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金属表面近傍で運動する原子または分子による全電子系の非断魚効果を議論する為ミ這時

間に依存するニューンズ ･アンダーソン模型が最近よく用いられる｡ この模型によねば

電子系に対するハミル トニアンは原子 (又は分子､以下単に原子と呼ぶ)の運動を反映す

る時間に依存するパラメーターを含む事になる｡ 予め原子の運動を定めておいて電子系

に対するハミル トニアンのパラメーターの時間依存性を与えようというわけで､この近似

は軌道近似と呼ばれる｡ 原子の運動と電子系の非新穀効果の結果に関連して不合理な結

果を与える場合が有り問題を残しているが､現在の所適当な取り扱いがないままに軌道近

似は非常によく用いられている ｡ この模型に対するハミル トニアンは次のように与えら

れる.

H(t)-∑Ekako･三㌔ (t)aao･Elvk(t)C三㌔ ao･h･C･】･U(t)aa十Aa., …

ここで記号は標準的なもので (たとえば､Brako.Makoshi,Newns1984)､原子の上層の

電子間のクーロン相互作用､U,も時間に依存するようになっているのは､例えば古輿的

な鏡影電荷によるスクリーニングが金属表面からの距故による為である｡

ハミル トニアンが時間によらない場合のこの問題は今や厳密解が得られているわけ習あ

るが､時間に依存する場合はU=0の場合できへ厳密な表式が得られていない場合がある｡
く1)から出発して計算きれ､表面物理で問題となる物理量は現在までの所2種類に帰着

きれる｡ 一つは原子上の電子の占有数の期待値で､もう一つはエネルギー散逸である｡

時間に依存するシュレ-デインガー方程式の解をV(t)として､必要な期待値は占有数

に関しては,

no(t) =くVf(t 日aaoJv (t)>･

で与えられ､エネルギー散逸については､

p(｡)_-<yf(-‖6(｡-H(-))fv(-)',

(2)

(3)

せ与えられる｡ 後者はAndersonの直交定理で代表されるフェルミ面効果を含んでおり､

由ozi占resとdeDomJ'njcisに依って解かれた吸収端異常の問題を特別な場合として含むよう

な厳密と思われる漸近解は得られているものの､任意の時間依存性を持つパラメータ-i-を

含むハミル トニアンに対しては厳密なエネルギー散逸の表式はまだ得られていない｡

一方電子の占有数の期待値に関してはエネルギー散逸の場合のようなフェルミ面効果は

存在せず.､一体問題を解いて初期条件としてフェルミ分布を与えれば十分であることが

BIandin,Nourtier,Honeく1976)によってKeldyshグリーン関数を用いて示された｡ Uが′
有限の場合は当然のことながら問題は非常に兼しく､Yamada.Yosida(1978)によって直交

定理の拡張が見事に証明されているだけである｡ 平衡状態での厳密解をうまく時間に依

存する場合に応用する試みもなきれているが(Okiji,A.andKavakami,N･1984),我々は
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手始めとして時間に依存する平均場近似を用いて幾つかの簡単な場合を調べた(Makoshi,

Kavai,YoshiaLOri1984,Yoshinori,Makoshi,Kawai1984,Yoshiqlori,Kavai,Makoshi
1984). その中の興味のある幾つかの場合を誇介する｡ 系のハミル トニアンは相互作

用も一体の部分に近似されて､

H(t)-∑Ekonko･∑∈o(t)aao･∑【Vk(t )C:ocao･h･C･】.
Jヽ

Eo(t)=Ea(t)-oE +U(t)n _o(t),m (4)

のようになる｡ ここで庶子上の状態のエネルギー準位は磁場に相当する項を含んでいる｡

これはもしこの項がなければ初期条件によってはスピン空間で系が対称になっってしまい､

平均場近似の磁気的な解へ全然行かない場合があり､その為に導入されたものである｡

占有致の期待値は所話wideband]inlit.

vk(t) --Vku代 )∫A(川 …TEkfvkf26(∈-Ek)】≡ △･ (5)

で は.次の ような表式に得 られ,

no(t,- ikBTltdt. Jtdt2u･tl,u･t2,expliJ:! t3eo･t 3,-Id::3u(t3 ,2._の _く○

- ltt:t3u(t3,2】′【sinh{TkBT･t.-t2･iO･,,】

･no･一- Xpト2Jtdt3u･t,,2】,
こ∵E∃

(6)

