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§1. 序

不規則に置換された不純物の問題を ,グリー･/関数の方法でとり扱うL際に ,

印排除効果 Ilを考慮すること ,すなわち ,一つの格子点上に2′つ以上の不純物

が入 りこむ可能性を ,計算の過程か ら厳密にとり除くことは ,母体原子と不純

物原子とに関する二元的対称性 (dualsymiletry)をみたすような結果を得

るために ,必要な手続きであることを先に示 し

-･方 ,この q排除効果 "を正しく考慮 しても ,尚残 る困難があり,例えば ,

自己エネルギーの発散の困難や ,自己エネルギーに見かけ上の極が無数にあら

われるという蘭越は , 解決されていない｡ これらは ,結局 ,tt排除効果 叫が余

分に含まれすぎていて ,与えられた近似の範囲で ,"苧elf-contained-1に.-

とり入れられていーな'い･ためセある｡
2)3)▲

このシリーズの 王では ,近似の各段階に於るself-contairiedness の要

請の重要さを述べ ,.第一近似 (one-vertex approximation)の範囲で ,

問題を自己撞着的忙とり扱 う場合と ,そうでない場合の2つの例について ,

巾 排除効果 uがどのようにとり入れられるべきかを具体的に説明した｡叉 ,近

似を系統的に進めて行く方法についてもふれた｡

ここでは ,それ虹続いて ,近似を一段階上げて ･第 2近似 (tや -vertex.

ノapprOXimation)まで入れた場合の自己エネルギ-を求め る｡勿論 ,切排除~ヽ.-～

効果 Aはself-containedな形でとり入れる｡･この論文の後半では ,求め ら
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れた自己エネルギーを使らて ,同位元素欠陥をもっ格子あ ,自乗振動数スペク

トルを計算 し,不純物による連続スペクトルの中に ,2ケの原子による島の局

在モ- ドが ,如何に反映されるかな諏べる｡

§2. self-containedな2次の近似

Ⅰの論文の表 1で 説明 したように ,近似をひとつ進めた場合には ,2次の自

己エネルギーとして ,縦に第2列をとり,

2 2､(良)- 2(2,日 十E(2,2) (2,1)

を計算 しなければならない｡ここで ,ll(2,2)は2次の ブラフ(既的な two

-vertexdiagrams)からの寄与をself-containedに計算 した場合の自

己エネルギ-で ,I(2,日 はこれら2次のグ ラフを含めたこと紅よる一,1次

の自己エネルギーの損への楠正の変化 した部分である｡ a(2,2)及びE(2,

日 の代表的な項は ,それぞれ図.1の てay及び (b)のグラフで与えられる.

〆.ラフを式vc･解釈する処方蔓は ,論文 Ⅰで与えられているか ,ここでは以下の

説明に必要な部分について復習してみようO図1('a)の グう フゐように ,2つ

の独立なバーテックスがあって ,2つの独立な不純物 1,'2をあらわ している

時には ,このグラフからの寄与は ,R12(2っの不純物問の距離 )のある関数

F2(R12)を使って ,Rf2F2(R12)と書ける｡一方 ,図 日 b･)のように ,2
つのバーテックスが点線で結ばれている場合には ,̀寄与は-F2 (b) となるO

したがって ,全体としてはx2 (k)まで含めると,

a F2 (R L2 )-FZ (0).-I F2 (R 12 )
R 12 R 1 21 (キ0)

(2, 2 )

という形になり,結局 (a)の方のグラフからの寄与を数えて ,そのうちでR12

-0となる項だけを差 しひいておけば良いことにな,る｡

E (2,1)紘 ,定義からも明 らかなように ,2次′の一グラフをとり入れたこと

による1次の項-の補正に相当するt. 一方ZJ(2,2)の中のR12-0という項

F2(0)紘 ,2ケの不純物原子が ,偶然同じ格享点上に来た場合の寄与をあら

わ している｡この項が ,いわゆる見かけ上の極を導入する原因になっているの
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であるが , (2,2)式で示されているように ,この項は先の.= (1,.2)と相殺

