ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 7, ˝ 3 (2003) s. 298–312

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 7, No. 3 (2003) p. 298–312

STATISTIQNA TEOR¨ PROSTOROVO-OBME”ENIH SISTEM ZARD”ENIH FERM¨-QASTINOK:

II. FUNKC¨Õ ROZPOD¨LU

P. P. Kostrob˛ȷ, B. M. Markoviq Nacional~niȷ universitet “L~vivs~ka politehnika”, kafedra prikladnoÝ matematiki vul. S. Banderi, 12, L~viv 79013 (Otrimano 7 qervnffl 2002 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 20 listopada 2002 r.)

Dlffl prostorovo-obmeıenih sistem otrimano zagal~niȷ viraz dlffl s-qastinkovoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v. Proanal˛zovano unarnu ta b˛narnu funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v nap˛vobmeıenogo metalu (ȷonna p˛dsistema model‚t~sffl odnor˛dnim fonom) pri modelvann˛ poverhnevogo potenc˛ffllu potenc˛ffll~nim bar’‚rom.

Klqov˛ slova: funkc˛ffl rozpod˛lu, poverhnffl rozd˛lu.

PACS number(s): 71.45.Gm

VSTUP

Termodinam˛qn˛ ta strukturn˛ funkc˛Ý rozpod˛lu qastinok ‚ klqovimi v dosl˛dıenn˛ prostorovoobmeıenih sistem, do fflkih naleıit~ poverhnffl metalu pri vza‚mod˛Ý z gazami, elektrol˛tami. U poverhnevih fflviwah adsorbc˛Ý, desorbc˛Ý, difuz˛Ý takih sistem odnu z golovnih roleȷ v˛d˛gra‚ elektronna struktura poverhn˛ metalu, fflku moına vivqati fflk eksperimental~nimi metodami (skanuq˛ tunel~na spektroskop˛ffl ta m˛kroskop˛ffl, pol~ova ȷonna m˛kroskop˛ffl ta Ýhn˛ modif˛kac˛Ý [1–4]), tak ˛ metodami komp’ternogo modelvannffl Monte-Karlo [5]. Dlffl vifflsnennffl mehan˛zm˛v adsorbc˛Ý, desorbc˛Ý, difuz˛Ý atom˛v, molekul ta ˛nxih poverhnevih fflviw vaıliv˛ teoretiqn˛ dosl˛dıennffl termodinam˛qnih funkc˛ȷ, strukturnih funkc˛ȷ rozpod˛lu qastinok z urahuvannfflm specif˛ki vza‚mod˛Ý m˛ı qastinkami sistemi.

U c˛ȷ statt˛, wo ‚ prodovıennfflm [6], na osnov˛ metodu funkc˛onal~nogo ˛nteİruvannffl rozglfflnuto zadaqu rozrahunku funkc˛ȷ rozpod˛lu elektron˛v dlffl model˛ prostorovo-obmeıenoÝ sistemi, fflka sklada- ‚t~sffl z elektron˛v ta odnor˛dnogo dodatnogo fonu z plosko poverhne rozd˛lu. Dlffl prostorovoobmeıenih sistem otrimano zagal~niȷ viraz dlffl sqastinkovoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu. Provedeno qisel~n˛ rozrahunki unarnoÝ ta b˛narnoÝ funkc˛ȷ rozpod˛lu dlffl modelvannffl poverhnevogo potenc˛ffllu potenc˛ffll~nimi bar’‚rami; rezul~tati rozrahunk˛v por˛vnfflno z rezul~tatami, otrimanimi za dopomogo metod˛v funkc˛onala gustini (u nabliıenn˛ lokal~noÝ gustini) [7,8] ta Monte-Karlo [9]. Dosl˛dıeno vpliv potenc˛ffll~nogo bar’‚ra na formu b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v.

U c˛ȷ prac˛ vikoristano poznaqennffl, fflk˛ buli vveden˛ v nax˛ȷ poperedn˛ȷ prac˛ [6].

