Annalen der Physik. 7. Folge, Band 40, Heft 6, 1983, S. 347—351 J. A. Barth, Leipzig

Uber analytische Eigenschaften der
Einteilchengreenfunktionen in einem Zwei-Band-Modell

Von R. ScHuMaNN und K. ELK
Wissenschaftsbereich Physik der Hochschule fiirr Verkehrswesen ,,Friedrich List** Dresden

Inhaltsiibersicht. Im Zusammenhang mit Integralen iiber Lorentz-verteilte stochastische
Parameter in der Ein-Zentren-Streumatrix werden deren analytische Eigenschaften diskutiert. Dazu
werden optische Theoreme fir die Greenschen Einteilchenfunktionen in einem Zwei-Band-Modell
hergeleitet.

On Analytical Properties of One-Particle-Greenfunctions within a Two-band-model

Abstract. In connection with integrals on Lorentz-like distributed stochastical parameters
within the atomic scattering matrix its analytical properties are discussed. For this optical theorems
for One-Particle-Greenfunctions within a two-band-model are deduced.

Einleitung

Um den EinfluB der Phononen auf Elektronensysteme zu untersuchen, fiihrten CHEN,
Wersz und SHER [1] ein stochastisch fluktuierendes Potential in den Einbandhamil-
tonian ein. Bei der Untersuchung des periodischen Anderson Modells (PAM), welches
allgemein als einfache Beschreibung fiir Mixed-Valence-System akzeptiert wird, kann
man die Phononen ebenfalls in dieser einfachen Weise ins Modell einbeziehen, indem der
Anderson-Hamiltonian Hp,a durch den Term Hgyg, der die durch die Phononen
bewirkte stochastischen Potentialdeformationen erfalit, erweitert wird:

H = Hp,y + Hews (1)
mit
U
Hpu = kZek dioles + 2 Eofisfic + 25 i fiolofi—o
g k13 (%4
+ o= 3 (R dfy, + ho) ®)
VN iko
und
Hows = 20ififios (3)
(1o 3

wobei hier angenommen wird, da die phononeninduzierten Potentialfluktuationen ©;
nur die f-Elektronen beeinflussen. (Eine Erweiterung auf d-Elektronen wiirde am Prinzip
der folgenden Uberlegungen nichts dndern.) Indem man die Legierungsanalogie [2—4]
zur Néaherung heranzieht, ersetzt man den Wechselwirkungsterm durch eine Streuung
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der f-Elektronen an dem spinabhédngigen Potential U;, gemaB

U , ,
Z ?iiﬁfiﬂf’it—af'i«n ~ Z Uiaf’i;f‘ia’ (4)
10c g
wobei U;, die beiden Werte U und O mit der Wahrscheinlichkeit »f , und (1 — »f_ )
annimmt.

Das so verbleibende Zweibandsystem wird mit einer verallgemeinerten CPA be-
handelt, das heilt man arbeitet mit dem effektiven Hamiltonian [4, 5]

HC’I’;I = kZ [ekd}i‘adka + Wuf;;:fka -+ I/Y(dli-afka + f{adka)]’ (5)

in welchem das kohidrente Potential W, aus der Bedingung bestimmt wird, da8 die mitt-
lere Streuung an den Potentialdifferenzen zwischen W, und den stochastischen Poten-
tialen (K, + U+ 6,) verschwindet, d.h. W, geniigt der Gleichung [6]

- e E,+U+60—W
Jp— ] f U g
Tio ,-L 46 P(0) | Lo — By + U 10— W,) ()
EO + O — Wa . (6)
T (B, + U L0 _ W, G

CuexN, WErsz und SHER konnten ausgehend vom Frohlichhamiltonian zeigen, daB die
stochastischen Potentiale einer GauBverteilung gentigen [1]. Da fiir qualitative Unter-
suchungen die genaue Form der Verteilung unwesentlich ist (solange die Bandbreite
w® groBl gegen die Verteilungsbreite ist und der Schwerpunkt der Potentialverteilung
E, in der Bandmitte liegt), schlugen RicnTER und ScHILLER [7] vor, eine Lorentzver-
teilung zu verwenden, d.h.

1 A

+ (1 - nLa)

PO == Zmre o
Damit 146t sich die Integration (6) umschreiben in
vt 1 1
0= 5 [ (g7~ g—7) F© ®)

wobei F(0) fir die eckige Klammer in (6) steht.

Das Integral lings der reellen Achse 1aBt sich jetzt in der unteren Halbebene schlie-
Ben und durch Anwendung des Residuensatzes analytisch losen, wenn die Funktion
F(0) in der unteren Halbebene analytisch ist. Fiir das Einbandmodell hat das LLoyp
[6] gezeigt. Hier soll der Beweis fiir das Zwei-Band-System des PAM gefithrt werden.

