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微小な系の電気伝導:多体効果と非平衡電流に関する理論

大阪市立大学 理学部 物質科学科 小栗 章

1 序論

このノー トでは､近年､メゾスコピック系における非平衡電流の計算に活用されてい

る､KeldyshGreen関数について解説する[1,2】｡この方法の詳細な内容については､以下

にも取り上げるように､いろいろな文献がある｡そこで､本格的な文献を読む前のwarming

upに使えることを､このノー トを作成するにあたって､目標とした0

ここで言う非平衡状態とは､試料の両端にかけた電圧が大きく､電流一電圧特性が非線

形になる場合のことである｡特に､非平衡ではあるが､定常的な場合に話 しは限る｡具体

的には､このような状況における電流の計算を定式化すること､を考える｡この間題に､

Keldysh流の摂動法を導入したのは､Caroli達 [3]であり､近年の微小な系への応用に関し

ては､例えば 文献 【4,5,6]等がある｡以下の解説では､非平衡電流を定式化する問題設定

に関しては､主に文献 【3,4,6】を参考にした｡また､非平衡状態を記述する密度行列の摂

動展開に関しては､主にKeldyshの原論文 【21とLandau-Lifshitzの教科書 [7】を参考にし

た.その他に､ Mahanの本 【8】には手短で要領の良い説明がある.また､レビュー､およ

び教科書として､文献 [9],【10】等がある｡

2 模型 :平衡状態

全系は､中央 (C)に置いた試料､試料の左側(L)に置いたreservoir､右側 (R)に置い

た.reservoir､以上の3部分からなるとする｡各部分は トンネル ･- ミル トこアン7tmicに

より連結され､71mi3-0の場合には､部分間の相互作用はなく､各系は独立 しているとす

る. 電場がかけられていない場合､全系のハ ミル トニアン71ieoqtは次のように表わされる :

71ieoqt-7-tL + 71R + 7ic + 7tmix. (1)

ただし､71L,R,C は､左右のreservoir､および試料の部分のハミル トニアンである.71ieoqtの
詳細な型に依らずに一般論を展開することも可能だが､以下では思考の補助のため､試料

と左右のreservoirが､それぞれ ひとつの channel(vL,VR)で結ばれている場合を考える :

71 L - - ∑ ificfqciq , 71R - - ∑ 緩clqciJ , (2)
ij∈L ij∈R
(7 q

71c - 境 +境 , (3)

鳩 ニ ーi妄 igcfq cJ･J , 境 - 喜{,ScUj43･3:3･2jlC,T4qC,T3J,Cj2g,CjlJ, (4)
q qqI

71-ic - 一写 vL [cLcoq+H･C･]一写VR lcL lqCNq+H･C･]
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ここで､培C,Rの非対角は各領域内部の hoppingmatrixelementである｡対角項 l,FJ･C･Rは

on-siteのポテンシャルを表わすが､reservoirの中では不純物がなく､.‖こ依らない一定の値

をもつ鳩月- const)とする｡ さらに､電子間相互作用は､中央の試料の部分でのみ働くと

する｡(4)式では､一般的に Uj4j,:,12jlとしたが､イメージが持ち難くい人は､限定は強くな

るが､とりあえず 71b⇒ (1/2)∑ii′Ujj,njnj,と置き換えて考えても良い (n,-∑qc,Tqciq).

連結を表わす(5)式において､i-0は左側のreservoirの先端､盲-1は試料の左端､i-N
は試料の右端､i=N+1は右側のreservoirの先端､を表わす.補助として､図1を参照

されたいoただし､作図の都合のため､図 1は各領域内部の if,･,C･Rを最近接のhoppingに

限っているような誤解を招き安い図になってしまった｡以下の議論は､培C,Rで記述され

る長距離のhoppingによって､各領域内は2次元,あるいは3次元的なネットワークになっ

ている場合を含んでいることに､注意して欲しい｡

VL VR

一〇一一〇一<)一〇一日● ● ● ●-01<)一一･{トー().
01 Ⅳ Ⅳ+1

図1 全系の概略 ‥･は試料,O はreservoir内のsite.ただし､各領域内部は 培C･R

の長距離成分によって､高次元的なネットワークが構成されていても良い.

