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Abstract

l電子あたLJの相関エネルギーのrs展開の0(rs)の項の評価に際して,Carr-Maradudin
が数値評価できなかった12次元積分からの寄与を数値評価する.E;=0,015.
こうして得られた0(r,)まで正しいr,展開を基にして,2つのパラメーターを使い,高密
度から全金属密度領域にわたって有効な精度の良い外挿公式を提案する.

1 序章

金属,特に単純金属における伝導電子間の多体相関の研究には,電子液体モデルが有効である.

電子液体の基底エネルギーを電子間のクーロン相互作用について摂動展開した場合,2次および

高次の摂動項が,相互作用の長距離性のため発散する.この困難は,裸のクーロン相互作用の代

わりに,動的に遮蔽されたクーロン相互作用を用いて基底エネルギーを展開し零し摂動項の順序

を並べ換えることによって解決される【1ト
この系の展開パラメーターは,クーロン相互作用の強さe2である.通常1電子あたりの体積

に等しい球の半径を Bohr半径 aoで測った値を rsとする.すなわち,(47T/3)(rsao)3- n-1.

ここで nJは電子密度である.フェルミ波数 k/(まkJ3/(37r2)= "であるので,フェルミエネル

ギーはEf-h'2kf2/(.2m)- (3/･5)(97r/4)2/3,sJ2(C2/2ao),ク-ロンエネルギーは 1/(4rsao)-
(3/87r)(97T/4)1/3,8-1(e2/2a｡)となる.したがって,この無次元化されたパラメーターrsは,1電
子あたりの運動エネルギーとポテンシャルエネルギーの比の目安を与える.運動エネルギーがポ

テンシャルエネルギ-よLJ十分大きい高密度ではrsが小さく(rs≪1),両者が同じ程度の大きさ
である金属密度領域では電子間の相関が強く,rsの値は1.8SrsS5.6である.rsによる展開は

高密度展開とも呼ばれる.

rs展開は,rsnおよび非解析的な rsnlnrsの項から成り立っていて,元来収束半径が0の漸近唇

閲である.これは電子液体のハミルトニアン中の結合定数e2を負にした場合,非摂動的な超伝導

状態に変わってしまうことを反映している.つまり,Ree2,lm e2をそれぞれ横,縦軸とする複

素平面においてReF2が負に相当する横軸にbranchcutが存在するからである.

最も高次までの rs展開は,Call-Maradudillによって試みられた[2】.彼らによれば,1電子あ

たりの基底エネルギーをリュードベリ単位(e2/(2αo))で表わした場合,次のように書ける.

((rs) - 2.'2lrs~-2-0.916r√ 1+0.06221nrsl0.096十0.018rslnrs+(E;-0.036)rS

+()(rs'21nrs,,S2). (1)

第 1項は運動エネルギー,第2項は交換エネルギー,第3項およびより高次の項は相関エネル

ギーの寄与である.高密度で主要な相関エネルギーInrsの項は,Mackcによって最初に与えられ
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た【3],定数項はGell-Mann-Bruecknerがモンテカルロ法を用いて計算し【4],後にOnsagerら

によって解析的に評価された【51.rslnrsを与える表式はDuBoisによって初めて導かれたが[6],

その係数の数値はCarr-Maradudinによって正しく評価された[2】.次のrsのオーダーの項は彼ら
によって部分的に計算されたが,完全ではない.まだ数値評価されていない12次元積分からの寄

与は,(1)でE昌と書かれている.
高密度展開 (rs展開)は,rsが十分小さい場合(rs S 1)には有意義であるが,現実的な金属密
度領域での相関エネルギーの評価には無効である.現在までに多くの研究者によって金属密度領

域で有効な様々な手法が考案された.すなわちGreen'sFunctionMonteCairo(GFMC)法をはじ

め【7]【8],FermH†ypernettedChain(FIINC)法【9][10][11],CollPled-Cll】SterFJXpanSion法 [12】,
EffectivePotentialExpansiorL法 [13],摂動展開のpartialsumma,tion法[14]【15】,などの理論的
手法である.強い相関を扱うこれらの理論的手法に共通する特色は,金属密度でのクーロン相互

作用による強い短距離相関をあらかじめ取り′込み,交換効果を適切に含めて,長距離および短距

離相関を内挿する考えである.これらの計算による1電子あたりの相関エネルギーの値は全金属

密度領域にわたって0.5mRyの範囲内で一致するまでになっている.

