
ランダムな不純物に対する近似注 I

- 排̀除効果"を考慮した self-containedな第 1近似-

米 沢 富 美 子 (京大其研)

§1 序

結晶の中に不規則に分布した不純物 に よる諸々の物 性への影響を諏ぺる問

題は ,古 くか らいろいろの分野でと り上げ られて来たが,決定的な方法が確

立されないままに今日に至 っているOなかでも,不規則格子の格子振劫の ス

ペク トルとか ,不純物結晶中の電子構造 を求める問題は,多 くの著者の鮎心

の的にな って来たが .これ までに出された力塗の多くは, 1次元の限 られた

モデルに特有のもので,1)5次元のよ｡現実的な問題-の拡張は困幾であった ｡

これに反して,次元とモデルの制限 をあ まり受けずに,公式化のできる方槙

として,グ9-ン関数の方法が ヲ)最近発展 して来 た.この方法は,上記の利

点以外に,対象になる系の静的性質のみな らず,勤的な性質に対す る情報 を

も提供するとい う点に於て ,他の方法を凌いでいる｡しか し,例えば,フォ
5十 4)

ノンの振動スぺク トjL/をみた場合,Dean や payton and Visscher等の

計算機実験の結果にあ らわ れる微細構造 を説明するのに,これまでのグリ-

ソ閑数の方法では,ある限 られた繰度儀域以外では,褒力であった . 叉,グ

17- ン拍数法による姑巣が , b Sも-defectに関する dual対称性をみた
5)

すためには, `̀排除体積 'タ効果 をとり入れる必要のあることを先に示 したが

(yonezawa-MatsL1bara,以後 yM ∬として引用する),そのために自己

エネルギ-豆物理的でない塵が導入 され たり,収束が悪 くなったりした｡

この論文の 目的は,上記のようなグ リー ン関数法の欠陥が どこに由来す る

かを述べ,その解決法 を示す ことにある｡微細構造 を説明できないのは,近

似としてひろい出すべき "より鷺要な項 "に対す る判定条件があいまいであ

ったため, ｢濃度｣と ｢近似の良 さ｣との閑係が ,はっきり与えられていな

か ったことに よっている. 一方排除効果の不注意なとり入れ方が ,近似の各

段階に於 る self-conもainednessを破 り,第 2の欠点の原出になってい
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る｡ これ ら2つの問題点は互いに密接に繭適 し'てお り,一般にグ リー ン関数

の方法とか,多重散乱の方弦 とかが ,妥当な結果 を与えない場合には,･上記

2つの原因が何 らかの形でか らんで来ているよう■である｡

この論文では,状熊密度 を求めるための formulation を適 して,これ ら

の間噸点. - 特に後者に主眼をおいてとり上げて行 く｡ 前者の問確が解決

された上で考慮 されるべきもので,これについては洞察のみを与え,詳論は

次の機会にまわすことにす る｡ 説明の簡単のため,例題 として-内部 自由度 を

もたない非周期的なポテンシ ャル場 を遅効 する電子の状態 密 度を考 え,一馬

手近腸でとり扱 うQ しかし,ここで議論される方法は一般的な ものであり,

との例題 より制限の弱い塙合にも適用可能である ｡

§2 "排除効果 "

結晶内に置換型不純物が全 くランダムに分布 しているとすると,不純物の

碍々の配達に対するア ソサンプ'V･平均は,F(-R't･1,Rc,+ ''･,pRp,I)を･

j'ケの不純物原子の位 産 Rpl,Rp2, ,Rpjl三ついての任意の関数とす
る時 ,次の ように書 くことができ･.るO

く粧 ･ぞ:i,j)F(Rel,Rc,,∴ RIP ∴ >
= cjl .il/ F

nl,■̀',nノ (Rn.∴ ㌔ ,∴ ,Rnj ) (2:1)

ここで ju. ′ は不純物の位凱 きっいての和, il' は全ての格子点

tCl,･･･,ejl nl∴ ni
についての和 を表わし,和の記号に prime をつけたのは,そこにあ らわれ

る変数 Rt)1.,････Re]･(叉 は Rnl.････RnJ･)が･全て互いに等 しくないこと

を意嘘するoこの平均操作に於 る和の制限が ,ここで問確 にしている 敏 除効

輿 "に拍適 して来るのであるO

α排除体積効果 ''を説明するために,多重散乱の form山 at土on'を借 りて

-電子 グ リー ン関数 を散乱行列 でαであ らわす と,

G= p-o' 51GoTαGo+｡島ODTaGoTPGo+拡義 ,GoTα棋 蹄 TγGo+'.'･
(2.2)
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と書けるO (2･2)式の和の変数 α,P,rに対す る制限は, ｢相続 (2つの

変数が互 いに等 しくない｣とい う条件だけで,例 えば第 4項では αキrは要

求 されていない o∵一方 ,(2･2)式か ら状態密度 を計算するためには･ (2･2)

式をまず配達乎均し,ついで平均 され､た グ リーン関数<G>が DysOn方程式

く C,> = Go+ a-011< G> (2･5)

と書けるようなグロパ-な自己エネルギーI'を決めることに帰結 され る｡ と

ころが ,最初の段階の平均操作では, (2･1)式で示 されているように和の

変数が全て輿 るように (2･2)式を少 し並べ変えておかねばな らない ｡ 次に

Dysen方程式を解 くため豆は, (2･1)式の右辺で示唆されるような和の制

限 をとり除 ぐ方法が控 じられねばならない. この第 2段階が難輝で 11がすぐ

には求 まらないのであるが .YM B ではその一般的なとり扱い方法が与えら

れた｡以下との輔では , `̀排除効果 "とい う観点か ら,YM Hをもう一度 見

膚 してみることにしよ う｡

§5-"排除効果"をとり入れる一般的方法

〔5.1. F｡rmulation - 2一次の場合の説明〕

不純物 を含む系の平均 された-電子 グ リー ン関数は

<Gkk′>- Go(汰) ∂ kk′+G o rk) Ml(k-k′)Ⅴ ･kkJG o(k ′)

