ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, ˝ 2 (1997) s. 251–256

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 1, No 2 (1997) p. 251–256

EKRANOVANA M�ȷELEKTRONNA VZA�MOD�˚ V ODNOVIM�RNOMU KRISTAL�

B. A. Luk˛fflnec~^1, N. K. Tovstk^2 1Derıavniȷ un˛versitet “L~v˛vs~ka pol˛tehn˛ka”, kafedra f˛ziki UkraÝna, UA–290646, L~v˛v, vul. C. Banderi, 12 2Derıavniȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra f˛ziki nap˛vprov˛dnik˛v UkraÝna, UA–290005, L~v˛v, vul. Dragomanova, 50 (Otrimano 1 ltogo 1996)

U nabliıenn˛ haotiqnih faz proanal˛zovano ekranuvannffl potenc˛ffllu m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý dlffl elektron˛v z vuz~ko dozvoleno zono v odnovim˛rnih kristalah. Pokazano, wo za defflkih umov takiȷ potenc˛ffll ‚ oscilqo znakozm˛nno funkc˛‚ v˛dstan˛ m˛ı elektronami, tobto zaleıno v˛d v˛dstan˛ taka vza‚mod˛ffl ma‚ r˛znu prirodu — pritfflgannffl qi v˛dxtovhuvannffl. Priqomu oscilfflc˛ȷniȷ harakter oderıaniȷ v ramkah prfflmoÝ elektron– elektronnoÝ vza‚mod˛Ý.

Kl¸qovfi slova: ekranuvannffl, odnovim˛rniȷ, RPA, potenc˛ffll, oscilfflc˛Ý.

PACS number(s): 73.20.Dx, 21.60.Jz

I. VSTUP

Odnovim˛rn˛ model˛ (1D) prirodno davno vv˛ȷxli v f˛ziku tverdogo t˛la fflk tak˛, wo dali zmogu rozv’fflzati nizku ÝÝ zadaq. Dosit~ prigadati hoqa b v˛domu model~ Kron˛nga–Penn˛. Odnak ˛nteres do takoÝ model˛ ne obmeıu‚t~sffl lixe c˛‚ obstavino — tak˛ model˛ mat~ nizku vlastivih Ým harakteristik. Dlffl prikladu moına navesti prac [1], v fflk˛ȷ avtori pokazali ˛stotne spotvorennffl fononnogo spektra v odnovim˛rn˛ȷ model˛ kristala. Podal~xiȷ poxuk specif˛qnih vlastivosteȷ u pod˛bnih modelfflh ma‚ zm˛st z oglffldu na ˛snuvannffl kvaz˛odnovim˛rnih kristal˛qnih struktur — sol˛ tetrac˛anh˛nodimetanu (TCNQ), takih neorgan˛qnih soleȷ, fflk platinocian˛di, nizki molekulfflrnih kristal˛v. Otıe, teoretiqno otriman˛ neordinarn˛ fflviwa moıut~ stimulvati eksperimental~n˛ poxuki Ýhn˛h vifflv˛v u kvaz˛odnovim˛rnih strukturah. Zvorotniȷ ˛nteres — koli eksperimental~n˛ fflviwa v kvaz˛odnovim˛rnih strukturah stimult~ teoretiqn˛ dosl˛dıennffl v ramkah odnovim˛rnoÝ model˛. Napriklad, nedavn˛ȷ znaqniȷ ˛nteres do elektron–fononnogo sparvannffl v odnovim˛rnih bagatoelektronnih sistemah buv pov’fflzaniȷ z nestab˛l~nostfflmi v kvaz˛odnovim˛rnih prov˛dnikah wodo dinam˛qnih ta strukturnih zm˛n [2].

