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5.荷電粒子の運動と直交定理
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金属中の荷電粒子の運動を論ずるには,その粒子をスクリーンする伝導電子の影響を取 り入

れる必要がある｡たとえば場所 iからf-荷電粒子が移動するとき,その遷移をあらわす行列

要素Wは,遮蔽電子の雲もまた移動することを考慮すれば, u,-=-I<vfIWi>ltなるlo)す

なわち因子 l<q'ftgi>lの分だけ小さくなる｡ここでViは場所 iに荷電粒子が居るときの,

そのポテンシャルを受けた伝導電子の波動関数であり,<Vflgi>は多電子系の重なり積分で

ある｡この重なり積分に関しては一般に直交定理 として知られる重要な定理があるので,それ

を御紹介する｡

直交定理は1967年 Andersonにより最初に示された｡それは局所摂動㌢(散乱される電子の

フェルミ面における位相のずれ∂)を受けた伝導電子系 (〟--)の基底状態 ¢fと,無摂動状

態であるフェルミ球 ¢Oとの直交性であった2O)これを摂動の形で書けば,
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ここでpは伝導電子の状態密度,DFまバンド巾,FE.,JL_はフェルミ面近傍のカットオフであ

り,有限の粒子数の系で想定される｡ フェルミ･レベル直上,直下の-電子 レベルである｡フ

ェルミ面近 くで低エネルギーの電子 ･正孔対励起が容易に起きることが,この直交性の由来で

ある｡上式を高次までまとめて位相のずれであらわせば,直交性の度合いを決める は

K - i (i)2- n22

となる.nは荷電粒子をスクリーンするために集まってきた電子数であり, ∂とFriedelの総和

則により結ばれている｡

Andersonの直交定理は山田 ･芳田の一連の仕事により,相互作用する伝導電子系に対して

一般化され,又,球対称に限らず任意の局所摂動笹対しても成立することが示された3.)この一

般化により荷電粒子の運動が扱えることになり,直交性を決める は一般に,
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K- -⊥ T,(1｡ggE･gi･)2-K (a,♂)
87C2

のように,場所 i,fにおける散乱行列 gi,gfにより厳密に表わされることが判った｡右辺は

これが位相のずれ ∂と粒子の移動距離 a-lri-rflの関数として書けることを示したもので,

3-j.2(kFa)(j｡は0次救ベッセル関数,kFはフェルミ波数 )である.実際,K(x,♂)は散

乱が単一部分波 Z.k限る場合,閉じた形で求められ,､スピンの自由度を含めて次のようになる竺)

K(x,a)-2(2lJ 1)‡言 tan11[

-2(2/o+1) tan

√手二言tan∂｢12

]ト (∂≦号)Jl+x･tan2∂

1-∬1
X 7Ttan･-1√r二言ftan射｢12]ト石+xt去謡~盲=

(a,号)･

この式から判るようにK(x,a)はxの減少関数,∂の増加関数であって()内は常に1より小

さい｡

さて以上の直交定理は,粒子数Ⅳ--の極限での多電子波動関数の重なり積分を,漸近的に

厳密に与えるものであった｡系が有限温度 (-T)にある場合や,摂動が有限時間 (- i)だ

け働く場合にtま,N-∞であってもフェルミ面近傍での電子レベルのぼやけがカ.;トオフとな

り,低温あるいは長時間の極限で重なり積分はそれぞれ

F<和 vi,,-(i)K (T-0,
-(Dt)~K (i--)

のようになるo従って荷電粒子の移動をあらわす行列要素Eも特徴的な温度依存性を持っ｡こ

れを反映し金属中のp粒子の拡散係数にはT2K-1に比例する温度依存性があることが本研究

会で近藤,山田により示された｡

一方,粒子のバンド的ないしトンネル的運動をT-0で考察するとき,各場所に粒子が滞在

する時間 tを1/Eで見積ると,=/W-(=/D)Kをセルフコンシステントに解いて,

=/W-(W/D)K/ILK

-0

となる｡すなわちK≧1のとき荷電粒子が局在する可能性がある訳で,K(x,∂)の一般形とフ
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リーデルの総和則を用いて調べると,荷電≧2ielの粒子がs波で遮蔽されるときこの自縄自

縛が起ることが判る｡共鳴光放出の実験から,CuやNi中で2つのdホールが束縛状態をっ く

って局在すると推定されているが,直交定理による局在の可能性がある｡
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6.〟十の拡散 一密度行列の方法

基研 山 田 耕 作

1. はじめに

鉄中の 〟+の拡散は以前,藤井 ･植村 1)によってKagan･Klinger達2)の密度行列の方法を用い

て議論された｡その時は〟十の電荷を遮蔽する伝導電子の役割には大きな注意 をはらわれなかっ

た｡最近,低温でのF了の拡散の実験が進歩し,銅やアルミニウム中でいわゆるCoherentDiffusion

と呼ばれる温度の低下と共に速 く拡散する事実が明らかにされた3.)10Kから0.1K位までの低

温で〟+の拡散 を支配するものとして,金属の格子振動 との相互作用を考えると実験で観測さ

れるT-α(0<α<1)というゆるやかな温度変化を説明できない｡p+と相互作用をする他のも

のとしては金属中の電子以外に考えられない予5)そこで,上記の密度行列を用いた議論に伝導

電子の効果 を含めて食属中の〟+の拡散 を議論 したい｡

2. 電子 との相互作用 も含めた密度行列の方法による〟+の拡散

電子 と格子を含めた断熱ポテンシャルUoの谷 (銅やアルミニウムのような面心立方の金属中

では正八面体位置 )の間を〟+は トンネル効果によって移動すると考える｡

(K+Uo)ln>-en,In>+J｡∑In+g>,0
(1)

Kは運動エネルギーで,ln>はnという格子点にあるp+の波動関数,I.Qま他の格子点にトン

ネルする行列要素とする｡この時,低温では〟+は格子のひずみ と伝導電子の雲 を伴って移動
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