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4.金属中の重い粒子の拡散

電総研 近 藤 淳

金属中を動く粒子と伝導電子との相互作用が粒子の運動にどのような影響 を及ぼすかという

問題を考える｡特に金属電子に附随した赤外発散がどのような効果を持つかという点に重点を

起き,その結果を銅中の正ミュオンの拡散係数の実験結果 と比較する｡

一般論として,粒子の質量が電子質量より十分大きいと考え,断熱近似 を適用 してみるOま

ず粒子を固定し,電子系の波動関数を定める｡粒子が電子に及ぼすポテンシャル ･エネルギー

をVRとし,電子の運動エネルギーをHoとして

(Ho+VR)oR-Eo¢R

によって電子系の波動関数 ¢Rを定める｡Rは粒子の座標である｡E｡は断熱ポテンシャルに相

当するが今の場合Rによらないとする｡断熱近似では全系の波動関数を

V-OR･サ(R) (1)

のようにおき,粒子の波動関数少(R)を,粒子の感じる周期ポテンシャルU(R)及び断熱ポテ

ンシャルの中で解く｡(1)は粒子と電子の相互作用を最も得する形になっているo少もU(R)

の中で解かれたのであれば(1)のエネ/レギーは申分ないものになっていると思われるかも知れ

ない｡しかし(1)を用いて全エネルギーの平均を求めると,粒子の運動エネルギーを¢Rに作

用したものが生じる｡つまり

-50-



金属中の重い粒子の拡散

<oRIARlo R>

という平均を求めなくてはならない｡ARはRについてのラプラシアンである｡これを

AR<OR,IOR>lR=R,

と書直すと結局二つのスレーター行列式の重なり積分が出てくる｡これはアンダーソンの直交

定理によってR≠R′では0となりR-R′では1である｡その微分であるから上式は発散して

しまう｡つまり(1)のように電子が絶えず粒子を適かけながら,完全な波動関数 (粒子 ･電子

相互作用を最も得する形をした波動関数 )を保つことは出来ないことを意味する｡これは電子

の運動が,断熱近似が成立っ程十分速くはないことを意味しており,それはフェルミ面近傍で

電子 ･正孔対を発生する低エネルギー励起が沢山あることに起因している｡

このような発散を含まない波動関数を考えるのに2つの方法がある｡ まず(1)で考慮の外に

あったのは粒子に電子が衝突した時の反跳である｡ORを摂動展開した時に分母に電子 ･正孔

対のエネルギーがくるが,そこに粒子の反跳エネルギーを含ませるという形で反跳の効果をと

りこむことが出来る｡このようにすると上述の赤外発散は反跳エネルギーで押えられる｡この

ようにした時のエネルギーの全損失は

gT.1n(D/To) (2)

の程度であることが判る｡gは無次元粒子･電子相互作用,T｡は粒子の反跳エネルギー(-h2k呈/M,

M:粒子質量 ),Dは電子のバンド巾Oこれは修正された断熱近似であって,U(R)が比較的な

だらかな時に成立っ｡もう一つの方法はU(R)が深い井戸の周期配列の場合などに適用される｡

この時は一つの井戸の中で粒子は速く廻っているから,それを電子が追随することは損になり,

電子の波動関数は井戸の中心に固定したものになる｡正確にいえば,粒子から平均のポテンシ

ャル(粒子の波動関数で平均した)を受けた時の波動関数となる｡このとき(2)の損失は存在

しないが,相互作用を平均としてしか考慮しないことから損失が生じる｡井戸の中での局在化

が十分よければこちらの方が得になる｡その目安は

kfb2≪芸ln芸 (3)

が成立っことである｡7n/Mは質量の比で,bは井戸中の波動関数の拡がりである.ミュオンな

らkFb≪0･16であるが,銅中の正 ミュオンに対してほぼ満されていると期待してよいのでは

ないかと思われる｡

この第2の場合が成立っているとき,少(R)がtight-bindingで表わされるとしようOそうする
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と全波動関数Wは

g-Eeiq'RnQ(R-Rn)･ORnn
(4)

