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(Z. Naturforschg. 14 a, 165—171 [1959] ; eingegangen am 20. September 1958)

Bei der quantenmechanischen Behandlung der inneren Feldemission stort der Potentialanteil e § -1
des elektrischen Feldes § die Periodizitdt der Scurépincer-Gleichung. Deswegen mufl man, um sie
durch eine Entwicklung nach Houstonschen Funktionen 16sen zu konnen, ein unendliches Grundgebiet
wiahlen. In der vorliegenden Arbeit wird gezeigt, wie man diese Bedingung vermeiden kann. Nimmt
man namlich statt der Houstonschen Funktionen Wellenpakete aus Brocaschen Funktionen zu einem
endlichen Grundgebiet, die sich als Ganzes nach der klassischen Beschleunigungsgleichung fiir den
Impuls durch den Wellenzahlraum bewegen, so ist es moglich, hiermit den nichtperiodischen Potential-
anteil e - zu eliminieren. Es werden Determinantenwellenfunktionen fiir das Vielelektronenproblem
angesetzt, Dabei ergibt sich, daf} in dieser Ndherung die innere Feldemission ein Einelektronen-
vorgang ist. Geht man in den Ergebnissen wieder zu einem unendlichen Grundgebiet iiber, so erhdlt

man genau die Houstonsche Theorie.

In der Theorie der inneren Feldemission geht man
gewohnlich aus von der Einelektronen-ScHRODINGER-
Gleichung !,

{_zﬁiAJFV(f)H%'H n aat—}cp(r,t) =0, (1)

in welcher V' (1) das gitterperiodische Potential eines
Elektrons im Kristall, e der Betrag der Elektronen-
ladung und § die von auBlen angelegte elektrische
Feldstirke bedeutet, die als raumlich und zeitlich
konstant angenommen wird. Gl. (1) wird ndherungs-
weise von den Houstonschen Funktionen 2

» [e®@) dt’} 2

gelost, und zwar um so besser, je weniger die BLoca-
Faktoren y(f,r) von der Wellenzahl f abhiangen.
Der zeitabhiingige Wellenzahlvektor & ist definiert
durch

PH=y(R, 1) eXp{iS‘em—

K@) =t— e§l=f—ft. (3)

Die exakte Losung der ScuropINGER-Gleichung (1)
entwickelt man nun nach Houstonschen Funktionen

p= Z ar(f,0) (¥, 1,1) , (4)
1,1t

wobei der Index Z die Biander numeriert, setzt in
(1) ein und bestimmt auf die iibliche Weise die
zeitliche Ableitung der Entwicklungskoeffizienten mit
der Anfangsbedingung, dal} zur Zeit ¢=0 nur das
Valenzband (4=0) besetzt ist, zu

(1) =exp{;/[e/(@(t’>) —e(R(1))] dt’} (5)
[ut (@0, 0§ S n(®R0), 0 @

Die Auswertung dieser Gleichung interessiert uns
hier nicht (vgl. dazu Anm.?!), vielmehr soll auf
einen moglichen Einwand gegen die vorliegende
Theorie eingegangen werden, der die Wahl der
Houstoxschen Funktionen zur Losung der ScuropIn-
GER-Gleichung (1) betrifft. Bekanntlich erhilt man
die Losungen der ScHroDINGER-Gleichung fiir ein
Kristallelektron ohne &dufleres Feld in der Brocm-
schen Form, wenn man das Problem in einem ge-
wissen Periodizititskubus betrachtet und verlangt,
dal} die Losungen periodisch sind mit diesem Kubus
als Grundgebiet. Es ergibt sich dann ein diskretes
Spektrum von erlaubten f-Werten. Dieses Vorgehen
ist bei der Behandlung der inneren Feldemission
nicht moglich, da das Potential des duBeren elek-
trischen Feldes im Gegensatz zum Kristallpotential
nicht periodisch ist. Die Schwierigkeit duflert sich
auch darin, daf} die Beschleunigungsgleichung (3)
nicht mit einem diskreten f-Spektrum vertriglich ist.
Man kann nun zwar den Periodizitdtskubus sehr
grofl wihlen und damit das f-Spektrum praktisch
kontinuierlich machen, dies ist jedoch kein Ausweg
aus der Frage, ob eine ScHrRGDINGER-Gleichung mit
duferem Feld iberhaupt Losungen vom Brocuschen
Typus zuldft.