+ GG(k)ユ･M2(汰-kl;k1-k′)vkklVIL{1k′Go (k l)G o(k′)+･･･kl
と書ける｡但 し

(さ･1)

･S 'pl,p2･････Ps) 主 くj空1tei;)exp'-ipj･Rej)>･ (5･2)

p(p) ile"P･Re
IC)

(5･5)

以下 , Sの小さい値に対する Ms(p ･-,- ,ps)を求める過程を追い乍 ら･和

の制限をとり除 く一般的方法を示してみようO -次のモ-メ ソ トは, (2･1)

式を使 って
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Ml(p)= < i'exp(-ip･Re )>=cilexp(-iD･Rn)
(e) tL n

- Nc∂(p)≡ C1(p) (5･4)

clくわ)を一次の Cumulantと呼ぶ;次に 2次のモーメ ン トを考え ると･

(5･2)式の定義か ら明 らかなよ うに ,Rplと RC2に対す る和があ らわれ

るが , (1)21-C2の場合と, (2)ClキC2の場合とを区別して考えな
けれ ばならない｡ この分離 (partitioning)の操作 を式で書 くと

M2(′pl,p2)- < i'exp巨 i(pl+p,)･Rel>
iri

{el'キLbも eqp〔~ ip'1･RC.A+ p2･Rc2〕>
+ < 之l

- c Z expt-I(Pl+p,).Rn〕
a

+ C2 ll g ex･pL-i(pl･･Rrll+p2･Rn?)1
nlキ r'12

(5･5)

ここで･ (2･1)式を使 って配置平均 を行 ったL7第 2項の和の変数 nlとn2

が互いに等 しくないとい う制限 をとり除き,n,tと n2 とに対する和を亘れ

ぞれ独立に行なえるようにす るたみに, a-2171eXP卜 占(pl+P2)-Rn〕と
n

い う増 を第 2項に くり入れ ,その代 りに同 じ童を右辺全体か ら引いてお'くと,

五42(pl,P2)- Nc6(pl+p2)

+ C21llexp'-i･pl･Rnl)nliexp(一ip?.Rn2-nl

- 1'exp卜 i(p.+p2)l▲Rn〕i
a

- Ncbh(pl+p,)+C2tN∂(pl)･XN町 pを)-Nbh(pl+p,))

(5･6)

次に,この式の右辺 を N の ベキ乗について 等 しい項 をまとめて 並べ変える

と,
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ランダムな不純物に対する近似法 !

M2(pl･P2)- N(C-C2)♂(pl+p2)+Nc∂(pl)XNc∂(p?)

三 C2(p.1,P21+ Cl(pl)C2(pl) (5･7)

C,(pl,P,)を2次 の cumulant と呼ぶo

〔5.2 -榎的手続き〕

一般に高次のモーメ ン トIMsrpl,PP･了 ,Ps)を求める際にも,A/IP(pl,

p2)の場合に上に示 したのと同じ過程 をふまねばな らないoすなわ ち

(3･f 分蕪 と平均の操作 (partitioning and Averチging),'

Ms(pl,P2･‥･,ps)を和の変数 Rlel , Rg2∴ , Res の蕃な りの使合に
応じて項を分静し その各 々の項について (2･･日 式で与え られ る平均操 作

を行 う｡

(2) 和 の制限 をとり除 く操作 (RelnOVement-Gf 七he restriction over

もhe summation indices.)

適当な噂 を加減 して,和に対する制服 をとり瞭 く,

(3) 項 の並べ変 え (̀Rearrallgement of the obtained terms.)

得 られた項を並べ変えて ,Nのベキ乗 の等 しいものをまとめるO

〔5.5 Diagram による解釈 〕

上記の 5つの手続きは ,グラフの助け を櫨 りると理解が たやす くなる｡ そ

のためにまず グラフと式の対応国 係射Xllによって定義す るO

後の説明の硬 度の::=めに .次の 5種類 のグラフを考 える ことにす る0

日l 制限付 きのグラフ ; 白いマルで表わ･され るバーテ ックスを含むグラ

フを剖根付 き(.I)グ ラフと呼ぶ O この種 のグラフにあ らわれ る和の変数は,

グラフの もっ トポロジカルな制限と同じ制限 をもつ ｡

伸 制限な しのグラフ ; 黒 いマルであらわ され るパーテ ックスを含む グ

ラフをこ う呼ぶ｡ この樽の グラフでは,和の変数に対する制限が とり除

かれてお り,黒いマル 1ケに Cがひとっ割当て られる｡

(帥 ヰユーム ランド･グラフ ; ×印であらわ され るバーテ ックスをもつ

グ ラフをキューム ラン ド･グラフ (叉は くり込 まれたグラフ)と呼び,
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プ ロパーな グラフ 1個につきN をひとつ割 当てる｡

図1. グラフと式の関係
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ランダムな不純物に対する近似怯 Ⅰ

バ-テックスか ら S本の相互作用綿が出ている時,S次の キュー ムラン

トを割 当てる｡

図 2(a)は 1次のモーメ ン トを求める過程 をグラフで表わしたものである｡

1次の場合に限 り, Ⅰの 5稽額の グラフを区別す る必要が ないO-方図 2

(b)～ (I) には ,2次 のモーメン トを求める過程が示されているO (b)は

分離と平均の操作を表わす C (C)は,制限 をと り除 く目的である適当な項

(今の場合は C?ilexp卜 i(pl+p2)･Rn〕) を加減する操作 をあ らわ し,
n

(a)はその結果 ,和の変数に対する制限が とり除かれたことを意味 してい

る｡ rc)園のカ ッコ内の第 2及び第 5項,又は (a)図のカッコの中の第 2

項 は, C2ilexp卜i(pl+p,)･Rn〕に相当す る項であるO この ように,
n

いくつかのバーテックスが実確で結ばれている時 には,それ らのバ-テック

スは 1つの共通 の格子点 を示 してお り,その合体 に対してNがひとつ割 当て

られ る.しか し,Cの方は ,バーテ ックスの数だけ割当て られることを意味

しているO

排除効果を正しく考慮に入れないこれ までの近似では, (d)図のカッコ

の車の第 2項 を無視す る形にし,結局パーテ ックス 1ケに対し,いつも Cが

1ケ割 当てられていたわけである ｡ さて (el園は (d)図の各項 をNのベキ

に応 じて並べ変 えたことを表わ して滞 り･ (i)園は最終紬 ニM2(pl,P2)

