て来ないQ これは想像であるが ,渇)をも っと正解にfinf∋Sて;ruCl二11re

解いて ,始めてfines'crllCtur∈さが硝 られるであろう ,然 しなが ら ,物理壇を

観測す る場合 ,装置,の分解絶等に限度が あるか ら ,解閥は普通の観掛違に付 し

ては良い近似にな って いるものと思われ る｡

以 上得 られ た方法と グラフ法 との対応 は容易であるが ,話は一切省略するC

局 ,この方法 を分子結晶内の Fr.erjkeilexCiもonに適用するのが主な 目的で

あ ったが ,数値計篠が 未完成のため ､結果の紹介は省略す る｡
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