I. ZAGAL^NI„ VIRAZ DL s-QASTINKOVOÕ FUNKC¨Õ ROZPOD¨LU

Viznaqimo s-qastinkovu funkc˛ rozpod˛lu F_s(r_1, . . . , r_n) zg˛dno z oznaqennfflm za Bogolbovim [10]:

F_s(r_1, . . . , r_s) V^s = Sp_{1,...,s} exp [−β(H − μN )] Sp exp [−β(H − μN )]

(1.1)

de V — ob’‚m rozglffldanoÝ sistemi, r_i — rad˛usvektor i-oÝ qastinki, H — gam˛l~ton˛ffln sistemi, N — operator k˛l~kosti qastinok, μ — hem˛qniȷ potenc˛ffll.

Operac˛ffl Sp_{1,...,s} dlffl dov˛l~nogo operatora A(r_1, . . ., r_N ) oznaqa‚ take:

Sp_{1,...,s}{A} = ∫ dr_{s+1} . . . ∫ dr_N ∑ f ϕ^∗_f (r_1, . . ., r_N )A(r_1, . . . , r_N )ϕ(r_1, . . . , r_N ), (1.2)

de {ϕ(r_1, . . . , r_N )} — funkc˛Ý dov˛l~nogo povnogo naboru.

Statistiqniȷ operator exp [−β(H − μN )] moına zapisati tak:

exp [−β(H − μN )] = exp [−βH^′_0] S(β) exp ( β 2S N ∑ q ′ ν(q|0) ) , (1.3) de S — plowa poverhn˛ rozd˛lu,

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, ℏp — ˛mpul~s qastinki v paralel~n˛ȷ do poverhn˛ rozd˛lu plowin˛, α — kvantove qislo, fflke v˛dpov˛da‚ za normal~niȷ do plowini rozd˛lu ruh qastinki (po os˛ Z);

S(β) = T exp − 1 2SL β∫ 0 dβ^′ ∑ q ′ ∑ k ν_k(q)ρ_k(q|β^′)ρ_{−k}(−q|β^′)

, (1.4)

ρ_k(q|β^′) = e^{β′ H′0} ρ_k(q)e^{−β′ H′0} , (1.5)

zm˛xane fur’‚-zobraıennffl lokal~noÝ gustini elektron˛v [6]:

ρ_k(q) = ∑ p,α,α^′ ⟨α|e^{−ikz}|α^′⟩a^†_α(p)a_α′ (p − q), (1.6)

de

⟨α| · · · |α^′⟩ = +L/2∫

−L/2 dz φ^∗_α(z) · · · φ_α′ (z), (1.7)

q = (q_x, q_y), q_{x,y} =^{2π√}_S m_{x,y}, m_{x,y} = 0, ±1, ±2, . . ., k =^{2π}_L p, p = 0, ±1, ±2, . . .. Zrobimo nastupniȷ lancıok totoınih peretvoren~ virazu (1.1)

F_s(r_1, . . . , r_s) V^s = Sp_{1,...,s} ( exp [−βH^′_0] S(β) )

Sp ( exp [−βH^′_0] S(β) )

= Sp_{1,...,s} exp [−βH^′_0] Sp exp [−βH^′_0]

Sp exp [−βH^′_0] Sp ( exp [−βH^′_0] S(β) ) Sp_{1,...,s} ( exp [−βH^′_0] S(β) )

Sp_{1,...,s} exp [−βH^′_0]

= F^0_s (r_1, . . ., r_s) V^s ⟨S(β)⟩^{(s)}_0 ⟨S(β)⟩_0 , de vvedeno take poznaqennffl:

F^0_s (r_1, . . . , r_s) V^s = Sp_{1,...,s} exp [−βH^′_0]

Sp exp [−βH^′_0]

, (1.8)

F^0_s (r_1, . . . , r_s) — s-qastinkova elektronna funkc˛ffl rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi (tobto bez urahuvannffl kulon˛vs~koÝ vza‚mod˛Ý m˛ı elektronami),

⟨S(β)⟩^{(s)}_0 = Sp_{1,...,s} ( exp [−βH^′_0] S(β) )

Sp_{1,...,s} exp [−βH^′_0]

, (1.9)

⟨S(β)⟩_0 = Sp ( exp [−βH^′_0] S(β) )

Sp exp [−βH^′_0]

. (1.10)

Zg˛dno z prace [6] ma‚mo:

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

× ∫ (dω) exp − 1 2 ∑ x,k ′ ( β SL ν_k(q) )_{−1} ω_k(x)ω_{−k}(−x)

× 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) , (1.11)

de ν_k(q) — fur’‚-obraz kulon˛vs~kogo potenc˛ffllu, M_{k1,...,kn} (x_1, . . . , x_n) — nezv˛dne seredn‚, x = (q, ν), ν — boz˛vs~ka qastota, xtrih b˛lffl sumi oznaqa‚ v˛dsutn˛st~ dodank˛v ˛z q = 0.

