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金属表面の近傍を原子､あるいはイオンが運動する時､その運動を外から与えられた古

典的な軌道とみなす近似 (Trajectoryapproxi的tiOn)がよく用いられる･【lコ.その時､

電子系のハミ)レトニアンは場所に依存するものからその運動を通じて時間に依存するもの

へと変わる.従って､時間に露に依存するハミル トニアンを扱う必要がでてくる.

この種の時間に依存するハミjLトニアンの古典的な問題としてはⅩ綾の吸収及び光電子

放出のしきい値での異常の問題がある 〔2.3コ.X綾の吸収により出来た内謡の正孔が､伝
導電子に局所ポテンシャルをおよぼす｡電子系は吸収前とは異なる基底状態 (法度T=O
のみ考える)へ.フェルミ面の存在を反映して､時間の逆べきで緩和し､吸収端の異常へ

と導く｡これは基本的にはNoZlteres･deDominicis【3コにより解かれ､その物理は加derson

の直交定理 [4コにより理解される｡直交定理の最も一般的な形は最近Yamada･Yosjda【5】に

より得られている｡

Ⅹ線の問題は､内殻正孔の急な出現とい'ぅ時間に槻し階段関数で記述されるのに対し､

表面の問題ではより一般的な時間依存性を扱う必要があるが､やはりいくらでも低いエネ

ルギーの電子正孔勃起が可能である為､非断熟過程のおこる事が予想ざれる｡実際､電子

系に局所摂動がゆっくり加えられ､練に再びゆっくり消えた時､この時間の尺度の大きい

極限をとっても､元の基底状態に戻る確率Ro､いわば電子系によるDebye･Valle増 子はl

にならないことが､M引Ier-Hartmann他 【6】により示きれた｡実際に計算しようとする圭

は､㌔ばかりではなく･無限の時間がたった後電子系のエネルギーが初期のエネルギーEo
からeだけ励起きれた状態にある確率密度P(C)･あるいはその7-I)エ変換m(T)である:

p(E)-'<-lS(Eo..C-H(ム=ト ' ･ . M

Ⅱ(,い 'qIexpl-i(冗(-)-E｡)'】ト, ･ (2)

以下ではこのエくて)く散逸駆数と呼ぶ事にする)について法治するが､電子間相互作用野あ

･る場合に法話が難し(､ここでは1体のハミル トニアンについてのみ考察する.従ってこ

こで考えるハミル トニアンは

zl(t)zHo◆ Hl(t),

Eo幸吉･EkC+kCk∫

三'毛と'茸kぎk･Vkk･{t鶴 -

である･ここで･帰 ま初期のハミル トニアンで･適当な基底により対角化きれているもの･
とし,V(一〇)=0とする.

摂動の時間依存性が金属のバンド幅の逆数時間l/D(n=l)よりも十分ゆっくりしている場

合で.伝導電子の散乱が唯一の位相のずれにより記述される場合には､散逸関数は

Ⅱ(T))eXp【C(T)】,

cL川手t2I:a- - =2【coth毒 {cos叫で- isinw,】 -
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と与えられる事が､Schanhanmer･GunnarsS;On【7コ及び8rako･NetLnS【8コにより示された.こ

こで､6(W)は各時刻における駁問的な位相のずれのフェルミ面にお抄る櫨のフーリエ変換

である:

6(小事ま

■■

dt 6(0′t)eiwt
ここ:エコ

(8)

これらの理論とま必ずしも明確ではなく､宗族だった基礎をもっているわけでもない｡一方,

著者は､散逸関数が拡張きれた Keldyshグリーン関数で厳密に表わされる事を示し､これ

を基に遅い摂動の極限で Volffモデルの場合で=0で正しい事をMuskhelishv=iの方法を
用いて示した 【9コ｡しかし､一般には散乱が唯一の位相のずれにより記述される必要はな

く､また､位相のずれで表現できるかどうかも確かではない｡特に前者については､摩擦

係数の議論で､Nourtier【10コにきりS･行列の時間微分の非対角項の効果は無視しきれない

場合が在るという事が指摘されている｡ここでは､最も一般的な散乱ポチンシャjLを考え､

散逸関数の一般的な形についてぎろんする ｡ 今のところ簡単な形で答えが求まっているわ

けではないが､得られた結果を見て幾つかの結論を引き出す事にする.

きて､散逸関数と拡張きれた Keldyshグt1-ン関数との関係Tは､前回の研究会の報告に

も音いたので詳細は省いて結果のみを書くと次の様になる:

1
CtT) = -Ia

∫0 吏 tふ 【vkk･"･T癌 Tk<t･t+;- kk･托賎Tk{t'- 日, (9,
ここで､GOOは時間の増加する分枝(o:+)と減少する分枝(o:I)からなる2x2の行列の
形で表わきれ､次の Dyson方程式を満足する

a(t･ti,濫 : :: :; ; 二 鵠 一

望 王_Go ◆望o 三Å 望 t

五九(t･t右 目 冨 {t'T} 竺Ⅴ{t,･恒 -t･, I

ただし,時刻も行列の足として考え,行列の穣を

･矧 kqkq:{ t ･ t ., - 吉,,i ,.IdtMAkqkq:読 ,t･･鴎 :け ･タt･, I
(13)

gこより定毒するものとする｡

点を初期状態の電子占有数(か こよる部分_GLとそうでない部分に分けると､ (9)式の右辺.
の丘は血で置き換えられ､GOiUは形式恥 こ次の式で与えられる:
Gr tt.t') - iGrN(.･iLN)-1(Ga-L),

