ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 7, ˝ 2 (2003) s. 195–206

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 7, No. 2 (2003) p. 195–206

STATISTIQNA TEOR¨ PROSTOROVO-OBME”ENIH SISTEM ZARD”ENIH FERM¨-QASTINOK: I. METOD FUNKC¨ONAL^NOGO ¨NTEŢRUVANN TA EFEKTIVN¨ POTENC¨LI

P. P. Kostrob˛ȷ, B. M. Markoviq Nacional~niȷ universitet “L~vivs~ka politehnika”, vul. S. Banderi, 12, L~viv, 79013, UkraÝna (Otrimano 29 travnffl 2002r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 5 listopada 2002 r.)

Predstavleno statistiqnu teor˛ sistemi zarffldıenih ferm˛-qastinok z plosko poverhne rozd˛lu. Teor˛ffl pobudovana na metod˛ funkc˛onal~nogo ˛nteİruvannffl. Otrimano viraz dlffl termodinam˛qnogo potenc˛ffllu takoÝ sistemi, fflkiȷ bazu‚t~sffl na efektivnomu potenc˛ffll˛ vza‚mod˛Ý m˛ı elektronami ta poverhne rozd˛lu. Znaȷdeno anal˛tiqn˛ virazi efektivnih potenc˛ffll˛v vza‚mod˛Ý dlffl r˛znih modeleȷ poverhnevogo potenc˛ffllu.

Klqov˛ slova: ekranovaniȷ potenc˛ffll, poverhnffl rozd˛lu.

PACS number(s): 71.45.Gm

VSTUP

Prostorovo-neodnor˛dn˛ sistemi zarffldıenih qastinok fflk bazov˛ model˛ aktivno zastosovut~ dlffl opisu tonkopl˛vkovih struktur, ostr˛vcevih lancıkovih struktur, nadİratok, adsorbat˛v [1–3], fflk˛ samoorgan˛zut~sffl. U zv’fflzku z rozvitkom eksperimental~nih metod˛v doslidıennffl takih sistem (skanuq˛ tunel~na spektroskopiffl ta mikroskopiffl, pol~ova ȷonna mikroskopiffl ta Ýh modifikaciÝ), fflk˛ dat~ use detal~n˛xu informaci pro elektronnu budovu, strukturni peretvorennffl, difuz˛ȷn˛, adsorbc˛ȷn˛, desorbc˛ȷn˛ procesi na poverhni metaliv, dielektrikiv, napivprovidnikiv [4], znaqnu uvagu prid˛lfflt~ teoretiqnomu vivqenn termodinam˛qnih ta strukturnih vlastivosteȷ cih sistem.

Osnovno zadaqe r˛vnovaınoÝ statistiqnoÝ teor˛Ý takih sistem ‚ rozrahunok termodinam˛qnih funkc˛ȷ ta statistiqnih funkc˛ȷ rozpod˛lu [5]. Vikoristannffl dlffl takih rozrahunk˛v metodu funkc˛onal~nogo ˛nte- İruvannffl [6, 7] dozvolffl‚ otrimati dlffl cih veliqin grupov˛ rozkladi [5], osnovo dlffl pobudovi fflkih ‚ ekranovaniȷ potenc˛ffll vza‚mod˛Ý g(r_1, r_2). R˛vnfflnnffl dlffl g(r_1, r_2) ‚ ˛nteİral~nim r˛vnfflnnfflm tipu zgortki, anal˛tiqniȷ rozv’fflzok fflkogo — netriv˛ffll~na zadaqa.

U podan˛ȷ statt˛ rozglfflnuto zadaqu statistiqnogo opisu sistemi zarffldıenih ferm˛-qastinok ˛z poverhne rozd˛lu metodom funkc˛onal~nogo ˛nteİruvannffl. Otrimano viraz dlffl termodinam˛qnogo potenc˛ffllu takoÝ sistemi, v osnovu fflkogo pokladeno efektivniȷ potenc˛ffll vza‚mod˛Ý ferm˛-qastinok m˛ı sobo ta poverhne rozd˛lu. Mi zaproponuvali p˛dh˛d, wo dozvolffl‚ korektno vrahuvati obm˛nno-korelfflc˛ȷn˛ efekti v meıah nabliıen~, fflk˛ rozglfflnuto v prac˛ [8]. Znaȷdeno anal˛tiqn˛ virazi dlffl ekranovanogo potenc˛- ffllu vza‚mod˛qih m˛ı sobo ta poverhne elektron˛v dlffl r˛znih modeleȷ poverhnevogo potenc˛ffllu.

I. POSTANOVKA ZADAQ¨

Rozglfflda‚mo sistemu N elektron˛v v ob’‚m˛ V = SL u pol˛ dodatnogo neodnor˛dno rozpod˛lenogo zarffldu ϱ(R) = ϱ(R_{||}, Z), R_{||} = (X, Y ), de X, Y ∈ [− √ S/2, + √ S/2], Z ∈ [−L/2, +L/2], priqomu ˛snu‚ umova elektroneȷtral~nosti ∫ S dR_{||} +L/2∫

−L/2 dZ ϱ(R_{||}, Z) = eN, e > 0. (1)

Gam˛l~ton˛ffln takoÝ sistemi ma‚ viglffld:

H = T + V_{ee} + V_{ei} + V_{ii}, (2) de

T = − ℏ^2 2m N∑ i=1 Δ_i (3)

— operator k˛netiqnoÝ enerİ˛Ý elektron˛v (m — masa elektrona),

V_{ee} = 1 2 N∑ i≠j=1 e^2 |r_i − r_j| (4)

— potenc˛ffll~na enerİ˛ffl vza‚mod˛Ý m˛ı elektronami,

V_{ii} = 1 2 ∫ V dR_1 ∫ V dR_2 ϱ(R_1)ϱ(R_2) |R_1 − R_2| (5)

— potenc˛ffll~na enerİ˛ffl dodatnogo zarffldu,

V_{ei} = −e N∑ j=1 φ(r_j) (6)

— enerİ˛ffl vza‚mod˛Ý elektron˛v ˛z dodatnim zarffldom, φ(r_j ) — potenc˛ffll, fflkiȷ stvor‚t~sffl dodatnim zarffldom. Pripustimo, wo ceȷ zarffld rozpod˛leniȷ tak:

ϱ(R) = ϱ_0θ(−Z) + Δϱ(R), (7)

de ϱ_0 =^{2N}_{SL} e, θ(−Z) — funkc˛ffl Gev˛saȷda, Δϱ(R) — v˛dhilennffl gustini dodatnogo zarffldu v˛d odnor˛dnoÝ. Zrozum˛lo, wo take v˛dhilennffl zoseredıene poblizu plowini Z = 0 ˛ faktiqno formu‚ odnoqastinkoviȷ potenc˛ffll dlffl elektron˛v, fflkiȷ budemo nazivati poverhnevim ˛ modelvati ȷogo potenc˛ffll~nim bar’‚- rom. Urahovuqi ce, otrimu‚mo:

φ(r) = ∫ V dR ϱ(R) |R − r| = 1 e V (r) + ϱ_0 ∫ V dR θ(−Z) |R − r| , (8)

de V (r) = e ∫ V dR Δϱ(R) |R − r| — poverhneviȷ potenc˛ffll.

Dlffl rozrahunku velikoÝ statistiqnoÝ sumi rozglfflduvanoÝ sistemi gam˛l~ton˛ffln (2) zruqno podati u predstavlenn˛ vtorinnogo kvantuvannffl.