が C1(p)と C2(pl,-P2)で定義 され ることを与えているOここで 2次の

キュームラン トC,(pl,P2)が定義された L,

同様にして･ 5次のモーメ ン ト輿 (pl,P',P5)を求めるための §(5･2)ノヽ

の 5つの過程 を図 5 (_a上 (b), (C)に示し,その結果定義され る 5次の

キュームラン トを (a)釦 二与える｡全 く平行した議論か ら C4(p.,P2,PS,

p4)が図 4のように得 られるO

〔5.4 キュームラントの求め方 - 一般の次数 の場合 〕

以上の結果か ら容易に類催できるように,一般 に S次の キュームラン トは,

cs(p1,P2,･･･,Ps)-NPs(C)8(pl.+P2十 ･･+Psj (5･8)

ps(C)は次について か次の多項式で･ S≦ 4の場合は図 2,5･4か ら次の
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図4. 4次 の キュ- ム ラ ン ト



ランダムな不純物に対する近似鞍r

ように計算 され る｡

pl(C)= C, (･5･9a)

p2(C-- C-P1-(C)pl(C-- C-C2 (5･9b)

pS(C)-C-5Pl(C)p2(cl-(Pl(C" 5- C-3C2+2C･5′ (5･9C)

p4(C)- C-4Pl(C)p5(ct卜 .･5P2(C)p2(C)TdPl(C)pl､:(C･)p2(C)I(Pl(C))4

- C-7C2+12C5--6C4
(5･9dl

一般 に任意の S;に対す る Ps(C)は

ps(C)= C(三 1佃の無マルか らS本の相互咋那 嚢の出ているグラフ

の寄与)

- (実線でつないだ時,舞 1麺のグラフと トポロジカルに等価になる

鮎の全ての高次のグラフか らの補正)

= cI(5,pm ,(C)ps - ml(C)lil,pml(C)pm,(C)ps一 m ll l,2'/C)

-(S空1)P2(C1(Pl(tnS~2- (pl(C｡ S
ぐう･10)

ここで(妄)紘 ,pl,P2∴ Psを eケの組に分ける分け方のあ らゆる可能な
揚合 についての和を意味す る｡

この Ps(C1は一般 に母国数を使 って次の式で定義され ることを YM 刀で

示 した｡

(X⊃

5 (Ⅹ;Cう- CoIM lや 十eeX)--S望1Ps(C)XS/'b-/ ､(5･11)
■

〔5.5 よ1(11の求め方 〕

以上のき義論 をまとめ ると, (2･4)式の Dyson方程式をみたす 正しい自己

エネルギーi'は ,

(i) 全ての可能 なプ ロパ-,キュームラン ド,グラフを描 き,
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日日 その各 グラフを-,図 1で与え られ る処方せんで数えあげる｡指 しバ-

テ ックスには Pa(o) を割 当てるo

しか し･.実琴には全ての可能な グラフを加え合わせるのは不可能であるので,

何 らかの判定条件の下 に,より寮要な項のみをひろい出す ｡ 例 えば, 1個の

不純物か らの寄与を完全にとり入れることが大切で,何の全ての不純物 から

の効果は･あ る平均 された媒質 としてと｡り扱 うこ とが可碑である場合には,

図 5(a)に措かれているような クラフ'!?みを加え合わせればよいことになる｡

これ を 1次の自己エネルギーと呼び,il('1)と書 くことにすると, Iの処方

せんによれば
C※〇

E(1)- NV lt ps (C- (zv)革-1
Sと1

で与 えられ るo こ こ で Z- ilci(k)である.
k

(a) il(1)or il(1,1); +

(5･12)

I/aL.､ ′香･､
と よ +邑 よ 寸 盈 十 ･･･-･
r i/ l ∫

･b)榊 ori,O(1,1,; ･1 ㌧ L +蕊 + ････.I

図5. 1次の 自己エネルギーを与えるグラフ

§4 近似 を self- containedにする方法

〔孔1 ll(1)のもつ困難〕

前節では､α排除休稿 D効果を考慮するわず らわしい手続きを,グラフの助

けにより簡単化 し,排除効果を くり込んだ キュームラン ト Ps(C)を求める

方法 を示 したOこの方針にしたが って ,最低近似として,i'(日 を求めたが,

この 自己エネルギーには次に述べるようないくつかの地難があらわれる0

日 l 物理的でない極があらわれる.,

日日 (5･'12)式の右､辺の級数 の収れんが保証 されてお らず,il(1)は解桁

的薄 味では定義 ぎーしていない｡
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ランダムな不純物に対する近似注l

まず川 の性質 をみるために,il(1)を Cの べキで展開 してみ ようO .Ps(C1
は

･̀う S n

ps(C)- mez.ps･mcm- il(汁 1)汰-1(冨=11)kS~1〕cm ･ (4･1)m-･1k==1

で与えられるか ら (AppendixA参照 ), 17(1)紘

Cく)

i'( 1'- NVs皇1Ps(G' (ZV-S~1

∝〉 ∝ ' 孤

- NV il〔il iI(-津~1(冨コ)(kZV)SI"〕cm
ll二F1s-mk-･1

Cく) 孤

- NV ll〔ll(-1)汰-1(mk=1.)
m-1k-1

(kZV)m-1
(4･2)