この論文では,(1)rs展開をわかりやす<整理し (DuBoisの論文は先見的で優れているが,ミ

スが多く表記法が混乱していて読みにくい),Carr-Mal･adudinが数値評価できなかった()(木)の

寄与の一部,すなわちE;を数値評価する.(2)このようにして得られた0(,(･S)まで正しいrs展開
を基にして,2つのパラメーターを使って,高密度から全金属密度領域にわたって有効な精度の

良いスムーズな外挿公式を提案する.

§2では0(rs)までのr.9展開を与える形式的表式の導出を行なう.§3では2次の摂動項およ
びより高次の各摂動項の中で最も発散する項をまとめる.これはlnrgのオーダーの項を与える他,

高次の項にも寄与することを示す.§4では3次および高次の摂動項の中で2番目に最も発散する

項をまとめる.これはrslnrsのオーダーの残りの寄与および0(rs)の部分的寄与を与える.§5
では残りの0(γβ)の寄与を扱う.§6では金属密度領域への外挿公式を提案する･

2 7,5展開

基底エネルギーの電子間相互件用によるずれは,誘電応答関数 ∬γβを用いて表わされる([6]

(13.12b日.波数qはkf,振動数LJはhkf2/(2m)の単位で表わし,エネルギーの単位をリュードベリ
(Eryd=C2/(2ao))とすれば,

･E-a(蛋)L2/ors2/d3q/_mH l-

KrS(q,W,-1+蒜Qrs(q,W,, α≡(;)1/3-0･52106･･･
ここでpropel･な分極関数 Q ll･Sは遮蔽された相互作用で次のように展開される.

Q,8-Q(0)+Q･tls)+Qf.≡)十･･･

(2)

(3)

(4)

Qi781)のnは遮蔽された相互作用の次数を意味し,裸のクーロン相互作用の次数ではない.Q(0)は
Lindhard関数である.
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誘電応答関数による表式(2)ではHartree近似での遮蔽効果をimproperな寄与としてあらかじ

め抜き出し,別 の交換相関効果をQ,8(q,LJ)の高次の寄与,Q･i!)+Q･E3)+Q誓)+-を用いて表わ
している･Q,8(q,W)の高次の寄与は遮蔽された相互作用 (有効相互作用)(αre/27r2q2)Ill,8-1(q,LJ)
の汎関数であるのでKrs(q,LJ)と0,5(q,u)は自己無撞着な関係にある.

1-1/Jl'の極は,u>0の場合実軸より無限小下側,LJ<0の場合実軸より無限小上側にある.

また1-1/Il'は,lur-∞のとき0(1/JL)であることに注目すれば,極を横切らずに積分蕗を反

時計回りにn/2回転し,虚軸上に変形できる(【6](3.12C)).
LJ≡iuとおいて,

･E-ii5-(蛋)-2/: 2 /d3qFw芸 巨
ここで虚軸上の関数Il',S(A,iu)は実関数となる.

rs展開に便利なように1-1/Kを展開しよう.

(αrs/7r2q2)Q,a(q,iu)

K,S(q,･iu)

1+(αr″/7r2q2)Qrs(q,ill)
(α7･S/N2,12)(Q(0)+Qftls.)+Q～≡)+-･)
1+(αre/W2q2)(Q(0)+Q(rls)+Qi-3)+-I)'

(5)

(6)

ここで' Q(0,(q,iu'-/,.<1,.,.q.,1d3,/_-J xp〈iluq｣嘩 +p･q)〉･ (7)

高密度での遮蔽はRPAの誘電応答関数瑠 )-1+(αre/打2q2)Q(0)で適切に表わされるので,
分母をこの因子でくくれば次のようになる.

1-I1,,5(q,,iu)
(αre/7T2q'2)(Q(O)+Q£13)+Q,(･誉)+･-)

(1←(αre/q'2q2)a(0号(1+【(αre/N2q2)(Qi!)+Qi≡)+-)】/[1+(αre/N2q2)Q(0)】)

(｡7･S/N2q'2)(a(O)+Oils)+Qだ)+･･･)
1+(αrb･/7T2q2)Q(0)

α7･J7r2q2
1+(.αJlJ7T2q2)Q(0)

αγS/7T2q2
1+(o･rs/7T2q2)Q(0)

(αre/打2q'2)(Q,(i)+Q£号)+-)

1+(αre/7T2q2)Q(0) ･o(可

(Q(0)+Q£三)+融雪)ド

Qiミ)

(αrJ7r2q2)(堤(0)Qft))
1+(αrJ7r2q2)Q(0)

l+(αrJ7T2q2)Q(O)

･E - a(蛋)-2/:莞 /d3q.貴 く

+Q£≡)
〉

〉

+o(r.}).