Analog˛qno dlffl ⟨S(β)⟩^{(s)}_0 (1.9) znahodimo, wo

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

× ∫ (dω) exp − 1 2 ∑ x,k ′ ( β SL ν_k(q) )_{−1} ω_k(x)ω_{−k}(−x)

× exp ∑ n⩾1 1 n! ∑ x_1,...,x_n ′ ∑ k_1,...,k_n M^{(s)}_{k1,...,kn} (x_1, . . . , x_n)ω_{k1} (x_1) . . . ω_{kn} (x_n) , (1.12)

de M^{(s)}_{k1,...,kn} (x_1, . . ., x_n) = i^n⟨T ρ_{k1} (x_1) . . . ρ_{kn} (x_n)⟩^{(s)}_{0,c} — nezv˛dne seredn‚ v sens˛ userednennffl zg˛dno z (1.9).

Dlffl rozrahunku ˛nteİral˛v u virazah (1.11) ta (1.12) obmeıimos~ İauss˛vs~kim nabliıennfflm, zam˛nivxi, fflk ˛ v robot˛ [6], veliqinu M_{k1,k2} (x, −x) na M̄_{k1,k2} (x, −x) = i^2 ⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩_c. V˛dm˛nn˛st~ m˛ı veliqinami M ta M̄ polfflga‚ u sposob˛ userednennffl: userednennffl v M̄ v˛dbuva‚t~sffl po vs˛ȷ sistem˛, a ne po ˛deal~n˛ȷ, fflk u M.

Dlffl podal~xogo rozglffldu zruqno vvesti taku veliqinu:

ΔM^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) = i^2⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩^{(s)}_0 − i^2⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩, (1.13)

tod˛ M^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) moına zapisati tak:

M^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) = M̄_{k1,k2} (x, −x) + ΔM^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) − M^{(s)}_{k1} (x)M^{(s)}_{k2} (−x). (1.14)

Urahovuqi ce, otrimu‚mo dlffl s-qastinkovoÝ elektronnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu takiȷ viraz:

F_s(r_1, . . . , r_s) = CF^0_s (r_1, . . . , r_s)

× ⟨ exp 1 2 ∑ x,k_1,k_2 ′ ( ΔM^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) − M^{(s)}_{k1} (x)M^{(s)}_{k2} (−x) ) ω_{k1} (x)ω_{k2} (−x)

+ ∑ x,k ′ M^{(s)}_k (x)ω_k(x) ⟩

g , (1.15)

de vvedeno take poznaqennffl:

⟨. . .⟩_g =

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

ω_{k1} (x)ω_{k2} (−x) . . . ∫ (dω) exp − 1 2 ∑ x,k_1,k_2 ′ ( β S g(x) )_{−1} k_1,k_2

ω_{k1} (x)ω_{k2} (−x)

, (1.16)

g(x) — efektivniȷ potenc˛ffll, vvedeniȷ zg˛dno z prace [6], C — konstanta, fflka viznaqa‚t~sffl z umovi normuvannffl 1 V^s ∫ V dr_1 . . . ∫ V dr_s F_s(r_1, . . ., r_s) = 1. (1.17)

Rozklavxi exp u viraz˛ (1.15) u rffld ta vikonavxi poqlenno userednennffl zg˛dno z (1.16), p˛slffl termodinam˛qnogo perehodu otrima‚mo rffld, fflkiȷ zbira‚t~sffl v exp [12]:

F_s(r_1, . . . , r_s) = CF^0_s (r_1, . . . , r_s) exp β 2S ∑ x ′ ∑ k_1,k_2 ΔM^{(s)}_{k1,k2} (x, −x)g_{k1,k2} (x, −x) . (1.18)

II. ROZRAHUNOK UNARNOÕ FUNKC¨Õ ROZPOD¨LU

Dlffl unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu (s = 1) ˛z (1.18) oderıu‚mo:

F_1(r_1) = CF^0_1 (r_1) exp β 2S ∑ x ′ ∑ k_1,k_2

ΔM^{(1)}_{k1,k2} (x, −x)g_{k1,k2} (x)

. (2.19)

Dlffl podal~xogo anal˛zu potr˛bno rozrahuvati unarnu funkc˛ rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi F^0_1 (r_1) ta veliqinu ΔM^{(1)}_{k1,k2} (x, −x); rozglffldov˛ efektivnih potenc˛ffll˛v bula prisvfflqena pracffl [6].