1- ZV- 0とい う式 は,ただ 1臓 の不純物がある時の局在モー ドを与える

式であ るか ら,Cに比例する碩J)もつ極は,物理的に意味 をもっているO 一

方 kキ 1なる時 . 1- 汰 ZV- Cとい う式は,今考 えてい る不純物の 7.'･i寮 m

のk倍の腎散 kmをもつ不純物が 1ケある時の局在モー ドを与える式に相 当

する｡これは言い変え ると ,質鞍m.'n不純物が k ケ同 じ格子点上に集 まった

歩合の局在モー ドを与える式であると考 えてもよ､いO-ところが ,いまは同一

格子点上に 2ケ以上の不純物 優子の来 る可能性;fま除外 されているか ら,

1- k ZV- U (k- 2,5,4,--･)という極 は物理的に意味をもたない O

(4･2)式か ら明 らかな ように,一般 に cm に比例す る増には, (m-1),ケ

の物埋的でない梅 (1- 近ZV=0･k=2,5･4･ ,m)があ らわれ るO
次に日日の性質は, P (C1が S と共に著 しく大 きい振 巾で振動す ることからS

予鮮できるOこのことは ･Ps(C)Ⅴ●scの曲線を･1≦ S≦10一について描 い

た第 6園か らも明 らかであるO

〔4.2 self-containednessについて 〕

以上の ような一次の 白己エネルギ-1日 日 のも っ内薫は,近似 が self

contained でなかった ことに原図 しているO言い変えると,キュ- ムラン
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トに くり込むべき補 正と,近似の

程度 の関係が考慮 されていなか っ

たためであ る｡?'rjえば 4次,]つキュ

ームラン トについて考えると,節

節で求め られ た P4(C1の中には,

窮 4園の由で(lilの埴か らの補 1-E

も含 まれ るOところ,1J;,葦 5(a)

園で薪ばれた 1次 の自己エネル ギ

ーで は,この碩t乃よ うな crc)ss

したグ ラフ叉 控 irreducible

な グラフか らの寄与は全部無視 さ

れている ｡ (′第 4押目)の様に,

clusteringの効果 を L'10(玩)へ
の くり込みとして処理できるグラ

フに対 して,(旧 の ようなグラフを

irreducibIeな グ ラフと呼ぶ｡ )

この肇に グラフそ,fi;自身は考放 さ

れて いないに もかかわ らず,その

グラフか らの補 正はお とさずに全

部 と り入 れたとい う点 で F,,::'lf-

conもalrlednes.Sが載れている｡

同機の ことは,5次 以上一))キュ

ー ムラン トの場合にもいえ ろ. 5

次の キュー ム ラン トでいえば,轟

7(aJ園に示 され る 5つの頓か ら

の補 正が ,叉 6次の キュームラン

トで は壌 7(b)艶で示 され る 20

ケの グラフか らの補 正が余分に含

まれ ていることにな る｡

-0.5

-1.0

-1.5

-2.0

0 0.1 0.2 5nu4∩Ur(,)
nU

第6囲 ps(C1vs c curves･
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図7.

'′+､､了 ナ一､ 了 7 ,,:,:W い､､
十 一⊥rL一一- ｣
1 1

5次及び 6次の キュー ムラン トに くり込 ま

れる補正 を与えるグラフ

〔4･5 self- C〔)ntainedに求め られ た 1次 の 自己エネルギー i'(1,1)〕
上記の よう'に , P (clの中に含 まれすぎた余分 ,n塾 を差し引し辛こ,第 5餌S

で与え られる 1次の自己エ ネル ギーのはんいで f三elf- corlもairled にな る

方 法 を考えてみ よ う. 余分 を差 し引いて も, 〔三･9)式 (5･10)式で与え ら

れ る S次 の キュームラ ン トの基本的な性宵は変 らな くて,係 数 fつ｡(｡)だけが＼.

変 ることにな るっしたが って Ps(C)の代 りに Qs(C) を使 うと,

cs(1)(pl,P2∴ Ps)-NQs(C" (pl+p2+ ･･･+ps)I (4･5)

ここで上付き(1)をつけたのは, 1次 のはんいで self-containedに な

るよ うな キュー ムラン トを意味す る.排除効果･'･1,相互作用 Ⅴ について同 じ

次数の全ての可能なグ ラフの class を考 え,その rllassの中で, C仁 つ

いで高次L'I.)グラフか らの補正を, Cの 11次のグラフのバーテックスへの くり
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込み として解釈できることを§Sに示 した｡ したが っ■て (5･10)式同様 ;

Qs(C)は低次の Q皿 (C) (m く S)を侍 って･

/ ′

Qs̀C)=CてちQml(cIQs- 1(Cト(るQml(C)Qm2(C)Qs-mlrm,(C)
∫

･･････-(sil一)Q2(cH Ql(C))S-1- (Q,(cJ))S･ (4･4)
′

と書 けるO (ii は･ pl,PP∴ Ps を ･･eFの組 に 分けて得 られるグラフが･
1次の自己エネルギーに含まれているように分ける分け方の全てについての

和を表わす｡

Qs(C)をこの ように決めて求め られた 1次の自己エネルギーを 2(1･1)

