
Ⅳ-2｡ 液体金属中の-電子グリーン関数

東北大理 渡 部 三雄 長 谷 川 正 之

EdWardsグ リーン関数法 を現実V)液 体金属 に適用 して電子構造 を計算 する

試 みが従来い くつかなされ ている (Ⅳatabe-Tanaka,Ballerltine)o 電子

･イオン相互作用が局所的 であれば ,その一次aJ項 (diagonalterm)は定

数 とな 9エネルギー原点 をずらすだけであるから考慮する必要はない｡更に電

子 ･イオン相互作風 o'DVertex補 正 カき無視 できるとすれば ,電子OD自己 エネル

ギ ーE(k,E)は図 0')ダ イヤグ ラムで表 わされて ,I(k,E )に対/Lて次

a)ような横倉方程式が得 られる｡

I (k,E )- J dSk′
k′-k k′-k

E-k′2/2m-I(k′,E)

(1)

と こでnは イオン数密度 ( n-N/ V),a(k)は イオン系aj構造 因子 ,

U(k)は (遮蔽 された )電子 ･イオ ン相互作用o')lilatrix elementであるo

Ballentine は(1)orJ積分方程式を近似的に解いてAD とBiの電 子構造 を計算

した｡ 彼o'3近似解法は被債分関数 e)分母 を

E-ii ′2/2m-2(ko･E)

で近似 する ことである,ここでkoは

･ ETk｡ ･2/2m-Res(ko,E)-0

(2)

(5)

を満す ように定 め る｡ ′

拭 々は以前積分方程式くりをBallentinle が行 った ような近似解法に腐 らず

直鼓 iterationで解 く試み を したOその儀 U(k) にBollentine と同 じ

もo)を使わなか ったため拭 々の結果はそo')まま彼 の結果 と比戟 で きないが .主

な内容 は次の ようにな ったoI(k,E)(Res,lmE 兵 )は Ballentineの
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動量分布 o'Dボケも数 倍小さ くよ9自由電子的 であるD 解 く際 の iterationの

収束性 か ら判断 してBallentine a)解法 自称はかな 9良い近似 であると思わ

れ る｡ それに もかかわらず拭 Jeの鹿巣 とかな9異な るのは この ような計算 にお

い ては U(k)o)違い (特 にそa)零点 )が非常に微妙 な効果 葱 もつ ため と息 わ

れ る｡ したがって厳 ポテ ンシャ ル U (良)に非局 所性 を とb入れ るこ･とが重 安

であろ うO またバ ン ドe)底の領域 では実験的 な測定困難 な桓造因 子の長波 長領

域 が塵要 であ 9,更 に電子 .イメーン相互作用o)Vertex補 正 を無視 す る近似 は

疑問 である.

この ような初歩的 な結果 を考慮 して簡単 盆液 捧金属 o')電子梼造 に関す る興味

は次の ようにまとめられる｡

(1) 従来e)計鼻 は定量的には疑問 である｡ したが って定量的に充分倍嘩 できる

結果 を与 えてお く必変があろ うO

(2) そ o'Dためには一般 U)非局所的 な巌 ポテ ンシャ jt,に対す るグ リーy関数法 を

定 式化 す る必変が 参る｡

(5) 定性的には電子梅造 の族勅諭橿準 (振舞 い )も興味味 ho これ は積分方程

式 菅 自由電子から出発 し.て iterationで解 きそo'3各段階 で電子 毎造 o'?餐

化 を追 いかければ よいであろ うo

(4) 同様に漫論的興床 としては イオン系 の構造 が電子橿造 に どa)ように反映 さ

れ るかを調 べることである｡ これは種 々0'D梅造 をもつモデル液 体に対 して

電 子構造 a)特徴 を調べれば よいであろ うO
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