II. PREDSTAVLENN VTORINNOGO KVANTUVANN

Uvedemo v rozglffld odnoqastinkov˛ hvil~ov˛ funkc˛Ý Ψ_a(r) ta v˛dpov˛dn˛ enerİ˛Ý E_a elektrona v pol˛ poverhnevogo potenc˛ffllu V (r):

[ − ℏ^2 2m Δ_i + V (r_i) ] Ψ_a(r_i) = E_aΨ_a(r_i), (9)

fflk˛ vikorista‚mo dlffl pobudovi predstavlennffl vtorinnogo kvantuvannffl. Na p˛dstav˛ simetr˛Ý naxoÝ zadaq˛ moına vvaıati, wo V (r) = V (z), de z — normal~na do plowini XOY koordinata elektrona, r = (r_{||}, z), r_{||} — dvovim˛rniȷ rad˛us-vektor elektrona v paralel~n˛ȷ do XOY plowin˛. U c~omu vipadku enerİ˛ elektrona moına zapisati tak:

E_a = ℏ^2p^2 2m + ε_α, a = (p, α), (10)

de ℏp — ˛mpul~s elektrona v paralel~n˛ȷ do XOY plowin˛, α — defflke kvantove qislo, fflke zaleıit~ v˛d konkretnogo viglffldu poverhnevogo potenc˛ffllu. Hvil~ov˛ funkc˛Ý mat~ takiȷ viglffld:

Ψ_a(r) = 1 √ S e^{ipr||}φ_α(z). (11)

Rozkladaqi potenc˛ffll~nu enerİ˛ vza‚mod˛Ý m˛ı dvoma zarffldıenimi qastinkami v rffld Fur’‚

e^2 √ (r_{||} − r^′_{||})^2 + (z − z^′)^2 = 1 S ∑ q ν (q|z − z^′) e^{iq}(^{r||−r′||}), (12)

de ν (q|z − z^′) =^{2πe2}_q e^{−q|z−z′ |} — dvovim˛rniȷ fur’‚- obraz kulon˛vs~koÝ vza‚mod˛Ý, q = (q_x, q_y), q_{x,y} = 2π√ S m_{x,y}, m_{x,y} = 0, ±1, ±2, . . ., gam˛l~ton˛ffln sistemi (2) moına podati tak:

H = ∑ p,α E_α(p)a^†_α(p)a_α(p) − 1 2S N ∑ q ′ ν(q|0) + 1 2S ∑ q ′ ∑ p_1,α_1,α^′_1 ∑ p_2,α_2,α^′_2 ∫ dz ∫ dz^′ν(q|z − z^′)φ^∗_{α1} (z)φ_α′_1 (z)

× φ^∗_{α2} (z^′)φ_α′_2 (z^′)a^†_{α1} (p_1)a_α′_1 (p_1 − q)a^†_{α2} (p_2)a_α′_2 (p_2 + q), (13)

de a^†_α(p), a_α(p) — v˛dpov˛dno operatori narodıennffl ta zniwennffl elektrona v stan˛ (p, α), priqomu spravdıut~sffl standartn˛ komutac˛ȷn˛ sp˛vv˛dnoxennffl: { a_{α1} (p_1), a^†_{α2} (p_2) } = δ_{p1,p2} δ_{α1,α2} ; (14) N = ∑ p,α a^†_α(p)a_α(p) — operator k˛l~kosti qastinok;

xtrih b˛lffl sumi u formul˛ (13) oznaqa‚ v˛dsutn˛st~ dodank˛v pri q = 0, wo zumovleno umovo elektroneȷtral~nosti (1).

Rozkladaqi ν(q|z − z^′) u rffld Fur’‚ ν(q|z − z^′) = 1 L ∑ k ν_k(q)e^{−ik(z−z′)}, (15)

de ν_k(q) = 4πe^2/(q^2 + k^2) — fur’‚-obraz kulon˛vs~koÝ vza‚mod˛Ý, k =^{2π}_L n, n = 0, ±1, ±2, . . ., ta vv˛vxi zm˛- xane fur’‚-predstavlennffl lokal~noÝ gustini elektron˛v ρ_k(q) = ∑ p,α,α^′ ⟨α|e^{−ikz}|α^′⟩a^†_α(p)a_α′ (p − q), (16)

de ⟨α| · · · |α^′⟩ = +L/2∫

−L/2 dz φ^∗_α(z) · · · φ_α′ (z), (17)

dlffl gam˛l~ton˛fflna (13) otrimu‚mo: H = ∑ p,α E_α(p)a^†_α(p)a_α(p) − 1 2S N ∑ q ′ ν(q|0)

+ 1 2SL ∑ q ′ ∑ k ν_k(q)ρ_k(q)ρ_{−k} (−q). (18)

Take predstavlennffl gam˛l~ton˛fflna ‚ zruqnim dlffl rozrahunku termodinam˛qnogo potenc˛ffllu metodom funkc˛onal~nogo ˛nteİruvannffl.

III. FUNKC¨ONAL^NE PREDSTAVLENN

VELIKOÕ STATISTIQNOÕ SUMI

Velika statistiqna suma

Ξ = Sp exp [−β(H − μN )] , (19)

fflka viznaqa‚ termodinam˛qniȷ potenc˛ffll sistemi: Ω = − ln Ξ/β ta ˛nx˛ termodinam˛qn˛ funkc˛Ý, u predstavlenn˛ vza‚mod˛Ý ma‚ viglffld:

Ξ = Ξ_0 exp ( β 2S N ∑ q ′ ν(q|0) ) Ξ_{int}, (20) de Ξ_0 = Sp exp(−βH^′_0), H^′_0 = H_0 − μN , H_0 = ∑ p,α E_α(p)a^†_α(p)a_α(p) — gam˛l~ton˛ffln nevza‚mod˛qoÝ

sistemi, μ — hem˛qniȷ potenc˛ffll,

Ξ_{int} = ⟨S(β)⟩_0 , ⟨. . .⟩_0 = 1 Ξ_0 Sp ( exp(−βH^′_0) . . . ) , (21)

S(β) = T exp [ − 1 2SL β∫ 0 dβ^′

× ∑ q ′ ∑ k ν_k(q)ρ_k(q|β^′)ρ_{−k}(−q|β^′) ] , (22)

ρ_k(q|β^′) = e^{β′ H′0} ρ_k(q)e^{−β′ H′0} , (23)

de T — simvol hronolog˛qnogo vporffldkuvannffl “qas˛v” β = 1/θ, θ — termodinam˛qna temperatura.