とす るとき.この E(1,1)を求め る方法 を考えてみようo selfcontai-

nednessの要請か ら,I(1,1)には cross したグラフか らの補正が含ま

れてはな らない ｡ この近似の場合には,排除効果 をパーテ ックスへの くり込

みと解釈す るほかに,相互作用への くり込み として解釈す ることも可能であ

る C これを笥 Eミ図に よって説明しよ う . まず (a)図に示 された グラフは第

5 (a) 図右辺にあらわれ るプロパーな 1次の自己エネルギーの任意の 1塙 と

する ｡ この時 ,例 えば rb)- i図に示 されたような,2本の相互作用糠の間

の pr叩 agator に,プ ロパ-な 1次のグラフが入 っていも項か らの補正は,

(b1- ii問 にあ らわれ る形で,マイナスの符号がついて補正として含 まれる

ことになる O この補 正を (b)｢由 ;--,)グラフの まん中の相互作用への くり込み

と考 えると, (a)のプ ロパーなグラフとLFてあ らゆる可能な 1次の頓 をとっ

て (b)- iにとり入れた補正を考慮して,.(b)-Vi図の ような,くり込 ま

れた相互作塙 線 一 波鴇- であ らわすことができる｡ 一方 (C1- i図のグ

ラフか らの補正は, (C)- iiのグラフの形で, (C)- iiiの右の方の相互作

用への くり込み として とり入れることができ, rc)- (Vt)図のようなグラ

フであらわされる｡ 次に, イdうーi図のように,2本の相互作用線の閲の

-oropaga七つr上に,2ケのプロパーな 1次の 自己エネルギ-グラフの含まれ

ている場合 を考えてみ よう｡このグラフか らの補正は,プラスの符号と, 2

とい う係数 をもって (a)- ii図の形でとも)入れ られ るべきことは,図 5 (b)

図の ×印をつけた グラフが+2をもってあらわれ るのと同じ事情であるO こ
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(:.一 ｡勉
~…｢

図 5(b)にあらわれるプロパーなグラフの任意のひとつ

′jL､
ヽヽ

′ ヽ

(b) L Au →~
.ネ ､

-I/'呈＼-｣｣｣
il 川 lV

(C､虚し適勉→-左ゑ→′-4㌧/′､
(a),,'､,こす2X./:_J虚し__盈二

''e)魔慮.盈-→2×

図8.

∴二

排除休演効果 を相互作用への くり込みと

みなすための解釈方法

の 2の うち,ひとつは, (d1- 川又は (′d)一 日の過程をへて , (d)-Ⅴ

園に示され るような相互作桐凍 2本への補正と解釈でき,他のひとつは,

(d)-Vlの過程 をへて, (d)-鞘 のグラフのまん中の 1本の相互作用への

くり込みと.も解釈でき ろ O 同機にして, (e)- i図のような グラフか らの補

正も, (a)図の例の類推か ら, (e)-Ⅴ図及び (e)-VH図の 2つの項-

の くり込みの形でとり入れ ることができる.一般 に,全ての高次の ,cross

しないグラフからの補 正をとり入れるには , (a)閲であ らわ されるプロパー

な 1次の自己エネルギーが ,.それ 自体すでにくり込みを含んだものであると

定義 してお くと,上記の手続きで全ての必要な補正が過不足な く考 りよされ

ることになる｡

この議論をふまえて ,.ど(1,1)の求め方を考えると,くり込みの効果 を
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相互作用Vへの くり-込みと解釈することにより, i'(1,1)は第 ワ (a)図で

与え られることがわかるO くt)込まれた相互作用 を波魂であ らわ し,その波

根か らの寄与 をVC-とするo LLlたが って .ど(1,1)は,

NcV
.il(1,日 -NcV+NcVZ(VC)+NcVZ(Vl)Z(Ⅴ()+･･･-----

1-ZVE

r4･5)

之1(1,1)の右辺の和全体 を 9 (a)図の ように二重の波線であ らわ しVの

代 りに,全ての グラフか らの相 互作用の効巣の和 とい う意味で V甲(VZ:C)

を割 当てることにすると, (4･5)式の i'(1･1)は lNcVヤ rVZ:C)と

革ける｡一方,上記の議論か ら明 らかな ように,くり込 まれた相互作用 V-I

はこの 甲(VZ;C)を使 って,9(b)図の様に定義 されるO

(a) よ･(1.1) - 亨 了 ､､ ､､､ ),･'γ＼＼l
A L一 一一-I---‡ ｣-L･Jt
≡ N｡Vq(VZ:C)≡且

-: -: -: '∴ ''-I.I_

㌻一身一･/(
二王と

- V(′1-cq(VZ;C1)

.食､､
′′､＼＼＼
′ / ＼
l

L__ユ__I_｣ _.1

図 9. 11(1,1)の self- consisもentな定義

この時 ･ (4･4)式の Qs(｡J) に対する要請がみたされ ることを,上に示 し

た グラフの考察か ら証明できる0 9 rb)図の閑係 は

V{ - 1′-cVq(VZ;C--VI1-cq(Ⅴ'Z;.C)} (4･6)

とな り, C と 符(VZ,,;cyとが Self consisも'entに決定されるOすなわ

ち

甲rVZ;C) -
1-VZE1-cq(VZ;C)チ

(4･7)

Qs(C)が 具体的にどんな形 になるかは,il(1,1)に対する式を Qs(C)千
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展開 して

(>O

il(1･1'- NVs望.Qs(C日 Z･VIS~1

と,1'(1,1)- NVc甲(VZ;cJ)

との (ZV )S～1の係数 を比較す ることに より次の′酎 二決め られる｡

(ApperldlX TB 参照 1

Qs(C--m量1[(-1,mAl皿!((SE｡.+fmT !'(lt 1｡
]cm (4･10)

(.4.4 .ど(1,1)が物凄軌 二正しいことの証明 〕

このようにして,O,｡(C)によ-セ決められた1次の自己エネルギーE(て,1) ではLノ

ps(C)によって決められた§5のZ.(1)のもつ 2つの如難がとり除かれていること

を証 明しよう.:.I

まず ,物理的に意準のない極はE (7,1)にあらわれないことを示すため

に ,(4｡8)式の右辺 を Cで展開 してみ よ う｡ (4 010).式を使 うと ,

i･(.I1)- NVs葦1m量.上 目 m二n-･-,i(iss一芸 完 主蒜 ･一㌔ 'zv'S巾1

= NV Cln.〔ヒ 壁 二垣 生型 ti VI Il
m-1 m!(m-1)! (1-ZV)211ri-1

〕cl'Ii (4･11)

したが って , Cの各べ キの項の係数には,1-ZV-0以外の確が あ らわれ

ないことがわか り,寅 1の匪緑が とり除かれていることが証明され た.