は初期条件で与えられる｡ ここで△=1､h/△=1､即ちエネルギーは△を単位

とし､時間はh/△を単位としてパラメーターを表わした｡ この表式は右辺にも占有数

が含まれていて､占有数を時間の関数として定める為の非法形の積分方程式で､時間に依

存する平均場の近似の基本方程式である.我々はここではこれを簡単な場合に数値的に解

く､即ち適当な時間の関数としての占有数を仮定し､上の式で占有数を計算して再びこれ

を出発点とする｡ これを収束するまで繰り返して解を求める. ここで最も簡単な場合

として.

u ･t , -lH ,i : ･ ･7,

と仮定し､初期条件として n十(0)=n+(0)-0 を与えたときの解を第 1回に示した･
ここでパラメーターは平衡状態での所謂磁気的な解を安定にするよな値に取ってあり､初

期条件がスピンに関して対称であるのでこのまま数値解を求めても塩気的な掛 こ到達しな

いので､Em を有限に取り･0･001,0･01,0･lの場合を計算した･
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この結果には幾つかの特徴的な事がある｡ 時間変化に3段階が有り､第 1度階では電

荷の涜人が起こり､次いでスピンの分極が始まり､最後に振動しながら平衡位に近かすく｡

第2の段階は｡mC)大きさに支配きれており､亡 の3つの場合は最終投階の曲線が等間隔m
にずれている.第2段階はスピンの分極の成長の時間変化が指数関数的に起こるとして説

明する事ができ､また最終段階も平衡状態からのずれが小きいとして説明する事ができる｡

以下に簡単にそれを述べる .

まずスピン分極の指数粛数的な成長はく6)を書き直した

no･t,:-iI:dt.I:dt2
t_.⊥exp(-2t+tl+t2)
tl一七2

弓【1-exp(-2t)】.

で被積分関数を

eo(tI)dtl=eo(tl十七2Htl一 七2〉′

のように近似する事により次のような微分方程式を得､

凱 tI ･ 4m(t ) ･ 4(,一昔)孤(t)-書(2-e-t),
●

m(t1- (n十一m+ )/｡m ∫

初期条件∫
●

m(0)三m(0)=0,

を与えて解いた解の漸近形

m(t ) α exp【2( (U/T)1/ 2 - 1)t 】,

sinlltt:Eo･t･,dt･】

(8)

(9)

日0)

(ll)

日2)

で理解できる｡ 当然のことながら､指数常数的な成長が磁気的な解が安定に存在する集

件の下で起こるようになっているが､興味が有るのはUの平方根のようなU依存性が現わ

れることで､もしかすると厳密な取り扱いでも Uの大きいところで適当な対応する圭にこ

のような依存性が現われるかもしれない.数値的に得られた解と上記の近似解との比較は

第2回に示しhj.̀ ′
次に最終段階で振動が現われることであるが､これは次のようにして理解できるようで

ある. く6)式から出発して占有数の平衡値からのずれが小きいとして1次までの範囲内
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で次のような積分微分方程式が得られる｡

語 ;i I:dt,琴 u sin(Eot,,-2Ⅹ
Xo(t) =no(t)-no(co)･

Eo=∈ -oE +a m

Ro(t,t-t-)- 2署

Op' -一一o

冒-o(a)I
dT讐｣止cos(EoT)･
t-tl

dt.Ko(t･t-tT)x-o(t.),

日 3)

tが大きいとして右辺の第 1項を無視し､積分核にもその近似を用いると､

Xo王Aexp(-t)sin(yt' l). 日4)

のような解が得られる｡ 稜分定数を数値解の2点で定めた時の U=4.1及びU=16の場合の

比較を第3回に示した｡ yは Uが大きい所で､漸近的にy=U/2-(U/4)expく-TrU/4)･･･のよう

に与えられるのは興味がある｡ yは Uが 3.84･･･より小さいところでは 0になってしま
ち.
時間に依存する平均場の近似の範囲内ではあるけれど､幾つかの興味ある結果が得られ

た｡ 占有数が平衡値からのずれが小さい時の結果は振動数に依存する帯磁率に関係して

いる筈で､この圭には厳密に結果が得られている場合もあり､比較は興味があり検討中で

ある.
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∩

図 1

2つの実技は,それぞれupスピンと
downスピンの電子の占有数に対応してい

ち.

lnfmI

図2

実技は, (8)を数値計算した結果であり･
点線は, (10)を解いた括黒である ｡
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図3 (a)

ー4

図3 (b)

実謀は数値計算の結果により,点操は (14)による｡ (a)には,一部部分を

拡大したものを示した｡
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