Halt man an einer diskreten Verteilung der er-
laubten f-Werte fest, so kann Vorz3 zwar zeigen,
daf} die Wellenfunktion der Gesamtheit der Valenz-
bandelektronen beim Einschalten des elektrischen

Feldes einen Faktor ¢/*® annimmt, wo & sich gemil}

! Vgl. W. Franz, Handb. d. Physik, herausgeg. v. S. Fricck,
Berlin 1956, Bd. 27, S. 209 ff.

2 'W. V. Housroxn, Phys. Rev. 57, 184 [1940].
3 H. Vorz, Z. Phys. 138, 330 [1954].
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(3) zeitlich dndert und N die Schwerpunktskoordi-
nate ist, fiir die Gesamtenergie des Valenzbandes er-
halt er jedoch das merkwiirdige Resultat, dal} diese
sich zeitlich periodisch dndert mit einer Schwin-
gungsdauer, die gleich ist der Zeit, die ein Elektron
braucht, um nach (3) von einem erlaubten f-Wert
zum nachsten weiterzuriicken. Diese Zeit ist aber
wegen der willkiirlichen Wahl des Grundgebietes
vollig zufallig.

Es erscheint daher angebracht, zu untersuchen, ob
es moglich ist, die geschilderten Schwierigkeiten zu
umgehen.

1. Vielelektronenansatz und Losung mit Hilfe
von Wellenpaketen

Der Hamivron-Operator einer Gesamtheit von N
Elektronen in einem Kristall, dem das periodische
Gitterpotential ' (r) zukommt, unter dem Einflul}
eines dufleren elektrischen Feldes § lautet

N
H=H,+ :ei}-rz (6)

=1
mit (7)

[ 1 (k3 o e
Hy= “lem (i ar,.) ¥ () } ¥ ﬂ%r fr,—r,
1
Die Scuropincer-Gleichung

{H0+ ’?,af}ep:o (8)

i Ot

wird nach der Einelektronenapproximation geldst
durch eine Determinante aus Einelektronenwellen-
funktionen, welche Losungen der Fockschen Glei-
chungen

Hy ":UnB=3n %B (9)

sind 4.
Wir wihlen fiir die v,® Funktionen vom Broch-
schen Typus

(10)

Dem Valenzband ordnen wir die N Eigenlosungen
von (9) mit den tiefsten Eigenwerten zu; die zu-
gehorigen Brocu-Faktoren nennen wir v (f, v). Das
Valenzband besitzt also N Zustiande. Ferner benoti-
gen wir noch die Eigenlosungen des Fock-Operators
mit den hoheren Eigenwerten, um die Zustinde des
Leitungsbandes darzustellen. Da wir Brocusche Funk-
tionen verwenden, die in jeder Elementarzelle eine
kleine Amplitude haben, begehen wir keinen grofien
Fehler, wenn wir fiir alle Eigenfunktionen denselben
Fock-Operator, der die Dichteverteilung der Valenz-

"/jnB =}:"(f, r) g,
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elektronen enthilt, nehmen (vgl. dazu Anm. 4, S. 314).

Die Wellenzahl f kann N verschiedene Werte an-
nehmen; wir wollen mit reduzierten Wellenzahl-
vektoren rechnen, dann liegen diese N-Werte in der
ersten BriLLouiN-Zone des reziproken Gitters. Jedem
f-Wert kommt das Volumen (2 )3/V* zu, wenn V'*
das Volumen des Grundgebietes im raumlichen Git-
ter bedeutet. Die Energie ¢(f) der Einelektronen-
wellenfunktionen ist als mehrwertige Funktion von f
erkldart, deren Wertevorrat in Béndern angeordnet
werden kann. Die Funktionen y(f,1) besitzen die
Periodizitat des raumlichen Gitters, die Funktionen
yB=y(f 1) et'" die des reziproken Gitters. Ferner
sind die P als Losungen eines hermiteschen Ope-
rators orthogonal zueinander, wenn sie zu verschie-
denen Eigenwerten, d. h. zu verschiedenen Bandern
oder Wellenzahlvektoren gehoren. Sie sollen auf eins
normiert sein:

/WZ*B 'WnB d’r= (5ln s (11)
A

Um nun die ScHrODINGER-Gleichung mit Feld zu
behandeln, bilden wir aus den Brocuschen Funktio-
nen (10) Wellenpakete, die sich gemal} der Be-
schleunigungsgleichung (3) als Ganzes mit gleich-
formiger Geschwindigkeit durch den Wellenzahlraum
bewegen ?

