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§1 1散乱子近似 と高次の近似

不規則系の うちで,結晶格子の幾何学的な配列は規則的で,格子点に くる

J京子 の性質が選 る歩合 を取 り扱 う方法･として .,最近 , C.p.A.(Coherent
り

potentialApproximation) とい う方経が注目をあぴてい る. この近似

は 1散乱子近似で あ り,ハ ミ)i/トニアンを wanl-iler塾政財関数で展開 して,

H - ∑上 n an+an + 芝 vTJm am+an (1･日
n m〉n

と書いたとき,不規則性は6-nだけにあり ,vmn はランダムでなく,結晶格子の周期

性 をもっていると仮 定で きる場合Vこのみ僚え る方法であるo r1.P.A とは,

1散乱子 による散乱の効果 が平均的t,,こゼロに牽るようV(=ダリ-ン防数 を決め

るもので,これは各 振子準位 Enの代 りに , (En-Vc)とか いて･第 ゼロ近

似 をとるのに等 しいOここで vc は上記の姦 件 をみたすように決め られた ポ
/i

テンシャ7Vで∴これを Cohere!h poもential と£ぶ｡

具体的には 2瞳の原子匠-_よって鶴 成され る二元合金 (2つの原子蘭の遵移

行列が原子の棲類 によらない と考えて よい*.･合)の中の電子 の運 動 ,あるい

は ,同位元素の不純物 を含む粧晶の格子振動 (ばね定数が好子 の種類に よら

夜 vl)な ど,ハ ミ7レT-アンが (1･日 式の形 に帰鮭で き,かつ vnIBが規即書

的であれば C.P.Aの対象 VL牽る｡例えば ,不純物原子による電子の散乱

を,完全鮭最中の電子-q/)摂動 と-み希し,Bloch 波動髄数 を基底 にとって ,

ハ ミル トニアンを

d -雷 Ek･akTak +k,lEk,Vkk′ARTak′

と書 く場合に も,関係式
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2)

を使 って (1.1)式の形に変換で きることは触 らかであるo

さて,C.P. A は最初 soven によって提案 され,こ の名 を与え られ
5)

た のであるが,この近似は同じころ独立に投棄された Ycnezawa 及び
4)

Leath の ,グラフを使 った摂動法の第 1近似と完全VE一致 し,従来 のグラ

フ法との甚連が明 らかにされた｡この グラフの方法は, 1散乱子 の鮎与する

グラフを全てひろvl集め,一体の全 グリーン隣数 を self-Consistentに

決定するものであるOその際 ,各 グラフVC割 り当てる Cumulan七夜量 として,

Kinematic Correcti｡n を考慮した ものを計算するのであるカモ,余分充補

正 (Over-Correction)が人 ら允vlように近似の艶馳内で,つ じつまの合

うように,この壷を決めるのが,この方法の真髄 である.この様に,一連の グ

ラフの方法に お ける位態づけ もなされた C.P.A はそ の考え方が直感的で鞄

解 し易いこと,スペク ト/レの計 算など Overall夜量に対 し可成 りよい近似に
5)

怒 ってvlること,い くつか の解析的な結果 も得 られること -な どが,稜 康の問

題 に広 く採用されている由縁であるO

スペク トプレの計算鮭巣が よいことの例 として, Soven自身が示 した 1.次元

の検分された状鮎の数 N(E)の他VC,しば しば,ひき合V'に出され るの-が,
6)

Taylor の不敗則格子 の Phonon Spectraの計算である｡ Taylorは,

上記の S'oven,.Yonezawa,Leath ちと時 を同じ('して, や1は り独 立 に

C.p.A.と同 じ粘巣 を出しているo Taylorの考え方は, 根 本 的 に は

sovenの行 き方 と同 じであるが,同位元素不純物を含む 5次元の格子振封の
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場合 に応用 して , 2乗振動数 スペ ク トJレを計算 してい る0
7)

そ の鮭巣 ,pay七on と VIsscher が計算鞍実験の鮭果 とし与え た振動 数

スペク トJVの ヒス トグラムVEIみ られ る微細構 造が , 1散乱子近似 の範軒で再

現 で きることを主 至振してい る｡こO-)スペク ト)Vの微細構造 の原因は ,重い原

子 の鹿最 中に作 られた軽 V,原子 によるク ラスタ ー (島一 工sland と よぶ )に

起 因す る局在 モー ドか ら来ていると,解釈 されて真一り, 1散乱子近似の範宙

で ,これ らの局在 モ- ドが再項 され ることは ,原野的にあ り得 食い と考え ら

れ る｡

そ こで ,我 々は , Taylorの計算 を追試 し,第 1近似の範鞄 では,このよ
三)8)