したがって, rsの1次までのrs展開は形式的に次のように与えられる.

【̂ 3 /打.2＼-2rsdrsI..1r恥du(αre Q(0)

7r2q21+(αrJ7T2q2)Q(0)
αre Q£ls) α rs Q£'3)+
7T2q2(1+(α7･S/1T2q2)Q(0))2I7,2q21+(αT･S/1r2q2)Q(0))

+o(rs4)

(8)

+o(rs2lnrs,rs2),(9)

ここでOの第2,3項に現れる収束因子1+(αre/7r2q2)Q(0)は以下でわかるように,その全てが
不可欠なわけではない.
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まず第1項は,次のように分けられる.

αrs Q(0)

7r2q21+(α7､S/打2q2)Q(0) 蒜 Q'0'- (蒜)2 Q(o)2

1+(αre/7r2q2)Q(0)●

次に第2項中のQ£㌘を以下のように分ける.

Q,i.≡)=Q,(.18,0)+Oils,rcst),

ここでQil/0)は裸の相互作用について1次であり,Q£lJresi)はより高次の部分である.

qの積分に必要な収束国子だけ残せば,

αrs Qiミ)
7T2q2(1+(α,S/1T2q2)Q(0))2
α7･s IQitq･o) αrs十 Q(,ミ,rest)

7r2q2(1+(αrs/,T2q2)Q(0))2■,T2q2〈1+(αrs/7T2q2)Q(0))2

蒜Q7'.TS.o'-2(蒜)
2Q托,o)Q(0)
1+(αre/7T2q2)Q(0)

(10)

(ll)

･蒜軒 sl'+o(rs4)･ (12)
(12)の各項に対応するエネルギーダイ7グラム,およびこれを構成するproperな分極関数Q三三),
Qi三,o),Q～1JreSt)のダイアグラムが図1に示されている.
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ミニ'_':≡.0

工@ く

一第 1項

C Cfh
第2項

第3項

顔

0‥･
▲

O i - O

Q(1･rest)

- 粒子線 - 裸の相互作用 t一 書 遮蔽された相互作伺

図 1:(12)の各項に対応するエネルギーダイアグラム,およびこれを構成するproperな分極関数

のダイアグラム
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第3項のQま1S,rest)から構成されるエネルギーダイアグラムのトポロジカルな構造が第2項の寄

早,すなわちQ£15,0)にimproperな分極の効果を付け加えた高次のダイアグラム構造と同一である

ことに注目しよう.すなわち,qおよびuの積分のもとでは(12)は次のように置き換えてよい.

蒜Qi18,0)-3(蒜)2
Q£三,o)Q(0)

1+(Qrs/7T2q2)Q(0)
+o(γ㌔). (13)

この事情をもう少し詳しく述べてみよう.Hartree近似による分極 (improper)が自動的に取

り込まれるようになっている誘電応答関数によるエネルギーの定式化では,properな分極関数の

近似を進める方式を採用している.そのため同じエネルギーダイアグラムが異なった分極関数か

ら生じ得る.別な言い方をすれば,あるエネルギ-ダイアグラムを計算する場合,これを与え得

る全てのタイプのproperな分極ダイアグラムを取り込むことが不可欠なのである.さもないと,

対応する摂動項の係数を正しく与えないのである.

(9)の第3項中のQ糾 こついても同様に分離するt

Q£…)-Q三三70)+Q誓,rest) (14)

Q,(.≡,0)は裸の クーロン相互作用について2次の部分であり,Q£2;rest)はより高次の部分である.

この場合0(rs3)までの計算では収束因子は不要である.すなわち対応するエネルギーダイアグ

ラムにおける3つのクーロン相互作用はそれぞれ異なった波数成分からなっており,q~2の因子が

重なることによる発散は生じない.積分のもとでは第3項は次のようになる.

αrs Q,(･雪)

7r2q'21+(cws/1r'jq'2)Q(O)

a,rs Qだ,o)

7T'2q'11+(αre/?T2q2)Q(0)

蒜塘o'+o(rs4)･

αγβ Q£雪,γe叫
汀2q21+(αrs/7r2q2)Q(0)

以上をまとめると,(9)は0(ノ㌻β)までで次のように書ける.