第 2の国剰 こついて は第 1Il日動qj Qs(C)vsc曲輿か ら明 らかな よ うに,

Q((C) が Cと共に収れん し, (4･8)式で与えられ る級数 も取れん する:･
Lヽ

〔4･5 琴 論 〕

この蔵に,近似的な自己エネルギーが物理的に意味あるものであるために

は ,与え られ L,t近似の各段階で キュ-ムラン トへ の くり込みが self conも～

ainedになっていろことが必要で泉ることがわかる ｡ 言い変 えると,キュ

●jSLJ4



0 0.1 ロ｡2 05 0.4 0.5
C

第 10i.当 Qs(clvs c curves

- ムラ ン トを定義する Qs･(C) は･近似の程度 によって変 って くるとい うの

が ∴ 豪勢な捨論である｡明 らかに,自己エネル ギー Eが近似な しに完全に正

し く求 め られ た場合には, Qs(CトぅPs(C)とな る｡

Qs(C)が近似の程酎 二応 じて変ることを示すために,いま自己エ ネルギ

- と して第 5(D)図で播かれているようなグラフばか りをひろい尉 ヂる場

合 を考 えると ,キュ～ ムラン トは QsO(C)- C(- C)a-1で決め られるこ
とを証明す ることができる｡ (証明略 )

〔4･6 1"(1)と IT(1!日 との関係 〕

威後に･§5で求め られ た il日.) (ps(C)を使 って定義 されている)と,

この鞄で求めた self conもainedな一次 の自己エネル ギー E(1,1)

(Qs(C)を使 って定萄 されている)との的係 を調べてみ ようO ポチソV ヤ
ルが8関数型であると,ll(11は,
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11日 )kk′- NVSkk'〔C+VZf,(VZ;C)〕

fl(I;C)-

frl(x･'C)-

但し

tl

C(1-C)

1-(1-2G)芳十Ⅹ2f2(I,lc),

a(n-1)C(1-C)

1-n(1-2-G)x+Ⅹ

(4･12)

ここで fn (Ⅹ,I)･は無限に続 く連年数であるが ,いま:夢一近似として ,

f2(Ⅹ･'C)=fl(Ⅹ･.C)とお くと (4･15a)式は fl(Ⅹ;C)に対して胡 じた
形にな O, (4･12)式の i"(1)が求 まる｡この第 1近■旭が まさしく11(1.日

に-教す るのであるO これは又 'llavlor,Onodera と Toyozawa らによ

って用いられた近似とも等 しい｡

嶺5 近似の進め方について

前節の終 りで示したように,i'(1,1)は i l(1)の第 1approximan七に

当っているく1これをグラフの言葉を頻 って説明す ると,iy(1)は勧 5(a)

図で示 されるような 1次 の自己エネルギ二で,全ての高次のグラフか らの補

正を全部 とり入れたものである｡ そq)うちで第 5蟹i('a)のはんいで self

- conta.inedになるグラフか らの効果だけをひろいあげたのが ふ'(1,日

である. 一般 に i'(1)は,

iy(1)- .il(1.1)+.al(1,2)+ì(1,5)+-I (5･1)

と書くことができる｡㌧ここで 11(1,2)は 2次の irreducibleな ciLISter

dia,grams を含む項か らの.1次の自己エネjLギ--の補正を全て加え合わ

せたものである｡勢 7(a,)図の 5つのグラフ, (b)図の嶺初の 16ケのグ

ラフ等が この category-に含まれ るO補正の大 きさは,これ らの グラフの

独立な 2つのバーテックスを実線でつないだものに.マイナスの符 号をつけ

て程 られ る｡韓局 2殊の グラフか らの寄与が,2個の不純物蘭の匝離iiの関

数で革かれている睦,その轡数で 上i= 0とおいたものにマイナスをつけれ

ば補正が計漬 され る｡ 一万 1.(1,5)は,5次の irred71Cible cluster
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diagrams か らの 1次の自己エネルギ-への補 正をあ らわす もので,第 7

(b)鰐iの韓後の 4つの グラフが これにあたるO -醇に よ(a,n)は n次 の

自己エネル ギーの うち,n次 の irreducible cluster diagramSか ら

の補正の磯子 のみを考慮したことを慕わ し,ll(_Tl,a) (m> nyは m次の

irreducible cluster dj.aP_,-ramsか らの n次の自己エネノレギ-への締

正を表わす ものとす る｡n次の 自己エネルギーーへの高次の グラフか らの縮正

を全'TtLT3加えたも(.71を Z(A)とお くと,

.ど(Tl)- At(ri,n)+ i'(n,n+1)+ il(n,n+21+ ･- (5･21

f三elf- con七ainedな 1次の自己エネルギ-は i一(1,日 であることを

先に示 したが ,それでは 2次i'))目己エ ネ)レギ- ㌢ self conもai_T]ed に計算

サ ろとどんな膳になるであろ うかCこれ を ･a-2(k) とお くと

右 ､(k1- よr(2.2)+.alI(1書2) (5･5)

で与えられることがわ かる｡すなわ ち,2次に近似 を革め 急には,.2次の

irre,dLH･)ible dlagramS か らの祷与 を self-containedなや り方で,†

全部ひろいあげる (i'(2,2)に当る)と同時に,1次 の自己エネルギーへ

I:/Tjこれ らの Li･iagramsか らU?･補正 もとり入れねばな らないCT)_で蕃る.O 同歳

にして L'SeLf- contalried な き次の自己エ れ L'ギー 115(k)は ,

よ､5(iLl= iy(5,51+il(2,5)+ 1号1･5) (5･4)