Dlffl podal~xih vikladok zruqno pereȷti do qastotnogo predstavlennffl:

ρ_k(q|ν) = 1 β β∫ 0 dβ^′ e^{iνβ′} ρ_k(q|β^′), (24)

ρ_k(q|β^′) = ∑ ν e^{−iνβ′} ρ_k(q|ν), (25)

de ν =^{2π}_β n (n = 0, ±1, ±2, . . .) — boz˛vs~k˛ qastoti. Tod˛ (22) nabude viglffldu:

S(β) = T exp [ − 1 2SL ∑ q ′ ∑ k ∑ ν ν_k(q)ρ_k(q|ν)ρ_{−k}(−q| − ν) ] . (26)

Wob sprostiti userednennffl S(β) zg˛dno z (21), pereȷd˛mo do funkc˛onal~nogo predstavlennffl dlffl S(β) [6,7], skoristavxis~ totoın˛st Stratonoviqa–Gabbarda [9]

exp [ − 1 2 N∑ n,m=1 A_{n,m}y_ny_m ] = det(A )^{−1/2} +∞∫ −∞ N∏ n=1 dx_n √ 2π exp [ − 1 2 N∑ n,m=1 x_n ( A^{−1} ) n,m x_m + i N∑ n=1 x_ny_n ] , (27)

de i — ufflvna odinicffl, A = ||A_{n,m}|| — simetriqna matricffl, tod˛ dlffl (26) otrimu‚mo:

S(β) = ∏ q ′ ∏ k ( β SL ν_k(q) )_{−1/2} ∫ (dω) exp [ − 1 2 ∑ q ′ ∑ ν ∑ k ( β SL ν_k(q) )_{−1} ω_k(q|ν)ω_{−k}(−q| − ν) ]

× T exp [ i ∑ q ′ ∑ k ∑ ν ω_k(q|ν)ρ_k(q|ν) ] , (28) de (dω) — element fazovogo prostoru

(dω) = ∏ q>0 ∏ k⩾0 ∏ ν⩾0 dω^c_k(q|ν) √ π dω^s_k(q|ν) √ π , (29)

ω_k(q|ν) = ω^c_k(q|ν) + iω^s_k(q|ν), (30) ω^c_k(q|ν) = ω^c_{−k}(−q| − ν), (31)

ω^s_k(q|ν) = −ω^s_{−k}(−q| − ν). (32) Zauvaıimo, wo u zv’fflzku z tim, wo operatorn˛ zm˛nn˛ ρ_k(q|ν) znahodfflt~sffl v (28) p˛d znakom T - vporffldkuvannffl, ˛nteİruvati za β^′ v (24) ne moına.

Uvedemo dlffl zruqnosti take poznaqennffl: x = (q, ν), tod˛, userednqi S(β) zg˛dno z (21), otrimu‚mo:

⟨S(β)⟩_0 = ∏ q ′ ∏ k ( β SL ν_k(q) )_{−1/2} ∫ (dω) exp [ − 1 2 ∑ q ′ ∑ k ( β SL ν_k(q) )_{−1} ω_k(q|ν)ω_{−k}(−q| − ν) ]

× exp ∑ n⩾1 1 n! ∑ x_1,...,x_n ′ ∑ k_1,...,k_n M_{k1,...,kn} (x_1, . . . , x_n)ω_{k1} (x_1) . . . ω_{kn} (x_n) , (33)

de M_{k1,...,kn} (x_1, . . ., x_n) = i^n⟨T ρ_{k1} (x_1) . . . ρ_{kn} (x_n)⟩_{0,c} ∝ δ_{x1 +...+xn,0} — tak zvan˛ nezv˛dn˛ seredn˛ (kumulfflnti); xtrih b˛lffl sumi ȷ nadal˛ oznaqa‚, wo q ≠ 0, ˛ vnasl˛dok c~ogo M_{k1} (x_1) = 0. Rozrahunok M_{k1,...,kn} (x_1, . . . , x_n) provedeno v prac˛ [10].

Rozrahunok ˛nteİrala (33) ‚ skladno problemo [5]. U prac˛ [11] pokazano, wo dlffl korektnogo opisu elektronnogo gazu dostatn~o rozglffldati nezv˛dn˛ seredn˛ do qetvertogo porffldku vklqno, a rexto — znehtuvati, tobto budemo vvaıati, wo M_{k1,...,kn} (x_1, . . . , x_n) = 0, n ⩾ 5. (34)

Tomu, zg˛dno z prace [11], dlffl fflkomoga l˛pxogo vrahuvannffl obm˛nno-korelfflc˛ȷnih efekt˛v viwih porffldk˛v u viraz˛ (33) zam˛nimo M_{k1,k2} (x_1, x_2) na M̄_{k1,k2} (x_1, x_2) = i2⟨T ρ_{k1} (x_1)ρ_{k2} (x_2)⟩_c, de userednennffl v˛dbuva‚t~sffl po vs˛ȷ sistem˛, ta obmeıimos~ İauss˛vs~kim nabliıennfflm u viraz˛ (33). Tobto zapixemo (33) u takomu viglffld˛:

⟨S(β)⟩_0 = ∏ q ′ ∏ k ( β SL ν_k(q) )_{−1/2} (35)

× ∫ (dω) exp − 1 2 ∑ x,k_1,k_2 ′ ( β S ḡ(x) )_{−1} k_1,k_2

ω_{k1} (x)ω_{k2} (−x) ,

de vvedeno efektivniȷ potenc˛ffll ḡ(x) tak: ( β S ḡ(x) )_{−1} k_1,k_2 = ( β SL ν_{k1} (q) )_{−1}

× δ_{k1+k2,0} − M̄_{k1,k2} (x, −x). (36) U prac˛ [12] pod˛bno dosl˛dıuvali efektivniȷ potenc˛ffll, ale pri c~omu v kumulfflnt˛ drugogo porffldku rozglffldali lixe d˛fflgonal~n˛ qleni. Ce spriqinilo v˛dsutn˛st~ sil zobraıennffl; u naxomu p˛dhod˛ sili zobraıennffl, fflk bude pokazano niıqe, vrahovano.

Vikonavxi ˛nteİruvannffl u (35), otrimu‚mo takiȷ viraz dlffl termodinam˛qnogo potenc˛ffllu Ω:

Ω = Ω_0 − N 2S ∑ q ′ ν(q|0)

− 1 β ln ∏ x ′ det (_β S ^̄g(x) )_{1/2} ∏ q ′ ∏ k (_β SL ν_k(q) )_{1/2} , (37)

de ^̄g(x) = ||ḡ_{k1,k2} (x)||, Ω_0 = − ln Ξ_0/β — termodinam˛qniȷ potenc˛ffll nevza‚mod˛qoÝ sistemi.

IV. DOSL¨D”ENN R¨VNNN DL EFEKTIVNOGO POTENC¨LU

k vidno z (37), wob znaȷti Ω, neobh˛dno znati ḡ_{k1,k2} (x), fflkiȷ viznaqa‚t~sffl formulo (36).

Dlffl podal~xogo rozrahunku ḡ_{k1,k2} (x) zruqno pereȷti v (q, z)-predstavlennffl, uv˛vxi dlffl efektivnogo potenc˛ffllu ḡ_{k1,k2} (x) ȷogo fur’‚-obraz ḡ(x|z_1, z_2) tak:

ḡ(x|z_1, z_2) = ∑ k_1,k_2 e^{−ik1z1−ik2z2}ḡ_{k1,k2} (x), (38)

ḡ_{k1,k2} (x) = 1 L^2 +L/2∫

−L/2 dz_1 +L/2∫

−L/2 dz_2 e^{ik1z1+ik2z2}ḡ(x|z_1, z_2), (39)

tod˛ r˛vnfflnnffl (36) nabude viglffldu:

ḡ(x|z_1, z_2) = ν(q|z_1 − z_2) (40)

+ β SL^2 +L/2∫

−L/2 dz +L/2∫

−L/2 dz^′ν(q|z_1 − z^′)M̄(x|z^′, z)ḡ(x|z, z_2),

de M̄(x|z^′, z) — fur’‚-obraz nezv˛dnogo seredn~ogo drugogo porffldku: M̄(x|z^′, z) = ∑ k^′,k e^{ik′z′+ikz}M̄_k′_{,k}(x, −x). (41)

U defflkih vipadkah zruqn˛xe pracvati ne z ˛nteİral~nim r˛vnfflnnfflm drugogo porffldku (41), a z ˛nteİro-diferenc˛ffll~nim, fflke moına otrimati z (41) dvokratnim diferenc˛vannfflm po z_1: ( d^2 dz^2_1 − q^2 ) ḡ(x|z_1, z_2) (42)

+ 4πβ SL^2 e^2 +∞∫ −∞ dz M̄(x|z_1, z)ḡ(x|z, z_2) = −4πe^2δ(z_1 − z_2),

de v meıah ˛nteİrala zrobleno graniqniȷ pereh˛d

L → ∞. Wob znaȷti ȷogo rozv’fflzki, rozglffln~mo pevn˛ nabliıennffl dlffl M̄_{k1,k2} (x, −x).