う発散梅南迄が現 れ奇vlこ とを鞄か めた O さ らに Yonezawa_の方捷 に よ

り近似 を高め, 2散乱子 に よる効果まで と._E3入れ た場合には ,微細転達 の主

た る ものが譲 れ , スペ ク トプレの形は ,か牽 り改良 されるこ とを三態認 した ので ,
9)

ここで触単に轟告す る. 詳維持別に発表す る予定であるo

･§2 同位元素不鈍物 を含む妙合の格子振動の鮮簸

N値の結晶 格子 点上 に,賀意 Mの節子が N(卜 C)個 ,襲量 _Tnの顕子が NC

個 ,全 くランダ ム=vE配置 されてvlる ときの ハ ミ/い ニアンは ,次式で与 え ら

れ る｡

1;･1
〟 - 二｣∑
2

こ こで 6,-
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また , u土(a)は格子 点 n上 の麻子の変位 の i成 分である｡

この人 ミ′Vトニ アンか ら, グリー*関数が蓉葬･され ,振動数 スペ ク T Jレば ,

平均化 された グリーン醍 数 によって表わ され るO 平均 化した グ 1)-ン賢数 は ,

- 597-



中村充伸

完全療晶 のグ リーン碑 数で展熊して,次の形で与えられるo

く GkJ(Q}2)> -

W2-wJ2(k)-∑

∑け SelfEnergyの利であ り,Yonezawaの方法に従い,

∑- ∑1(W 2) + ∑ 2(60 号k) + ∑5(W2,汰)+-･･･

(2.5)

(2.4)

と書かれるo ここで ∑ .(Q,2)は1散乱子が Explici七に閑与す るグヲアの

和で,

∑1(a,2)-

ea12C

･妻 ｡- Gk,a(W2)- い W2-町 W2)}

(2.5)

と書かれる｡ SelfEnergy として,∑1(a)2)のみ を含めた ものが,C･pI

A.と一致するO -方,2散乱子か Explicitに匪与す るグラフを集 めた

∑2((O2;.i･)は

Cく:)
2･二2(也,2,i,L)- EGU2 ∑ ∑ 〔α(W 2,崩)α (W2,-it)〕r

上iキ o I-1

･ 〔α(･武 郎 α (Q , 2,- ll)D r(a (a,2,0);C) Dr+. (α(a,2,0 ) ;C )

' e~ ik ･iiα(轟 音‖ Dr(α(W 2,0);C )‡ 2 〕

で与え られる｡ ここで

α(W2,A,-鶏 G(W2,出,e

Dn (Ⅹ:C)-t,意 I(Ⅹ;C)

であ り, Ⅰ(Ⅹ;C)は

Ⅰ(Ⅹ;C)-

ik･践

1-Ⅹ(1-Ⅰ-(Ⅹ;C))

(2.6)

(2.7)一

(2.8)
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で ある｡

我々は単純立方格亘の場合に一 (2T･5)式の ∑.(a,2),及び (2･6)式の

∑ 2(032,k)まで含めた ブリ-ンBS数を計 算 し･格子振動の 2乗振動数 スペク

トJvを計算したO

まず ,∑1(a)2)まで含めた近似は ･先に も述べた ように C,･ P･A･にを

り,Taylorの近似 と一致す るO 第 1回 (a), (b), (C), (d)●忙我々の鮭

輿 (実線) と Taylorの鮭巣 (点換)を比較 して示す こ 背景め ヒス トグラム

は payton-Visscherの計算極実験の鮭巣であるO第 1区 か ら明 らかな よ

うWL_,'韓日 近似の範由内では,Taylorの論文で主張 されている よう査微細

私道はみ られない ｡

-方墳 2Bgjに,我々が計鼻 した5'三1近似lltよるもの (点線 ) と (2.6)式

まで含めた歩合のスペク t･)レ (実線 )を 示 した. 智東の ヒス トグラムは弟 1

回 と同棲 に Paytc'n-VisscherVTLよるものであるO こ の区lは C.1㌦ A.

があま りよい近似で充vl駄鮮度 の 場合である o C.P. A . よ .rjは次の点が改

良されて いるo

l) C.P.A.では全 くみ られ査かった 2散乱子に3',る局在 ITi=- ドが少 し

は誘われ ,Fayton-ViSSCher'J_1もの と一致 するよう発憤向をみせている0

2)C.p.A.の敏 合 ,医療が 底 く牽 った彦!合, 1.散乱子vCよる局在モー

ドが silaPeに頚われな い のVこ対し,今度は,それに相当す るで こぼ この転達

が現われた｡

5)Tailが瑛われた｡

不純物濃度が低 くILff.れ蛙 ,局在モ ードか,馨 るしく瑛われ牽ければ食 ら充

V,が,C･p･A･では,そ の儀向が全 くみ られないのに対し , 芝2(Q}2,鼠)

までとり入れた近似 では ,少しはそ の儀向がみ られるように育 った O
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Figure l (b)

0.4

Fligure l (C)

-401-

0.6
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