W (B 1, 2) = Z Gt —f,+7t) zu(E, 1) exp(Ef,-1).
' (12)

Die Summation erstreckt sich uiber alle f,-Werte, die
in der ersten BriLLouin-Zone liegen. Gl. (12) be-
schreibt ein Elektron, welches ohne elektrisches Feld,
bzw. zur Zeit t =0 im Band Nr. n mit einer Wellen-
zahl f,, angetroffen wird. Die Funktion G(f) soll
die Periodizitit des reziproken Gitters besitzen.
Wir untersuchen zunéchst Orthogonalitat und Nor-
mierung der Funktionen (12). Wellenpakete, die zu
Funktionen verschiedener Bénder gehoren, sind
orthogonal zueinander, wie man sofort sieht:

St wedr=Y6"(fa—t, +71) Gt~ +11)

4 Uy v
[25* By 1) 22(8s, Dexpli(E — £,)- 11 =0,

Anders ist es, wenn wir zwei Wellenpakete betrach-
ten, die beide aus den Funktionen desselben Bandes
zusammengesetzt sind, sich aber in den Ausgangs-

(13)

4 siehe F. Serrz, The Modern Theory of Solids, McGraw-Hill,
New York 1940, S. 243 ff.

5 Vgl. dazu H. Jongs u. C. Zexer, Proc. Roy. Soc., Lond. 144,
101 [1934].
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wellenzahlen unterscheiden. Wir erhalten dann

[w*(t.1,0) p(e, 1. 2) (14)
VQ
=Y E-L+{06E—E+1) .
m
Dies braucht nicht zu verschwinden und auch nicht
zeitunabhingig zu sein, da wir iiber die Funktion

G (f) auBer ihrer Periodizitat nichts vorausgesetat
haben.

Zunichst ist zu verlangen, daf} das Ergebnis (14)
von der Wahl des Grundgebietes unabhingig ist; wir
erreichen dies, indem wir durch die Beziehung

3

6t =1 C2 6 (15)
eine neue Funktion g(f) einfiihren, die fir alle
Grundgebiete dieselbe sein soll. Nun kénnen wir
ohne Beschrinkung der Allgemeinheit fiir g(f) die
in Abb. 1 skizzierte Form annehmen. Zu (14) tragt
dann nur der in Abb. 2 schraffierte Bereich bei, in
welchem sich die Funktionen iiberlappen. Der Wert
von (14) ist auch nur ,im Mittel“ zeitlich konstant,
wie man aus Abb. 3 sieht, in der die erlaubten f-
Werte, tiber die summiert wird, durch dquidistante
senkrechte Striche angedeutet werden. Der die rechte
Seite von (14) darstellende Umrifl bewegt sich mit
konstanter Geschwindigkeit iiber die f-Werte hin-
weg; die Lange der Striche ist dann unmittelbar ein
Maf fiir die Beitrdage, welche man von den einzelnen
Wellenzahlen bei der Summation erhélt. Die Schwan-
kung ist nun um so geringer, je dichter die erlaub-
ten f-Werte liegen, m. a. W. je groBer das Grund-
gebiet ist. Wir wihlen dieses in Zukunft so groB,
dall (14) als zeitlich konstant angesehen werden
darf. Dann kiirzen wir folgendermal3en ab:

L 36" (fu—1) g(t—1) =K(Ei=1T). (16)

Dies ist dquivalent mit der Definition

&' (1) g(f—F) & =K(E-F) . (17)
BZ

'pn. (fm
v

Yny Cmy"0Y) Yny (*my

Pn (fs T, t) = wn(f’ T, t)

,Tsyt)

Na (t'mq pi5E t)
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Abb. 1.

Jatk-k)l |

|lg(k-kl

Abb. 3.

in die (16) bei unendlich groem Grundgebiet iiber-
geht. Integriert wird dabei iiber die erste BriLLouin-
Zone.

Die Funktion K(f) hat qualitativ den gleichen
Verlauf wie g (f). Setzt man

K(0) =1
fest, so sind die Funktionen (12) auf eins normiert.