A. Nabliıennffl ˛deal~nogo obm˛nu

U (42) zam˛st~ M̄_{k1,k2} (x,−x) poklad˛mo M_{k1,k2} (x,−x): ( d^2 dz^2_1 − q^2 ) g(x|z_1, z_2) (43)

+ 4πβ SL^2 e^2 +∞∫ −∞ dz M(x|z_1, z)g(x|z, z_2) = −4πe^2δ(z_1 − z_2),

de g(x|z_1, z_2) — efektivniȷ potenc˛ffll u c~omu nabliıenn˛.

Dlffl klasiqnih prostorovo-neodnor˛dnih sistem zarffldıenih qastinok z odn˛‚ poverhne rozd˛lu tak˛ r˛vnfflnnffl dlffl ekranovanogo potenc˛ffllu rozglfflnuto v pracfflh [13–16]. U nih, zokrema, rozrobleno r˛zn˛ metodi, fflk˛ dozvolfflt~ otrimati anal˛- tiqniȷ rozv’fflzok r˛vnfflnnffl dlffl g(r_{||}, z_1, z_2) (z_1, z_2 — normal~n˛ do poverhn˛ rozd˛lu koordinati zarffldıenih qastinok, r_{||} = |r_{||}| — v˛dstan~ m˛ı qastinkami v plowin˛, paralel~n˛ȷ do poverhn˛ rozd˛lu). U pracfflh [17–20] dosl˛dıeno ce r˛vnfflnnffl dlffl xaruvatih sistem. Tam veliqinu M̄(x|z_1, z_2) predstavleno fflk sumu dvoh kumulfflnt˛v odnor˛dnoÝ sistemi, odin z nih v˛dpov˛dav prohodıenn qastinki kr˛z~ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r, a ˛nxiȷ — v˛dbivann v˛d n~ogo. Statt˛ [17, 21–23] prisvfflqen˛ viznaqenn ekranovanih potenc˛ffll˛v vza‚mod˛Ý dlffl sistem tipu tonkih pl˛vok. Avtoram vdalosffl rozv’fflzati c zadaqu dlffl vipadku, koli nehtut~ qastotno [17, 23] abo prostorovo [21] dispers˛‚ ekranovanogo potenc˛ffllu. U statt˛ [22] znaȷdeno anal˛tiqniȷ viraz dlffl ekranovanogo potenc˛ffllu klasiqnih sistem tipu tonkih pl˛- vok u nabliıenn˛ “post˛ȷnoÝ gustini”.

Fur’‚-obraz nezv˛dnogo seredn~ogo drugogo porffldku v nabliıenn˛ ˛deal~nogo obm˛nu ma‚ takiȷ viglffld [10]:

M(x|z_1, z) = ∑ k_1,k e^{ik1z1+ikz}M_{k1,k}(x) = L^2 β^2 ∑ p,α_1,α_2 ∑ ν^′ φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α2} (z_1)φ^∗_{α2} (z)φ_{α1} (z)G_{α1} (p|ν^′)G_{α2} (p − q|ν^′ − ν), (44)

de G_α(p|ν) = (iν + μ − E_α(p))^{−1} — fur’‚-obraz odnoqastinkovoÝ funkc˛Ý Ţr˛na.

Beruqi do uvagi, wo 1 β ∑ ν^′ G_{α1} (p|ν^′)G_{α2} (p − q|ν^′ − ν) = n_{α1} (p) − n_{α2} (p − q) −iν + E_{α1} (p) − E_{α2} (p − q)

= Π_{α1,α2} (x, p) (45)

— polfflrizac˛ȷniȷ operator sistemi nevza‚mod˛qih elektron˛v, n_α(p) = (exp[β(E_α(p) − μ)] + 1)^{−1} — funkc˛ffl rozpod˛lu Ferm˛–D˛raka.

Koli ν → 0, dlffl M(q|z_1, z) ≡ M(q, ν = 0|z_1, z) otrimu‚mo [10]:

M(q|z_1, z) ∼=

L^2 β ∑ p,α_1 ∂n_{α1} (p) ∂E_{α1} (p)

|φ_{α1} (z)|^2δ(z_1 − z). (46)

Model‚mo poverhneviȷ potenc˛ffll potenc˛ffll~no shodinko visoti W , tobto vvaıa‚mo, wo

V (z) = W θ(z). (47)

Vlasn˛ funkc˛Ý ta vlasn˛ znaqennffl c~ogo potenc˛- ffllu tak˛:

φ_α(z) = C_α [ − sin(αz − γ_α)θ(−z)+ α s exp(−κ_αz)θ(z) ] ,

ε_α = ℏ^2α^2 2m , (48)

de d˛lfflnko znaqen~ normal~noÝ do plowini XOY koordinati ‚ nap˛v˛nterval [−L/2, +∞); α — kvantove qislo, vono priȷma‚ znaqennffl, fflk˛ moına viznaqiti z takogo r˛vnfflnnffl: αL 2 + arcsin α s = nπ, n = 1, 2, . . . (49) ˛ ‚ nasl˛dkom umovi, wo φ_α(−L/2) = 0; veliqina s pov’fflzana z visoto bar’‚ra W : W =^{ℏ2s2}_{2m} ; γ_α = arcsin^α_s , κ_α = √ s^2 − α^2. Konstanta C_α viznaqa‚t~sffl z umovi normuvannffl +∞∫ −L/2 dz |φ_α(z)|^2 = 1, (50)

˛ vona ‚ tako:

C_α = 2 √ L +^2_{κα}

. (51)

U vs˛h real~nih zadaqah visota potenc˛ffll~nogo bar’‚ra b˛l~xa za r˛ven~ Ferm˛, tobto W > μ.

Dlffl togo, wob otrimati anal˛tiqn˛ virazi dlffl ekranovanogo potenc˛ffllu, rozglffln~mo nabliıennffl “post˛ȷnoÝ gustini” dlffl c˛‚Ý model˛. Osk˛l~ki sin^2 αz ∼= 1/2, to

|φ_α(z)|^2 = C^2_α [ sin^2(αz − γ_α)θ(−z)+ α^2 s^2 exp(−2κ_αz)θ(z) ] ∼= C^2_α [( 1 2 − sin γ_α cos γ_α ) θ(−z)+sin γ_α cos γ_αθ(z) ] , (52)

de vıe vrahovano, wo L → ∞.