A. Rozrahunok unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi elektron˛v

Zg˛dno z (1.8), koli s = 1, ma‚mo:

F^0_1 (r_1) V = Sp_1 exp[−βH^′_0] Sp exp[−βH^′_0] = 1 Sp exp[−βH^′_0] ∫ dr_2 . . . ∫ dr_N ∑ f ϕ^∗_f (r_1, . . . , r_N ) exp[−βH^′_0]ϕ_f (r_1, . . . , r_N )

= 1 N 1 Sp exp[−βH^′_0] ∫ dr^′_1 . . . ∫ dr^′_N ∑ f ϕ^∗_f (r_1, r^′_2, . . ., r^′_N ) exp[−βH^′_0]

× N∑ i=1 δ(r_1 − r^′_i)ϕ_f (r_1, r^′_2, . . . , r^′_N ). (2.20)

Pereȷxovxi u predstavlennffl vtorinnogo kvantuvannffl, otrimu‚mo: N∑ i=1 δ(r_1 − r^′_i) = ∑ a_1,a_2

Ψ^∗_{a2} (r_1)Ψ_{a1} (r_1)a^†_{a2} a_{a1} , (2.21)

tod˛

F^0_1 (r_1) V = 1 N ∑ a_1,a_2

Ψ^∗_{a2} (r_1)Ψ_{a1} (r_1) Sp ( exp[−βH^′_0]a^†_{a2} a_{a1} ) Sp exp[−βH^′_0] = 1 N ∑ a |Ψ_a(r_1)|^2 n_a, (2.22)

de Ψ_a(r) = 1/ √ S exp(ipr_{||})φ_α(z) — hvil~ova funkc˛ffl elektrona pri nafflvnost˛ poverhn˛ rozd˛lu, r_{||} — rad˛usvektor elektrona u plowin˛, fflka paralel~na do poverhn˛ rozd˛lu, z — normal~na koordinata elektrona, a = (p, α),

n_a = 1 exp[β(E_a − μ)] + 1

(2.23)

— funkc˛ffl rozpod˛lu Ferm˛–D˛raka.

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

V (z) = W θ(z). (2.24)

Vlasn˛ funkc˛Ý ta vlasn˛ znaqennffl r˛vnfflnnffl Xredinİera z cim potenc˛ffllom ‚ takimi:

φ_α(z) = C_α [ − sin(αz − γ_α)θ(−z) + α s̃ exp(−κ_αz)θ(z) ] , ε_α = ℏ^2α^2 2m , (2.25)

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 s̃ = lπ, l = 1, 2, . . ., (2.26)

fflk˛ ‚ nasl˛dkom umovi, wo φ_α(−L/2) = 0; veliqina s̃ pov’fflzana z visoto bar’‚ra W : W =^{ℏ2s̃2}_{2m} ; γ_α = arcsin^α_{s̃} , κ_α = √ s̃^2 − α^2. Konstantu C_α moına viznaqiti z umovi normuvannffl +∞∫ −L/2 dz|φ_α(z)|^2 = 1, (2.27)

˛ vona ‚ tako:

C_α = 2 √ L +^2_{κα}

, (2.28)

U vs˛h real~nih zadaqah visota potenc˛ffll~nogo bar’‚ra ‚ b˛l~xo za r˛ven~ Ferm˛, tobto W > μ. Tod˛ dlffl unarnoÝ funkc˛Ý ˛deal~noÝ sistemi oderıu‚mo:

F^0_1 (z) = 1 (2π)^2 8 n √ 2mμ/ℏ ∫ 0 dα [ sin^2(αz − γ_α)θ(−z) + α^2 s̃^2 exp (−2κ_αz) θ(z) ] ( 2mμ ℏ^2 − α^2 ) , (2.29)

de n = N/V — koncentrac˛ffl elektron˛v.