と表わすことが出来るO ¢(R-Rn)はn番目の井戸に局在した波動関数で,Rnは井戸の中心座

標,a)Rnは上でいった意味でRnを中心とする電子の波動関数であるoORnをORでおきかえる

と(1)になることに注意｡

このように(4)は非断熱効果のはいった波動関数であるが,それの導く重要な結論の一つは,

粒子のトンネルのマ トリクス要素がORnの重なり積分でrenormalizeされることであるoRlから

R2-の トンネルの際に

<¢(R-Rl)lH座(R-R2)>･<¢RlloR2> (5)

のように第2因子が本来のトランスファー積分に掛かる｡これはすでにのべたように絶対零度

では0であるが,有限温度では (T/D汗のように温度のベキになる｡Kは

sim2kFIR1- R2I
K= 9

kfIR1-R212 ) (6,

のように,井戸間の距離を含む相互作用常数である｡この因子は例えばr-1Kでは非常に小

さいから,粒子の トランスファーを非常に小さくし,また温度のベキに比例する効果を与える｡

次にこのような効果がミュオンの拡散係数にどのような結果を与えるかを計算 しよう｡その

ため,上の断熱効果をとりいれた全系のハミル トニアンを書いてみる｡

H-Ho+A∑nl(C!cn十l+C三十lCn)+∑C:cnvRn･ (7)n

第 2項はミュオンの トンネルのエネルギーであり,第3項はミュオンがn番目の井戸にいると

き,電子は井戸の中心にポテンシャルの中心があるように感ずることを表わしている｡これを

もとにしてミュオンの拡散係数を計算する｡その際,ミュオンは第 2項によってかなりの距離

をコヒレントに走 り,時々第3項で散乱されるという考え方と,ミュオンをある位置に固定さ

せて,第 1項と第 3項の固有状態を考え,それが第2項によって移動するという考え方と2通

りある｡

まず第一の考え方で計算する｡ そのため方をフーリエ変換L

H-∑ekaioako+∑Eqc吉cq十V.∑ a王′oakoC!+k-k,Cq (8)

を得るo cqがコヒレントなミュオンの演算子で,akqtま電子の演算子であるO このハミル トニ

アンのどこに非断熱効果が含まれているかというと,それはEqの中にであるo Eqtまtight･
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bindingのエネルギースペクトルである｡もしこれが 92(自由粒子 )であると先程のべたよう

な効果 (質量のシフト)は起らないOさて cqが第 3項で散乱される確率を計算するo 粒子の

バンド巾AがTに較べて小さいと,relaxationrateはコリンハの式によって与えられる '.Il-

7TgT･(9-2Vo2p2, p:状態密度 )しかしこれはV.kついて最低次であって,高次のvertex

correctionをいれると ～

r-打gT･(D/T)29 T≫A (9)

となる｡第 2の因子の値は非常に大きい｡このため平均自由行程と格子間距離との比は

i～ 妄 (i)2g (10)

となり,通常 1より十分小さくなってしまう｡つまり出発点の仮定が成立たない｡

そこで第 2の考え方で計算する｡ i-0でミュオンはRlにあったとする｡ その時電子の感

じるノ､ミル トニアンはHl…Ho+VRlであるoAの作用によって t秒後にミュオンをR2に見出
す確率は,適当なまの値のとき王に比例し,比例係数折は 』2のオーダーで

W -A2J三 R(i)dt

R(i)-<eiElte-iH2t>1
(ll)

と表わされるoここでH2≡Ho+VR2･<>1はHlについての熱平均を表わすoR(i)はVo
で展開するとlnrや lnとや 王などの項が生じる｡ それらのうち発散の最も強い項を集めると

R(i)-(i)2K･(sinh7ETt)

2K
｡~甥iK sgn(i) (t≫Dl )

が得られる｡第 1の因子は(5)の第2因子にはかならない｡ dissipationを表わすもので,これ

を- e~2wKTt･22Kと書いてみると,7EKTはレベルのぼけを表わしているとみることが出来る.

ミュオンがRlからR2-とぶときに,R2のレベルはRlのレベルに対して一般にずれているで

あろう(電子 ･ミュオン相互作用により)｡そのずれの線度が 7EKTであると考えられる｡(ll)

の積分を行 うと,Kが小さいとき

W-[A(; )K]2･志
が得られる｡ これはrenormalizeされた トンネルの行列要素によって,状態密度 (7CKT)~1の終

状態-遷移する時の transitionrateと考えることが出来る｡WはT2K｣に比例するがK～0.3と

とると,東大中間子グループの実験結果とよく一致する｡
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