V˛d sumuvannffl za α zruqno pereȷti do ˛nteİruvannffl za tako formulo [24]:

n_{max}∑

n=1 f(α_n) ∼= 1 2 [f(s) − f(0)] + 1 2π s∫ 0 dα 4 C^2_α f(α). (53)

Tod˛ nezv˛dne seredn‚ drugogo porffldku nabere viglffldu:

M(q|z_1, z) ∼= −

L^2 β ∑ p,α ∂n_{α1} (p) ∂E_{α1} (p)

|φ_α(z)|^2δ(z_1 − z) ∼= − SL^2 4βπe^2 [ ( κ^2 + Δκ ) θ(−z_1) − Δκ θ(z_1) ] δ(z_1 − z), (54)

de

κ^2 = −

2e^2 π^2 +∞∫ −∞ dp s∫ 0 dα ∂n_α(p) ∂E_α(p)

, (55)

Δκ =

4e^2 π^2 +∞∫ −∞ dp s∫ 0 dα ∂n_α(p) ∂E_α(p) sin γ_α cos γ_α (56)

˛ pri perehod˛ do ˛nteİruvannffl vrahovano dv˛ moıliv˛ or˛‚ntac˛Ý sp˛nu elektrona. Pri niz~kih temperaturah: n_α(p) = θ(μ − E_α(p)), ˛ κ ‚ obernenim rad˛usom ekranuvannffl Tomasa–Ferm˛ κ_{TF}, a pri visokih temperaturah: n_α(p) = exp(−βE_α(p)) ˛ κ — oberneniȷ rad˛us ekranuvannffl Debaffl κ_D.

R˛vnfflnnffl dlffl ekranovanogo potenc˛ffllu v nabliıenn˛ “post˛ȷnoÝ gustini” tak˛: [ d^2 dz^2_1 − ( q^2 + κ^2 + Δκ ) ] g(q|z_1, z_2)

= −4πe^2δ(z_1 − z_2), z_1 < 0, z_2 < 0; (57)

[ d^2 dz^2_1 − ( q^2 − Δκ ) ] g(q|z_1, z_2)

= −4πe^2δ(z_1 − z_2), z_1 > 0, z_2 > 0; (58) [ d^2 dz^2_1 − ( q^2 + κ^2 + Δκ ) ] g(q|z_1, z_2) = 0,

z_1 < 0, z_2 > 0; (59) [ d^2 dz^2_1 − ( q^2 − Δκ )] g(q|z_1, z_2) = 0,

z_1 > 0, z_2 < 0, (60)

de g(q|z_1, z_2) ≡ g(q, ν = 0|z_1, z_2).

Rozv’fflzuqi c˛ r˛vnfflnnffl z vikoristannfflm umov neperervnosti ekranovanogo potenc˛ffllu ta ȷogo perxoÝ poh˛dnoÝ, otrimu‚mo [10]:

g(q|z_1 ⩽ 0, z_2 ⩽ 0) = 2πe^2 Q_1 [ e^{−Q1|z1−z2|} + Q_1 − Q_2 Q_1 + Q_2 e^{Q1(z1+z2 )} ] , (61)

g(q|z_1 ⩾ 0, z_2 ⩾ 0) = 2πe^2 Q_2 [ e^{−Q2|z1−z2|} − Q_1 − Q_2 Q_1 + Q_2 e^{−Q2(z1+z2 )} ] , (62)

g(q|z_1 ⩽ 0, z_2 ⩾ 0) = 4πe^2 Q_1 + Q_2 e^{Q1 z1−Q2z2} , (63)

g(q|z_1 ⩾ 0, z_2 ⩽ 0) = 4πe^2 Q_1 + Q_2 e^{Q1 z2−Q2z1} , (64)

de Q_1 = √ q^2 + κ^2 + Δκ, Q_2 = √ q^2 − Δκ. Z˛ zb˛l~- xennfflm visoti potenc˛ffll~nogo bar’‚ra (s → ∞, Δκ → 0) virazi (61)–(64) zb˛gat~sffl z analog˛qnimi virazami dlffl tovstih pl˛vok [23].

B. Urahuvannffl viwih popravok dlffl M̄k_1 ,k_2 (x, −x)

Dlffl rozrahunku M̄_{k1,k2} (x, −x) skoristaȷmos~ metodom, fflkiȷ zaproponuvali u [25]. Zg˛dno z oznaqennfflm, M̄_{k1,k2} (x, −x) ma‚mo:

M̄_{k1,k2} (x, −x) = i^2⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩_c = i^2⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩

= ∏ x ′ det ( β S ^̄g(x) )_{−1/2}∫ (dω) exp [ − 1 2 ∑ x,k ′ ( β SL ν_k(q) )_{−1}

× ω_k(x)ω_{−k}(−x) ] d dω_{k1} (x) d dω_{k2} (−x) ⟨ T exp [ i ∑ x,k ′ ω_k(x)ρ_k(x) ]⟩ 0 (65)

= ( β SL ν_{k1} (q) )_{−1} [( β SL ν_{k2} (q) )_{−1} ω_{−k1} (−x)ω_{−k2} (x) − δ_{k1 +k2,0} ] ,

de p˛d poznaqennfflm . . . sl˛d rozum˛ti take:

. . . = ∏ x ′ det ( β S ^̄g(x) )_{−1/2} ∫ (dω) exp − 1 2 ∑ x,k ′ ( β SL ν_k(q) )_{−1} ω_k(x)ω_{−k}(−x) . . .

× ⟨ T exp [ i ∑ x,k ′ ω_k(x)ρ_k(x) ]⟩

0 . (66)

Dlffl sprowennffl zapis˛v uved˛mo tak˛ poznaqennffl:

1 = (x_1, k_1), 2 = (x_2, k_2), . . . , δ_{1+2,0} = δ_{k1+k2 ,0}, . . . ,

V^{−1}_1 = ( β SL ν_{k1} (q_1) )_{−1} , . . . . (67)

Tod˛ funkc˛onal~niȷ ˛nteİral (33), obmeıivxis~ kumulfflntami do qetvertogo porffldku vklqno, moına zapisati tak: I = ∫ (dω) exp[F (ω)], (68) de F (ω) = 1 2 ∑ 1,2 ′ ( M_{1,2} − V^{−1}_1 δ_{1+2,0} ) ω_1ω_2

+ 4∑ n=3 1 n! ∑ 1,...,n ′ M_{1,...,n}ω_1 . . . ω_n. (69)

Dlffl veliqin ω_{k1} (x_1) · · · ω_{kn} (x_n), n = 2, 3, 4 u prac˛ [25] zaproponovano lancıok r˛vnffln~: l∏ j=1 ( d dω_j + dF (ω) dω_j ) = 0, l = 1, 2, 3, 4. (70)

Sistemu r˛vnffln~ (70) budemo rozv’fflzuvati, xukaqi rozv’fflzok ω_1ω_2 u viglffld˛:

ω_1ω_2 = ω_1ω_2^0 + ω_1ω_2^1 + . . . , (71)

de poznaqennffl (. . .)^0 oznaqa‚ rozv’fflzok u nabliıenn˛ nul~ sum za x = (q, ν), priqomu v n~omu vrahovano vs˛ sumi za k (obmeıuvatisffl fflkos~ sk˛nqeno k˛l~- k˛st sum za k ne moına, osk˛l~ki ˛ndeks k v˛dpov˛da‚ za neodnor˛dn˛st~ sistemi, ˛ v d˛lfflnc˛ xvidkoÝ zm˛ni elektronnoÝ gustini rffldi ne budut~ zb˛gatisffl). Na v˛dm˛nu v˛d c~ogo, vektor q v˛dpov˛da‚ za odnor˛dn˛st~ sistemi (q — vektor, fflkiȷ paralel~niȷ do plowini rozd˛lu), ˛ rozkladi budut~ provoditisffl za parametrom λ = ⟨τ ⟩/τ , fflkiȷ dor˛vn‚ v˛dnoxenn seredn~oÝ v˛ddal˛ m˛ı qastinkami do rad˛usa ekranuvannffl Tomasa–Ferm˛ τ = τ_{TF} pri niz~kih temperaturah abo do rad˛usa ekranuvannffl Debaffl τ = τ_D u vipadku visokih temperatur (serednffl v˛ddal~ ⟨τ ⟩ =

(_3 4πn )_{1/3} , τ_{TF} = 1/κ_{TF}, τ_D = 1/κ_D, n — koncentrac˛ffl elektron˛v).