'する｡従って '上で税明されたように ,self-con.tainedな方法で ,新 しく

グラフをとり入れるたびに ,それより低次の項への補正を修正す るという方針

をとれば ,常に ,モデルの前提に相反する項 (いくっかの不純物原子が同一格

子点に来た場合の効果 )が自動的にとり除かれるこ.とになるO

4)

次に ,a(2,2)tを具体的に求める方法を考えてみようo先にYrMⅡで

I(2)を計算 したが ,これは Ⅰの表 1で第 2行を全て加え合わせた無限の項の

和に相当 し,

E(2)-I(2,2)+I(2,5)十E(2,4)+-- --････
(2,5)

という形佐なるO ･･この時に膚 ';各々のバ｢テrック.スに Ps(C) を割 り当てたが ,

令 ll(2,2)を計算するためには ,各々のバ-Jテックスに割 り当てる量を ,
米)

Ps(.C)からQ二S･(C). に変えるだけで ,あとは全てE(2)を求めた時の手続 き

をそのままくり返せばよいことが示される｡

まず (2,5)式の右辺の各項の意味を考えてみると ,I(2,2)は既決な2

次 グラフを ,そのはんいで self-containedに数えた場合の寄与を与え ,

a(2,5),I(2,4),.-- ∫.-･はそれぞれ既決な5次 ,4次 ,････--の グラ

フか らの ･2次の項-の補正に相当す串b Ps (C)･には ,ttselfrcontaine-
dness姑に対する配慮が払われていないので ,高次の グラフを含めた場合の補

正の項が ,無限に含まれて しまって ,E(2,5),E(2,4),････-.- といった

形に分離できない0-万 ,Qs (C)を考えると ,高次の グラフか ら来る補 正の

項が厳密に除かれている. しかも ,I(2,2)までをとり入れると ,既決な2

次の グラフ自身を数えているのであるから ,2次までの効果は正確にとり入れ

られることになる｡ L,たがって ,E(2,2),.は結局既決を2次の グラフを ,メ

ーテック戸にはQs(C)を割 り当てるという方針で数え上げればよいことにな(

る｡

求めるべきダリ-ソ関数と ,自己エネルギーを ,自己撞着的に決める場合を

考えてみよう｡ この時には ,22(k)として数えられる六●きグラフは ,第 2(b)

米) Qs(C)のS≦ 10に対する具体的な形は,Appendix A に与えられている0
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図で示されるような既決な2次の グラフである｡相互作用線が波線であらわさ

れているのほ ,2(bう図で定義されているように ,通常あ相互I作用線の和にな

っていることを示すためであるO相互作用線と相互作用線の間忙あらわれる

propagatorは ,近似が自己撞着的になっているため ,真の グ1)-I/関数をあ

らわす二重の線になっているb

2(b)図の , (2p-5)番目 ,及び (2p-ご2)番目 (p≧2)にあらわれるグ
4)

ラフからの寄与を計算する詳しい方法は ,Y-MⅡで述べられているので ,こ
4)

こでは省略 して結果のみを書くo (Y-M-#.の (5,4)式及び (5,5)式参

照のこと｡ ) (2p-5)番目,(2p-2)番目の グラフからの寄与を ,それぞ

れS2kp-kラ),S'2kPkL,2'で表わすと,

(2p-5)
skkJ - a(k- k′)NV Eexp(- ik･RH a(8,R)a(8,-Rげ MI

氏(キ0)

xα(E,orT2ijs葦pQs(C)Bs･p(a(6･0)St葦｡Qt(C)Bt,p(α(6,0))t

(pニ≧2)

(2,4)

(2p--2)

skk′-6(A-k′)NVRZ(J.冒(6,R叫 8,-R,)Pa(6,or(2p+1)

一D〇

xll Qs(C)Bs,p十1(α(8,0))SWE Qt(･C)Bt,p(a(ど,0))t
s=p+1 t-p

(p≧2)
(2,5)

但 し,ここで

a(E,R)-VEG(eEl ;R)eik･R
k

-LV.生 EG･(eEl;R)eik･R
EI N k

≡ V･Z(E,R)

で ,Bs,pは S ケのものをpの組に分ける分け方の数で ,
■
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(S-1)!