熟平衡状態における密度行列 peqの表式は､通常どおり次のように与えられる :

peq -e-p(7t;oqt-p(NL'Nc'NR))/Trer叩i;oqt~p(NL'Nc'NR)), (6)

NL - ∑ cfqciq, Nc- ∑ ctTqciq, NR - ∑ cIqciq･ (7)
i∈L,q i∈C,q i∈R,q

平衡状態の場合､絶対零度 T-0では､バンドの底から化学ポテンシャル ILまでの状態

が､電子によって占有される. 以下では､ 便宜上 kB-1,h-1とおくoまた､β-1/T

であり､hは必要な時には復活させる.

3 模型 :非平衡状態

次に､外部から試料の両端に電位差 Vを与えた場合を考える｡このとき､全系のエネ

ルギーには､(1)式 の7tteoqtの他に､電場によるポテンシャル･エネルギーの寄与が加わる;

7tiot-71teoqt+Vest, (8)

veCt - ◎LNL + ORNR +∑ Oc(i)cfqciq･ (9)
i∈C,q

ここでは､左右のreservoirは理想的な金属である場合を考え､ポテンシャル ◎L,◎Rは一

定とした.ただし､eV-◎L- ◎R である.試料内部のポテンシャル ◎C(i)は､一般には
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位置 iに依存する.例えば､試料にかけられた電場が一様な場合には､◎C(i)の微分が一

定になるので､図2のように直線になる【11]｡

∴ ~ 二十 十 三 二十

図2 電場によるポテンシャル 申､両端の電位差は eV-◎L一触 .

さて､エネルギーは (8)式で与えられるが､非平衡状態において､統計的に実現され

る状態の重みを記述する密度行列 βは､どのように与えられるだろうか? 定常状態では､

例えば eV>0とすると､一定の電流が左から右へ流れる続ける｡ つまり､左のreservoir

では､亀子は流出しても減らずにどんどん追加され､右のreservoirでは､電子は流入して

も留まることを知らず遠 く-去って行 く｡まず､このような状態は､Eq.(6)のようには記

述されない :

p≠ e-Pi7ttot-p(NL+Nc+NR))/Tre-P(71fot~P(NL'Nc'NR)) (10)

なぜなら､(10)式の右辺は､電子がポテンシャルの高い所から低い所へ移動し､最終的に

全系の〃以下の状態が占有された､流れ終わった状態を表わしているからである｡そこで､

Caroli達によって考案された､流れのある定常状態を記述する方法を次に述べる[3】｡

4 密度行列の時間発展

上述のように､空間的に一様な 〝を用いて､流れのある状態を記述することはできな

いoそこで Caroli達が考えたのは､試料とreservoirの連結を､時刻 i--∞ から断熱的

に取り入れる方法である ;

Tttoi(i)- 711 +712(i), (ll)

71. - 711;L+711;0+711･,R, 712(i)-[7tmir+7瑚 e-Sltl, (12)

711;L - 71L+◎LNL, 711;C - 鳩 十 ∑ ◎C(i)cfqciq, (13)
ieC,q

711;R - 71R+◎RNR. (14)

ここで､6は 無限小の正の数であるoまた､電子間相互作用 7ib.も71mixと同時に断熱的

に取り入れる｡これは､非摂動項 γ 1を2次形式にとり､Wickの定理が使えるようにする
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ためである. Caroli達の方法の利点は､時刻 1--∞ では､左右のr(WrVOirと試料がそれ

ぞれ孤立しているため､各部分系における化学ポテンシャル pL,R,C という量を､初期条件

を通して導入できる点にあるo 次に､この辺の事情を具体的に見るため､Keldyshの原論

文にしたがい[2]､密度行列 βの時間発展を考える :

孟p(i)- 一車 ioi(i) , p(i)]･ (15)

Tt2 による摂動の効果を調べるには､相互作用表示を用いるのが便利である :

p～(i)- ei7" p(i)e-iTtlt, 712(i)- ei711t712(i)e-i711t (16)