Ostann˛m qasom 1D model~ zastosovut~ dlffl opisu fflviw, pov’fflzanih z˛ stad˛ȷnim uporffldkuvannfflm v ˛nterkal~ovanih xaruvatih kristalah — utvorennffl r˛znih uporffldkovanih struktur ˛nterkal~ovanih atom˛v v van–der–vaal~sovih w˛linah xaruvatogo kristala [3], uzdovı ȷogo optiqnoÝ os˛, fflka zb˛- ga‚t~sffl z normall do xar˛v. Napriklad, u [3] v ramkah 1D–model˛ proanal˛zovano seredn veliqinu zapovnennffl vuzl˛v van–der–vaal~sovoÝ w˛lini, ale u c~omu vipadku povn˛st ˛İnorut~ elektronno p˛dsistemo, vrahuvannffl fflkoÝ moıe sutt‚vo vplinuti na v˛dom˛ visnovki pro vporffldkuvannffl, a takoı vifflviti nov˛ ȷogo gran˛.

II. ROZRAHUNKI

Dosl˛dimo efekti ekranuvannffl m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý v 1D kristal˛ z vuz~ko zono. Zakon dispers˛Ý v c~omu vipadku ma‚ viglffld

ε(k) = L_0 + β(1 − cos k), (2.1)

de L_0 — dno zoni; β — ˛nteİral elektronnogo perekrittffl m˛ı sus˛dn˛mi atomami, wo dor˛vn‚ p˛vxirin˛ dozvolenoÝ zoni (stala İratki dor˛vn‚ odinic˛). Takiȷ zakon dispers˛Ý v˛dr˛znffl‚ naxu robotu v˛d prac~, de pod˛bn˛ zadaq˛ rozv’fflzuvali dlffl elektron˛v z kvadratiqnim qi l˛n˛ȷnim (v okol˛ r˛vnffl Ferm˛) zakonom dispers˛Ý [4]. Viraz (2.1) m˛stit~ parabol˛qniȷ zakon dispers˛Ý fflk qastkoviȷ vipadok. Spravd˛, pri real~nih zapovnennfflh zoni z˛ zb˛l~xennfflm ÝÝ xirini do 2β efekt neparabol˛qnost˛ zakonu dispers˛Ý v okol˛ r˛vnffl Ferm˛ sta‚ woraz menx sutt‚vim. ¨nximi slovami, v c~omu vipadku cos k v (2.1) moına rozklasti v rffld z toqn˛st do k^2. Zaznaqimo, wo (2.1) vikoristovut~, zokrema, dlffl opisu ˛nterkal~ovanih stad˛ȷno vporffldkovanih xaruvatih kristal˛v z˛ slabim van–der–vaal~sovim zv’fflzkom m˛ı sus˛dn˛mi xarami [3].

Viberemo zatravkoviȷ potenc˛ffll m˛ılektronnoÝ vza‚mod˛Ý na vuzlah r_i, r_j u viglffld˛ lorenc˛vs~koÝ kri- voÝ V_0 (r) = Dc r^2 + D^2

, (2.2)

de r = |r_i − r_j |; c — defflka konstanta, Dı·m; a D — p˛vxirina takoÝ krivoÝ. Vib˛r same takogo viglffldu potenc˛ffllu, a ne kulon˛vs~kogo, zumovleniȷ tim, wo v˛n ne ma‚ sinİulfflrnost˛, fflk kulon˛vs~kiȷ pri r = 0. Tomu ne bude spokusi pov’fflzati naveden˛ niıqe rezul~tati qislovih rozrahunk˛v z takim potenc˛ffllom z fflkimis~ ȷogo neanal˛tiqnostfflmi. Z ˛nxogo boku, takiȷ viglffld potenc˛ffllu ne povinen vplinuti na fflk˛sniȷ harakter visnovk˛v pro rol~ ekranuvannffl u vipadku elektron˛v z vuz~ko dozvoleno zono.

Potenc˛ffllu (2.2) v˛dpov˛da‚ fur’‚–transformanta

V_0 (q) = √ (π/2) exp (−qD) . (2.3)

U nabliıenn˛ haotiqnih faz (RPA) ekranovaniȷ zonnimi elektronami potenc˛ffll vza‚mod˛Ý ma‚ viglffld [5]

Ṽ (q) = V^0 (q) ε (q)

, (2.4) de

ε (q) = 1 + Π (q, Ω) V_0 (q) , (2.5)

ε(q) = ε_1(q) + iε_2(q)

d˛elektriqna funkc˛ffl z

ε_1 (q) = 1 + ℜeΠ (q) V_0 (q) , (2.6)