Dlffl podal~xogo rozglffldu zruqno vvesti tak˛ poznaqennffl:

1 = k_1, 2 = k_2, . . . ; 1 = x_1, 2 = x_2, . . . ;

M_{1,2}(1, 2) = M_{k1,k2} (x_1, x_2), . . . ;

δ(1 + 2) = δ_{x1+x2 ,0}, . . . ; δ_{1+2} = δ_{k1+k2 ,0}, . . . . (72)

U nabliıenn˛ nul~ sum za x r˛vnfflnnffl (70) pri l = 2 vıe v novih poznaqennfflh nabira‚ viglffldu:

M_{1,2}(1, −1)δ(1 + 2)

−V^{−1}_1 (1)δ(1 + 2)δ_{1+2}

+V^{−1}_1 (1)V^{−1}_2 (2)ω_{−1}(−1)ω_{−2}(−2)^0

−V^{−1}_1 (1) ∑ 1^′

M_1′_{,2}(−2, 2)ω_1′ (−2)ω_{−1}(−1)^0 (73)

−V^{−1}_2 (2) ∑ 2^′

M_{1,2}′ (1, −1)ω_{−2}(−2)ω_2′ (−1)^0

+ ∑ 1^′,2^′

M_{1,2}′ (1, −1)M_1′_{,2}(−2, 2)ω_1′ (−2)ω_2′ (−1)^0 = 0.

Ce r˛vnfflnnffl rozv’fflzu‚mo ˛terac˛fflmi, vvaıaqi, wo

ω_{−1}(−1)ω_{−2}(−2)^{0,0} = ω_{−1}(−1)ω_{−2}(−2)^{0,1}

+ω_{−1}(−1)ω_{−2}(−2)^{0,1} + . . . , (74)

de poznaqennffl (. . .)^{0,1} oznaqa‚ nabliıennffl nul~ sum za x ta odnu sumu za k. P˛dstavivxi (74) v (73) ta z˛bravxi ves~ nesk˛nqenniȷ rffld, otrimu‚mo:

ω_{−1}(−1)ω_{−2}(−2)^0 = V_1(1)V_2(1)δ(1 + 2)R_{1,2}(1, −1),

(75)

de veliqina R_{1,2}(1, −1) zadovol~nffl‚ take ˛nteİral~ne r˛vnfflnnffl:

R_{1,2}(1, −1) = V^{−1}_1 (1)δ_{1+2} + ∑ 1^′

M_{1,1}′ (1, −1)V_1′ (1)R_{−1}′_{,2}(1, −1). (76)

Tod˛ nezv˛dne seredn‚ M̄_{1,2}(1, −1) u nabliıenn˛ nul~ sum za x, zg˛dno z (65), ma‚ viglffld:

M̄_{1,2}(1, −1) = R_{1,2}(1, −1) − V^{−1}_1 (1)δ_{1+2} = ∑ 1^′

M_{1,1}′ (1, −1)V_1′ (1)R_{−1}′_{,2}(1, −1), (77)

Urahuvavxi, wo R_{1,2}(1, −1) = M̄_{1,2}(1, −1) + V^{−1}_1 (1)δ_{1+2}, otrimu‚mo dlffl M̄_{1,2}(1, −1) u c~omu nabliıenn˛ take ˛nteİral~ne r˛vnfflnnffl:

M̄_{1,2}(1, −1) = M_{1,2}(1, −1) + ∑ 1^′

M_{1,1}′ (1, −1)V_1′ (1)M̄_{−1}′_{,2}(1, −1). (78)

Zauvaıimo, wo dlffl odnor˛dnoÝ sistemi (tobto, koli M̄_{1,2}(1, −1), M_{1,2}(1, −1) ∝ δ_{1+2}) ˛nteİral~ne r˛vnfflnnffl (78) peretvor‚t~sffl u zviqaȷne alİebraÝqne, rozv’fflzok fflkogo:

M̄_{1,−1}(1, −1) = M^{1,−1}(1, −1) 1 − V_1(1)M_{1,−1}(1, −1)

, (79)

wo zb˛ga‚t~sffl z virazom dlffl kumulfflntnoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý vza‚mod˛qoÝ sistemi [8].

Pereȷxovxi v r˛vnfflnn˛ (78) do (q, z)-predstavlennffl, zg˛dno z (41), oderıu‚mo:

M̄(x|z_1, z_2) = M(x|z_1, z_2) + β SL^2 +L/2∫

−L/2 dz

× +L/2∫

−L/2 dz^′ M(x|z_1, z)ν(q|z − z^′)M̄(x|z^′, z_2), (80) de vvedeno tak˛ poznaqennffl:

M̄(x|z_1, z_2) = ∑ k_1,k_2

exp (ik_1z_1 + ik_2z_2)

× M̄_{k1,k2} (x, −x), (81)

M̄_{k1,k2} (x, −x) = 1 L^2 +L/2∫

−L/2 dz_1

× +L/2∫

−L/2 dz_2 exp (−ik_1z_1 − ik_2z_2) M̄(x|z_1, z_2). (82)

Pri modelvann˛ poverhnevogo potenc˛ffllu potenc˛ffll~nim bar’‚rom ta pri ν → 0 ˛nteİral~ne r˛vnfflnnffl drugogo porffldku (80) peretvor‚t~sffl v ˛nteİral~ne r˛vnfflnnffl vıe perxogo porffldku (v meıah ˛nteİrala zrobleno graniqniȷ pereh˛d L → ∞):

M̄(q|z_1, z_2) = M(q|z_1, z_2) − 1 2q [ (κ^2 + Δκ)θ(−z_1) − Δκ θ(z_1) ]^{+∞}∫ −∞ dz exp(−q|z_1 − z|)M̄(q|z, z_2), (83)

de vikoristano viraz (54), M̄(q|z_1, z_2) ≡ M̄(q, ν = 0|z_1, z_2).

Rozv’fflzok c~ogo r˛vnfflnnffl takiȷ:

M̄(q|z_1, z_2) = M(q|z_1, z_2) + SL^2 16βπ^2e^4 [ (κ^2 + Δκ)^2θ(−z_1)θ(−z_2) + Δκ^2θ(z_1)θ(z_2) ] g(q|z_1, z_2). (84)

Urahovuqi ceȷ viraz dlffl perenormovanogo kumulfflnta drugogo porffldku, r˛vnfflnnffl (42) zapisu‚mo tak: [ d^2 dz^2_1

− q^2 − (κ^2 + Δκ)θ(−z_1) + Δκ θ(z_1) ] ḡ(q|z_1, z_2) +

(κ^2 + Δκ)^2 4πe^2 θ(−z_1) 0∫ −∞ dz g(q|z_1, z)ḡ(q|z, z_2)

+ Δκ^2 4πe^2 θ(z_1) ∞∫ 0 dz g(q|z_1, z)ḡ(q|z, z_2) = −4πe^2δ(z_1 − z_2), (85)

de ḡ(q|z_1, z_2) ≡ ḡ(q, ν = 0|z_1, z_2).

