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§1. 序

最近Rand.om格子内のスペク トルの研究が進み.,段 々その様子 IJが明らか

に されつつある｡ これを液体格子内の電子に対する一体問題 として見 ると,方

法論的に次のこ点が重要であるように思われる｡-(ポチyVヤル自体は別 とし

て )

1- 1ooaユなポチyV ヤル配置を規定する分布函数iSより.スペク トルを

正 しく導 く_問題 一 一次元のRa･nd,omな体系のスペク トルは数値計算に より.

求める事が出来る｡その結果27は.近似計算による姑R 3)如ち何 らかの平均操

作に よるものと細部について可成 り臭 っている40)･11この loca琉 状態の影響は -

平均操作からの取扱いを面倒にしている｡しかし広沢氏がP士Wsi_caユ Review

に発表 された液体格子内の Gap に対する平均操作による計算は5)数値計算の

賠乗り と大要に於て比較的に良い一致を示 している事は注 目に値 しよラ ,

2- 三次元の体系に適用出来る方法の問題-

従来の方法はグリーy函数法61をのぞけば,殆んど一次元に限 られて居 るよ

うに思われる｡ ケb-y函数法も,ユocal な配置について足す段になると困

難に対面する｡

この報告では著者が前に物性に発表 した波動函数の平均解からスペク トルを

求める方法77(本質的にはグリーy函数法 と同じであるO)を再検討 し.格子

間隔を Gau88分布で平均する場合.戎範顔の粒子数 を一定とする制限をつけ

ると広地氏がTransmiSSion'matrixTNの平均のTraoeちくTN> より得
た債分 と同種の積分が得 られることを示 し,一文広地氏が計算 した方法 とは異 19

た簡単な考えから.スペク トルの式 Gapの式が容易に得 られることを示そう｡

rJaPの persistenceの条件は広地氏のものと少し異なる｡
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§2. 積 分 方 程 式 の平 均 解

一次元の液体格子内の-電子状態を考える｡波動方程式を, Volterraの積

分方程式の形に書き換えると,

蒼shk(衰-e)
少(め ; 鶴(x)+I

O
Ⅴ(I)少(f)af (17

となるo Qo は自由電子の波動函数で少転再こ対する境界条件を満たすように決

め る｡簡単の為に,ポチyVヤルVk)は8函数で表わ され ると,

Ⅴ(Ⅹ)=H｡亭 8(Ⅹ一冬)
1

窄_ように◆とる'(8函数の強さ 射 ま,皆一定とする｡従 って

Vp(Ⅹ)-+o(Ⅹ)十 号 ∑ 血 k(Ⅹ-xi)少(Ⅹi)

上式の遂次級数解を求めると

(21

(3)

4'x)-Qo'x)十号 ∑shk'ⅩTXiWo'Ⅹi'･(-%)2Ei,?

XSink(Ⅹ→Ⅹi)血 k(Ⅹi-Ⅹj)斬 Ⅹj)十 -- ･ (4)

ここで,ポチyV ヤル中心の配置について平均をとり,波動函数の平均解を

求める｡隣 り合 ったポテンシ･ヤル中心間の距離の分布は函数 で(ち)で表わ される

とする｡Gauss分布ならば

f(t)-
∨す㌃訂

_⊥立退f
e 2♂2 (5)

となるo aは平均間隔,Cは分布の幅を示すパ ラメーターであるOしかし隣り

合わせの間隔が各々独立に,GallSS 分布をするのではなく,一つの制限が存

在すると考える｡それは,検分方程式の積分範囲 (0,Ⅹ)内のポ･fyV ヤJL,

中心の数を一定 とし･これをNとする事で･ある o この制限準ポチyi/Jrル中心
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の配置に対 し.一種の長距離相関を導入 した事に相当する｡

さて,遂次級数(4Iに平均操作を施 し,無限次迄全部を足 し合わせる為に,母

函数･fln(p,A)を定義する.

0く⊃
Hn(p,A)-Bl∑ih.qpげ 頑 p勅y(意)r>1SニI

十iAl∑轍 漉 旬三脚 rllpSl･h.a(pus･h鮎 漕 〕(普)"1 f6,
Ol〇

8=1

位 LA ,Bは次式に示 される係数である .

鶴(Ⅹ)=A鯛 kx+ Bsinkx (7)

又

蜘 -去 董 ･/atIat2･I･atsei(+Jf+P吋 七去叫 ts'f(tl,I(ti)･･｡f(ts,,
(8.1

-去 (h士 ,8

上の積分で実際の積分範囲は七-0-- であるが七-a附近のPeakが鋭いと

しても--- ～-に伸ばしてあるO (この仮定時Rand.om格子の時には適用出来

ないU)

母函数 Hn(p-,i)をPについてFourier積分変換の形で表わ し･又 }･につい

て,べキ級数展開をするとき,elPXIN の係数をみるならば,これが平均操作

を行な った後に於ける遂次級数の n次の項を表わ している事は容易にわかる.

従 って平均解は直ちに

少(Ⅹ)- 4･(Na)

-,iltI_'

0(〇 00 (X⊃ (:X)

aifPElh･8(pげ -∑伽 lSI十iA(∑h･8(plAS+∑A-8(p)lBfS=l S=1 5=1

一 意 {孟 軸 AST孟 軸 凸 (9,

0く)

･eiip"aa-p 〕柏 唖 の係数
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となる｡この頼分内の分母を整理 して

一 % (

1 1

1-Ai' (1-h+l X l- A _i )

と変形する｡但 し

}'-ヽ信:五二) , ･･畑 6-

故に

少(Na)-去〔′

am _

(スβ-2ふ棚 e十li

(10)

(A.十h一十志(hrh-)チ
(●11)

1′,㌘BQl+-h_)1十iAf1-01+十h_)iI
27ELご∞スJ2-2ス′く畑e+1
1′讐

she

堕半 血伽十1)e
十 iA(h+a_)2

S血C.