Bs,p-
(p-1)!(S-p)! - (splll)

ヲンダムな不純物に対する近似浅 才

(2,7)

で定義される. これは叉 ,母関数を使っ:て次の様に与えちれる｡

〔L(Ⅹ)〕p-(

又は

t3

25

1

Bs･p s!

Ⅹ

1 - X

dS

dxS

)p- 冒 Bs,p xs
S=p

lL(x)〕pl
x-0

(2,8)

(2,9)

これより,第 2 (b)園の全てめ グラフからの寄与すなわちE之(良)｣は,-(1,

4)式及び (1･5)式のSk(k2,p-5)及 び Sk(2kP-2)をp-2から益まで加え合

わせたもので与えられるo (1･,4)三式 , (1,5)式から明らかなように ,上記

の如く求められたx2(k)には ,kを含む項と,kを含まない項の2つ分けら

dia (k日 と対角的でない項 (3 2れるC, これを対角的な項 (22 nOn(k)と呼ぶ

ことにすると ,

∞ (2p-2)

22d la(k)-p-x2 Skk′

-8(k-k′)NVEα(8,-R)X
R (キ0)

∂2

･(霊-oFl(2･･-aTX ,i(紘 O,十a(6,'Rid･･C)x

xI(a(6,0)+a (8,-良)Ⅴ:C).I
u,Ⅴ=0

-a(8,R)I(a(8,0)I.C)
∂a(8,0)

1(a(8,0)I.C)i

(2,10)

-6(k-k′)NVE α (8トRJd (8,-R)×
R(キ0)

x,葦,(a (e ･R)a (e ･R, , rD,誹 (e･O,:C)Dr(a (8,9 :C'
(2 , ll)
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となる｡ 但 しⅠ(Ⅹ:C),Dn(Ⅹ:C)は次式で定義される｡

C

Ⅰ(Ⅹ:C)-

Dn(Ⅹ:C)

1- 王(Ⅹ:C)

1 ∂n
n! ∂Ⅹn

Ⅰ(Ⅹ:C)

(2,12a)

(2,12b)

(2,1 0)式 ,又は (2,ll)式の詳細な求め方は ,AppendixB に示され

ている｡ 同様にして ,対角的でない項も次の形に･計算できる｡

x2nO(nk)- ♂(k-k′)NVEe- ik･Ra (C ,R)

妬 Fl(1,i )Ⅰ(a(8,.)+α(E,R)u:仁)Ⅰ(α (8,0)十a(6,-R)
∂uv

V:cu',i=JI(a'8･0':C)リ

ーik･R
-∂(k-k′)NV Ee α (E,R)

R(キロ)

C<)

×E(α(8,R)a(6,-R))r(Dr(a (8,LD),･cH 2
r=1

(2,15.)

(2,14)

一方 ,もし近似を自己撞着的忙しないとすれば ,図 2 (?)Lで示される.よう

な グラフを数えればよいことになりr,̀その.場合には ,各バーテックスには

Qso)(C)が割当てられるC

§5･ 一次元のフォノンスペアY.トルへの軍用l

前節で求めた公式を使って ,不規則格子の振動数ズペク■トルを計奏 してみよ

ぅ｡この間題は′,これまでいろいろの方法で研究さ詔 解析的にも ,数値計算

の方向からも ,相
′6)

当の知識が集積 されて来ていも｡ことにDeanや Paytoln

andVisschef)らによる計算機実験の結果から,スペクトル中に ,_少数個の

不純物原子の島による局在モ-ドの位置に対応すると思われる振動数のあたり

-258-



ランダムな不純物に対する近似法 丑

に ,微細構造がみとめられたOこの対時が一対｢であることは ,後にHori
8)

and F｡kushima により解析的に確認された｡.一方Matsud芸),Hmllg)らに
よるspeci占lfequenciesの存在の証明も ,スペクトルが構造をもっ ことを

