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Ⅳ-1.CPAの液体金属への応用

京大 ･基研 武-野 ･正

固体oj場合と同様液体金属e)電子栴造奮問題 とするとき,対象に応 じて二つ

のmodel即ちnearlyfree-electronmodelとtight-binding-

approxin泌tionmodelが考えられるd此の両モデルに対 する-電子 エネルギ

ー状態の 自己エネルギーを求め る計算法 を以 下述 べる.

系 のHamiltonianを次の形tJe取 る｡

但 し

H- 2
A

I:.- :巨≡

hl(Jり al十al+●ん h2(1日 al+aA′ = )

h l( i)-
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Ⅴ(kk′)-V(kk′)p(krk′)- fornearl,yfree

J(nn′ )

h-2(li′)-
e lec tron approxi-

mation

fortight-binding

approximation

(2)

但 し(カ式に潜 てk抜電子の運動量 ,nは原子或は_イオン_a)位置 ,8(k,)-

頂2k2/2m*(m*A:effectivemass)は電子o'D運動 エネ,i,ギー,e(n)は

位置 n匿対するエネルギーであるやミ,此処 ではす下て同一 とし8(n)-5-

Constantとお くo 又,

V(kk′)-(N/a)Je女p卜 i(k-k′ ) ･riⅤ(r)dr

p(k)-(I/N)早.?Ⅹp(-ik･Rn)
n

(5)

は夫 々原点にあるイオンと電子 とe)相互作用 ポテ ンシャ ルCi)Fourier変換及

び液捧内のイオンの野庭o'DF?urier変換 であるoNとGは天 女イオンの総数

及 び系G'D体横 であるO(1)よDグ i)- y関数o')symbolicexpressionを次uJ

如 く導入 しようo

G=G(E)-(a-hl-h2)-1 (4)

前報告 `̀不規則系に於けるp.hononmode' (以 下これを(i)と記す )の場合

と同様電子の自己エネルギー一念を次àj如 く定義するO

くG>-(E-トーE)~1

す ると(I)a)場合 と同様 これを求めるself-consistent在式は

2-くeG> with B-I+くG>(h2-2)B

-692-

(5<)一

(6)



武野正三

よ9求 められる0

0-Ja (7)

菅定義すれば tight-binding近似 でeJ自己エネルギーは(i)aJ場合と全 く同

じ取扱 いか出来て F

E(k)-PIg2(On)く0(On)>onexpい k･n)dn (8)

の結果が得 られるO<q(on)> On- I(On)なる最低次の近似は

cyrot-Lackmannの 結果 1) と同一 であるo

nearly free-e16etron近似o'D場合は(6)の第二式の運助量表示0)満す式

をFIeenberg a)摂動法 2)に よ9解 く占庇は多捧周 題,J)観点から見た時

Ⅴ｡nrHov｡の摂動論a)方法 5) と密度な関連 を持 ってい るo以下では結果uJ

みな記す0

.a(q)-<Ⅴ(kk)D(k.)-1>+ I v(kq)<D(q)~1<G(q)>
q(a)

×Ⅴ(qk)D(k_q)~1p(k-q)p(q-k)>

+ E I v(kq)<D(q)-1<G(q)>Ⅴ(qノql)D(ql,q)-1
q(≒k)ql(毎qk)

×<G(ql)>,(q,kうD(k,q.q)~1p(k--q)p(q-q.)p(qr k)>

･十･････

.(9)

但 しD(k)-1.D (k,q)~1,･D(k,qlq)~1等 は coheren-tsca-
tterings を表 わす項であるがその具体的な表式は此処 では省略するo比等

o･Df'actorsを1に等 しくおき.(?)の右辺eJ第 5硫以 下をすべて省略すれば此

はBallentine a)計算結果 4)に一致 する.(9)式は自己エネルギーをイオン

の多体相関観数で遂次展開するselト consistent夜式 となっている.(9)は
史disordered alloyに対 し元来適用されたCPA法a)液体金属へ0')拡張 と

も見倣すことが出来 る｡
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さて原理的な問題 に立帰 って,液捧金属o)電子構造 ,輪送 現象等 を問題 とす

るとき,拭 舟は必然的にイオンの多体相関関数から生ずる一種o'Dhierarchy

に遭遇する｡一方殆 んどすべてa)物理量の測定結果から三種相関 よ9以上の相

関関数に対する informationは殆 んど現在o'3ところ得 ることが出来 ないo 他

方では最低次a)計算鮭巣に基づくZliman -舵の理論 5)は可成広範囲にわた一

る実験結果を よく説明出来 るとい う事実があるO 此等 の事実を説明する･一つの

試 みとして箪者はu極 場合 と同様 effectivepotent･ial,effectivepair

correl･ationfunc'tiona)概念 菅(切式或はそれに似 た結果 よ19導入 したいと

考 えてい るo結果 につ いて は 束だ確定的なもU)が得られていな ぐ,発表e)

段階でないと患 っているO尚此仕事a)内容e)一群はJ.Phys.Cに発表o'D予定
である｡
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