O-ip"aaPl)の略 の

(12)

_一旦こし血 Ne

(1番

〕eliBNad_p

を得る｡ここ迄は前の物性に発表 したものを書直 しただけであるが,次に N-

-の場合にh主'の具体的■な値に対 し,許される解の条件をみてみよう｡ (伯

は広地氏が Trよn8mi占占ionmatrixの Tf.acoの平均より導いた積分と本質

的に同じである｡彼は steepest a.escentの方法で積分を計算 したが,N-

-を考えれば検分を行 う必要はなく,スペク トルが容易に得られる ｡ 次蔀にそ

れをみよう｡

菖3. ス ペ ク トル

(13)の破壊分項をみると,Nに依存している項は.Nのべきの形にな って ◆

い る｡即 ち,それを書き出すと｡

(h･h- )掌pぎe-iPNa 但 し p±-e-･iO (14)

のような形で含まれている｡必要 とするのはN--の漸近形である事に注意す
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ると el.h_車Xpie'jpaのどちらかの絶対値の大きさが,1にな｡,他のが 1よ

り/3､にならなければ被横分項は発散する｡従 ウて

1 1
J(h+a_)rTpe-jpal- I(a+a_)qLtI- 1 (1Sl

が満たされねばならないO逆にこの条件が満たされれば 亭(NaD は有限な振幅

を持つ振動解 となる｡ 従 って (15)はスペク トルを決める｡

ここで

- 6- i (JL･･ 〟-)- - (E･i符)

と置 くと JL. の絶対値の大 きさは eSでであるから.条件 (15)は

可 ニ ーi logfh･hll
と･なる｡(ll)及び (16)より

状桝 f十i可)-
M ii五二~

(I6)

(17)

(h･十h一十 2蓋 (hr h-)〉 (18)

が得 られ るo h十九 が積分変数 pの函数である事に注意するO(18)を実数部分

と虚数部分に分け,その両式 よりpを消去するとスペクトルを表現する式が得

られる事になる. f(t)がGauB∈;分布(5)ならば

itik.P la_塑 峯噴 き
h十(p)= e 2

ワ ニ
･2(㌔ 十め

であるので

e q2fP
- 了 十rr I 6 - 02kf

- (咋 iゎ -- 勧 十iq2kP)十意 血 (ka十iq2kP)

す308(ka十β十i62k王))
43088
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但 し

従 って

tamp-一 意

･･:6さ‥-･OS中 f 2)-

血 f- (i 十 字 )-

収冶(ka十β)

･jO.aβ

(22)~

;oBh㌔太P (23)

血 (ka+β)

130g♂
sinh㌔kP (24)

となり,上のこ式 よりPを消去すればよい｡E･,の葵数値に対 し.kの実数解が

存在すれば許された状態を表わ し,Eの虚数値に対 しkの実数解が見出されれ

ば禁止帯の中の状態となる. I- n7r(a :r整数)がGapの ed_geに対応する

事が予想される｡.(24)で E-n7tと置 くと,p- 0が必零 とされる｡従 って
＼1.那

(23) より

･- A(i)-
LJOB(ka+P)

･=.a β -i30gka･ 菜 血ka (25)

が得られ ,G･apの幅が 6-62k2の函数 として示 される事になるo Gap が

消える条件は,明 らかに

-･E 1

ooshす = ~-i30BP

となり, E≪ 1 ならば

8- g2k2= 2,･血 P

-(26)

(27)

となり,この時の Cをgma芝とすると,広地氏が得た%axより更にV/2～だけ大

きくなる｡

ここで,(25)が Gapの 組geを与えているかどうかを chequeしてみよう｡

さて (25)が'n(I-n打)の 1個の整数値に対 し,解を薦 つとす る2つの解が

ある事は函数形 より明らかである｡この解を kl,k2とする｡ この klとk2
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の間の任意の値を k3,外の値を k4とすると

i,潤 (k3a+β3)
瑞垣 P3

JJOE?(k4a′十P4)

ミ鵬 (kla十βJ
畑 β1

義 (kla'+βJ
ミ30gβ1

が成立する o 従 って,(23)と (28)より

l･t30f3EI>I

>

･zjO8h02k3P

- (%･竿 ,

6308hQ2瓦3P

号log(kla十βl)

プOOPl

(28)

が得 ら れ る 事 に な る ｡ 即 ちす30gEはk3に対 しては,Pの小さな値に対し,1よ

り 大 に な り 禁 止 帯 の 中 に ある.k4に対して は,不等号が逆になりEの実数値

が存 在 し 得 る ｡

この よ う に 債 分 (13) が有限である条件としてGapが容易に得られるが.こ

のようにし て 得 ら れ る Gap の幅は数値計算或いは. SaxonHntner定理87か

ら予想されるも の よ り ,広く出る傾向があるようである｡これには2つの原因

が考えられるOその 一つは,ここで行なった平均に対する制限である｡即ち最

隣接ポチyVヤル中心の間隔に対す る分 布 を 数 値 計算のもの と同じにしてもこ

の制限がある為に,ポチyVヤル中心 の 分 布 は 等しくはない という点である｡

恐らく,分布の尾は可成り速やかに消え て い る と思われる｡ (制限無しでは,

G ap が生じないのであるo数値計算の場 合 と 異なるわけである) もうーつ

は Iocallevelの問題である｡これらの 問 題 の議論は,多次元の取扱と共に

次に報告したい｡
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