Optisches Theorem fiir die Einteilechengreenfunktion G und G%, im PAM

Zunichst sollen die optischen Theoreme fiir die effektiven Einteilchengreenfunktio-
nen G% = G% und Qff; = G/ hergeleitet werden. Dazu werden zunichst die Bewegungs-
gleichungen mit dem effektiven Hamiltonian Hp, (D) in der w-Darstellung aufgeschrie-
ben: ,

oQ¥ =6, + 3 4,68 + VGl 9
l
und

(w— W,) Gl = VG?;-’. (10)



Eigenschaften der Einteilchengreenfunktionen in einem Zwei-Band-Modell 349

Multipliziert man (9) mit (@ — W,) und ersetzt dann G%¢ mit Hilfe von (10), so ergibt
sich

(0 — W,) 0G% = (0 — W,) (6“ + ,_12 t,-,G;i;’) + V2G4 (11)
Multipliiiert man Gleichung (11) mit G ‘-"-" und summiert iiber ¢, so erhidlt man

o = [ — 7_—) 3P — 3 uojel. (12)
Mit der Annahme hermitescher Hopping-Integrale ¢;= t; [6] folgt wegen

Im Z' £, GG = Z Im (— et —i—‘—t,lG"”G“")

(13)
= ; —Im [t GHCH+ (t,GHGH)*] = 0
das ,,optische Theorem* fiir die d-Elektronen:
72
—Im G¥ = Im (w — Tv—) 3|62, (14)

Nunmebhr soll die entsprechende Gleichung fiir die f-Elektronen hergeleitet werden. Wie-
der geht man von der Bewegungsgleichung aus:

(0 — W,) Gl =6; +VG¥. (15)
Multiplizieren der Gleichung (15) mit G#" und summieren iiber ¢ fiihrt zu
G = Wo) 2P — V 2 GHGE. (16)
?
Der letzte Term von (16) 146t sich umformen in
* * Gdj
%’G?;"G% = ; (0 — W)* Gl (T—"Ta)*— ‘ (17)
Mit der konjugiert komplexen Gleichung (15) ergibt dies
» 1 -
2 GHeY = Z(w_—W_)* (05 + VGE) G (18)
K] a
Einsetzen von (18) in (16) fiithrt zu
v
Grfl W,) Z' lgl/ l2 ?TVU)_*G%
& df |2 (19)
Ty & el
Wegen
Vv
df __ G/d 2
“i R R PNk =0
und Gleichung (10) folgt
y2
—Im G” = Im Z IGf-Hz—mIm do)d
2 (1)

—WIIH ZIG 12
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Ersetzt man Im G% durch Gleichung (14), so ergibt sich

—Im G = Im (0 — a)Z |Gl 2

Ve

+—|“’_Wa|2 Inl(w—w_W)Z'G (22)
& df |2

_Wlm Z\G-i .

Der letzte Term laBt sich wiederum mit der Bewegungsgleichung (10) ersetzen, und es
verbleibt

—Im Gif = Im (0 — W,) pLE
13

Ve Ve

* o — W, 2 Inl(w_w— Wa)%'|G;-‘;’|2 (23)
pt

— ST W Im (w — Wa);' |GE# 2.

Durch einfache Umformungen, wobei sich einige Terme wegheben, gelangt man zu

2
—Im G” = Im (C() |G” 2 \T—.VTF Imw Z ngl 2, (24)

Das ist das optische Theorem fiir die f-Elektronen.

Polstellen von F(©)

Mit (14) und (24) sind die Mittel bereitgestellt, die Lage das Polstellen von ¥(®) zu
diskutieren. Pole treten nach (6) auf bei

@1 G”( ) Eo - U + Wa! (25)
1
0, = Ty E,+ W,. (26)
Der Imaginirteil beider Pole ist also gegeben durch
Im GY
Im@lz_Im(W + G”) Im WO_WJ;?. (27)
Wendet man jetzt Gleichung (24) an, so erhilt man
Gl
Im @, =Im W, + Im (@ ,,)%,"0”2
v il (28)
IO T 2 o
Nach einigen Umformungen ergibt sich
v |G
Im@lzzlmw(lﬁ— o |2Z ]G””)
Gl
+ Im (w o) > et | (29)

1#1 lGn



Eigenschaften der Einteilchengreenfunktionen in einem Zwei-Band-Modell 3561

Da alle physikalisch relevanten Groen aus den hier benutzten retardierten Greenschen
Funktionen mittels w — w + ¢ d, = 0 berechnet werden, gilt Im w > 0. Der Imagi-
nérteil von W, besitzt die Eigenschaft Im W, < 0 {8] (Im W beschreibt die effektive
Diampfung). Da die Faktoren neben Im o bzw. Im (w0 — W,) positiv definit sind, gilt
immer

Im 91’2 > O, (30)

und dic Funktion F(®) ist somit in der unteren Halbebzne analytisch. Das Integral (8)
wird deshalb wie oben behauptet allein durch den Pol der Lorentzverteilung bei (—t 4)
bestimmt. Die CPA-Gleichung gewinnt damit die einfache Gsstalt

0 = F(—i4), (31)
was in [9] und [10] bznutzt wurde.
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