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

Von R. SCHUMANN und K. ELK 

~~issensch,zftsbereirh Physik der Hochschiile fur Verkehrswesen ,,Friedrich List" Dresden 

I n h a  I ts i ibers icht .  Im Zusammenhang mit Integralen iiber Lorentz-verteilte stochastische 
Parameter in der Ein-Zentren-Streumatrix werden deren analytische Eigenschaften diskutiert. Dazu 
werden optische Theoreme fiir die Greensehen Einteilchenfunktionen in einem Zwei-Band-Modell 
hergeleitet. 

On Analytical Properties of One-Particle-Greenfunctions witshin a Two-band-model 
A b s t r a c t .  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 EinfluD der Phononen auf Elektronensysteme zu untersuchen, fuhrten CHEN, 

WEISZ und SHER [ 11 ein stochastisch fluktuierendes Potential in den Einbandhamil- 
tonian ein. Bei der Untersuchung des periodischen Anderson Modells (PAM), welches 
allgeniein als einfache Beschreibung fur Mixed-Valence-System akzeptiert wird, kann 
man die Phononen ebenfalls in dieser einfachen Weise ins Modell einbeziehen, indem der 
Anderson-Hamiltonian H,,, durch den Term H,,,, der die durch die Phononen 
bewirkte stochastischen Potentialdeformationen erfaBt, erweitert wird : 

= HI>AM f HCW5' (1) 
mit 

U 
HPA&I = 2 &k dkf,dka f 2 EOf&fia $. 2 ,ftfiaf?-afi-o 

ka io %a 

und 

HCWS = 2@ifLfio, (3) 
i n  

wobei hier angenotnnien wird, daB die phononeninduzierten Potentialfluktuationen Oi 
nur die f-Elektronen beeinflussen. (Eine Erweiterung auf d-Elektronen wiirde am Prinzip 
der folgenden Uberlegungen nichts andern.) Indem man die Legierungsanalogie [ 2- 41 
zur Naherung heranzieht, ersetzt man den Wechselwirkungsterin durch eine Streuung 
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der f-Elektronen an den1 spinabhangigen Potential U,, gemiiS 

2 to :fLfio/kofi-a c io uiafzfia, 

wobei Via die beiden Werte U und 0 mit der Wahrscheinlichkeit nf, und (1 - nf,) 
anniinmt . 

Das so verbleibende Zweibandsysteni wird mit einer verallgenieinerten CPA be- 
handelt, das hei13t man arbeitet niit dem effektiven Hamiltonian [4, 51 

(5) Hf2P.l = 2 [&kd$udko + Wafdbfka f T'(d&fko + fLudku)ly 
ka 

in welcheni das koharente Potential W, aus der Bedingung bestinimt wird, da13 die niitt- 
lere Streuung an den Potentialdifferenzen zwischen W, und den stochastischen Poten- 
tialen ( E ,  + Ui,+ 0,) verschwindet, d. h. W ,  geniigt der Gleichung [6] 

E, + 0 - W, ] = o .  
- n f _ J  1 - (E,  + u + 0 - W,) G!(m) + 

CHEN, WEISZ und SHER konnten ausgehend voni Frijhlichhamiltonian zeigen, daS die 
stochastischen Potentiale einer GauSverteilung genugen [ 11. Da fur qualitative Unter- 
suchungen die genaue Forin der Verteilung unwesentlich ist (solange die Bandbreite 
up grol3 gegen die Verteilungsbreite ist und der Schwerpunkt der Potentialverteilung 
E,  in der Bandmitte liegt), schlugen RICHTER und SCHILLER [7] vor, eine Lorentzver- 
teilung zu verwenden, d. h. 

1 A 
7c A 2 + @  

P ( 0 )  = - 

Damit 1aSt sich die Int,egration (6) unischreiben in 

wobei F(O)  fur die eckige Klanirner in (6) steht. 
Das Integral langs der reellen Achse laSt sich jetzt in der unteren Halbebene schlie- 

Den und durch Anwendung des Residuensatzes analytisch losen, wenn die Funktion 
F ( 0 )  in der unteren Halbebene analytisch ist. Fur das Einbandmodell hat das LLOYD 
[6] gezeigt. Hicr sol1 der Beweis fiir das Zwei-Band-System des PAM gefiihrt werden. 