このとき､p～(i)の運動方程式 と その解は次のように表わされる ;

孟p-(i)- -il和 ),p-(i)], (17 )

p～(i)- U(i,lo)p～(lo)U(i｡,i). (18)

ここで､時間発展演算子 U(t,io)は､以下の(19)式を満たし､(20)のような形式解をもつ ;

igU (I ,I. ) - n2(i)U (i,io) , (19)

U (i ,io) - Texpト /.ld l,"～2 (I,) ] ･ (20)

ここで､Tは通常のT積のことであり､-∞ から+∞ への向きの時間順序を表わす｡また､

(18)式が､(17)式の解になっていることは､(18)式を tで微分し､(19)式,および 対応す

るHermite共役な演算子 Ul(i,to)-U(i｡,i)の運動方程式を用いれば､確認できる｡ちな

みに､(20)式はHermite共役をとると､+∞ から-∞ -の 通常とは逆の時間順序に演算

子をならぺるT積を用いて表わされる ;

U(io,i)-fexp[i/.ldi′n～2(i,)] ･ (21)

さて､(18)式は､初期条件がl-ioで与えられた場合に､その後の密度行列の時間発

展を与えてくれる｡Keldyshの方法では､初期条件を t｡→ -∞ で与える. Caroli達は､

初期条件として､全系が連結されていない状態を考え､密度行列 p～(-∞)を次のように与
えた ;

p～ト∞)-
e-Pi711;L-FLLNL)e-P(711;C-FLcNc)e-β(711;R-FLRNR)

Trle-β("1;L-PL"L)e-β("1;C-Pc"C)e-Pi"1;A-PR"A)]
(22)

これは､i- -∞ において､孤立した各部分系は､それぞれ化学ポテンシャル FLL,R,Cをも

つ熱平衡にある､という仮定である｡ただし､左右 reservoirの 化学ポテンシャルの差は､

試料両端の電位差と等しくなるように選ぶ ;ILL-ILR-◎L-◎R-ev e
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5 物理量の期待値と摂動展開

摂動項 712(i)の効果は､(12)式 の定義によ.り､i--- から徐々に switch-onされ､
i-0の時に完全に取り入れられる. したがって､物理量の統計平均は､t=0における密

度行列 p(0)を用いて定義されるo

(0)= Trlp(0)Os] (23)

-Trlp～(0)Os]-Trlp～(-∞)U(-∞,0)OsU(0,-∞)]. (24)

ここで､Osは､物理量を表わすSchr6dinger表示の演算子である.また､(24)式は､(16)式
と(18)式 を用いて得られた.さらに､時間発展演算子の性質 U(il,i2)-U(tl,i3)U(i3,i,)
を用いると､次のようにも書ける ;

(0) - (U(-∞,+∞)U(+∞,0)OsU(0,-∞))0. (25)

ただし､(-)0-Trlp～(-∞)-･]とした.この表式は､Trの中の時間経過を右から左へ読

むと､図3のような絵がかける :l=-∞ から出発し､l=0で物理量 0の測定をし､そ

の後､i-+∞ まで行ったあと､i=+∞ からi=-∞ へ､Uターンする.通常の､絶対

零度 Green関数の摂動展開では､初期状態として i=-∞ で縮退のない状態を考えるた

め､折り返し地点の l-+∞ で元の状態に戻ることが示される【12】.このため､絶対零度

Green関数の場合には､(25)式の型の平均は､折り返し地点のi-+∞ に相当するところ

で decoupleされ､"行き"と "帰り"を別々に考えることができる｡しかし､我々が考えて

いるのは､初期条件として (22)式のように不均一な熱分布している系であるため､このよ

うな簡単化はできず､"行ぎ'と "帰り"を同時に考えなければならない.