Ce ˛nteİro-diferenc˛ffll~ne r˛vnfflnnffl, zg˛dno z [10], moına zvesti do diferenc˛ffll~nogo, rozv’fflzkom fflkogo ‚:

ḡ(q|z_1 ⩽ 0, z_2 ⩽ 0) = πe^2 q [ e^{−q|z1 −z2|} − e^{q(z1+z2 )} ] + πe^2 Q̄_1 [ e^{−Q̄1 |z1−z2|} + e^{Q̄1 (z1+z2 )} ] + 2πe^2 Q̄_1

Q̄_1 − Q̄_2 Q̄_1 + Q̄_2 e

Q̄_1 (z_1+z_2 ), (86)

ḡ(q|z_1 ⩾ 0, z_2 ⩾ 0) = πe^2 q [ e^{−q|z1−z2|} − e^{−q(z1 +z2)} ] + πe^2 Q̄_2 [ e^{−Q̄2 |z1−z2|} + e^{−Q̄2(z1+z2 )} ]

− 2πe^2 Q̄_2

Q̄_1 − Q̄_2 Q̄_1 + Q̄_2 e^−

Q̄_2(z_1+z_2 ), (87)

ḡ(q|z_1 ⩾ 0, z_2 ⩽ 0) = 4πe^2 Q̄_1 + Q̄_2 e

Q̄_1 z_2−Q̄_2z_1

, (88)

ḡ(q|z_1 ⩽ 0, z_2 ⩾ 0) = 4πe^2 Q̄_1 + Q̄_2 e

Q̄_1 z_1−Q̄_2z_2 , (89)

de Q̄^2_1 = q^2 + 2(κ^2 + Δκ), Q̄^2 = q^2 − 2Δκ.

Viw˛ popravki v nabliıenn˛ odn˛‚Ý sumi za x dlffl M̄(x|z_1, z_2) vrahovano u prac˛ [10].

V. VZA˝MOD¨ DVOH ZARD”ENIH QASTINOK B¨L POVERHN¨ METALU

Dlffl togo, wob por˛vnfflti rezul~tati naxih rozrahunk˛v ˛z rezul~tatami, otrimanimi u statt˛ [18], rozglffln~mo potenc˛ffll~nu enerİ˛ vza‚mod˛Ý pri niz~kih temperaturah dvoh zarffld˛v e_1 ta e_2, fflk˛ znahodfflt~sffl u vakuum˛ na odnakov˛ȷ v˛ddal˛ z_1 = z_2 = z v˛d poverhn˛ metalu. Osk˛l~ki v prac˛ [18] proanal˛zovano nesk˛nqenno visokiȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r, to rozbiremo vipadok s → ∞. Potenc˛ffll~na enerİ˛ffl vza‚mod˛Ý dvoh zarffld˛v

W̄_{12}(r_{||}, z) = e^1e^2 (2π)^2 ∫ dq e^{iqr||}ḡ(q|z, z)/e^2, (90) de

ḡ(q|z, z) = 2πe^2 q [ 1 − √ q^2 + 2κ^2_{TF} − q √ q^2 + 2κ^2_{TF} + q e^{−2qz} ] (91)

r_{||} = |r_{||}| — v˛dstan~ m˛ı zarffldami v paralel~- n˛ȷ do poverhn˛ plowin˛. Dlffl malih ˛mpul~s˛v peredaq˛ (q^2 ≪ κ^2_{TF}) ekranovaniȷ potenc˛ffll vza‚mod˛Ý ḡ(q, ν = 0|z, z) (91) nabira‚ takogo viglffldu: 1 e^2 ḡ(q, ν = 0|z, z) ∼= 2π q ( 1 − e^{−2qz} + 2q √ 2κ_{TF} e^{−2qz} ) , (92)

tod˛ potenc˛ffll~na enerİ˛ffl vza‚mod˛Ý W̄_{12}(r_{||}, z) (90)

W̄_{12}(r_{||}, z) = e_1e_2 +∞∫ 0 dq ( 1 − e^{−2qz} + 2q √ 2 κ_{TF} e^{−2qz} ) J_0(qr_{||}), (93)

de J_0(qr_{||}) — funkc˛ffl Besselffl nul~ovogo porffldku. Osk˛l~ki, zg˛dno z [26], ma‚mo sp˛vv˛dnoxennffl: +∞∫ 0 dq e^{−2qz} J_0(qr_{||}) = 1 √ r^2_{||} + 4z^2

, (94)

to

W̄_{12}(r_{||}, z) = e_1e_2 1 r_{||} − 1 √ r^2_{||} + 4z^2 + 4 √ 2 κ_{TF} z (r^2_{||} + 4z^2)^{3/2} , (95)

de perx˛ dva dodanki opisut~ klasiqnu vza‚mod˛ dvoh zarffld˛v b˛lffl poverhn˛, vrahovuqi sili zobraıennffl; ostann˛ȷ dodanok — obm˛nno-korelfflc˛ȷn˛ efekti.

Dlffl r_{||} ≫ z znahodimo asimptotiku:

W̄_{12}(r_{||}, z) ∼= 2e^1e^2 r^3_{||} z^2, (96)

fflka zb˛ga‚t~sffl z rezul~tatom roboti Kona ta Lau [27] ta v˛dr˛znffl‚t~sffl u dva razi v˛d enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý dvoh dipol˛v.

Rozglffln~mo enerİ˛ pritfflgannffl zarffldu do metalu za rahunok sil zobraıennffl z rozrahunku na odin zarffld:

W̄_1(z) = ( 1 2 W̄_{11}(r_{||}, z) − e^2 2r_{||} ) | | |_{r||→0} = − e^2 2 +∞∫ 0 dq e^{−2qz} √ q^2 + 2κ^2_{TF} − q √ q^2 + 2κ^2_{TF} + q

(97)

= − e^2 4z [ 1 + 1 2κ^2_{TF}z^2 − π ( H_0(2 √ 2 κ_{TF}z) − N_0(2 √ 2 κ_{TF}z) ) + π √ 2 κ_{TF}z ( H_1(2 √ 2 κ_{TF}z) − N_1(2 √ 2 κ_{TF}z) ) ] ,

de H_0 ta H_1 — funkc˛Ý Struve, N_0 ta N_1 — funkc˛Ý Neȷmana v˛dpov˛dno nul~ovogo ta perxogo porffldk˛v [26].

Na dostatn~o velik˛ȷ v˛ddal˛ v˛d poverhn˛ metalu, koli κ_{TF}z ≫ 1, otrimu‚mo:

W̄_1(z) ∼= − e^2 4z ( 1 − 1 √ 2 κ_{TF}z ) , (98)

de perxiȷ dodanok v˛dpov˛da‚ klasiqnim silam zobraıennffl.

Z ˛nxogo boku, pri κ_{TF}z ≪ 1 oderıu‚mo, wo

W̄_1(z) ∼= − e^2 2 √ 2 κ_{TF} (99)

× [ 1 − √ 2 κ_{TF}z ( 4 3 − 1 2 γ − 1 2 ln (√ 2 κ_{TF}z ))] ,

de γ = 0.577215 — post˛ȷna Eȷlera.