･E-a (蕊)2/:2 /d3q/封 蒜 Q(0)-(蒜 )

･蒜 Qils,0'-3(蒜 )2

Q£1S,0)Q(O)

1+(αre/打2q2)Q(0)

･蒜Qt13･o')+o(rs2lnr- rs2)･

2 Q(0)2

1+(αre/7T2q2)Q(0)

(15)

(16)

(16)の各項を順を追って説明しよう.

ここでCarトMaradlldinの表記法を並用する.彼らによれば各エネルギーダイアグラムの寄与

はEm,2n(m,n:integer)と書ける.mは裸のクーロン相互作用の次数,nは同じ波数成分をもつ
クーロン相互作用の数を表わす.

第l項は交換エネルギーでE12に対応する.

Eu - -& = /pl,P2<1d3pld3p2
3 1

27TO rs
O.916

rs

- 713-
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第2項は2次の直接項を初めとする摂動の各オーダ-で最も発散する項をまとめたもので,E′=

E24+E36+E48+････に対応する.これはlnrsの項を与え,より高次の項にも寄与する.

第3項は2次の交換項でE22に対応する.この積分はOnsagerらによって解析的に与えられた

[5】.

E22 -品 /d3q/d3pl/d3p2去

itT12-&03)
(pl+p･2+q)2q2+q･(pl+p･2)

=0･04836- , (18)

ここで((3)はRiemaI"のzeta･fullCtiollである.E22の積分領域は(lpil<1,lpi+ql>1)である.
第4項は,3次および高次の摂動の各オーダーで2番目に最も発散する項を集めたものである.

E′′-E34+E46+E58+-に対応する.これは rslnrsのオーダ-の寄与の残りの部分を与え,
0(rs)の項にも寄与する.

E24+E36+E胡+-

2 - 粒子線

･一･裸の相互作用

- ■遮蔽された相互作用

E31+E4軒十ESS十･-

図2:E12,E24+E36+E48+･･･,E2.2,E34+E46+E58+-のダイアグラム

第5項は,0(rs)の残りの部分を与える.これは3次の摂動項の中で3つのクーロン相互作用

が全て異なった波数成分をもつ型の寄与であり,E32(=E,;rs)に対応する.
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以下の§3,§4,§5では最も発散する摂動項系列の和,2番目に発散する摂動項系列の和,

およびE32の評価について詳しく述べる.

3 最も発散する摂動項系列の和

(16)の第l項と第2項をまとめてrs積分を行ったのち第1項を差し引けば,最も発散する摂動

項系列の和を得る.

･,--8L(蛋)2f_三封<q<∞d3q〈ln(1+蒜 Q'0'(q,iu,)-蒜 Q'0'(q,iu))･ (19)
u≡qFlと変数変換LQ(0)(q,iqFL･)≡Qq(p)とおくと,

E′- 志 (蛋)2fumdp/o<q<∞d3qqt1n(1+蒜Qq(IL,)一蒜Qq(p,), (20,
ここで

･2,I(FL,-沌 (1･FL,2･iq2)hl(
(1+q/'2)2+/I,2
(i-"1/2.)-2+p'2

-FLt,an-1(iT )+〃tan11(響 )]

+1

(21)

(20)において,rsが小さい場合,qが小さい領域からの積分を解析的に行なうために,q積分
領域を0ー1と1ー∞ に分けて行なう.

f′-e上l+Ellー∞ ･

まず,Eら→ 1を計算する.
Qq(//I)をq-0の値47TZt(/L･),q2の項 ff･(1)(/J･)および残りの寄与△q(/Jr)に分ける･

Qq(p･)-47TR(p)+q2R(1)(FL)+△q(FL),

ここで

R(fL)= 1 -p tall-ll,
〃

R(1)(p)

(20)の()内は以下のようになる.

∫ - 111(1+蒜 '2q(IL))一蒜 Qq(FL)

7T

3(1+Ì2)2●

･n(1･蒜 (･･1TR･q2R｡'+△q,)一蒜 (4TR･q2R(1)+△q)

･n〈(1十等 榊 +

(αre/n･2q2)(_q12叫1)+△q)
7rq2Alハ■-■ 1+(4αrs/7rq2)R

･n(,十第 )一等 R･.辛

一蒜 (q2R(.,+｡q)A

･〉-蒜 (如R･q2R(1,十△q,

(ars/7T2q2)(q2R(1)+Aq)
1+(4m･J7rq2)R

- 7 15 -
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ここで第3項はqが小さい場合次のように展開できる.