支持 している｡

単純な摂動論の方法では ,これらの微細構造は平均されて しまって ,表にあ

らわれて来ないO しか し例えば ,摂動展開め第2項まで正しくとり入れれば ,

少くとも2個q)不純物原子から成る島に起因する局在モー ドは ,何らえ､の形で

スペクトルにあらわな寄与をするはずである｡

ここでは ,上の事実にかんがみて ,グt)-ソ関数の formalism による摂動

論の方法で ,2次の項までとり入れた時に ,この項の効果がスペクトルにどの

様に反映されるかに ,特に注目して行きたい｡

具体的な対象として ,同位元素欠陥をもつ一次元の鎖状分子を考える｡'す な.

わち ,質量MをもつN (1-C)ケ.中質鼻と,質量m (<M)をもっNcケの質点

が ,-直線上に間隔が aになるように並べ られた系を･考える｡ 三･種甲質点の配･

匿は不規則であるとする｡このNケの質点を ,自然の長さaのバネで結び ,周

期条件として ,周期的境界条件を採用する｡ (uN+n-uh)Oパオの復元力は ,

質点の種類に関係なく一様に γとし,n番目の粒子の変位をunとすると ,系

の全エネルギ-は

H-T+V

1 N rN
- JIE･鴨 mn十- I (un+1-un)22n-1 2n-1

ラグランジェの運動方程式

d ∂L ∂L

d7 (- ト -∂un ∂un

を求めると ,

-0

ll
mnun-γ(un十1-2un十un-1)=0

･(5,1)

(5,2)

(5,5)

ここで ,n屠 目の質点の質量がMであれば0 ,mであれば1をとる阜うなラン

ダムに変数fnを導入すると ,
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En- t i

nカテ欠陥原子 (m)の場合

nが母体原子 (M) の場合

これを使って (5,5)式を書き変えると ,

ll γ
un一- (un+1-2un+unrl)
M

しγ

= lfn嘉 (un十 1- 2un+un- 1)

但 しここで

M一m

rill

urlを規準座標を使って次の様に変換すると ,

un-i k "i_2N,2 QRe 2wiknか i伽t

(5,4)式は結局次式の形になる｡

(W2-wk2)Qk~ 富′Dkk′Qk′=0

但 しここでDkk′は ,dynamicalmatrixと呼ばれる量で ,

Aalk′2
Dkk′= 〟(k′-良)

p ( ,k′ - k)-2fnen
27r i (k'- k)n/N

で定義される｡ (5,7)式は ,〆リーン関数を

〔G-1(a)2)〕kk′- (CO皇-a)k2)Skk′-Dk,k′

とおけば

detG-1(a'2)-o
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という永年方程式を解くことに帰結 される｡一方 ,自乗振動数スペ クトル分布

関数D(W2)紘 , 七一

D(が L)- 1ノim⊥3 8(Bn2-u2)
N｣'∞ N n

(5,1'2)

¢

で定義されるから ,グリーン関数を使って

1 1
D(W2r)=㌃ Nlj警官 lm TrG(a)2+i∂)

∂-0+
(5,15)

と書 くことができる｡ これは ,母体原子と欠陥原子のひとつの配置に対するス

ペクトル分布関数であり,観測 されるマクロな量と関連づけるため,/Cは ,野位

に対す畠ア'jJL十 ㌢_7･.ル平均を行わねばならない｡ この平均を< >であらわす

と,

< D(W2)> ユN
十

m
∞
o

=
i
.,:

I
T
･川
二 ImTr< G(W2+iS)>

1 1

有N霊 首 Im E<Gk(W2+ i8)>k
∂-〇十 (5,14)