Fiir die volle Zeitabhingigkeit der Wellenfunktion
setzen wir in Analogie zu Housrox

(18)
. t
-exp {— ;;Zen(fv)flG(fv_f+fz')]2dt'}.

SchlieBlich bauen wir in der iiblichen Weise Deter-

minantenwellenfunktionen auf:

% re wn‘ (fml,rN,t)
. vn, (fm,.rN,t)

(19)

S TL) BRI wnﬂ(tmﬂ.ry.t)
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Diese Determinante beschreibt einen Zustand, bei
dem zur Zeit =0 der Platz mit der Wellenzahl f,,
im Bande n, ., der mit f,;, im Bande n, usw. besetzt
ist. Insgesamt sind /V Elektronen vorhanden.

Die Determinante aus den Funktionen (18), wel-
che die volle Zeitabhédngigkeit enthiilt, nennen wir D,
sie hat folgende Gestalt:
i S' \

R ==

»

D =Y exp [— enj(£1) (20)

. »/ql Gt —tmj+{8)2dl|.

Fragen wir nun nach der Orthogonalitit und Nor-
mierung der Determinantenwellenfunktionen, so se-
hen wir sofort. dall zwei Determinanten, die sich in
der Verteilung der Einelektronenwellenfunktionen
auf die Bander unterscheiden, zueinander orthogonal
sind. Nehmen wir etwa an, die zweite sei aus der
ersten dadurch hervorgegangen, dafl in dieser die
Funktion einer Zeile durch eine Funktion ersetzt

> sign(iy...iy) sign(jy -
1. AN
J':--JN

'\‘

P &y .. dBPry= \],'

o) Omy
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wurde, die aus einem anderen Band stammt. Ob da-
bei der Wellenzahlvektor derselbe bleibt, spielt keine
Rolle. Jeder Summand der Entwicklung einer Deter-
minante enthdlt ndmlich genau ein Element aus jeder
Zeile, so daBl die beiden Funktionen. in denen sich
die Determinanten unterscheiden, in jedem Glied
einmal auftreten. Es tritt also immer ein Faktor von
der Form
/ 7/'1* ¥n &r
pe

auf, in welchem [ + n ist und der daher verschwindet.

Den Fall, daf} die beiden Determinanten zwar die
gleiche Verteilung der Einelektronenwellenfunktio-
nen aufweisen, sich aber in den zugehorigen Wellen-
zahlen unterscheiden. brauchen wir nicht zu unter-
suchen, da er in den folgenden Uberlegungen nicht
gebraucht wird. Es bleibt noch das Normierungs-
integral zu berechnen. Wir erhalten mit (16). wenn
wir beide Determinanten nach Spalten entwickeln:

. O,

in’

(21)

iy

K (tm, —tm; ) K (fny,—tmy,) =K(P) .

33

Hier ist eine Konstante K(¥) eingefiihrt, die noch von der Wahl der Funktion g(f) abhangt.
Das vollbesetzte Valenzband wird durch die Determinante

‘}_‘ G (f”x - f1 + f” v (fvl s r1) exp (1’ f”l ) rl)

N

G (b, —ty+it)o (b, 1) exp (i, -

N

N

beschrieben. ¥, ist aus denselben Griinden wie (14)
zeitlich konstant und unterscheidet sich von der
Determinante aus den Brocuschen Wellenfunktionen
des Valenzbandes

III()B = ]/;V! det U(f@, 1‘j)exp(i fi . r]')l
nur um einen physikalisch nicht bedeutsamen kon-
stanten Faktor, weil ¥ durch Linearkombination
der Zeilen aus ¥, entsteht. Wir haben somit in ¥,
eine Wellenfunktion des Valenzbandes vor uns, die
durch das Einschalten des elektrischen Feldes nicht
beeinfluBft wird, obwohl sich die sie aufbauenden
Einelektronenwellenfunktionen mit dem Feld @ndern.
Insbesondere bleiben die Besetzungszahlen der ein-

G = T e (h, L ty) exp (i ty)

vy

N @ (fy — v J—ft) v ( flvy ,Ty) exp (i ’fpy Ty)

—
»
N

5 ...

zelnen Zustdnde des Valenzbandes konstant. Das ist
die genaue Beschreibung der Tatsache, daf} ein elek-
trisches Feld bei einem vollbesetzten Band keinen
Strom erzeugt.

