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“in Bulgarisch, 8. 106 und ZEnglisch, S. 1&7.~

wurde die

worde die durch die .
als eine auf ihre eigene

trier

e a g _was nur fir den Fall VOl
richtig 1st. B is jedoch auch interes ufs
der' zur Lils ?okobloﬂ sachse nichsten Nachba
chen. Deshalb untersuchen wir einen Molel T
einfachem kubischem Bau, in dem der Dis gich

als symmetrische Verschiebung aller ndchs teu Nachbarn in
der Ebeneiz=constdarstellt. Dle Achse lz soll mit der Dislo~-
kationsrichtung Ubereinstimmen. Dann kann men den Hamil-
tonoperator des Kristalls mit gtarren Molekilen in der
Schr OQlﬂgP? Darstellung auf folgende Weise schreiben
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wobel hx alle Gitterpunkte durchliuft, die Puniktie,

dlie guf der Dislokationsachse ]wogem,fé - die Punkte, die
zum gegebenen am nichsten sind, und \A und !é. - die ¥no-
tenpunkte, die in der Ebene 1Ancond und auf der Dislokations—
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~achse zum jewells gegebenen an nichsten sind. |Vanss ist

der Qgew tor fir die Coulombsche Wechselwirkung der iole-
kiile 'n und /n+6 , der von ihren Llektronen uné ¥Yernen &ab-

'hanguu Wir Vcrdcn,‘uch noch Wolekile annehmen, die neutral

sind und ein uymmeurlezeﬂufum besitzen, Dabel spilelen die
Energien der VWechselwirkung zwischen rwel Molekiilen und

ihrer Verinderung hei Anregung von einem - die Wechsgel-.
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wirkung verliuft wie (R™° - keine Rolle, was uns die MOg-

lichkeit gibt, die Wechselwirkung des gegebenen MO}@mﬁl?
mit nor selnen rischaten Nachbarn zu untersuchen. Wiy wel-

sen noch garauf hin, dag in [1] nur die &augen nblickliche
Coulobbsche wWechselwitkung zwischen den Ledungen, die
einen Kristzll bilden, untersucht warde.



g Wiv schreiben (1) in Derstel 1ung der zweiten {us
tisierung. Bekanntlich wird der Ubergeng zu dieser Dar-
stellung dadurch vollzogen, dafl ein ganzes System von
Fuan! tlonen gewthlt wird, wobeil die wanktwonen die Zustin-

de der einzelnen Subs ystcme ('oLeuule) charakterisieren.
- Als solche Punktionen kann man die Eigenfunkitionen o
(102) der Energieoperatoren der frelen ‘\»oT ekiile wihlen, die
“den Hig envcrben‘q/eutsprecheﬂ. Tenn man die bek?nnte Pro-
zedur (siehe z.B. [2-3]) durchliuft, dann nimmt (1), wer

man nur die linearen Glieder bez u&lWCh den Operatoren de
Besetzungszahlen berﬁcksichtlb G, Iolgende Gestalt an:
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'ij = je— gy Aﬂ“e gungsenergie des lsolierten Moleklils;
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Dl?ferenz elnes angeregten und nlchuQnge% gten loleklls

‘,mlt allen ubrlgen Molekiilen des Xristalls. v
A e =0 Vi e 0y = charakterisiert die Energieuhertragung

“vom Molekiil, oas gich in P.|n befindet, zum Molekil in P.
A n+s. Die Werte | D, DY, M und | M sing u?lop AQ_D und| M

(Jn den eHUSDreobenupn Ausdriicken nuB |V durch V' ound| pr
setzt werden). Die in (2) eingehenden Opera uoren,8M~

i . . . . . |
and'Bw' haben einen einfachen physikalischen Sinn: 1By
entspricht dem Ubergang des Wolekilsin aus dem angeregten

¥ . + . , Y

f-Zugtand in den Grundzustand, undlljf ey tepricht dem Uber—
gang des Molekiils |n aus den GWUHQZU tand in den angeregten.

Sie ,qullpn dﬂﬁdh“rﬂd die Bosge-Vertauschungstelationen
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o Wir Tibhren in die Untersuchung die retardierte Green—
gche Runktion ein

L Gt t)= it )< By (1) B ()]

In ‘E-Darstellung kann msn fir sie folgende Gleichuns er—
halten
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U (3) zu ernalten, wurde angenommen, daf

die zu ihnen dﬂQTQPcn gestrichelten Grifen

Im weiteren werden wir gie aa% einige nk : 10
Parameter wu+’?ﬂqt9ﬂ. Die gegt oq@lteq Veltorin
zeicnﬂn“ gweldimensionale Rddlugvektoren (in de
=const.). i
Wenn keine Dislokation vorhanden iat,

Gleichune eines ideslon
Holekil iiber, die le
10gt werden kann und

Gleichung
mit einem &
Fourier—Verfahr
scne Funktion

T d;r die Green-

liefert, wobel
] ' ) . . [ ¥
1 L(q)=dey+ D4 2Mi(cos @408 g+ €085 G,)
-~ die bekannte Excitonendisversion ist.(die Gitterkonstante
wurde als eine kongruente Einheit angenommen).

