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義1 序

今年の物性研究 6月号に発表した ｢表題の論文1)の後挙t,,-L於て､一次元格

子場内の-電子波動函数を､Fredholm型積分方程式の interaction 級

数を用いて論じたが､周期格子の取扱いに少々無理があったように思われるO

そこで‥この論文補足に於て有限区間内のFredholm塑磨分方程式の inもer-

actionを一次元の周期格子に限って厳密に取扱い､級数を完全に･Slln lip

するよその結果Volterra型積分方程式の場 合と同様なprocessで Bloch

waveが生ずることがわかるO又S.um71Pの PTOOeSSは平面波が格子ポテ

ンL,'ヤJL,により多重散乱を受け.その結果としてBlochmode という一つ

の新しい状態が生み出されることを示すものである｡

§2 iteration級数及びslln皿ingプロセス

一次元ポテンシャル Ⅴ国 の場内に於ける-電子波動函数に対するFred-

hol皿の積分方程式は

廟 -- +j :Li 血 中 一柳 - . (1)

と書けるo l姉Ⅹ)はⅤ-Oの時の解であり

如(i)-AcOSkx+BrSinkx (2)

を表わすQ 去 sink匝T fiは定密波を作るグッ-/函数2)であるo
inもeractionにより

∞ L L

柑 -蛸 +∑ I-･/ dEl･･.dEp忘叫 Ⅹ-EllVt封意 s叫 E- E2In- 1 0 O

･Ⅴ(El,･･･- 去 S叫 EnJ En囲 如 (亡n)
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ここで絶対値を次の よ う に 処 理 す る O

L -i
∫ r 重ねk掲 -l eilV (Ei ) 率 k IEi - Ei + 1 IV (fi + I) d f i d Ei + 1

0 0

Ei-1 L Ei i

(4)

=U-~ jEliJdfiSink(fi-r Ei'Ⅴ(fi'U oL JE"i ' d fi' ' Sin k (Erfi+1)Ⅴ(Ei+1)0

JEi-1i fi i

-(2/ - ∫ -)dEi血 k(Ei-r fi)Ⅴ(fi)(2/ -/ )dEi+1S血k(fr fi+1)Ⅴ(Ei+1)
O 0 O a

記号的に

fi-1 L
2f dfi-P. -Jへ.d Ei- Q
0 0

と書 くとi七er年もionのi"i次の項は
{

(P+Qyl-PP---P+PP- Q-P+-

･-+QQ････PQ+QQ∴Q

(5)

(6)

の形になるc Pは次の座標が入っているか らchai工ユ(積分)を搾るがQは0か

らL迄の積分 であるか らchailn を切ることになるQnは-迄走るのであるか

ら(6)(D形 の級数を直接計算しなくても次のようにしてi七eraもion級数を取扱
一ヽ ･一一
又.ら o

先ずQの個数を決め､その間にPが入 るすべての可能性を考えるo

- PP Q PP Q PPP Q P _Q P Q Q -･

Fig.1

ずるーと各 Qの区間庭入 るPの個数は0から-迄とることができる｡散に積分乃

至和はQを境として各区間に分けることができるO次いで̀

L

･I shk(Ei- Ei-1)Ⅴ(Ei-1)dfi-1S血････-
0

-244-

t



-電子鼓動函数

L

-sinkfiIrjOSkfi_1V(fi_1)dELl血 k(fi_r fi_2)-･･
O

L

一代OSkfir shkfi_1V(Ei._1)dfi_1血 k(fトr Ei-2)･･･
0

(7)

に注意するとi七eraもionの級数は次のマ トリックス及びベク トルによノり

⊂X)
*(Ⅹ)-∑トlYn了(Ⅹ,o)lWlin=0

と書 ける｡(nはQの個数を示すことに注意する)

但 Mcs,Mcc
M=

MssIMsc

cc L

B
工-(工S,工C) ‡-( )

A

1 .､__ ー__qEih 1

(8)

(9)

Mcs= ∑ 2n~lf dflCOSkflV(fl)意 如 (fll'2)I df字音 sink･･･n- 1 0 0~

En_1
---ノー

0 dEn去 - (fnJ jn- 近En (10)

Clこ)