第2式のように ,kについての和に書けたのは ,平均化の操搾によりtrans-

1ational invarianceが回復 して ,行列 < G> は対角的Vこなったためで ､

ある｡

一方 ,もとの ダリ｢ソ関数を , (5,10)式を使って iterativeに展開 し

て行 くと ,

Gkk′(602)-
♂kk.′ 1

a12-alk2 a12-wk2
･Dkkl

a'2-Q'k2 " 1a'2-a'ki

が -a'k.号

1

DRIRl
Q'2-W 扇

十 -- --

(5,1ー5)

＼

′ヽ

とな句㌦ 配位の効華はDkkletC,のみに含まれる. したがって ･平均化 され
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たグリーン関数を求めるには ,Dの積の平均 ･すなわち< Dkkl>,< DkkI
Dklk'> ,< DkklDklk2Dk2 kl> ･-･･ が必要になる. これをもう少

し具体的に書いてみると ,

lQJke
< Dkkl>-- <P(kl-k)>-

N

lwk2

N
･NQl(C)♂(k'-k)

(5,16)

<,kklDkl kL,-空 ギ ･塑 <p(良 -klH (kl-良,,
N N

_i艶 2.空 畑 NQ2(C)8(kl_k,
N N

+NQ拍 )･∂(kl-k.1)･NQl(C)8(kl･-k)i

(5,17)

この結果を ,Ⅰで考えられた置換型不純物のポチ1./シャル中を運動する電子の

散乱問題の場合 と比較 してみると ,ポテンシャルのk,k' 表示が対角的な場

合に相当 していることがわかる｡ これから ,グラフと式の対応を第 5図で示さ

れたものと解釈すれば,,第1節 ,第2節で与えた公式が使える｡ただ ,注意す

べきことは ,第 2節の formulationで用いられたデルタ関数型のポテンシャ

ルの場合とは異なり,Ⅴがk-依存性をもつことに奉るので ,式を少 し書き変

えなければならない｡ 自己エネルギーの部分を具体的に書 くと ,

2
･gl(a)2:k)-wkX

22(a'2:R)-1wk2

xf意 oFl(2‥

}C

11･f(W2･0日 1-21(0,2:k)/a,k2

2 〔a(が ,-y)X
〟-±1,±2,---

∂2

)Ⅰ(α(W2,0)十a(W2,i,)u:C)×

･Ⅰ(a(a,2,0)+α(W2,∴ )V:JcH
u,Ⅴ=0
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⊥ Ⅰ (α (が ,p) :Cリ∂a (W 2 ,0)

-2打iky/Na(02 ,V)X+e

xE｡Fl(1,A )Ⅰ(a(W2:O)+a(W2,り u:C)Ⅰ(a (が :o)十a(02,
∂uV

-y)V:C日 -Ⅰ(a (a,2:C):C)2‡〕
u,Ⅴ=0

(1,19)

CQ

=Awk2y=豊.,at'2W,2…:り r=F.〔a(W2:叫 Dr+.(α(W2:o':C)

+eI2打iku/N,,(恒 心2:o):Cリ

×Dl･(α(a)2:o) :C)(α(a)2:y)α(Q)2:-y))r

但 し,a(a)2,y),f(由2,Z3) ,は次の式で与えられる｡

A
a (a )2 , り --

N書く Gk(W 2)> wk2e2打iリk/"

(5,20)

≡ ス f (a)2 ,y )

(5,21)

一方 ,平均された全 グt)-ソ関数は ,プロパーな自己エネルギーとして2次の

メ-テックスを含むものまで考慮すると ,

1

<Gk(W2)>-
が -a)k2-E l (W2:k)-E2(が :k)