Optisches Theorem fiir die Einteilchengreenfunktion Gfg und G{& im PAM 

Zunachst sollen die optischen Theorenie fur die effektiven Einteilchengreenfunktio- 
nen Gt$ = GZ und G& = Gi{ hergeleitet werden. Dazu werden zunachst die Bewegungs- 
gleichungen init den1 effektiven Haniiltonian NcpA (5) in der o-Darstellung aufgeschrie- 
hen : 

(9) ~1)Gf: = 6ii + 7 ti,Gp + VGl'f 21 

und 

(Q - W,) G# = VGZ.  
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Multipliziert man (9) mit (w - W,) und ersetzt dann G$ mit Hilfe von (lo), so ergibt 
sich 

(W - W,) o G ? ~  = (O - W,) 6ii + 2 t&f) + I""*. 
( 1  

Multipliziert man Gleichung (11) niit GG* und suinmiert iiber i, so erhiilt man 

G.. - w -  v2 ) 2 I G$ l 2  - 2 t ,GfGtf .  
w - w ,  i il 

?* - ( 
Mit der Annahine hermitescher Hopping-Integrale til= t;i [ 61 folgt wegen 

1 1 
2 Im ( tilGfGtf + tliGfG'F) 

1 
-1m [ t i l G f G f +  (tirG$Gff)*] = 0 

11x1 2 tgGfGff = 
il 

= 
il 2 

das ,,optische Theorem" fiir die d-Elektronen: 
V2 

Nunniehr sol1 die entsprechende Gleichung fur die f-Elektronen hergeleitet werden. Wie- 
der geht man von der Bewegungsgleichung aus: 

(15) (co - W,) G$ = 6ii + VG$ . 
Multiplizieren der Gleichang (15) mit C?$' rind suinmieren iiber i fiihrt zu 

&$' = (0 - W,) 2 [ GSf, 12 - I' F G%$t. 
i 7 27 13 

Der letzte Term von (16) 1LEt sich umformen in 

Mit der konjugiert komplexen Gleichung (15) ergibt dies 

(aij + VGtY)G$ .  1 2 G$G$ = 2 
i (0 - W,)* 

Einset'zen von (18) in (16) fiihrt zu 

und Gleichung (10) folgt 
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Ersetzt man In1 Gft durch Gleichung (14), so ergibt sich 

-1m G{S = Im (w - W,)  2 1 G$$ l2 
i 

- v2 Iin ((0 - W,) 2 I G$ 1 2 .  
Der letzte Term laat sich wiederuni niit der Bewegungsgleichung (10) ersetzen, und es 
verbleibt 

10 - WUl2 i 

Durch einfache Uinforinungen, wobei sich einige Terine wegheben, gelangt man zu 

Das ist das optische Theorem fur die f-Elektronen. 

Polstellon yon F ( 8 )  

diskutieren. Pole treten nach (6) auf bei 
Mit (14) und (24) sind die Mittel bereitgestellt, die Lage das Yolstellen von F(@) zu 

1 
E,  + w,. @ --- 

- G#w) 

Der Imaginarteil beider Pole ist also gegeben durch 

Wendet man jetzt Gleichung (21) an, so erhHlt man 
IG{{12 

= Im W ,  + Im (w - W,) 2 - IG$$12 
Im 

Nach einigen Umformungen ergibt sich 

(27)  
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Da alle physikalisch relevanten GroBen aus den hier benutzten retardierten Greenschen 
Funktionen iiiittels w + w + i S ,  S 2 0 berechnet werden, gilt Im w > 0. Der Imagi- 
niirteil von W ,  besitzt die Eigenschaft Im W ,  < 0 [8] (Im W ,  beschreibt die effektive 
Diimpfung). Da die Faktoren neben Ini Q bzw. Im (w - W,) positiv definit sind, gilt 
immer 

Im > 0, (30) 
und di5 Funktion F(O) ist somit in der unteren Halbebane analytisch. Das Integral (8) 
wird deshalb wie oben behauptet allein durch den Pol der Lorentzverteilung bei (--i A )  
bestimmt. Die CPA-Gleichung gewinnt damit die einfache Gsta l t  

0 = P(- - id ) ,  (31 ) 
was in [9] und [lo] benutzt wurde. 
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