図3Timeloop"C":
-麗麗

-(X )

"帰り",+branch

"行ぎ',-branch

次に､ま依存性のある演算子の平均を考えるために､(23)式を一般化する.統計平均は密

度行列 p(0)を用いて定義されるため､物理量の時間依存性は演算子を通して記述されるこ

とになる.まず先に､Schr6dinger表示 Os､相互作用表示 ∂(i)､Heisenberg表示 のH(i)､
の間の関係を整理する｡各表示が t=0で一致する定義は､

∂(i)-ei711tOse-iTtlt, OH(i)-U(0,i)♂(i)U(t,0). (26)

時間依存性のある量の平均は､Heisenberg表示を用いて表わされる ;

(0(i))≡ Trlp(0)OH(i)]

- (U(-∞,+∞)U(+∞,i)♂(i)U(巨 ∞))0

- (U(-∞空 くTU('∞,-∞)a(i)))0
- (TcUcO(り )o･
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(30)式の Tc､および Ucは､それぞれ図3で示した timeloopに沿った時間順序､およ

び 時間発展演算子 (S行列)を表わす.また､時刻を i-と記したのは､loopに沿った時

間発展において､往路 (-branch)の側に 演算子 βが位置していること､を指定するため

であるo 具体的に計算しようと思うと(29)式の方が､見通しが良い｡ この式を計算するに

は､712 に関する摂動展開をすれば良い.このとき､"行ぎ'の U(+∞,-∞)と "帰り"の

U(-∞,+∞)の､両方を展開するのが､Keldyshの方法の特徴である ‥

(a(i))- nS.m!.芸主謀 /_'S di,1･･･dtl/rS dil･･･di-

xくく菅71～2(ill)･-71～2(iL)HT71～2(il)･･･71～2(im)6(i)))0･ (31)

ここで､(20ト(21)式を用いたo例えば､電流や密度を求めるには､0として､clqciq等を

考えることになる｡今､非摂動としたγ1が2次形式であるため､平均 (-)｡は､Wickの

定理を用いると､(clc)｡のような対の相関関数の積へと分解できる｡この相関関数は､対を

なす2個の演算子が､"行ぎ'の U(+∞,-∞)からやって来たのか､"帰り"の U(-∞,+∞)

からやって来たのか､によって 4種類に分類される｡これに対応した 4種類のGreen関数

を導入することによって､Feynmandiagram を用いた摂動展開が可能になる.

6 Green関数

次に､4種類のGreen関数を定義する :

G㌃(il,i2) ≡ -i(Tcig(il)C,tq(i2))

-i(TcUcEiq(i1-)C～,tq(tを))0,

a;I+(ll,t2)

G㌃(il,i2)

a.:i+(il,l2)

-i(菅ciq(il)C,tq(i2))

-i(TcUcEiq(lT)6,tq(if))0,

-i(ciq(il)C,tq(i2))

-i(TcUcEiq(il)6,tq(ii))0,

i(C,tq( t2)ciq( l l) )

-i(TcUcEiq(l1-)6,tq(it))o

(32)

(33)

(34)

(35)

(36)

(37)

(38)

(39)

ここで､ciq(il),C,tq(l2)は､Heisenberg表示の演算子である. また､軒 は､上でも述べた

ように､loopに沿った時間発展において､決算子が､それぞれ +brarlCll勅 -brallC川 叫に

位置することを指定している.上式のGreen関数には､Landau-Lifshitzの教科書 [7]で使

用されているnotationを用いたが､下の表には､他の良く見受ける記法との対応を示す :

Landau-Lifshitz

良く見受ける例

- 4 54 -
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を,単に G と表わすことも多い･
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これらのGreen関数に対して､(31)式のような摂動展開を行い､具体的に低次の項をWick

の定理を用いて分解すると､Feynmandiagram との対応関係が見えてくる｡ この辺は､

Landau-Lifshitzの教科書に詳しい記述があるので､ここでは省略する｡結果として､摂動

の効果は､各Green関数に対応した4種類の自己エネルギー ∑にまとめられ､行列形式の

Dyson方程式が得られる :

Gi,･(LJ)- gil(W)+∑oil(LJ)Elm(LJ)Gmj(LJ),
Jml

(40)

Gij-[許 許], El--lEEE-mI諾 ]. (41,

ここで､gijは､非摂動の Green関数であるO また､定常的な状態を考えているので､時
間に関してはFourier変換を実行した :

G(tl,t2)-/_:窒G(W)e-iu'tl-t2' (42)