(5,22)
と書ける｡

§4. 具体的な計算の遠め方

前節の (5,15)式で与えられる自乗振動数スペ クトルを求めるためには ,

(5,18)～ (5,22)式を使って グij-ソ関数< Gk(a'之)> を自己撞着的に

計算 しなければならない｡ (5,22)式により,平均された全 グリーt/関数は ,

-245-



米沢富美子 ･本間静夫

プ占ノミ-な一次及び二次の自己よ,h レギーEl (a･2:k),一.F2(a･2:'k)を鍵1(言七
l

決や られるが ,一方 ,例えばみ (禦 ,:k)の定義式 (5,1､9.)軍略 (5･.2t]j式 ､i】I

には ,求められるべき全 グリーン関数が ,被積分関数の一部分としてあらわれ ,

複雑な形に入 り組んでいて ,解析的には勿論 ,数値計算を行う際にも ,直接的

な計算は出来ず ,適当な出発点を選んで iterativeな方法を採用することが

必要vq.なるOす一なわち ,まず (5,21)式を使って α(W2:y)を決める魔に.,

<Gk(W2)> として正確VC･求められるべき全 グリーン関数の代 りに ,ある試

行関数を代入 して最初のα (が :yl)を計算するO 次にこのα(a)2,〟)を (■5こ,

18)式J_,,(5,19)式 (又は (5,20)式 ) に代入 して ,.,El(a,2,k),x2

(a)2,k)を決める｡ 得られた自己エネルギーE(a)2,k)-E l (a)2,k)+22 (が ,
k)を (5,22)に代入 して.,グリ-ソ関数<Gk(a'2)> を求め ;とれを新 し､

い試行関数として , 上と同様の手続きをくり返すOこの iterativeな手続き

紘 ,得 られた全 グ･)二.⊥ソ関数̀< Gkr(COB)> が ,一段階前の手続きで得'らlれた

ものと等 しくなり,それ以上 iterationをくり返 しても<Gk(a)2)> の値

が変 らなくなるまで続ける｡こID様にして計算 されたく Gk(が )>は ,正しい

全グ1)⊥ソ関数になっていると考えられるO

出発点となるべき試行関数の選び方には ,いろいろの方法があるが ,この試

行関数の選び方が適切であれば ,比較的少い回数の iterationによって ,

<Gk((u2)> の最終的な値に到達できるが , 選び方が不適当な場合には,正

しい< Gk(禦 )> の値に収束するまでに iteratio.n_を何度もくり返さねは

ならな-いことになる｡ しか し,何らかの判定条件の下転選ば-れた試行関数が ,

ある振動数に対 して長い出発点となり得ても ,それは必ず しも全ての振動数領

域で良い第-近似となるとは限らないことに注意すべきである｡ これは ,近似

の妥当性に対する条件が振動数の大きさによって異ることによるO

きて 言我々の数値計算では ･具体的には第一近似 21(a'2･k)や きみを含めた

時に得られるグI)-ソ関数を出発点の試行関数として使った｡ Zl(W2,k) ま

で考慮 した場合には , (5,18)式から明らかなように ,El(a･2,k)/a･k2

をγと書 くと ,rはRを含まない量になり

･r(a12)≡ 21(a)2,k)/wkt2
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I

(4,1)

と書ける｡一方この場合の f(W2,0)紘 , (5,21)式と (5,22)式 より

I(W2,0) g
k
.･

-

蘇ニ
Q)k之 ､

a12-64k2p(1+r(a,2) t

1 1 1

1+γ(6)2)'1+r(a'2)N 良 a'2/ (1+γ,(a'2))ATa'k2

a)2

1+r(が )■ W2-wM2(1+γ(W2)

(4,1)をf(a)2,0)について解くと
i

r(が1)- A c
I(QJ2,0)-

γ (a)2)(スーr(a)2)ち.

-1I

-1)

(4,2)

(4,5)～

(4,2)式と (4,5)式よりf(a,2,0)を消去すると,γ.(が)隼関す◆る5次
方程式 ､

((1J c+Jt)γ(a,2)J ci--ⅩIr(が)-1cHr2(W2卜 (1十21-1C)r(Q'2)

+1'-ci
(4,4)t

が得られる｡ したがって出発点とする第-近似のグリーソ関数は ,5次方程式I

(4,4)を解いて得られることがわかった｡
㌔il

結果を示す前に ,1雪の不純物原子による局在モ-ド,及び2ケの隣り合 う

不純物原子による局在モ-ドがあらわれる億 劫数を計算 しておくと ,Aを使っ

て下のようにあらわされることが示さ,れるo

① 1ケの不純物原子による局在モ- ドの位置

a)2/aJM竿 =
(1+り 2

LI

1十2ス
( 1 1Y. LF- I ～

(1-α(α2,.0)エロの根 )
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② 2ケの相隣合 う不純物原子による局在モー ドの牡置