Nun ist allerdings zu beachten, dall @, [gemil
(20) aus ¥, gebildet] keine exakte Losung der
ScHRODINGER-Gleichung mit Feld

{H+’: a}q‘»:o

3t
ist. Darum kann dieser Zustand nicht stationar sein;
Uberginge in andere. hohere Binder sind die Folge.
Wir interessieren uns fiir solche Uberginge, bei
denen ein oder mehrere Elektronen aus dem Valenz-
ins Leitungsband gelangen. Daher entwickeln wir

(22)
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die wirkliche Losung @ nach Determinantenwellen-
funktionen, in welchen ausgehend von @, eine, zwei,
drei usw. Funktionen des Valenzbandes durch solche
aus dem Leitungsband ersetzt sind. Dies entspricht
Zustinden, in denen das Valenzband ein-, zwei-, drei-
usw. -fach angeregt ist. Die so entstehenden Deter-
minanten, welche wir (ohne die volle Zeitabhéngig-
keit) mit ¥ usw. bezeichnen wollen, sind nicht mehr
zeitlich konstant; die Liicke, d. h. die fehlende Va-
lenzbandfunktion wandert im Laufe der Zeit durch
das Valenzband, wihrend die Leitungsbandfunktion
die Zustinde des Leitungsbandes durchlauft. Auf
diese Weise wird bei der Auswahl der Funktionen,
nach denen entwickelt wird, dem Umstand Rechnung
getragen, dafl das elektrische Feld sich in erster
Linie durch eine Beschleunigung von Elektron und
Loch &uflert. Die Besetzungszahlen der einzelnen
Bénder bleiben auch unter diesen Funktionen wegen
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des Ansatzes (12), in welchem nur Brocu-Funktio-
nen jeweils eines Bandes genommen werden, zeitlich
konstant.

Wir setzen also die Entwicklung

D= ch(t) @)z (23)

an und gehen damit in die ScuropINGER-Gleichung
(22) ein. Es ergibt sich

ch[H0+hf-;r;.+ f: aat]qsn“}‘ ?gchnzo-

n

Multiplizieren wir nun von links mit @;* und inte-
grieren Uber den Raum aller Elektronen, wobei wir
die Schreibweise einfiihren

[ddry...[dry=[dr,

so kommt

;c,, [/Ql* H,D,dr— 12 Z &gl | C(h—35+T2) 12/451* D, df‘

+ch[hf.}2/¥/l*r; Y, dr+ ?,]q/l* aat T,,d‘t}

)
-exp[h

Hier liefert die erste eckige Klammer keinen Bei-
trag; denn in ihr werden die Matrixelemente von
H,, die in der Diagonale stehen, durch den zweiten
Term kompensiert, wihrend die Nichtdiagonalglie-
der entweder verschwinden oder die StoBionisations-
wahrscheinlichkeit ergeben, wie dies TeworpT® ge-
zeigt hat. StoBionisation wird aber durch unsere spa-

1, v

ot xn (f"l s rl) exp (7’ f"l . rl)

Z oG (fvl = fnn = ft)

, 06 (fv‘v—fm}v-f*ft) ) '
ot Iny (by

gl

=

Im zweiten ist die zweite Spalte differenziert usw.
Nun ist

3 co o 3 .
atG(f-Ht)—[ afc(fﬂt)
und weiter gilt * folgende Gl. (26 b) :

(26 a)

t . t
Zé‘il(fr)/lG(fy—fiz+ft')|2 dr’ — ; > efn(f‘u)/[c(f,l—fwfz')

1) exp (ih, 1)

(24)

d dz’]

+ N én/@l*dindr=0.

in, 4

ter noch einzufiihrenden Anfangsbedingungen aus-
geschlossen. (Zur Zeit t=0 soll das Leitungsband
leer sein.)