例えば､電子間相互作用を無視した場合には､左右のreservoirと試料の連結 7imi｡のみが

摂動となるため､自己エネルギ-は次のように柑られる ;

EE- - -VL(SE･06-71ISt･16-･O,[上告 vR(SL,N6-7N･1･Sz,N･16-･N,[上;]I(43,
ところで､定義から確認できるように､4種類のGreen関数は互いに独立ではない :

G~-+G++- Gト +G~+, ∑~~+∑++ニー∑~+-∑+- (44)

この従属関係のため､行列要素の1個がゼロになるように一次変換できる :

G - -1GP, p-all:], (45,

lGOt,. GFtT,?'] - [g?T,.封 +吉 [9?rL雛 ; 怒 H G?mj GFmL,1 ･ (46)

ここで､各行列要素の定義は以下の通り｡ただし､(44)式が成立していることに注意 ‥

Gr-a---a-+, Ga-a-I- G+- , F - G-~+ a++, (47)

∑ r - ∑~-+∑-+, ∑a-∑~-+∑+- , O - ∑--+∑++ (48)

ここで､Gr,Gaは､それぞれ retarded,advanced関数に対応し､関数 Fは､粒子の分布

関数と関連している｡また､(46)式の各成分は､次のような形式をしている ;

Gr-gr+gr∑rGr, Ga-ga+ga∑aGa,

F - FO+FO∑aGa+gr∑rF+grOGa･

- 45 5 -
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7 非摂動 Green関数

次に､非摂動 Green関数 giJの性質について述べるo我々は､非摂動- ミル トこアン

として､(11ト(14)式 の γ 1巻取り､対応する密度行列は(22)式で与えられるとした｡こ

のとき､左右のreservoirと試料は孤立しているので､各部分系の非摂動 Green関数 gij;〟
(I,-L,R,C)は､定義から次のように得られる :

¢n;V(i)舵 ;〟(i)

{W - en;V+i6'
9%Tj･,〟(LJ)-∑ gfJ;y(W)-∑

F.P,I;V(W) - [ 1 - 2fv(W )H gtTj;〟(W)一 弘 レ(W )] ･

4,n;y(i)舵 ;V(j)

㌃W-en;y-i6'

ここで､ e叩 ,¢n;y(i)は 711;レの 1粒子状態のエネルギー固有値,対応する固有関数であり､

fu(W)-leP(U~FLv)+1｢1である.また､化学ポテンシャル ILvが､各部分において異なるた

め､エネルギーを化学ポテンシャルから測ることはしていない｡したがって､初期条件に

おける電子の分布､および その温度依存性は､FiO加 を通して取り入れられ､連結された全

系における電子の分布関数は､(46)式から決定されることになる｡

非摂動状態において､左右のreservoir(I,-L,R)は､サイズが無限として扱えるため

連続的なスペクトルを持ち､試料 (〟-C)は､サイズが有限なため離散的なスペクトルを

持っているoそのため､全系が連結された後の定常状態では､Green関数は FLL,R のみに依

存し､〝Cには依存しなくなる【6]:(49ト(50)式を連立して形式的に解くと

F - lllgr∑r｢lFO【1+∑aGa]+[1-gr∑r｢1grOGa, (53)

- Gr(gr)llFO(gar1Ga+GrOGa. (54)

今､(52)式からFO∝【gr-ga]なので､試料 (U-C)の領域では､FiS･;a(W)は poleの寄

与による6関数の和になっている.ところが､(54)式の第 1項では､両側にある (gr)~1

と(ga｢ 1のため､FO の持っていた特異性はなくなり､FiOi;a(W)の寄与はゼロになる.