GL-1 t.tI)革ま(Gr+L=1◆iLN)-lea t

L - -Gaほ;◆･ ∑ ;~】Gr ,

ここで､dr(da)は次の Dyson方程式を満足する遅延 (先進)ダリ-ン関数である:

-62-



′

′
∫

a

G

G

◆

-

◆

ヽ▲
l

ヽ人

工

∑

ど

0

a

0

G

G

◆

l

ど
0
a
0

G

G

‡

t

ど

a

G

G
一

Nは初朋の電子占有致を蓑わす行列で

･kk･ft･t■)-n芝6-ト t )6(七･一t_)6kk. . -1,)

で定義される(t_+-○).(14),(15)式において､フェルミ面の効果は (1+iLN)-1に含まれ

ている.もしT=0ならば くこの場合生は普通の Keldyshグリーン関数になる)､L=0
とな り､8tandin他【11】により得 られたt,t'の時のG++くt.七一)を伊､♂を用いて表わす式
に帰著し､その場合局所的な電子数などに現われる同時刻の極限に異常な振る舞いはない.

フェル ミ面の効果は次式で与えられる局所的なグリーン関数の長時間の漸近形

主 G言k̀ t - t -'n:G言k(t: t'-'三 一P(0'/ 't-tT･iO , ･ (20,
■

に窺われるが､Gr/aから作られる局所グリーン関数は､電子系の時間の尺度(1/D)より長
い時間間隔に対 し七急に小さくなる｡従ってGrを次の様に近似する事ができる :

去r(t,t_;入可 監 【1･g;(C,T入(e;t･T= 【g;(C,-g;(E,･G言(t-t一,･ (21,

ここで､T入(E:七十T)は各院間におけるT一行列で

･入(∈;t･,)-入Ⅴ(t･,)【1-人称 e)Ⅴ(t･,)】~' ･

により与えられ･痛く∈)は時日 ')のフーリエ変換

9言k(∈)辛 (∈-Ek･iO)十･

(22)

(23)

である.Gaにも同様な近似を適用 し､く20)式同様な漸近形をNをはさtW :t1-ン関数に連
用すると次の式が得られる :

G;◆ 王1-【1･帝 l(t･,HF入(t･t',SI(t･, 【,･T入(t･･,'帝 , (24'

GL 辛 - 【,･g言TI('t= S入(t･,,F入(t ･ t-, 【1･TI･t･'帝 , (25'

ここで､すべての行列はフェル ミエネルギーでの値をとるこ

するon･ShellのS-行列 :

S入kk.(t) 壬【Skk･-2TiS(ek一Ek ･ )T入kk･(t)】ck …0 ･

ととし､Slは各瞬間のⅤに対

(26)

である･G三十とGr に共通に出て来る関数 く行列)F入(七･七一)がフェルミ面効果を表わし･
次の税分方程式の解として与えられる :

F入(t,tI)--t_tl◆iO
dtl 【S;(tl)Sl(t.･Tト1】F入(t,.t･)

七一tl+iO
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この按分方程式の解法はYa船daとYosida.[5】により与えられており､その知識を援用して

C(T)-CA(T)+C恥 (て)∫
㌔ (T)I -iTA三 ,

cNA･T,弓 封 :d入Trt静 ま J

･撒 n享,∫
･S入ft)S;(亡)
- aS入(t+T)~--__

a入

dtl･･dtn 可 -1】- 【A三一1】
(27ri)a (tl-t+iO)･･
dtl●●dtn
(27ri)n (

(tn-tn-1+iOHtri-t+iO)

日-Alい･･【1-An】
t1-t-iOい･(tn一㌔ _1-iO)

t･T'-S入(t･,'S;(t･,苛㌫ ;(
●

(tn一七一iOI

t)J (30)

が得られる｡CAは基底エネルギーのずれを与え､分光学的言葉で言えばrelaA･ationshift

に当たり､cm が非断裁効果を表わす｡ただし､A-:S三(I)S入(t･T).An≡SI(ち)SL(tm･T)と
噂記した｡式(30)をさらに簡単化する事は菜だ成功していないが､特別な場合には簡単に

なる事がある｡それは異なる時刻におけるS-行列がすべて可換な場合で､第一に唯一の位
相のずれで書ける場合である｡この時は･芦一行列はスカラーとなり､

cNA･T,-~2∫:a- 16(U,J2(e-iuT-1,･ (3日

と式 く7)のT=0の結果を与える｡従って､すくなくともT=0で く7)式は Uolffモデル

に限らず正しい事が証明されたといえる｡

次に可能なのはⅩ技の吸収端の異常の場合で､S(I)=e(-t)+0(I)Sとなり､時間依存性が

スカラー関数として因子化出来る場合である.この時､散逸関数の漸近形は

Ⅱ(i)～(iDT)~α.
α王-(4T2)-1TrfLn2sI∫

となり､P(e)の異常は､relaxationshjftの分をエネルギーの原点に吸収して

p(∈)t eQ-1 ∫ (34)

となる.

この様な特殊な時間依存性ではなく一般の場合でも､散逸エネルギーの平均値AEは

Ae-itNA･'0,‡一旗 Tr{S 十(t,主(t,}2･ .,5,

と簡単になる . しかし､一般のDebye-Ualler田子は(30)式の初めの2項から出て来る為､

今のところ簡単な表式は得られていない｡問題は異なる時刻における△が可換でない事に

因るが､その交換関係がどの様な寄与をするのかは研究中である.
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