･n〈1+
(ore/7T2q2)(q277･(1)+△q)
1+(4αrs/7rq2)R

(1,r.? (Jl2ll･(l)+A,I
1T2q21+(4(xrs/7rq12)R,

+()(rs'l).

(J'llt･(I)+ A(I

1+(4αrs/7Tql2)R)'2･ H
(r･l･S (1'lll･(1)+ △ q
m･2q21+(4α7.S/7Tq2)R

(27)

これをさらにll･Sについての次数で整理しよう.ただし,(20)のq積分はq3の因子を含んでいる

ので,q-0で0(q-4)となる場合には収束因子を残さなければならない.

･n〈1+
(α7･S/K2q2)(q2R(1)+△q)
i+(4C"S/7Tq2)R

- 蒜 (q'2R(1,+△qト (蒜 )2(4qR)(q2R(1,+△q)+(蒜 )

-芸(蒜)_2(q'2H'1'･△q)2+(蒜)3(4qR･)(q2R'1'+△g)2
I;(蒜)3(q2R'1,･Aq)3.0(rs4)･

したがって,

∫ - 1m(1+
4αr8
7Tq2R)-3R
-(蒜 )2(4wR,(q2R'1'･△q,I(蒜 )

3(47rR)2(q2R(1)+Aq)
1十(4αrs/7rq2)R

3(47rZt)2(q2R(1)+△q)
1+(4ars/7Tq2)R

一芸(蒜 )2(q2R(1,+△q)2+(蒜 )3(4wR)(q2R(.'･Aq.I,2

･;(蒜 )3(q2R'1'･△q)3+o(rs4)･
(23)を用いてq2R(1)+△qを書き換えると,

･ - Ill(1･等R(p))-箸R(p)
- ( 等 )2αq(p)I(蒜 )

3 47rH･q2tl(1)
1+(4Ms/m12)R

･(等)2蒜勅 恒 0情
ここで,αq(p),βq(IL)は,

･q(p)- 一義 & [(Qq(p))2-(4汀RJ(p))2],

である.

(28)

(29)

(30)

(31)

･q(p)-孟誌t(Qq(p))3-(4KB(p))3-3q214wR(p))2R'"(p)] (32)
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最終的な0(rs)までの<′oーlの表式は次のように与えられる.

C′0-1-品(蛋 )2/_:dp/.<q<ld3qq(ln(1+蒜Qq(p,)一蒜Qq(p))
嘉 1nrs./_"jLFLR-2
･(b封去-h筈)蔦みR2･嘉/_:dpR21nR,･器差 d〃/.1dqq3aq(p))
音 slnrs/_三dFLR2R'1)
-(慧蔦dpR3+賢ln等蔦dFLR2R'1'
･ucccJi,叫 1'lnR･一等rmdJLj.1dqqP" fJj) rs
+o(rs2ln,S,,S2),

ここでInrsの項の係数は解析的に評価できる.

3
鹿】′
こく)
〇〇dpR2-i(1-ln2)-0･0621814･･･

(33)

(34)

一方fJlー00では,qが大きい場合(αrs/7r2q2)Qq(IL･)が十分1より小さいことに注目して,(19)中
の対数項を展開すれば,

･1- - -品 rwd,Lf∞dq響 +慧 蔦 dfLj∞dq撃
+o(rs2ln,S,rs2). (35)

(33)と (35)をまとめて数値積分を行ない,次の結果を得る.

(′-(ら一l+(L∞=0.06221nrs-0.1422+0.00542rslnrs-0.0144rs+0(rs21nrs,,S2).(36)

なお,上記の定数項の評価については (33)中のJ_oDcndFLR21nRを除いて,積分は解析的に行われ

得る【16].

4 2番目に最も発散する摂動項系列の和

(16)の第4項で u≡qFLと変数変換すれば,

E,∫- -a(蛋)2/.7篭/d3qrwEq((蒜)2Q,(,三,O)(q,iqlL)Q｡(FL)1+(LWs/7T2q2)Qq(/J･)〉(37)
となる.

rslnrsのオーダーの項を導き出すため,q積分を0- 1と1- ∞ に分け,qが小さい領域での
積分を解析的に行なう.