Q72/a)M声-
(1+i)之 (け 1日 -1+51+ メ1+101+91 2 ‡

41 と 81
(4,6)

日 1-α (が ,oH 2-lα(が ,1日 2-0の根 )

この局在モ- ドの位置をS,Dl ,'D2セあらわすと ,M/m-3の場合には

S -1.8

D1 -1.125

D2 -2.5559

(4,7)

となる｡

E2 (k) までを正確にとり入れ ,上に述べた iterationの手続きにより求

めた自乗振動数スペクトルを図4-6に示す｡質量比は5,Cは各々0:1,0.26,

∩.5である｡ ヒス トグラムは ,Deanによる計算機実験の結果であるO

点線は ,El(k) まで含めて得られた結果 ,実線は22(k) までとり入れた場

合である｡ 上記のS,Dl ,D2及び 2ケの不純物原子が第二隣接格子上にある

場合の局在モ- ドの位置Dll,D21に対応する位置にス.り クがみとめられ ,罪
一-適 似 (El(扇 まで考慮 ) の結果と比べて ,明らかにスペクトルは良くなっ

ている｡

微細構造が ,Deanの計算機による結果のようにシャープに出ないのは ,こ

こで述べた近似が ,cp(Criticalpercolation concentration)より

大きい濃度領域で良い近似になっていて ,それか らはずれるとあま′り良い結果

を与えないことと関係 している｡ すなわち ,′一次元のモデルを対象にする限り,

cp-1 であるから,どんな濃度をとってみても ,必ず C'<cp とな り上ゐ条

件がみたされていないからである｡ したがって ,近似の妥当鮭その他を検討す

るためには ,2次元 ,5次元のモデルについて同様の方針で蔽動数スペ ク̀ト.JJ

を計算する必要がある｡ この計算は目下進行再である｡

しか し,いずれにしても ,§2.で与えられた形セ x2(良)Pをとり入れ ること

ネルギーの収束性 ,見かけの極の消失等 )は全てみたされてい七 ,しかもスペ
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クトルの微細構造を説明できるような近似が得られることが示 されたことにな

る｡

Appendix A

o Qs(C)のS≦11 に対する具体的な形

Ql･(C'5- C
Q2 (C)-C-C2

Q3 (C)-C-5C2十2C3

Q4 (C)'-C-6C2+10C3- 5C4

Q5(C)-C-10C2+SO c3-55JC4･t14C5

Q 6 (C)-C-15C2十70C8- 140C4+126C5- 42C6

Q†(C)-C-21C2+140C3- 420C4 + ･850C5- 462C6+ 1･52C7

Q8(C)-C⊥281も2+252C･3- 1050C4 + 25 10C5-2772C6
+1716C7-429C8

Q9(C)-C-56C2+420C3- 2510C 4十695 Cjc5- 12012C6

十12012C7-8455C8+14 5 D c 9

Q IO ( C )-C-45C2+660C3- 4620 C4 + 1 8018 C5-42042C6

十 60060.C7-51480C8+2 4 5 1 O c9- 4862clO

Q ll ( C ) - C -5 5 C 2 + 9 9 0 C 3 -8580 C4 + 4 2042C5二12612dc6

十 2 4 0 2 4 D c7-2 9 1 7 2 0 c8 + 2 1 8 790･C9-92578clO

十 1 6･7 9 .6 cll
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Appendix B~

0 22(汰)の 求め方

22(k)を求める準備として ,Qs(C)とⅠ(Ⅹ:C)との関係を求めてみよう.

