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以下の４つの関数を新しい基底にとる（Bloch関数） 
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基底変換（4行4Ｎ列）×（4Ｎ行 4Ｎ列）×（4Ｎ行4列） 
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ｋ空間で対称性のよい点で解ける。 

020 === hgk のとき  
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AとＢが同じ種類の原子のとき厳密に解ける。 
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ＳＰ相互作用がない( 0=V )とき            kdihkdg sin2cos2 ==   20  g  
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ＳＰ相互作用がある( 0V )とき 

020 === hgk のとき  





−

−

−

+
=−−−





−

−

−

+
=−−−

−−=





+

+

−

+
=++=





PP

SS

SS

PP

A

SS

PP

S

VE

VE
WVEW

VE

VE
WVEW

WVE

VE

VE
WVE

2

2
)2(202

2

2
)2(202

)2(2

2

2
)2(2

00

00

2

00

00

のとき

のとき





 

ihg
d

k 20
2

=== のとき


 

22

0 4VES +=  

22

0 4VEA +=  

のときW/g =  

22

00

222

00 g)( hV
W

VEhVWgVEA −


−=−−−=  

 

 

なる？より大きい場合はどうが2/W  

 

 

 

 

 

 

                             5 

)
2

(2

)2(2

)2(2

)2(2 2

SP
SP

AAg

EE
VV

W

W

WE

−
−−=

−=

−−=

−=−= −+ 

 



固有関数 
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)0,2(0 === hgk のとき  
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バンド間遷移の選択則 
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