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§ 序

Rand.om格子内の-電子スペク トルを求める近似的方法として ,次の-5っを

挙げる轟が出来る｡

豆reen函数法

AveragejdigerlValueEqua一:ion法

momentmOもhod_

2番 目の Averagod_Il:摘8nValu_eEquaもion法 は ,Rand_orTiChainoj

Tr･anfer matrixの traCeが 2に等 しいとい う結果を使 う｡ (即ち< Tr

TN> - 2) 5番 目の mOment皿机 hod-は固有値方程式を使用する, 所で債

分方程式の i-cOraもion serieSを平均操作を行な って無限次迄全乳 Sum

up して平均解を求める方法は AtJeragEjd･瓦igenvalueBeq.法及び 葺reB¢n

函数法と関聯 しているO一般に積分 方程式には V~ol'terra形式のものと -Fre一

･ll,]olm形式 のものとがあるが ,一次元の SchradingeT eq_.を Volterra

形式に書 くと tranfer maもrix と同塵のものになるO叉 ,Ere)dho1m形式

に善くと ,その iteration serieSは ,(ire,en函数法に於て ,自由電子の

グロバ グ-i(-を使用 した場合 の一体 O-rt)en函数の展捕式に対応する｡ Vo1-

tL3rraの場合でもFTJed-ho17llの場合で も ,その iteJration E;eriesは自由

電子の多体散乱の形で表わ されて居 り,液体格子uj場合には long range)のグ

り-ン函数により無限次迄足 し合わす事が必要であるように思われる｡ 一次元

chainの場合 Voltorra形式の方が足し合せるのに便利であ り,Volterra

か ら出発 したわけである｡ 格子間隔が変化す る場合でも ,周期性か らのた りが

小である場合にはた りの大きさにより変化する enQrgy~g aPが見出され ,叉

不連続的に変化するRand-om合金様のものである場合には Saxon Hutner

定理が確かめられる｡

§1･連続分布の時の 8nergy ga,P･

方法については ,物性Vol_8.No.2,p.119- 126 , 日 987)に書いて
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ある甲で ,それを参考にして戴 く事にし ,こ-こで-は付け加えたものを凄いてみ

よう｡

一定の強さ甲Oの S函数 ポテンシャルが ,-直線上に分布している液体格子内

の-電子状態を考える. 隣 り合 っているポキンシャル間の距離が分布函数 f(七)

に より変化するとすると,スペク トルは ,

COS(I+ i耳目 - 巨 十巾 一 芸 (也+-h-, ) -･ll,

の式より,両辺の Real partと =maginary-Partを とり,その二つの式よ

り変数 Pを消去することにより得られるC 但 し,Eは波数 ･甲及び il+は

1

ワ ニ一手 Poダ(也+ h-)

h+ - h+ (p)-j●且 t e
‖ ± k+p)も

ど( じ)

に よって与えられる｡ I(l=)としてO-aussian分布

(･七一a)2

ど(七)-
1 262

をとるな らば ,band-edge附近のスペク トルは ,

cos2f -

sinh2ユ 建三
2

1 +･完了石 2

cosh2旦三史
ウ

sinh2且乙更

によ 鵬 まる｡ iCBOLS2`ka'Pjos 2β Si?2(ka'3/Eos2β
kp

tan β
2k

･･･lt21

･･･(3.)

･･..閲

- (.5.)

- (6)

前に説明したように ,banaの ed-geは E-n符(A- ロ , ±1一･･････)･P=

Dにより与え られるO 従 ?て ,(日 よりh+(p-0)を使い
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1
2

iJ中 一+諺 …2

ko
i(A.十h-)+fTk(hr hJ )

… (7)

が得 られ る｡上式の上の不等号 は ,エネルギーパ ラメーターkが band.内にあ

る場合であ り ,等 号は band･ed･geを表わ し･下 o)不等号 は kが en'jrgy gap

内にある事 を示 している｡分布函数 f(七)が 七- aの凝 りに対称であるとして

+ ikaD(近)h+ (p-0) - 6~~

と澄 くと D(近)は kの実函数である｡(8,tをiワ)に代入す ると

-::-iL
1
I

(kト住持丁i…tc･oska+覧 sin k車

とな るO 従 って丘apのPe,rsistenc8の条件は

‡tJ"i巾 DTTF,-i <
1

となるo f9日 (臓の左辺 は常に '!以 上であ る0

億 々の分布に対 し ,ij(封 を求めると

ほ] 甘alユ汚Siarl j〕(k)- e

∂-8持-al
i.2) - 0
2

113) f(i)