8 非平衡電流

次に､電流や密度を求めるのに必要な相関関数を､Green関数を用いて表わす ;

(cIqc,･q)- -iG;i･(0,0)ニーi/_:窒 G;i･(W)･ (55)

ここで､(38),(42)式を用いた.例えば､左のreservoirから試料に流れ込む電流 JL は､

JL -ievL∑[C王qc｡q-Cとqclq], (56)
q

(JL)-2evL/三 富 lG.- 1･(W)-GT.I (W)]･ (57)

試料から右のreservoirへ流れでる電流 JRの期待値の表式も､同様に得られる.今は､定

常状態であるので､電流の借は (JL)-(JR)を満たす｡以下では､(J)と記す.
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電子間の相互作用を無視した場合には､(57)式は次のような意味の取りやすい蓑式に､

菖き換えられる【3];

(J)-筈/_:dulfL(W)JR(u)]T(W), (58)

T(LJ)- 4rL(LJ)a;N(LJ)rR(LJ)G㌫(LJ), (59)

rL(W)- -Imlvi96｡(W)], rR(W)- -1mlvAghlN.1(W)]･ (60)

ここで､h-27rh､T(W)は透過確率に対応している【付録参照】.(58)式は､Landauer公式

を電流-電圧特性が非線形な領域まで拡張した式になっている.分布関数,fL-fR,の制限の

ため､FIRSwSFLL(-FLR+eV)の電子のみが電流に寄与する.(58)式自身は､Keldysh

の方法を用いなくても､直感的な議論 【13]からも導出できる｡しかし､試料が2次元や 3

次元的な広がりを持つ場合に､電流の空間分布を調べようと思うと､直感だけでは不十分

になる｡その場合には､(57)と同様な表式にもどり､電子の分布に関する情報を含んだ関

数 G~+を求めることが必要になるため､Keldyshの方法が威力を発揮する[14]｡
また､電子間相互作用がある場合には､試料と左右のreservoirを結ぶ トンネル ･ハ ミ

ル トニアンの行列要素が､連結の仕方に特別な対称性を持っている場合を除き､一般には

(58)のような表式は得られない[4]｡このことは､電子闘 日互作用がある場合には､非弾性

散乱による寿命が有限であることに起因している. ただし､Fermi 統計による散乱状態の

制限のため､エネルギーが小さい準粒子の寿命は､低温では非常に長くなる｡そのような､

低エネルギーの準粒子が電気伝導を担う状況では､近藤問題で有効であった微視的な局所

Fermi流体論 [15,161の考え方が､有用になる.例えば､線形応答の領域で､かつ絶対零度

の場合には､コンダクタンスが Landauer型の公式に表わされることを､特別な対称性を

仮定せずに､示すことができる岡 ｡

9 おわリに

このノー トでは､KeldyshGreen関数を用いた非平衡電流の計算法の概要を説明した｡

冒頭で述べたように､本格的な文献を読む前の warmingupとなることが目標だったが､

少しでも役立つことになれば幸いである｡ここまでの話しでは､試料とreservoirの連結が

single-channelであるという､(5)式の仮定は結局あまり使わなかった｡積極的に使ったの

は､最後の (58ト(60)式の部分のみである｡この部分も､複数のchannelで連結される場

令-の一般化は､channelの数を考慮した行列を導入すればstraightforwardに行える【4]｡
複数のchannelの場合における具体的な応用として､例えば､野々山信二氏 (山形大教育)

と私は､量子細線中の非平衡電流分布の数値計算を試みている【141｡電流一電圧粋性が非線

形な領域では､渦が発生すること等が観測され､現在発展中である｡最後に､このノー ト

は共同研究を通して理解 した内容をまとめたものであり､ご議論いただいた野々山さんに､

深く感謝いたします｡
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[付録]:Green関数 ･透過係数 ･miedel総和則

この付録では､平衡な場合における透過係数 と Green関数､Friedel総和則､および

時間発展との関連を簡単にまとめる.特に､相互作用のない場合を考え､A-1とするo

A 透過係数とGreen関数

ハ ミル トニアンは､次の通り:

H - Ho+V(x), Ho-
1∂2

2m∂∬2●
(61)

まず､連続スペク トル領域の波動関数を求める.¢LU(I)を エネルギーが Wの状態の波動関

数､㊥lo)(I)を 対応するH.の波動関数とする :

lwIH]ん(I)- 0, lLJ-H.]4･Lo)(I)- 0. (62)

(62)からLippmann-Schwinger方程式が導かれる :

ん(I)- bSo'(I)./_:dx'G;(I,I/;W)V(x')Qu(x')･ (63)