Mcc- ∑2n~lf
n=1 0LdE160SkEIV'El忘 血k'E- E2,fEld弦 shk-･0

fn_1

-････Jo- dEn 忘 shk(En-1-En,coskEn

MssMscも同様に定義されるo但 し前に負の符号がつ くO 叉
r

-I Ⅹ CI

･S- ∑2nf dfl去 禦 (I-fl"(-Elげ ′- 去 stlLk(桝 2)Ⅴ(E2)n= 苧z O , O

fn-1

-････jol､ dE誓 去 shk(fn-- En)shk･En
J (11て巨

･C - ∑2nfdEl去 - (Ⅹ- ⅤCEl-".j憲 - (E- E抑 2)
cQ Ⅹ

n=0 0

---Jofn~ldEn忘 - (Enr Eh,GD8kEn

-245-



広田 徹

によって与えられるo IsIcは論文(I)で求めたように波動函数のB,Aの係数
であるO(Vol七erraの積分方程式申解う

従って.周期格子 (8函数ポテンシャノレ)に対 し

工S=

工C- (

sinNa且

弧 α盈
血 ka

血 (N+1)aa sinNαa
Sm αa Smαa

GOSka)

αはヨ1och間~aYeの波数で

C･oBαa-GOSka+意 siaka1 V(I)-雪xo5(Ⅹ～xi)

によって与えられる｡ 又Na-Ⅹである｡

すると

･csT意 iIJ."eoo･｡osN′kaIs(N,,ー1､

Mac-一芸 NE;;血 N,kaIc(NJ)

_6o No

Mcc=首 ~lV至｡eOS嘩 aIc(lV)

Mss-一三 L NEosh敢 a=S(-N,)
2klV=G

_担 Noa-i

(12)

(ユ3)

(14)

の関係があることがす ぐわやlるo IはⅩ即ちNaに依 るけれ どもマ トリックス

M及びベク トル IはNには依 らないことに注意するc M,IはIの中の S血Nαa,

rJOSNαa の係数を決める定数であり-.､系の大きさ (療分範囲), 境界条件に俵

存する｡

Mを対角化することにより級数(8)を sum uP出来 る三) 結果のみを記そうo

マ トリックスMの固有値を 11,12とすると

少(Na)-
i1

12-ll〔五 言 (I3+
1 ′T ∴-ll-Mcs

Mcc
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12-Mcs
Mcc

∵電子波動函数

IcM-(lrMcs)a+MccAI]

但 いlI,Il2I<1

工siMccA+(1-Msc)Bi+Ici(1-Mcs)A+MssB)
1+(Mcs+MsTc)+MiiSMsc-MccMsa

∫(15)

但 しMcs,Msc,Mcc,Mssは夫々'(14)により計算 し求めると.Kronig

Penny relaも土on (13)の助けをか りて

L + 空 重 室旦 (GOS(No･+)(近-α)a- 】･170S(N｡+÷)(k十a)aMcs-- チ + 一二三 二二 _-/(
2 8k g,inaa .S由卑 a

'v叫 2叫

puos(No･ナ)(近-a)
Msc--i +一理

2 8k

S由ka

4,gTtLaaL2k

I::-～-i旦･,:-

･7OS(No+÷)(近+α)a
血半a ) (16)

血(No+it)(近-α)a Tl｡in(No･辛 (汰+a)a
麗 子 a

晦C-意 空 穿 +

+

M ss- -

shka .Eo
(A )2(

4S血αa､2k

血 遂苧a

sin(No+÷)(Lk+α)a

･jOS(No与 )(k-α)a

畔 a

頑 No十十)(汰+α)a

I,i-I⊥学 ,･

生 室 生旦√Sh(No十十)(汰-α)a- sin(No十十)(k+a)a
8k E.血αa

血半 a 畔 a

となるO これらは定数であるoA,Bのとり方により (15)は Blochwave

を表わすことは明らかであろう0

8函数ポテンシャルの場 合の結果を出したがsq.lareWell及び一般ポテ

ンVヤルの場合も論文四 3)の方法に従えば.同様に求めることが出来るo 結

果は複雑になるだけであるか ら省略 しようo 又 この iteratiorlの各項が多
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重散乱のプロセスを表わしていることも明 らかである｡
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