で与え らさ.Lる.一時に i'(a,孤) を第 1表の よ うに啓いた時 ,各行を巌 に加

え合わせた轄栗 が 1-'(1),it(21,e上c.で,各列を縦 に拍え等わせた轄巣

-1'-<i, iLll(k1,17?(kl,etc･であるo これ までのや り方では一戦 1近似とし

て .gill) をとり,以下近似 を進めるにしたお って ,鳩 に ユlr21, 1'(5),

をとり入れ る方法が用いられて来たoLかしこの演に計薙すると責関の各段

階で, (11物理的にイ ミのない嶺があらわれ る｡ (2)級数の和が収れんし

ない.とい う2つの拘腰がお こった｡この因塵 は . 近似の各段階で self

conta土nednessがみたされているような取 り扱いをすることに よってとり

除かれ るoすなわち第 1秦の各列をたてに加え合わせた 111(汰)I112(近),
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total

之'(1,日 ,.iJ(1.21,∫(1,5),.JuT(1｡4), 且'(ll

よ'(2,2㌦ ll(2,.51,.ll(2,4㌦ よ'(2)

.,iT(5.51,1'(5,4), il(5)

i'(4,4), il(4)

2:1(汰)I .I-:2(汰)･ Al言(汰)･ 耳4(k)I -･ il

第 1衰 自己エネルギ-の近似の進め方

ま､5(近),･･･を第 1･軍 2,第 5近似 として酎 君すれ ばよいのであるo すなわ

ち

iTn(近)ニ 豪l(n･n)+ il(nTl,n)+ ･a'(n-2,n)+-･̀+ 封 1,n)

(5.51

も う少 し詳 しく示すと,例 えば離 2近似の壊合には,il(2,2)は 2つの不

純物蘭の躍 りRI/Dある損数 F2(朝 を使 って,

il(2･2)ニ .'J F2(A)
R

(5･6)

と 酎ナるC.この式の右kJT_jの Rについ七の軸には, R- 0なる項 (2つの木絹

物が同一庵子点 上にあることに相当する)も含まれてお り,この項が物理的

に忘陳のない蔵 を与え る原厨にな っているO ところが ,定義そのものか ら明

らか71:よ うに ,i'(1,2)というのは

17日 ･2)= - F?(臼)

と害けるのであるOしたが って,i-2(汰)は結局

R(jW FP(R)
i'2(k)= il(2･2)+17(1,21- JLl

(5･7)

(5･8)

とな り,物理的でない榛が出てこないことがわか るoこ の ように il(1,2)

は il(2,2)の各増の うち,物理的に許 されない堰 を丁度 うち消す働 きをし
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ている｡

5次 の自己エネル ギーの場合 にも これ と同 じ事情が骨 こる｡すなわ ち,

ll(5･5)は,5つの不純物の位護の間の匝り R12,R25, RS.(= -R.2

- A ,5p)-の掃黍やFSlR.2∴ R25,R5.1に より

･Ll(5,5)-∩ nin n i(.■5持 ･12,R25,R511 8(R12+R25+･R511
R12書 5'.R51

(5･9)

とい う形であ らわ されるが ,右辺 の項の中で

(il R1,, R25, R51のいずれか 1つのみが寒である楊合 o (これは 5つの

不純肋,-1原子 .71うち, 2ケは間 じ格子点･上にあ り,粛5の原子 は別 の格子点

ヒにある埠今に相 当1'-ら).HL/･び

(狛 R.2= R2三.,=且51,ニ 0 の 頃合 日 つの不純糾 白子が全て同一鳴子点上
に?ど . ろ場合 l ｡ の 2つの接合は由 雄的に 正しく互い塘であるが ,この う

し頃日の軍3f/ま i'(2,日 に ;こって,伸 の頑は Lt,･(1,5)に よって丁度 うち消

される形にな って いるo

T†静に 1'(5,5)式でお えられ ::'' self contairledな n次の目己エネル

ギ- 1ln(幻 にお いて , 丘'(n･n)の壇(/')うちの物理蜘 二意味のない頓の寄与

揺, il(n,n一日 ,ilJn,n-2㌦ ,2;(n,11に よって丁庄和擬 され るよ

うにな ってお り,結 局 ムーn(k)には不合理な極があ らわれな いO

-二方, i'?(k上 L17('幻 ,etc･は'･SL-:1-]'4.館で計熟 され る ｡｡(C)を基にしてL>

作 ら11.るので ,その収 れん性 も保詑されているO

I;'i6 近似 と浜壁q)勘係 について の conjecture.

寅 2野～ 第 -蹄では ,自己エネル ギ-に対する近似が各段階で self-

containedにな って いなけれ ばな らないことを記 した. この残に正しいや

り方で計 撃した場合の 1次 の 自己エ ネルギーE/･譲i･日 .11で 与え られ るが ,

これは Taylorが不綿肺格子lT)格子成功 スペ ク トルを許諾する際に使 った近

似であるoTavlorの この計 薄の浩紫に よると,軽 い骨子 を不純物 とみなす

時 (これは attractiveな delta場数型 ポテ ンシ ャル を不純物 をみなす

ことに等 しい 1-,I ,ll(1,11に よ う韓輿が, 1〕eanとか P71yton と Viss
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cher らの計軍機実機の結果 と良 く.合 うのは,むしろ Cが充分大き くて C>

cp(cpば percolation concentration) をみ尭 す ようなはんいであ

って ,それ より小さい Cの嶺 いきでは,スペ ク トルにあらわれる微細橿量が

説明 されない?