Ⅰ(Ⅹ,C)はQs(C)の母関数で ,Qs(C)を使って

○く⊃
Ⅰ(Ⅹ: C )-.F

n- 1
Qn (C)xn-1 (B,1)

で与えられる.このⅠ(Ⅹ:C)紘 ,Ⅹの全ての値に対.し､て解析的である｡これ
1hI(Ⅹ:C)

を前提として ･いま 了 宕 T gc
原点をかこむ任意の閉曲線である｡

(B,1)を使うと

1 Ⅰ(Ⅹ:C)
Sc

27ri xS

Ⅹ S

dxを考えよう｡ここで積分路 Cは

1 ∞ ㌔~.1
- gc I Qn(C)- dx-Qs(C)
27Ci n-1, ⅩS

(B,2)

これが ,I(Ⅹ:c)からQs(c)を求める式である｡

次に (2,5)式のSk(k2･p-2)妄(2,10)式に代入 して , 2 2dia(汰) を求め
る方法を調ぺる｡

22dia-,;22Sk'kep~2'

｡=2 R(判 )ta(.e･R)a(e･-R)粒 16)(2p+1)

0く)

-8(k-k')NV I E

Oく)
× E
s=p+ 1

Q s(C)B s,汁 .(れ 8,0リS芸 Q t(i)B t,｡ (a (E ,
tニ=p

o)) t

p=2R畏 ｡,ta(E,R,a(e･-R,〉Pα (6-･'gp+1'

CC

-8(i-k')NV E

○く) 1
× E 00 S,
S-p十127Ei C

Ⅰ(Ⅹ:C)

ⅩS
dxxBs,p+1(α (e･0)S
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0くつ
× Z
t=p

1

n Scl

Ⅰ (y :C)

y t

ラyダムな不純物に対する近似､ ,,

dyxB t,p(α(8･0))t

ここで ,積分路は原点をかこむ半径 R (>1a (C,0)い とする｡ (2,8)式を

使って上の式をまとや ,Xとyに対する検索積分を行 うと ,
●

32dia-6(k-kt)NV .E ･E
p-2R(*0)(･a{8I氏)α(e･h l-叫 P拓 To()2p+O

Cく)

13

1i

55

･恵 )asclSc; d x d yI(Ⅹ:tc," y:C,

, = 8.(k~k')"vR是 ｡)〔a (8 ,-R)

(>〇

× E
r==O㍗.!(γ+1)!

α(gJ10)

Ⅹ

p+1
α(6,..0)

.y

p1

-
1ノ

co m+n-2
E Qm (C)Qn(C)α (6,0)
n-1
Jm-2

∫

α(ど,R)

. 1α(e･0),

∂

訂 蕊 )γ(.･

(1+
α(6,-R)
Ⅴ

qI(6,0)′ナ､

Tα(Et,R)α (8,-求)Ⅰ(α(8,,0):C)■

u)m~1

n-1

H
u,Ⅴ=0

∂

'∂αをi,0)I(α(8,0);C)]

(B,5)

これよりg2dia(k) に対する (2,10)式叉は (2,ll)式が求まる.

E2nOn(k) も同様の方針で求めることができる｡
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(b)2 (2,1)の代表的な項

図1 3 (2,2)及びE (2,1)に寄与する項

(a)

22(0)(k)-

･a′) 仁 子 十 IJl ､+ 二 王 +

(b)

22 (k)-

聖 ヲ +

オ ーJL

一一一一二 二 一
′･･k･､
′ I ヽ
∫ I ～
† l I
ら J L

図2 22(0)(k)及び 22 (k)に寄与する グラフ
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=< Gkk■(が )>-

-GOkkl(が )-

ldJka)kJ

k k′ N

,/TtFT､
ノ ー.lヽ ヽ
/ r I I l

し∴ _工 ⊥｣.1-Qs(C)

∂kk-

Q'2-a'k2-0k ta'2)

∂ノ･kk∫

Q,2-Q,k2

≡ G (a)之,k)6kk･･

≡ Go(a)2･k)8kk-

図5 1次元の格子振動スペ ク トルの場合の グラフによる解釈
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第4図 1次元不規則格子の自乗撮動数スペク トル
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