亡〝- Egー1+E'1/ー∞.

- 717 -
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まず,Et'+ 1ではQ(0),Q～三･o)をそれぞれq=0の値と残りの寄与に分ける.

Qq(p) ≡ 4汀R(p)+△'q(p),

QHIO)(q,iqp) ≡ αre(R(1)(ip)+Ail)(p)),

ここで,R(1)(ill)はDuBoisl6]の(A5)の積分で定義され 解析的に次のように与えられる[17].

ii_m.Qi18･O)(q,iqp) ≡ αrSR(1)(ip),

R'1'(i′l)-T青 く(1+3p2ト (2+3FL2)p.tan-lil) ･ (41)

(37)の積分中の()内を,まずqが小さい場合について展開したのちrsの次数について整理する.

Q,(･!･0)Qq(IL･)
1+(α･l･J7Tl2q2)a,)(jL)

2αys(R(1)+△il))I(4打R+△/q)
1+(αre/7r2q2)(4打R+△ら)

'2(-xr.,(R(1)+Ail))( 4 打R+△'q)
1+(/1αrs/7rq2)R

2αre(R(1)+△左l))(如R+△'q)
1+(4(u･J 7rq2)R

R(1)(4'rR)
1+(4("S/7rq2)R･

i
1+C"s AJq
7T'2q'21+(/1αrs/7Tq'2)A

+o(rs4)

R(i)△'q . 4qR△～1) △与1)A'q

1+(4αrs/7rq2)R･■l+(4α･7.8/打q2)RL1+(4αrs/7rq2)ft

(42)

第 1項では,q積分の収束因子としての分母をそのまま残し,残りの項では分母を1とおいてよ

い.ここで (42)中の△/q(p),A((Jl)(〟)をQq,Q£1JO)ぉよぴR,R(1)で書き直す.

cws(47rR(FL))R(1)(ip)
1+(4αrs/7Tq2)R + Qq(p)Qi三,o)-αrs(4汀R(FL))R(1)(ill)

一方Ei'ー(X.では,(1>1なので(37)の積分中の()内の分母を展開してよい.

(蒜)2
Qq(/I)Q£1JO)
1+(4αrs/7rq2)R

まとめると,

fN

+0(γ84). (43)

(蒜 )2Qq(p,Q･fl.S･0'･a(rs4)･

ELL l+<'1'ーⅦ

一志 /.rsdrsrs農 [1,<q<1d3q

αrei47TR(FL))R(1)(ip)

弓,od3q聖等 牢 -/O<q<ld3q
+o(rs21n,",S2),

- 7 18 -
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ここで

Qtl,0)≡

第2項と第3項について γβ積分を美行すると,

了′ - 一叢 /.rsdrsrs-2rJ J/L/.1dq示
qR(p)R(1)(ill)

+(4αrs/7r)R(p)

-慧 rmd,I/o∞dqQq'p'QtlP''q,iqu'･等 rwdp/.1dqq

+o(rs21nI,･S,rs2).

第 1項では,q積分を実行した後rs積分を行なう.

一叢 !_:j pRJ(p)R(l'(ip･)/.rsdrsrs2/oldq
一叢 rwdpR(p･)R'l'(ip)/oredrsrs21n(
9α
･27r4rs2

q2+(4αrs/7r)R(FL)
1+(4αrs/7T)R(FL)
(4αrs/7T)R(FL)

蔦 dpR(p)R'1'(2lp)ト/orl'drsrs2.A〈等R(p))･0(rs4)]
-A L':LlpR(p,R'1'(ip) l

一3

ー

L

l
一3
+3gーrl一3
iⅦ
相川U

R(p)R(1)(ill)

-lil〈等 R(p))]r･;3I o(r･S4))

(46)

(47)

詰rsll.rsLNJiILR(p)R'1'(ip)
｣(芸-芸1n(筈)チrmdpR(/IL)R'1'(ipJ)一芸rud/JR(,)I)R'1'(ip).n(A(p))]rs
+o(rs21/nrs,rs2)

以上まとめると,

E′′-芸rslllrsf三dpRJ(p)R'1'(ip)
-[芸(ln(筈卜言〉蔦 dpR(p)R'1'(ip)

･芸 蔦dpjl dq
Qq(p.)Qtl,0)(q,iqu) 3α
q 7r4

-0.0130rslnrs-0.021rs+0(rs21m,S,rs2).