同様に H および H.に対応する遅延 Green関数は､それぞれ次の運動方程式を満たす :

lLJ-H]Gr(I,I/;W)- 6(I-x'),

lw-Ho]G5(I,x′;W)- 6(I-x′)･

(64ト(65)から､Dyson方程式が導かれる :

Gr(I,x';W)- GS(I,x/;W)+rwdx′′GS(I,x〝;W)V(I′′)Gr(x〝,x';W)･ (66)

次に､Lippmann-Schwinger方程式 および Dyson方程式をr行列を用いて書き換える :

Qu(I)- QSo'(I)+蔦蔦dxldx2GB(x･xl;W)T(xl,x2;W)bLo'(x2), (67)

Gr(I,x′;LJ)- a;(I,x';w)

･蔦蔦dxldx2G;(I,xl;W)T(xl,x2;u)Gro(x2,I/;W),(68)

･(x･x';W)- V(I)6(I-I/)+/_: dx〝V (a.)a ;(x,x〝;W)T(x〝,x';W)･ (69)
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自由粒子のGrecn関数 G5は､1次元の場合には次のように得られる :

GS(I,x';W)-蔦

ここで､k-応 ,V-k/m,a-

dp etP(XIX/)

2汀LJ一芸+iO'

-ieiklx-a'/I/V ,W>O

-e~埴 -Ill/U ,LJ<0
(70)

2mlLJL,i,- FC/m である.以後､k,V,IC,I,は､

Wの関数であることに注意.ただし､以下では散乱問題を調べるので LJ>0とおく｡

今､簡単のためポテンシャル V(I)は､0<x<Lでのみ有限な借を持ち､その外側

x<0および x>Lでは V(a.)-0であるとする.また､非摂動の波動関数として xの正

方向に進む波を考え､ 4･to)(I)- eikx とおく.次に､(68),(67)に (70)を代入すると;

拙い eikx一三/oL/oLdt,I"d･,,12C･ik'3-xlrT(:,,L,I,1:･l;W)(,,ikx2, (71)

Gr(I,x′;W) - 之
'Uleik'3-r'-一三/.L/.Ldxldx2eik'x-xl'T(xl,x2;W ,eik'T2-I/']･(72)

● a･>L､a.′<0の場合 から､透過波の情報が得られる ;

ん(I)- il(W)eikr,

Gr(I,I/;LJ)- -ii(LJ)eik(I-I/),lU
t(W) - 1一三1LILdx ldx2e-ikC1T(x l,x2;W)eikx2

● ∬′<∬<0の場合 から､反射波の情報が得られる ;

ん(I)- eikx +,～(W)e-ikr,

Gr(I,x';W)- -; leikx + r～ (u)e-ikx]el'kr',

r～(W)- :lL/.Ldxldx2eikxIT(xl,x2;W)eikx2

たとえば (74)は､透過係数とGreen関数の関係を表わしていると解釈できる :

i～(LJ)- ive-ik(r~3')Gr(I,x′;W), x>L, I/<0･ (79)

B 透過係数とFt･iedel総和則

基底状態では､Fermi エネルギー EFまでの1体状態が占有されている. ポテンシャ

ル Vが働く場合 と 自由電子系との全電子数の差 △N は､Friedelの総和別によりphase
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shiftと関連づけられる｡簡単のためスピン自由度を触視すると､△Ⅳの定義は次のとおり:

･N - 守 -/_E:dwf:dxlGr(I,I;W)-Gux,I;W)]･ (80)

(68)を用い､L礼ngerandAmbegaokar,Phys.Rev.121(1961)1090を参考に式変形をする;

･N - 一三I-/_EnFdwFJ xldx2dxGS(諾,Xl;W)T(xl,x2;W)G5(x2,I;W)

守 -/_EwFdw/_:dxldx2/_uh 'p(x2-El牛

一三1-/_EuF dw Trl一里禦 f (W,]

一三1-LE:dw£Trlog[1-如 )¢]

∂GS(p,LJ)
∂山

aTr(l軒 es'EF'¢]:log[ト ero'EF'O])
去TrloglL (es(EF)-GHEF)〉i(EF)]･

T(xl,x2･,W)