Um die zweite Klammer zu berechnen, betrachten
wir O%,/3t. Bei der Differentiation entsteht eine
Summe von N Determinanten, in denen jeweils eine
Spalte differenziert ist. Der erste Term dieser Summe
hat folgende Gestalt:

Yn, (fm,l »Tas t)
(25)

Yo, (fm‘,v,rz,t) e

6 L. Teworpt, Z. Phys. 138, 499 [1954].

7 Hier wird vorausgesetzt, dall die zunichst nur fiir diskrete
Werte von £ erklirten Funktionen y bei geniigend groBem
Grundgebiet durch differenzierbare Funktionen interpoliert
werden konnen. Diese sind im folgenden immer gemeint,
wenn eine Funktion y differenziert wird.
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G (E,—E+f¢)

A B
3 72(E, 1) exp(if, 1) = 3f

Gt —1+f0) 2. Dexp(ifo- 1)~ C(H—t+{0) D exp(ity 1)
' —itGE—T+fe)z(f, v)exp(ifs-1) . (26 b)

Wir setzen diese Ausdriicke in die Determinanten ein und zerlegen sie nach dem Summensatz. Betrachten
wir zunichst diejenigen, in welchen bei der Umformung (26 b) eine Spalte einen Faktor 1; erhalten hat.
Nachdem wir ihn vor die Determinante gezogen haben, sind genau die Matrixelemente der Summe

/hf; Tz*ri. Tnd‘[

»

mit negativem Vorzeichen entstanden; sie hebt sich also aus (24) heraus.
Dadurch ist es gelungen, das nichtperiodische Potential zu eliminieren, ohne von einem kontinuierlichen

f-Spektrum Gebrauch zu machen.
Zu behandeln bleiben Matrixelemente der Gestalt

Dlpn, (fm., 1, t)

1 &
VN!/dz 7,
Dl,UnN (me,tl ,t)

worin Dy, (f,1.¢) entweder die Bedeutung

Dy, 1t = Z

oder

Dy(fr,0)= D G —

Yn, (fﬁlur29t) Yy (fmnr.v, [)
) (27)

nN(me,rz,t) Yn, (fm 5Ty )
%G(fp—f+ft) 25, t)exp(if-1) (28 a)
F4ie) - al(fw‘) exp(ity 1) (28 b)

hat. Im ersten Falle werden wir zeigen, daf} diese Matrixelemente fiir geniigend dichte Verteilung der
erlaubten f-Werte keinen Beitrag liefern. Im zweiten Fall fiilhren die betreffenden Matrixelemente zur
Houstonschen Theorie, wie an ihrer Form bereits zu erkennen ist.

Wir entwickeln nun die Determinanten in (27) nach Spalten:

1 S o 5 & s .
= l sign(Zy...1y)sign(j; .
o iy hin

n]‘n”v

0 [T, Dy, @y [y dxe - [y Py,

Die Integrale fd3r2 bis fd3r4\- lassen sich sofort ausfithren; nach (13) und (14) ff. erhalten wir

= ¥ sign (i ...1y)sign(j;
N! ;. o

N

nhnm,

Damit das Matrixelement nicht verschwindet, miissen
die (N —1) Gleichungen
li2=nj2, cees liN=an

erfiillt sein. Das ist nur moglich, wenn ¥; und ¥,
in mindestens (N —1) Einelektronenwellenfunktio-
nen iibereinstimmen in dem Sinne, daf} diese jeweils
gleichen Bandern entnommen sein miissen. Mit an-
deren Worten bedeutet dies, daf} nur Uberginge vor-
kommen, bei denen genau ein Elektron in ein ande-
res Band geht. Die innere Feldemission ist in der be-
trachteten Naherung (Determinante aus Einelek-
tronenwellenfunktionen) ein Einelektronenvorgang;

o Jy) /y)fil D Ynj, d3r, 512-’ ., K

(f’iz - f"i,) Oy K (f’u -

fayy). (29)

dies rechtfertlgt die bisherige Behandlung mit der
ScHRODINGER-Gleichung (1).

Wir kénnen nunmehr annehmen, daf} sich ¥; und
¥, in genau einer Funktion unterscheiden (daB sie
sich iiberhaupt nicht unterscheiden, brauchen wir
wegen der Anfangsbedingungen nicht zu beriicksich-
tigen) ; sagen wir, ¥, ist aus ¥, hervorgegangen,
indem v, in ¥, durch v, ersetzt wurde. Dann sind
in (29) nur die Glieder der Doppelsumme von null

verschieden, in denen 1, und vy; gerade unter _/ dry
stehen. Die Summation iiber [;; und n;; fillt da-

durch fort.
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Dieses Ergebnis wenden wir zunichst auf den
Fall (28 a) an. Hier erhalt jeder nichtverschwindende
Term der Entwicklung einen Faktor

[k tpl*zé—aéfG(fv—fn—}-ft) n (b, Dexp(if-1).
V' v : 4

Wahlen wir das Grundgebiet so grof3, daf} die Summe
durch eine Integration ersetzt werden darf, also:

fd3f§EG(f—fn+ft) an(E 1) exp(i b 1),
BZ

so 4Bt sich das Integral in ein Oberflachenintegral
verwandeln, welches wegen der Periodizitiat von

G(EI—f,+7t) yu(f.v) exp(if-1)

verschwindet.