ε_2 (q) = ℑmΠ (q) V_0 (q) , (2.7) a

Π (q, Ω) = i ∫ dk ∫ dωG_0 ( k + q 2 , ω + Ω 2 ) G_0 ( k − q 2 , ω − Ω 2 ) , (2.8)

de Π(q, Ω) — polfflrizac˛ȷna petlffl, rozrahovana na funkc˛fflh Ţr˛na pri T = 0,

G^0 (k, ω) = {ω − ε (k) + μ + iδ sign [ε (kq) − μ]}^{−1} (2.9)

Taka polfflrizac˛ȷna petlffl proanal˛zovana v [6, 7] dlffl elektron˛v u magnetnomu pol˛. Oderıana pri n = n^′ (n, n^′ — ˛ndeksi, wo opisut~ r˛vn˛ Landau), vona formal~no zb˛ga‚t~sffl z polfflrizac˛ȷno petle dlffl odnovim˛rnoÝ model˛ v ekstremal~nomu magnetnomu pol˛. P˛slffl ˛nteİruvannffl za qastoto metodom lixk˛v otrima‚mo

Π (q, Ω) = 1 2π ∫ {B} R_2dk − ∫ {A} R_1dk , (2.10)

de R^{−1}_α = ε ( k −^q_2 ) − ε ( k +^q_2 ) + Ω + (−1)^α iδ, (α = 1, 2) . (2.11)

Polfflrizac˛ȷna petlffl ma‚ nenul~ove znaqennffl za umovi

{A} ∈ { ε (k − q/2) > μ ε (k + q/2) < μ } ˛/abo {B} ∈ { ε (k − q/2) < μ ε (k + q/2) > μ } . (2.12)

Vrahovuqi fflvniȷ viglffld ε(k) v (2.11), otrima‚mo d˛ȷsnu ˛ ufflvnu skladov˛

ℜeΠ (q, Ω) = − 1 2π ∫ {B}−{A} (Ω − b sin k)^{−1} dk, (2.13)

EKRANOVANA M¨”ELEKTRONNA VZA˝MOD¨ V ODNOVIM¨RNOMU KRISTAL¨

ℑmΠ (q, Ω) = 1 2 ∫ {B}+{A} δ (Ω − b sin k) dk, (2.14)

de b = 2β sin(q/2). ¨nteİrali (2.13) ˛ (2.14) moına obqisliti anal˛tiqno, ale meı˛ ˛nteİruvannffl, fflk˛ viznaqat~sffl z umovi (2.12), mat~ r˛zne anal˛tiqne zobraıennffl zaleıno v˛d Q = (β − μ)/β [6]. Tomu niıqe mi navedemo qislov˛ rozrahunki f˛ziqnih veliqin, pov’fflzanih z Π(q, Ω). Odnak, navedemo t˛ visnovki z [6], fflk˛ viplivat~ z anal˛zu anal˛tiqnogo viglffldu:

• ℜeΠ (q) = 0 — pri |Q| > 1, tobto dlffl povn˛st

zapovnenoÝ qi povn˛st poroın~oÝ zoni;

• ℜeΠ (q) ma‚ dv˛ sinİulfflrnost˛ pri q = 2k_F˛

q = 2(π − k_F ) (k_F — ˛mpul~s Ferm˛).

Perxa z nih (pri q = 2k_F ) zb˛ga‚t~sffl z analog˛qno dlffl elektron˛v z parabol˛qnim zakonom dispers˛Ý [8]. ÕÝ f˛ziqniȷ vifflv — ce pereh˛d Paȷ‚rlsa v odnovim˛rn˛ȷ kristal˛qn˛ȷ İratc˛ abo kon˛vs~ka anomal˛ffl u fononnomu spektr˛ kristal˛v, fflka vifflvlffl‚t~sffl v pom’fflkxenn˛ fononnoÝ modi. Otıe, u c~omu vipadku takiȷ efekt moıe buti ˛ pri q = 2(π − k_F ) (sl˛d zaznaqiti, wo taka dodatkova toqka bula propuwena v [7]).