Koli potenc˛ffll~niȷ bar’‚r nesk˛nqenno visokiȷ (W → ∞), to otrimu‚mo takiȷ viraz dlffl unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi (div., napriklad, [11]):

F^0_1 (z) = [ 1 − 3 8 (z_0 z )_3 sin 2z z_0 + 3 4 (z_0 z )_2 cos 2z z_0 ] θ(−z), (2.30)

de z_0 = ( 4 9π )_{1/3} a_Br_s, a_B — rad˛us Bora, r_s — parametr Braknera.

B. Rozrahunok ΔM^{(1)}_{k1 ,k2} (x, −x)

Tut ˛ nadal˛ budemo rozrahovuvati veliqinu ΔM^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) za tako formulo:

ΔM^{(s)}_{k1,k2} (x, −x) = i^2⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩^{(s)}_0 − i^2⟨T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x)⟩_0, (2.31)

tobto, na v˛dm˛nu v˛d (1.13), v ostann~omu dodanku rozglfflda‚mo userednennffl za ˛deal~no sistemo.

Zg˛dno z oznaqennfflm, userednennffl (1.9) dlffl dov˛l~nogo operatora A:

⟨A⟩^{(1)}_0 =

Sp_1 ( exp[−βH^′_0]A )

Sp_1 exp[−βH^′_0] = Sp exp[−βH^′_0] Sp_1 exp[−βH^′_0]

Sp_1 ( exp[−βH^′_0]A )

Sp exp[−βH^′_0]

, (2.32)

skoristavxis~ oznaqennfflm unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi (2.20), otrimu‚mo:

⟨A⟩^{(1)}_0 = V F^0_1 (z_1) 1 Sp exp[−βH^′_0] ∫ dr_2 . . . ∫ dr_N ∑ f ϕ^∗_f (r_1, . . . , r_N )

× exp[−βH^′_0]Aϕ_f (r_1, . . . , r_N ) = V N 1 F^0_1 (z_1) ∑ a_1 ,a_2

Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a2} (r_1)⟨Aa^†_{a1} a_{a2} ⟩_0. (2.33)

Dlffl neodnor˛dnosti sistemi vzdovı os˛ z viraz (2.33) moına zapisati tak:

⟨A⟩^{(1)}_0 = V SN 1 F^0_1 (z_1) ∑ p_1,p_2 ∑ α_1,α_2 exp [ i(p_2 − p_1)r_{||1} ] φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α2} (z_1) ⟨ Aa^†_{α1} (p_1)a_{α2} (p_2) ⟩ 0 . (2.34)

kwo za operator A vzfflti T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x), to, zg˛dno z (2.31), oderıu‚mo:

ΔM^{(1)}_{k1,k2} (x, −x) = i^2V SN 1 F^0_1 (z_1) ∑ p ∑ α,α^′,α_1 ⟨α_1| exp(−k_1z)|α^′⟩⟨α| exp(−k_2z)|α_1⟩

× φ^∗_α′ (z_1)φ_α(z_1) 2 β^3 ∑ ν_1

G_{α1} (p|ν_1)G_α′ (p − q|ν_1 − ν)G_α(p − q|ν_1 − ν), (2.35)

de G_α(p|ν_1) = (iν_1 + μ − E_α(p))^{−1} — fur’‚-obraz odnoqastinkovoÝ funkc˛Ý Ţr˛na, ν_1 — ferm˛vs~ka qastota, ν — boz˛vs~ka.

C. Rozrahunok unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v u graniqnih vipadkah niz~kih (β → ∞) ta visokih (β → 0) temperatur

Viraz (2.35) neobh˛dno p˛dstaviti u formulu (2.19) ta vikonati sumuvannffl za boz˛vs~ko qastoto ν. Osk˛l~ki fflvniȷ viraz dlffl g_{k1,k2} (q, ν) ‚ nev˛domim, to z meto otrimannffl anal˛tiqnogo virazu dlffl F_1(r_1) znehtu‚mo qastotno dispers˛‚ efektivnogo potenc˛ffllu [6]. Tod˛ u formul˛ (2.19) sumuvannffl za boz˛vs~ko qastoto ν stosu‚t~sffl lixe veliqini ΔM^{(1)}_{k1,k2} (x, −x) ˛ vikonu‚t~sffl anal˛tiqno. Pri niz~kih temperaturah pokaznik exp u viraz˛ dlffl unarnoÝ funkc˛Ý (2.19) nabira‚ viglffldu [12]: β 2S ∑ x,k_1,k_2 ′ ΔM^{(1)}_{k1,k2} (x, −x)g_{k1,k2} (x) = i^2V S^2N 1 F^0_1 (z_1) ∑ q,p,α ′ ∑ k_1,k_2

|φ_α(z_1)|^2

× δ (μ − E_α(p)) exp[−i(k_1 + k_2)z_1]g_{k1,k2} (q, ν = 0), (2.36)