これは次の様に解釈 され る?′〔)< ?pのはんいでは不純物の樽噂が 充分 大

きくないため ,空間的にみた時 defecもー- richな部分 と host- rich な

部分とがあ り,ポテ ンシャルの空間的ゆ らぎが大 きい D したが って,iT(1,日

の ように,ある 1偏の不純物 に.よる散乱の効果 を正しくとり入れ,その際そ

れ以外の全ての不純物の効果 を何かの乎E均 された蟹 - 平均的な媒質 -1と

みなしてしま う近似が点 くないのである ｡ このよ うな C に対 しては, irre-

ducibleな clusもer diagr-1mSの寄与を考寂 しなければな らないのであ

る C これに反 して C>C のはんいでは ,禾鈍物が空間的に充分良 くひろが
P

っていて,ポテ ン レヤルの空蘭純なゆ らぎが少い:.･したが って,全ての不純

物原子(.りまわ りの環境は似た りよったりとなり,A'(1,日 とい う近似が良

くな るのである｡

一方 ,酸 度が 充分 小さく七∴ 2佃以上の不純物原子による竜ができる確率

の少いところでは ,再び 1偶の不純物の まわ りの濠子 にゆ らぎがな くな り,

iv(1,日 でも良い近似 になることが想像され るO そのような演桂か らCが

増 し,2偶の clu.sterに よる.島のできる確率が無視できないようになると,

SpiKesが あ らわれ出 し 1'2(近)まで とり入れる必要が牲 じて来 るであろ うo

cが さらに大 きくなると,それに応 じて 115(汰), 之'4(近)I･- を含めれ ばな

らな くな って来 る. しか し,不純物の溶媒の増.加に従 って次東に轟次の 自己

エネルギーをとり入れ るとい うこ･,の過程は無限に続 くのでばな くて , Cがあ

る程濠大きくなると,高次の自己エネル ギー-をと り入れて も状態密度の形が

drastIC に変化 しない ような静態=C に達するo IT2(近)+i.ち(汰)+ -･･の効

果が ill(近)に比べてずつと小さくなるような済度 C か らpercoユation

concentration cp に担す るひとつの予想値が革 められるはずであるo

cく cp で iyl(汰) の近似が ,状態暫定の微細櫓量を説明できなか ったのは,

それが 4inl(k) だけで間 に合わせるには大きすぎる塵度亀城 であったためで,
it?(k)･115(k),- 等 をとり入れれば , 故紙構造 はあらわれ るはずである0
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21?(k) まで とり入れた計算が 日下進行中であ るO′ri'2相 の単産的な求め

方については,次の論文で与え られる｡)

Acknowledgenen七; 論文の草稿 を読んで適切な助言 を下 さった松原先

壁 ,及 び有益な議論 をしていただいた長 谷川東生 ,松田先生に鱒謝 します｡

Appendix･A･ Ps (C)の具榛 的な求め方

p (′C)は C についての多項式で あるか ら⊥敏に次 の ように書け る ｡S

S

p 吊 - i.ps.,peps m==1

したが って , (5.ll)式 より

00 s

ダ(Ⅹ鮎 )… fvoダ (1- C+ceX)- -Ill ll
9-1e-1

()〇∞
- 9511(S望cps,exS/ O/ lcCS

(A･1)

ps,ccex s/S･/

(A･2)

両辺 を Cで n回微分 して C- Dとお くと.まず左辺は

∂ng (Ⅹ;cl

∂cn

一方右辺は

∂ng(Ⅹ;C)

(-1乎1 (n-1)/(eXl)n
(1-C+ceX)n

i- 巨 日n7nTl)./(CX-1,)n

- 卜 1 ､n～ 1(n一 往 / k茎｡(≡) '- 1-nqkek.x (A ･ 去)

I, ()○

巨 - n/ Af'nps,n XS/a/
acn c-o a-a

(A ･51式 , (A･41式を Ⅹ で sl回微分 して Ⅹ-0とお くと,

-1411
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(雄 一'(n-1-/knf.(意)(-1ln-k kS- n/ ps･n (A･5-

a

･ p s ,｡- k.望.1十 1 1k-1(nk=D kS叫1

Appendix B9 Q,S(C)の具体的な形(I)求め方

(4･5l～ (4･9)式と図 9とより

CXJ1

o(Ⅹ;C1= C打 Ⅹ;C)-S三iQs(C1Ⅹ

Qs (｡)揺 (-lOIs次の多堵式であ るか ら一一般に,

し.1し1

QLq(C)二 m望 1Qs, m cm

と書け る｡したが って rB･日 式は,

o(Ⅹ;C)-.-SL ( Sl Qs,mcm)xL- 1s-1 m=1

Cx〇 Cく)

- m望1(S宝nQs,mxSl )C皿

-1

(A･6)

(B E l l

(冒u2)

(B･5)

とな る0- 万 , g(Ⅹ;C)を C で微分す ると, (4･71式の摘係 を使 って

∂o(Ⅹ;C) 1

dc 1-Ⅹ(1-20(Ⅹ1.C'‖
≡ FrⅩ;C) (B･4)

ここで導入 された F(Ⅹ;C)を Cについて敏分す ると,

∂FrⅩ;C)

∂ C
- 2ⅩF5(Ⅹ;o) (B･5)

(B･4)式 , (B･51式 より q(ーⅩ･.clの Cについてのn次の導関数が ,
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n≧ 2の時次の様に書けることがわか る O

ano(x ･,C)

∂ cn

巨 2Ⅹ )n~ ~' 5 . 5 ･･.( 2n- 5 )× 〔F (Ⅹ;C)l2n -1

(B1 6)

FrⅩ,･｡)= ｣- を使 うと
1-Ⅹ

∂no(Ⅹ;C1 .(2n-5)/ Ⅹ
n-1

dcn- C_10rnMl)/ (卜 Ⅹ12n~1

(-1)n-1(2n-2)/ 讐I il
(n-1)/ nt2n-2

こX二
≡ n/ il Q x
s二三n rSIn

S… 1

mC2n-2Ⅹ
a-n+1

(B･7)

〔B･8)

(B･71式, (B･8)式 をⅩで (a-11回微分 して Ⅹエ ロとお くと,結局

Qs,nの臭味的な凄式が次のように求まるo

QTS,n
上目 nl (n+ S-2)/
(n-1)/ n/rs-n)
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