C˛ visnovki vikoristovuvali niıqe dlffl por˛vnfflnnffl z rezul~tatami qislovih rozrahunk˛v, a otıe, dostov˛rnost˛ takih rozrahunk˛v.

Qislov˛ rozrahunki buli vikonan˛ v statiqnomu˛ dinam˛qnomu vipadkah. U c~omu vipadku δ(x) aproksimuvali krivo lorenc˛vs~kogo tipu δ(x) = γ π(γ^2 + x^2) .

Taka kriva, fflk v˛domo, fflkwo ÝÝ xirina prfflmu‚ do nulffl, γ → 0, zb˛ga‚t~sffl z δ(x). Pri c~omu (2.14) nabuva‚ viglffldu

ℑmΠ (q, Ω) = γ 2π ∫ dk γ^2 + (Ω − b sin k)^2

. (2.15)

Zazanaqimo, wo zaleınost˛ ℜeΠ i ℑmΠ, fflk funkc˛Ý q, analog˛qn˛ dlffl r˛znih μ simetriqnih v˛dnosno seredini zoni. Takiȷ visnovok moına poxiriti na vs˛ f˛ziqn˛ harakteristiki, fflk˛ viznaqat~sffl qerez polfflrizac˛ȷnu petl (tut ce d˛ȷsna ˛ ufflvna skladov˛ d˛elektriqnoÝ proniknost˛ ta efektivniȷ potenc˛ffll).

Potenc˛ffll m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý

Ṽ (r) = ∫ Ṽ (q) cos (qr) dq (2.16)

viznaqeniȷ u statiqnomu ˛ dinam˛qnomu vipadkah. Us˛ energetiqn˛ parametri naveden˛ v elektronvol~tah.

A. Statiqniæ vipadok [9]. Znaqennffl ta harakter Π(q), fflk uıe zaznaqeno, sutt‚vo zaleıat~ v˛d parametra Q, tobto v˛d stupenffl zapovnennffl zoni (ris. 1, kriv˛ 1–3).

Z˛ zb˛l~xennfflm xirini zoni pri f˛ksovanomu μ oblast~ q, de ℜeΠ(q) i ℑmΠ(q) v˛dm˛nn˛ v˛d nulffl, znaqno zvuıu‚t~sffl (ris. 1, kriva 4), tomu pri β → ∞, Ṽ (r) → V_0(r).

Ekstremumi na graf˛ku zaleınost˛ ε_1(q), ε_2(q) pov’fflzan˛ z sinİulfflrnostfflmi v ℜeΠ(q) i ℑmΠ(q) pri q = 2k_F ˛ q = 2(π − k_F ) (ris. 2).

Na ris. 3, 4 pokazano potenc˛ffll m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý pri r˛znomustupen˛ zapovnennffl zoni (dlffl r˛znih Q pri f˛ksovanomu β = 0.1):

Ris. 1. Zaleın˛st~ Π(q, Ω) v˛d q pri f˛ksovanih β = 0.1 (kriv˛ 1–3, 5–6). Statiqniȷ vipadok pokazaniȷ krivimi 1–4: 1) — ℜeΠ(q) pri Q = 0.9; 2) — ℜeΠ(q) pri Q = 0; 3) — ℑmΠ(q) pri Q = 0.9; 4) — ℜeΠ(q) pri Q = 0.9 ta β = 10, dinam˛qniȷ vipadok pokazaniȷ krivimi 5,6; 5) — ℜeΠ(q) pri Q = 0.9; 6) — ℜeΠ(q) pri Q = 0.

Ris. 2. Zaleın˛st~ d˛elektriqnoÝ funkc˛Ý v˛d q pri β = 0.1, Q = 0.9 v statiqnomu vipadku ε1(q) (kriva 1) ta ε2(q) (kriva 2); v dinam˛qnomu vipadku ε1(q) (kriva 3) pri Ω = 0.4.

Ris. 3. Zaleın˛st~ ekranovanogo m˛ıelektronnogo potenc˛ffllu Ṽ (r) v˛d r pri β = 0.1 ta 0.9 < Q < 1.