E32(-E昌rs)の数値計算

(48)

芸 rMdpR(p)R'1'(ip)ln(R(p))

Fmdp/.1dq
R(/),)H,(1)(i/J,)

E32はその中の3つのクーロン相互作用がそれぞれ違った波数成分をもつ型の3次の摂動項を

表わす.これは1964年当時,CarトMara(hdinが数値計算せずに残した0(γβ)に寄与する項であ

る[2].
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q2.....

-p2+q2

..q1-.q2
pl+ql

...9a
pl+q2

..ql~.q2

g

i.
1･..

..
q̂

V

.

I

.T

F

図3:Eとde):電子電子直接散乱項,ELdh):正孔正孔直接散乱項,<皇ee):電子電子交換散乱項,
孔正孔交換散乱項,Eとdh):電子正孔相互作用を含む直接散乱項, fr:リングの2重交換項,
子正孔相互作用を含む交換散乱項,Esb:自己エネルギー型, Esa:自己エネルギー型
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E32は図3に示されている9つのエネルギーダイアグラムに対応し,次のような12次元積分で

与えられる[18】.

E32 - 品 αrs/ d3pld3p2fd3qld3q2去封
1 1

lql- q212

q…+ql･(pl+p2)q…+q2･(pl+p2)

意 αrs/ d3pld3p2Id3qld3q2去封
1 1

ql･(p2-pl)q2∴(p2-pl)

･孟 O,rs/ d3pld3p2d3p3/ d3q去
l

lpl+p2+ql+q212

(ete)+ Etdh),Cとee)+ Etch))

2 1

lq1-q2l'l lp1-p2JL2

(ttdh),E,)

1 1

pl+p2+q円p2-p312

q2+q･(pl+p2)q2+q･(pl十p3)

d3pld3p2d3p3

1

(q2+q･(pl+p2))2

1 1

q2tpl+p2+qI2

(Esb,fsa)I

上の表式と各ダイアグラムとの対応が明示してある.

第1の積分の領域は,

lpl十qll>1,lpl+q･2l>1,lpll<1,
lp･2+ql暮>1,Ep･2+q2l>1,lp2l<1,

(Etch))

わ1-p3+ql2 lpl-p312

(50)

(51)

および,これらの不等号を逆向きにした領域である.

第2の積分の領域は,

lpl+qll>1,lpl+q2l>1,IplE<1,

Ip2+qll<1,Ip･2+q･2l<1,Ip21>1･

第3の積分の領域は,lpi+ql>1,Ep･bl<1.
第4の積分の領域は,lpl+ql>1,lp2+qI>1,lpiI<1.
これらの12次元積分の数値評価に際して次のような技法を用いる.すなわち,まず各積分で全

てのクーロン相互作用qr2を,適当な値の人をもつ相互作用(qZ+入2)~2でおきかえて数値計算し,

人を次第に小さくする極限値から積分を評価する.

図/1,5,6では,E32の9つの積分,E皇de),Etdh),<皇dh);Eとeh),E皇ee),Etch);fsα,eSb,E,の鳩 変えた
場合の様子がプロットされている.人の値は2kfで測 ったものである.

(とde),(Lil),(!dh)は人を変えていくと,0.002<入<0.05の問でそれぞれln人に比例している.す
なわち入-0で対数的に発散する.しかしその恥 とde)十(a)+｡皇dh)fま収束する.実際,入£0.01で

すでに収束している.

他の6つの積分Etee),E!Lth),Et;i),fsa,Esb,E,fi,入£0.01でそれぞれほとんど収束しており,A- 0
で発散を示さない.

結論としてE32-f皇望)+fLdh)+Eとdh)+E乞ee)+EI(Leh)+Eとeh)+Esa+fsb+Ert引まとんど<皇望)+ELdh)+Etdh)
に等しい.有効数字2桁で言えば,E32-0.015rsである.
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以上まとめると0(r.S)までのl電子あた｡の相関エネルギーE,:(rs)の高密度展開は次のように

与えられる.