(4) f(l;)

02k2

2

∂2
刀(k)主-

∂2+k2

ニ=2b ㌔-Ja十 C～a-C

== 0 (∋lsOWhere
1

-(5# )〔.-

= o elseWher｡

刀(汰)-
sin汰 C

k C

-･18)

COS (kα 十 β )

COS β

･･･'19)

･-ilo)

･･･(llj

- (12)

･･･(13)

〕 α言 ㌔ く 七<叫 52¢
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一次元液体格子内の電子スぺク トJL,

/ヽ

し.J

sin(k652)c
os(kげ5

⊥ 5 ⊥ 2
(ka52) (kq52)

(cut offLPara･やoliC )

1rJ
-･
fi4)

となる. この D(k)と(9)の式事り･種 々の分布の場合のGapの形が得 られ るの

であるが ･ここでは ,ち.orland-良 ･Bird･･(Proc_Phys.Doc.旦至 25)

及 Makinson& RobertB (AtlSt.J.Phy8,15 457)が Functiolnal

eq.の方法より数値計貨を行ない aapの Porsistenceを調べた結果と比戟

してみよ う. 分布函数 は能筆の使 った分布と同じもモ'D(ちorland･&Bird-は

前述 iJj分布zL3,),Ma.kinsc'n aRo-Der℃叫 ま分亮榔 )を使 うが ,注apD Pers-

istOnCeの式 を導いた方法には ,-定範囲のポテ ンシャル教を一定とす′る制

限 (一種の長足巨鹿二相粛 )が入 って居り ,I(i;)が同 じでも全体の分布は異なる

点を指摘 しておかなければいけない｡この制限の為'10)か らの結果が ,数値計算

の療二乗よりGapが消え失せにくいとい う傾向に導いたとしても ,直ちに近似の

良否にむすびつける一審は出来ない｡

Borland･･Bird-の場合 (koαエ ロ･8 )

1

o= √T C
α

I

0.04 0.08 0.09

18℃ gap exist vanish

(exist) (exist) (Vanish)

k J

2nd.gap vanish ､vaniSb.

(vanish) (vaniEih)

Makin臼On･Robertsの場合 (kOa- 0･25)

Or
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0.25 0.05 0.07

18t gap exist Vanish

(exist) (exist;) (vanish)

但 し上の括弧 内は(iO)よりの結果であるO 明らかにgaPが数値計算の場合 より

消えに くい事を示 している｡

連続分布の場合 ,周期格子か らのとこりが小 さいならば D(汰)ご 1'であり分

布の如何 に拘 らず ,energy'gapが存在することが(10)より績諭 され る.

§不連続分布め場合 (Saxon H皿tner定理 )
Saxon& Htltnerは ･一次元不純物準位に関する論文 (Philip-q且ap

旦 81 (1949日 内で ,二種類の原子 A,Bが rand･omに入れ まじった合金内

に於て PureA系での禁止帯 と pureB系での禁止帯が重な って居 り,共通の

禁止帯が存在するならは ,AとBとの混合系に於ても禁止帯であろうとの

conjectureをなした｡ これは SaxonHILLtner短憩 と呼ばれ ,いろいろ拡

張 した意味で使われ るようになり .rarld-om系を調べる=蔓･安な手掛 りにな っ

ている.堀 ･放出 ･戸出らにより,一次元のみではなく ,多次元の場合成立す

るか否かについて調べ られている｡

ここでは ,ポテンシャル間隔が不連続な値を持つ系に対 し,Qapをみてみよ

う｡不連続分布は

f(七)- ∑ αiS(七一ai) i:species
l.

･･･u5)

で与えられるものとするo αiは間隔が αiなる場合の割合であるo 従 って ,

三α･- 1li

h+ (p- 0) - ′e±ikt-i(ち)at

- ∑aie士ika･i

これを(7)に代入すると ,Gapの条件として
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ll二塁)･aia,･(1~COSk(ai-aj')i< 僻 i(COSkai8

･ 曇 sinka･i) .･欄

が得 られるo kが格子閣痛 aiを持つ周期格子の～つの 8ap内にあるならば ･

四 Skαi + 意 sinkai L, 1･ - 潤

が成立するo すべての αiに対し上式が成立するならば 一乗に絶対値内の符号

が同じとすると ,不等式(18)は成立するO これは Saxon土山tnQr定理に外な ら

ない｡
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