1. pri |Q| > 1 (μ < 0) ekranuvannffl nema ˛ Ṽ (r) zb˛-

ga‚t~sffl z “golim” potenc˛ffllom (ris. 3) — monotonno funkc˛‚ koordinati;

2. z˛ zmenxennfflm Q niıqe 1 v Ṽ (r) z’fflvlfflt~sffl

oscilfflc˛Ý (ris. 4);

3. podal~xe zapovnennffl zoni (Q < 0.91 tobto

μ > 0.009) suprovodıu‚t~sffl zmenxennfflm oscilfflc˛Ý Ṽ (r) (ris. 4). Tobto fflkwo sposter˛gati za poved˛nko, napriklad, kraȷn~ogo l˛vogo m˛n˛mumu Ṽ (r) (veliqino ekranovanogo potenc˛ffllu vza‚mod˛Ý dvoh elektron˛v na v˛dstan˛ odn˛‚Ý staloÝ İratki), to moına pobaqiti, wo z˛ zniıennfflm Q < 1 (wo v˛dpov˛da‚ zb˛l~xenn zapovnennffl zoni) takiȷ m˛n˛mum povodit~ sebe nemonotonno (ris. 3, 4): v˛n spoqatku zniıu‚t~sffl (ris. 3), a dal˛ zb˛l~xu‚t~sffl (ris. 4). U c~omu vipadku zm˛n‚t~sffl priroda defflkih ekstremum˛v — zm˛na m˛n˛mum˛v na maksimumi qi navpaki.

B. Dinamfiqniæ vipadok. Mi rozglfflnuli vipadok Ω > 2β. Zg˛dno z (2.14) ℑmΠ(q, Ω) = 0. Bulo viznaqeno, wo harakter ℜeΠ(q, Ω) ne tak sutt‚vo, fflk u statiqnomu vipadku, zaleıit~ v˛d veliqini parametra Q, tobto v˛d stupenffl zapovnennffl zoni (ris. 1, kriv˛ 5, 6). Z˛ zb˛l~xennfflm Ω pri f˛ksovanomu μ˛ βℜeΠ(q, Ω) prfflmu‚ do nulffl. D˛elektriqna funkc˛ffl ε_1(q, Ω) ma‚ oscilqiȷ harakter ale bez sinİulfflrnosteȷ (ris. 2, kriva 3). Z˛ zb˛l~xennfflm Ω oscilfflc˛Ý v Ṽ (r) zmenxut~sffl (ris. 5).

Sl˛d zaznaqiti, wo otriman˛ rezul~tati ta Ýhn˛ȷ harakter perev˛rfflli r˛znimi qislovimi metodami pri rozrahunku ˛nteİralu (2.16).

EKRANOVANA M¨”ELEKTRONNA VZA˝MOD¨ V ODNOVIM¨RNOMU KRISTAL¨

Ris. 4. Zaleın˛st~ ekranovanogo m˛ıelektronnogo potenc˛ffllu Ṽ (r) v˛d r pri β = 0.1 ta 0 < Q < 0.9.

Ris. 5. Zaleın˛st~ ekranovanogo m˛ıelektronnogo potenc˛ffllu Ṽ (r) v˛d r v dinam˛qnomu vipadku pri β = 0.1, Q = 0.9 ta 0.25 < Ω < 0.5.

III. VISNOVKI

Ekranuvannffl m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý dlffl elektron˛v z vuz~ko dozvoleno zono ˛z neparabol˛qnim zakonom dispers˛Ý privodit~ do ÝÝ oscilqogo harakteru fflk funkc˛Ý v˛dstan˛. F˛ziqno ce oznaqa‚, wo zaleıno v˛d v˛dstan˛ taka vza‚mod˛ffl ma‚ r˛znu prirodu — pritfflgannffl qi v˛dxtovhuvannffl. Pod˛bna zaleın˛st~ potenc˛ffllu v˛d v˛dstan˛ r (pri velikih r) harakterna dlffl ȷon–ȷonnoÝ vza‚mod˛Ý, — tak zvan˛ oscilfflc˛Ý Fr˛delffl [10] — ‚ lixe pri vrahuvann˛ neprfflmoÝ vza‚mod˛Ý “ȷon–elektron–ȷon”. Vaılivo zaznaqiti, wo v nax˛ȷ robot˛ oscilfflc˛ȷniȷ harakter Ṽ (r) oderıaniȷ u ramkah prfflmoÝ elektron–elektronnoÝ vza‚mod˛Ý.