Wenn eine Dislokation vorhanden ist, dannikann man
die Greensche Punktion wegen demr TwanoT,tlonSoymm@oTie
laﬂ«s der Aahﬁnz z.in folgender Form darstellen
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Wenn man (ﬂ) in (3) eingetnt, dann

Tosung der Gleichung in (efwdlt einer =

dem U“§€S+OTUP” muqkt1on@h‘

Tindet man die
iekluong nach
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Nach einigen Transfowmauwonan erhalten wir
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4(0' D} + Q(D” D)4 2(M"— M) cos g M'— M M~ M M — M M — M
M= At D'—D 0 0 0
A= M—M 0 DO-D 0 0
M—M 0 0 D—D 0
MM 0 0 0 DD
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Aus (5) und (6) Folgt, daB die Greensche Funktion eines

: . < . } . L
angeregten Kristalls der Dyson-G lelchung U=G+UAG folgth,
in der der Selbstenergiegnteill.i die Wechselwirkung mit

fom

den nédchsten Hachbarn beschreibt. Aus der Theorie
bekannt, daBl die Pole der (reenschen Fusnkiion das
trun der Hlementaranregungen ergeben., Un dieges wu T
den, wntersuchen wir! G . In Matrix-Form ot
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Fleraus isd ersichtlich, dafl 2nfar dsn Pnlen der Mrean.

! o

sehen Penkition G anch die Pole svs der
Jeterminante '4 gleich Wull suftreten. Dis i .
omt die lokelen Kivesus em Dielokabionskern., Diese
e hUﬂL slent Jjedoch sehr komoliziert aus. Um die Auf-
ebe u,losen, verfahren wir nech der Grupventheorie der-
art, wie das Verfahren auch beil Untersuchung der lokalen
Zustdnde in ferromzgnetischen Kristallen mit Dislokatio—
nen angewandt wurde [4], und deshalb fihren wir die uni-
tare Matrix ein
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! ; Tl 11 1 1

| |

i 0 1 -1 io—1

Mit Hiife vonfL! wird die NMenge der lokalisierten Funk-
tionen fir die Fnotenpunkte, die die Dislokation b11don,
in eine.henge,llnedrer “omblpaujonum umgewandelt, welche
entsprechend der Basen der irreduziblen Ddr@uollulzen der
Cruppe ' C; transformiert werden. Dabei werden @ie Wellen-
funktionen unseres Hamiltonovnerators nach einer der drei
dirredugziblen Darstellungen transformiert <W!T bezeichnen
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cgie als s, p und d). Wenn man! ; von links m1t}U und von

rechts mit , U, muluipliziert, dann utberfihren wir es in
eine qua51d1agonale Form, dohe =iy, mit

| : a
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(105) : Und auBerden verwenden wir fiir folgende HRelationen, die
' g

e
aus den ;iue ischaften der Greenschen Funktion ner*oy‘ﬁﬁen:
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- Wir finden die lokalen und quasilokelen Wiveaus, die
am oberen Rand des Bucibonenbandes auftreten. Zet snte
wir die Gleichung 'Rely-0. Bel geringen Verten des Wellen-
vektors Tinden wir durch des Iterationsverfahren

. ) LA f Bl eep— 0 \,
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Wenn wir (TO) mit den Ergebnissen vergleichen, die wir in
f11 fir den : all der Iagngwellen erzielt P”hen dann be-

( ‘ - merken wir, daB sie eine grofie Ahnlichkeit miueinander
' ‘ : haben. So blelbt Z.B. die FExponentiazlabhéngigkeit des Dis-~
persionsgesetzes von der GroBe der Storung erhalten, hingt

das bafurecen von lokalen WNiveaus vom Wertzelichen der
Storung ab, bleibt die réchte Seite von (10) bel g—0
 endlich. Ein Unterschied besteht darin, def in (10)
: - die GrioBen D' wnd M eirngehen, die die Vechselwirkung
' zwischen die liolekilen, die auf der Achse |z liegen, mit
ihren néchsten Nachbarn in der Ebene |z=const charakteri-
sleren. '

Avs (10) ist ersichtlich, wenn jg=1 (was der starken
Verzerrung des Xristallgitters an der Dislokationsachse
entspricht) ist, dann be ‘indet sich das sich abspaltende
Niveau im Abstand |«2Me— vom Bandrand des idealen Kristalls.

Die Berticksichtigung der zur Dislokationsachse néch-
sten Molekile fihrt zum Auftreten enderer lokaler Zustin-
de, die durch die Gleichungen (8) und (9) bestimmt wex
den. Wir kbonnen die Losungen dieser Gleichunzen hier je-
doch nicht anfihren, da die Struktur der Gleilchungen im
Unterschied zum Rell der Tangwellen in groBem MaBe vom
konkreten Aussehen des Dislokationskerns abhingt.
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o SchlieBlich wollen wir die uuatanuuujcﬂue?rﬁﬂ de
zi untersuchenden Systems betrachten. Fur dissen Zwec
Verwendep wir die Formel

-
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: | ()= (V,AQ N SGlgs, E—i0h),
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Verwenden wir auch noch die Dyson-Gleichung in der Form

R GGV LG

I-Gv
dann vaoen wir
I R oy 2 g 11140 E),
mit
: vo= = Ly 2 S, Gl E—i0%)
| "
Zustapdgg chte des idealen Kristalls. Do in unserem Fall

i

j((]“: E):ﬂ'jl(qu E) ([: 50, d)»

lub, geht aus (11) hervor
W>‘ L AEY= BVl E) 2 E) ).

Die Formel (12) bvesagt, daB die verschiedenen lokalen Ni-
veaus zusdtzlich mit Gewichten, die dem Entartungsgrad:
des lokalen Wiveaus entsprechen, zur Gesambzustandsdichte
beitragen. ’
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