Veliqina W̄_1(0) =^{e2}_2 √ 2 κ_{TF} sk˛nqenna ˛ v˛dpov˛- da‚ obm˛nno-korelfflc˛ȷn˛ȷ qastin˛ enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý zarffldu e ˛z nap˛vobmeıenim metalom [28]. Takim qinom, viraz (97) m˛stit~ ˛nformac˛ fflk pro sili zobraıennffl na velikih v˛ddalfflh v˛d poverhn˛ metalu, tak ˛ pro bagatoqastinkov˛ obm˛nno-korelfflc˛ȷn˛ efekti vseredin˛ metalu.

Analog˛qno moına rozrahuvati veliqini W_{12}(r_‖, z), W_1(z) na osnov˛ ekranovanogo potenc˛ffllu g(q|z_1, z_2) (62) pri s → ∞ [18]. V˛dm˛nn˛st~ polfflga‚ v zam˛n˛ veliqini √ 2 κ_{TF} ta κ_{TF}. Obm˛nno-korelfflc˛ȷna qastina enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý zarffldu e z nap˛vobmeıenim metalom, fflka bula rozrahovana z urahuvannfflm perenormuvannffl kumulfflnta drugogo porffldku, vifflvlffl‚- t~sffl u √ 2 razi b˛l~xo za analog˛qnu veliqinu bez urahuvannffl perenormuvannffl:

W̄_1(0)

W_1(0) = √ 2. (100)

Otıe, vrahuvannffl perenormuvannffl kumulfflnta drugogo porffldku zber˛ga‚ f˛ziqno pravil~nu poved˛nku potenc˛ffll~noÝ enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý zarffld˛v b˛lffl poverhn˛ ta privodit~ do zb˛l~xennffl obm˛nno-korelfflc˛ȷnoÝ qastini enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý m˛ı zarffldami.

VISNOVKI

Metodom funkc˛onal~nogo ˛nteİruvannffl otrimano viraz dlffl termodinam˛qnogo potenc˛ffllu Ω sistemi vza‚mod˛qih elektron˛v z plosko poverhne rozd˛lu. Pokazano, wo dlffl rozrahunku Ω dostatn~o znati efektivniȷ potenc˛ffll parnoÝ vza‚mod˛Ý pri nafflvnost˛ poverhn˛ rozd˛lu. Otrimano ˛nteİral~ne r˛vnfflnnffl dlffl efektivnogo potenc˛ffllu ta znaȷdeno ȷogo anal˛tiqn˛ rozv’fflzki v d˛lfflnc˛ niz~kih ˛ visokih temperatur u nabliıenn˛ “post˛ȷnoÝ gustini”. Dosl˛dıeno vpliv obm˛nno-korelfflc˛ȷnih vza‚mod˛ȷ na rozv’fflzki r˛vnfflnnffl dlffl ekranovanogo potenc˛ffllu ta pokazano, wo zaproponovaniȷ p˛dh˛d korektnogo vrahuvannffl kulon˛vs~kih korelfflc˛ȷ privodit~ do zrostannffl obm˛nno-korelfflc˛ȷnoÝ qastini enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý.

[1] S. A. Kukuxkin, A. V. Osipov, Usp. fiz. nauk 168, 1083 (1998).

[2] P. G. Borzfflk, O. E. Kiffl‚v, A. G. Naumovec~, R. D. Fedoroviq, Ukr. f˛z. ıurn. 43, 1487 (1998).

[3] V. G. Litovqenko, D. V. Korbutfflk, S. G. Krilk, “. V. Krqenko, Ukr. f˛z. ıurn. 43, 1493 (1998).

[4] F. Besenbacher, Rep. Prog. Phys. 59, 1737 (1996). [5] I. R. “hnovskiȷ, M. F. Golovko, Statistiqeskaffl teoriffl klassiqeskih ravnovesnyh sistem (Naukova dumka, Kiev, 1980).

[6] I. A. Vakarquk, “. K. Rudavskiȷ, Teor. mat. fiz.

49, 234 (1981).

[7] I. R. “hnovskiȷ, P. P. Kostrobiȷ, preprint ITF– 80–79R, Kiev, 1980.

[8] M. Vavrukh, V. Solovyan, N. Vavrukh, Phys. Status Solidi B 171, 361 (1993).

[9] R. Bellman, Vvedenie v teori matric (Nauka, Moskva, 1969).

[10] P. P. Kostrob˛ȷ, B. M. Markoviq, preprint NAN UkraÝni ICMP–02–02U, L~v˛v, 2002.

[11] Vavruh M. V., doktor. disert., ¨nstitut teoretiqnoÝ f˛ziki AN UkraÝni, KiÝv (1987).

[12] G. I. Bigun, Teor. mat. fiz. 62, 446 (1985). [13] I. R. “hnovskiȷ, M. F. Golovko, I. I. Kurylfflk, preprint AN USSR ITF–77–97R, Kiev, 1977.

[14] I. R. “hnovskiȷ, M. F. Golovko, E. N. Sov~fflk, preprint AN USSR ITF–82–159R, Kiev, 1982.

[15] A. L. Rebenko, preprint AN USSR, ITF–81–118R, Kiev, 1981.

[16] F. Bechstedt, R. Elderlein, D. Reichardt, Phys. Status Solidi B 117, 261 (1983).

[17] L. G. Il~qenko, ~. A. Paxickiȷ, “. A. Romanov,

P. P. KOSTROB¨„, B. M. MARKOVIQ

Fiz. tverd. tela 22, 2700 (1980).

[18] A. M. Gaboviq, L. G. Il~qenko, ~. A. Paxickiȷ, “. A. Romanov, ”urn. ¸ksp. teor. fiz. 75, 249 (1978).

[19] A. V. Sidfflkin, ”urn. ¸ksp. teor. fiz. 58, 573 (1970). [20] A. M. Gaboviq, L. G. Il~qenko, ~. A. Paxickiȷ, Fiz. tverd. tela 21, 1683 (1979).

[21] A. I. Voȷtenko, A. M. Gaboviq, V. M. Rozenbaum, preprint AN USSR } 17, Kiev, 1984.

[22] A. S. Usenko, Ukr. f˛z. ıurn. 28, 839 (1983). [23] I. I. Kurylfflk, P. P. Kostrobiȷ, A. A. Pizio, preprint AN USSR ITF–87–7R, Kiev, 1987.

[24] G. M. Fihtengol~c, Kurs diferencial~nogo i integral~nogo isqisleniffl (Nauka, Moskva, 1970).

[25] I. A. Vakarquk, “. K. Rudavskiȷ, G. V. Ponedilok, preprint AN USSR ITF–81–34R, Kiev,1981.

[26] I. S. Gradxteȷn, I. M. Ryıik, Tablicy integralov, summ, rffldov i proizvedeniȷ (Nauka, Moskva, 1971).

[27] W. Kohn, K.-H. Lau, Solid State Commun. 18, 553 (1976).

[28] J. Appelbaum, Surface Physics of Materials (Academic Press, New York–London, 1975).

STATISTICAL THEORY OF THE SPACEBOUNDED SYSTEMS OF CHARGED FERMI-PARTICLES: I. THE FUNCTIONAL INTEGRATION METHOD AND EFFECTIVE POTENTIALS

P. P. Kostrobii, B. M. Markovych National University “Lvivska Polytechnica” 12 S. Bandery Str., Lviv, UA–79013, Ukraine

A statistical theory of a system of charged Fermi-particles bounded with plane surface is presented. The theory is based on the functional integration method. The expressions for the system thermodynamic potential is based on the effective potential of interaction between electrons and the separable surface. Analytical expressions for the effective interaction potentials for different surface potentials are found.