Moılivo, wo vrahuvannffl takogo harakteru perenormovanogo potenc˛ffllu v fflviw˛ stad˛ȷnogo vporffldkuvannffl ˛nterkal~ovanogo xaruvatogo kristala moıe buti priqino zm˛ni kratnost˛ stad˛Ý (per˛odu vporffldkovanoÝ sistemi) pri zm˛n˛ zapovnennffl zoni [3]. Ostatoqna v˛dpov˛d~ z c~ogo privodu potrebu‚ dodatkovih rozrahunk˛v, fflk˛ vihodfflt~ za ramki naxoÝ prac˛.

Pro vaıliv˛st~ rol˛ xirini dozvolenoÝ zoni v oscilqomu harakter˛ Ṽ (r) sv˛dqat~ rozrahunki potenc˛ffllu dlffl r˛znih β pri f˛ksovanomu poloıenn˛ hemopotenc˛ffllu. Z rozrahunk˛v baqimo, wo pri zrostann˛ β tak˛ oscilfflc˛Ý v Ṽ (r) mat~ tendenc˛ do zgladıennffl ˛ perehodu do monotonnoÝ zaleınost˛ v˛d r. Z ˛nxogo boku, same viglffld zakonu dispers˛Ý (2.1) ‚ priqino pofflvi dodatkovoÝ sinİulfflrnost˛ ℜeΠ(q) pri q = 2(π − k_F ). Narext˛, tak˛ dosl˛dıennffl v ramkah 1D model˛ moına zastosovuvati dlffl qistogo ne˛nterkal~ovanogo xaruvatogo kristala. V c~omu vipadku atomami 1D model˛ ‚ atomi kristal˛qnoÝ matric˛.

[1] A. M. Afanas~ev, “. Kagan, ”~TF 43,1456 (1962). [2] J. T. Devreese, J. Evrard, V. E. Van Doren, High Conductivity of One–Dimensional Solids. (Plenum Press, N. Y., 1979).

[3] S. A. Safran, Solid State Physics 40, 183 (1987). [4] A. A. Abrikosov, I. A. Ryzhkin, Adv. Phys. 27, 147 (1978).

[5] D. Paȷns, Problema mnogih tel (Inostrannaffl literatura, Moskva, 1963).

[6] B. A. Luk˛fflnec~, G. V. Vovk˛vs~ka, K. D. Tovstk,

FTT 26, 254 (1984).

[7] Dı. Zaȷman, Principy teorii tverdogo tela (Mir, Moskva, 1981).

[8] P. F. Williams, A. N. Bloch, Phys. Rev. B10, 1097 (1974).

[9] B. A. Lukiyanets, V. V. Sereda, N. K. Tovstyuk, Int. Sch.

on Advanced Display Technologies.: Abstracts (Lviv, Ukraine, 1994), p. 11.

[10] A. Animalu, Kvantovaffl teoriffl tverdyh tel (Mir, Moskva, 1981).

SCREENED INTERELECTRON INTERACTION IN ONE–DIMENSIONAL CRYSTAL

B. A. Lukiyanets^1, N. K. Tovstyuk^2 1State University “Lvivs’ka Politekhnika”, Chair of Physics 12 S. Bandera Str., Lviv, UA–290646, Ukraine 2Ivan Franko Lviv State University, Chair of Semiconductor Physics 50 Drahomanov Str., Lviv, UA–290005, Ukraine

Screening the interelectron interaction in the crystal with a narrow electron band in the frames of 1D model is analysed. Interelectron interaction screening for the electrons with a narrow nonparabolic band in 1D model is shown to be leading to its oscillating sign–variable character depending on the distance. Physically, it means that depending on the distance such an interaction is of varying nature — attractive or repulsive. A similar dependence on r (at large r) is usual for the ion–ion interaction (the so-called Friedel oscillations) and it takes place at the indirect exchange “ion–electron–ion” only. It is significant to point out that the obtained oscillations can be seen as a result of the direct 1D electron–electron interaction.