- ’ % / c ’ s * (¥ a 4
]{/’/dsf g (F-f+7ng(t —fn+”)y/d3rll (f,1) éf;l"(f’r) .
BZ »

Nachdem wir das f-Spektrum haben kontinuierlich
werden lassen, diirfen wir den Bereich, in dem g(f)
wesentlich von null verschieden ist, sehr klein ma-
chen, so daB g(f) gegeniiber y(f, 1) rasch verdnder-
lich wird, wobei allerdings die Funktion g(f) diffe-
renzierbar bleiben soll. Dann verschwindet aber

g*(f_fl) g(f—fn) s
wenn f; von f, merklich verschieden ist. Fiir (31)
bedeutet dies, dafl wir

setzen dirfen.
Durch die Substitution
1=V —-ft+fs; 3 =d%,
die z. B. das Integral
[@t gt —t+f0f (.0 S a(E)

BZ

uberfilhrt in — wegen der Periodizitdt der Funk-
tionen bleibt das Integrationsgebiet die BriLLouin-
Zone —

/d3;!g(z)l“’xz*(z+f—ft,r) S+ fLT)
BZ (32)
gelingt es, die Zeitabhingigkeit von der Funktion g

in die Funktionen y zu verlagern. In derselben Weise
formen wir den Exponenten

t
/d3f'e(f’) flg(f’—f+ft’)[2 d um.
Lassen wir schlieBlich den Bereich, in welchem

g(f) von null verschieden ist, unendlich klein wer-

den, so daB fiir | g(f) > die Diracsche Deltafunktion
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2. Ubergang zum kontinuierlichen f-Spektrum

Auch fiir den zweiten Fall soll jetzt der Ubergang
zu unendlichem Grundgebiet durchgefithrt werden.
Zuvor merken wir noch an. daf} fiir die Brocuschen
Funktionen gilt:

[ty (£ 1) 2(F. 1) expli(f;—£)-1] =0,

yv*

(30)

wenn I#j.
Die Summation iiber f, ist nach der Formel

Z—> ¥L/f“/d3f
: (27)®

v

durch eine Integration iber die BrirLouiN-Zone zu
ersetzen. Wir erhalten dann aus (27) unter Bertick-

sichtigung von (28 b), (29) und (30)
(31)

gesetzt werden kann, dann wird auch die Integration
iiber I noch ausfiihrbar, und wir erhalten fiir (32)

u* (=) —aa—f- In(E—F0).

Auch die Normierungs- und Orthogonalititsintegrale
vereinfachen sich durch den Ubergang zur 6-Funk-
tion ganz erheblich. Man sieht aus der Definition

(17) sofort, daB8 nun fiir K (f; - ;) gilt:
K(fl—f])=0 fur f,#f]

(14) hat also den Wert null oder zwei Funktionen
(12) sind auch dann orthogonal zueinander, wenn
sie sich nur in den Ausgangswellenzahlen unterschei-
den. Dasselbe gilt fiir die Determinantenwellenfunk-
tionen. Das Normierungsintegral (21) ergibt eins,
wie man leicht nachrechnet.

Mit diesen Ergebnissen und den schon erwihn-
ten Anfangsbedingungen

c,=0 fir n+0; co=1

wird aus (24) endgiiltig

éz=exp{h"f[el(f—ft’)—eo(f—ft')] dt'}

@i i FmE-iol.
V‘
Wir haben so genau Gl. (5) erhalten, auf die auch
die Houstonsche Theorie fiihrt.
Herrn Prof. Dr. W. Franz mochte ich auch an dieser

Stelle aufrichtig danken fiir die Anregung und stindige
Forderung bei der Durchfithrung dieser Arbeit.