(81)

ただし､GS(p,W)-lLJ-Wp+iO+｢1であること､Trの中では演算子を巡回することがで

きること等を用いたo 次に､(81)の最後の表式で､さらに log【- X]--nf1若 の展開

を行って､中間状態を運動量の固有状態で作った 完全 系
/窒Ip)(pl-1で記述すると､

(pl(e岩(EF)-a;(EF))チ(EF)lp/)-2打i6(EF-Wp)(pげ(EF)lp/), (82)

であるため､(81)の Trはp-士kFの状態の寄与のみで表わされる :

AN - &TrllogS]-alogldetS], (83)

S = ト･～
ItI∫rJ

O

1

1

0

.-

■
TT_kkFi7kFF'(EEFF', TT_kkF:_kkFF'(EEFF',]- [;～'(EEFF', r;,I('EEFF,' ] ,(84,

Tp,pJ(W)- /_:dxldx2e-ipcIT(xl,x2;W)eip'x2 (85)

この (83)が Friedel総和則である.ただし､i～'(LJ),r～/(LJ)は､右側からの入射波に対する透

過･反射係数である｡ここではハミル トニアン(61)に柳田反転対称があるため､t(LJ)-t/(LJ)

となる.さらに､V(I)-V(-I)という対称性がある場合にはr～(LJ)-r～′(LJ)となり､Sを

対角化することができる｡その結果言 -ei(6S+SA)cos(6S-6A)､rk lei(Ss+SA)sin(6S-6jl)､

と表わされ､△N-(Ss+SA)/7r､Iil2-cos2(6S-6A)となる.ただし､∂S,6Aは､それぞ

れ 偶 ･奇 の対称性をもつ成分の phaseshiftである｡
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C 透過係数と時間発展

次に､透過係数と時間発展の関係を整理するo i= 0に初期条件が与えられた場合､

t≧0における波動関数は､Feynman核 K (I,I/;i)を用いて次のように表わされる :

柚 i)-/_nudx/K(I,I/;i)* (x',0) ,

K(I,I:;i)- 0(i)∑in(I)乾(I/)e-ieni
n

ここで0(i)は ステップ関数､亡い Qn(I)はHの 固有値 および 固有関数;Hd,n(I)-enQn(I)0

(87)を時間に関して Fourier変換するとFeynman核 と遅延 Green関数の関係がわかる :

K(I,x';W)≡ /.∞ 如 (W'iO''tK(I,I/;i) - iGr(I,I/;W)･ (88)

そこで､遅延 Green関数を用い､実時間における Feynman核の振る舞いを調べる ;

A-(I,I,;i)- i/o∞芸 Gr(I,x′;W)e-i-i･ i/_Ow窒 Gr(I,x′;W)e-i-i (89)

第 1項はLJ>0の成分を表わし､(72)を通して､透過 ･反射係数と関連づけられる.第 2

項の 山<0の成分の寄与を表わしている｡この項の振る舞いを見るために､(68)に (70)

のLJ<0の表式を代入すると ;

Gr(a,I,;W)ニ ー;le-a.I-C''一 三( /.Ldxldx2e-KIT-xl'T(xl,x2;W)e-K'x2-XIl]･(90,

例えば､x>L,x′<0の場合､(90)は e-A(r~X')に比例し､xIX′の増大にしたがって

指数関数的に減少する.つまり､I,x′を､ポテンシャル散乱を受ける領域から十分離れ

た地点に取ると､LJ<0の成分の寄与は無視できるo したがってx→ ∞ ,xJ一 一∞ にお

けるK(I,x';i)の漸近形は､(89)の第 1項に (74)を代入して次のように得られる ;

Iox,I,;i)と/.∞窒吉t(W)eilk'3-3''--】

-/.∞芸i～(uk)eilk'x-3''-W川
(91)

ここで wk-藍 ､2行 目の表式では積分変数を 山からkに取り直 したoこの漸近形が､

k>0の成分のみの寄与からなるのは､xー ∞ に到達するのは正の方向に進む波のみであ

ることに対応しているため､と思われる｡
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