･2.･21r{2-0.916･rs-1+亡C(rs)
O.062211け 8-0.O938+OIO184r81nrs-O･0･2Ors+0(rs2lnrβ,rs2)･ (52)

1.510-1

1.010-1

5.010-2

cc> 0.0100L__■

15,0 1012

-1.0 10-1

-1.5 10-1

-2.0 10-1

-2.5 10-1
10-4 10-3 10-2 10･1 100

ケ【2kf]

図4‥E32の｡崇),((hdh),〔tdh)の入依存性
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4.010-2

3.010-2

2.010-2

1.010-2
■->ヽ
∝ 0.0100L-■

-1.0 10-2

-2.0 10-2
10-4 10･3 10･2

_Ll2kf]

1.010-2

5.010-3

D=>0.0100■■

-5.0 10-3

ll.0 10-2

-1.5 10-2

-2.0 10-2

-2.5 10-2

10-1 100

図 5‥E,2の亡皇ehJ,E皇ee),Eteh)の入依存性

10-4 10-3 10･2

Ll2k-】

10-1 100

図 6:E32のEsa, Esむ, E,の入依存性

- 723 -



遠藤 孝徳､堀内 雅史､高田 康民､安原 洋

2.010-2

1.510-2

-▼>ヽ
巴1.010-2

5.010-3

0.0100

-5.0 10-3

○ E32
口 sumOfdirectterms
× sumofothers

… 一日 '… … … 'f5 '"…ーe i'''"'1-e y l..''-で i
0 o er

[コ
0

8

1'""-Ill.~~'…X''''''-X''""--×'-'''…X●'"''-X-I.--一一X-''-'X-.-''×-'''-i-I-'-'&.''-'''';--.-'-'*

10･4 10-3 10-2 10-1 100

九【2叫】

図 7:E32の直接散乱項の和,その他の和の入依存性

6 高密度からの金属密度領域への外挿

この節では､先に得られた0(rs)までの,rs展開の正確な表式を全金属密度領域(.2Srsミ6)で

も有効な形に外挿する.すなわち全金属密度領域を通じて1電子あたり0.5mRyの精度で与えら

れているE｡(rs')の数値に最も良くフイットする形を考案する.様々な外挿形が可能であるが,下記

の形は単純でその物理的内容がわかりやすい.高密度展開との関係が明らかになるように,係数

が明示してある.

Ec(rs)= 0.0622+
0.0184rs
1+brs)lIl(手莞 訂 +

-0.0938

1-(1/0･0938)(0･020-0.0622a)rs'

a=1.13,b-0.202.

上記のパラメーターa,bの値は′･S=1,2,3,4,5,6で評価されたt(･(rs)の数値に最も良くフイッ
トするように選ばれたものである.ec(rs)の値として末広の学位論文[14]のものを採用した.

Ec(1)ニー118･9,Ec(2)ニー88.7,Ec(3)--73.2,

tc(4)--63･3,fc(5)--56･3,fc(6)--51.0.

単位はmRyである.

図8に上記の外挿公式を用いたEc(rs)の値がrsの関数として描かれている.フイットするべき
Ec(rs)との誤差は全金属密度領域を通じて0.5mR,y以下である.(52)の rs展開の値も描かれて
いる.

上記の外挿公式の物理的意味について述べておこう.rs展開中のlnrsおよびrslnrsの出現は元

来高密度での遮蔽効果に起因する.高密度では遮蔽距離を特徴づける量はトーマスフェルミ波数
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I

図8:A:高密度展開,B:高密度展開の金属密度領域への外挿公式

kl,j･Fである.L･Jの単位で k,JTF/kf= 何 万 となる.すなわちrs≪ 1では,遮蔽距離は粒子間

平均距離で測った場合J7T/(4云rL)程度でlより十分大きい.しかしrsが金属密度領域に増加する
にしたがってJ7r/(-iαrs-)<1となり,遮蔽距離が粒子間距離より小さくなる不都合を生ずる.す
なわも,金属密度でのk･TFの値の使用は逮蔽効果の過大評価をまねく.そこで対数変数中のrsを

rs/(1+ars)で置き換える.この置き換えは適蔽効果の金属密度での過大評価を実質的に修正し
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ている.

定数項(-0･0938)も金属密度領域に適用すればやはり過大評価をまねく.上記の対数変数の置

き換えから生ずる変化を考慮し,正しい0(rs)の値(-0.020rs)を再現するように分母の形で定数

項を補正している.

rslnrsの係数0.0184を,0.0184/(1+brs)で置き換える操作も実質的に,金属密度での過大評
価を抑える役割を果たしている.

従来相関エネルギーEc(rs)に対して様々な内挿公式が提案されている.上記の高密度からの外

挿公式はrs展開を0(rs)まで正確に再現するばかりでなく,金属密度領域への単純かつスムーズ

な精度の良い外挿公式となっていることを強調したい.I
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