Otıe, unarna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v ‚ tako:

F_1(z_1) = CF^0_1 (z_1) exp [ − f^0_1 (z_1) F^0_1 (z_1) 1 S ∑ q ′ g(q, ν = 0|z_1, z_1) ] , (2.37)

de vvedeno tak˛ poznaqennffl:

f^0_1 (z_1) = 1 Sn ∑ p,α |φ_α(z_1)|^2δ (μ − E_α(p)) ≡ ∂ ∂μ F^0_1 (z_1), (2.38)

g(q, ν = 0|z_1, z_1) = ∑ k_1,k_2

exp[−i(k_1 + k_2)z_1]g_{k1,k2} (q, ν = 0). (2.39)

Osk˛l~ki ekranovaniȷ potenc˛ffll dlffl model˛ potenc˛ffll~nogo bar’‚ra v rol˛ poverhnevogo potenc˛ffllu zaleıit~ v˛d modulffl vektora q, to

F_1(z_1) = CF^0_1 (z_1) exp

− f^{01} (z^1)

F^0_1 (z_1) 1 2π ∞∫ 0 dq q g(q, ν = 0|z_1, z_1) , (2.40)

de vikonano pereh˛d v˛d sumuvannffl za q do ˛nteİruvannffl v polfflrn˛ȷ sistem˛ koordinat.

Analog˛qno provodfflqi rozrahunki unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu F_1(z_1) dlffl visokih temperatur (β → 0), otrimu‚mo [12]:

F_1(z_1) = CF^0_1 (z_1) exp [ − β S ∑ q ′ g(q, ν = 0|z_1, z_1) ] , (2.41)

wo zb˛ga‚t~sffl z v˛domimi virazami, div., napriklad [13].

Rozrahovuqi f^0_1 (z) dlffl potenc˛ffll~nogo bar’‚ra sk˛nqennoÝ visoti v rol˛ poverhnevogo potenc˛ffllu, ma‚mo:

f^0_1 (z) = 1 Sn ∑ p,α |φ_α(z)|^2δ ( μ − ℏ^2 2m (p^2 + α^2) )

= 1 (2π)^2 8 n 2m ℏ^2 √ 2mμ/ℏ ∫ 0 dα [ sin^2(αz − γ_α)θ(−z) + ( α s̃ )_2 exp(−2κ_αz)θ(z) ] .

A dlffl nesk˛nqenno visokogo bar’‚ra oderıu‚mo:

f^0_1 (z) = 3z^2_0 m ℏ^2 [ 1 − z_0 2z sin ( 2z z_0 )] θ(−z). (2.42)

D. Dan˛ qisel~nih rozrahunk˛v unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v

Mi proveli qisel~n˛ rozrahunki unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu pri harakternih dlffl metal˛v koncentrac˛fflh (r_s = 2 ÷ 6), modelqi poverhneviȷ potenc˛ffll r˛znimi potenc˛ffll~nimi bar’‚rami. Tak, na ris. 1 navedeno rezul~tati naxih rozrahunk˛v u por˛vnfflnn˛ ˛z rezul~tatami, fflk˛ otriman˛ za dopomogo metodu funkc˛onala gustini v nabliıenn˛ lokal~noÝ gustini [7] ta metodu Monte-Karlo [9] dlffl r_s = 2.66. k baqimo z por˛vnfflnnffl, nax˛ rozrahunki v d˛lfflnc˛ b˛lffl poverhn˛ l˛pxe uzgodıut~sffl z rozrahunkami, fflk˛ oderıan˛ metodom Monte- Karlo.

Ris. 1. Elektronna unarna funkc˛ffl rozpod˛lu dlffl rs = 2.66. Suc˛l~na l˛n˛ffl — nax˛ rozrahunki, xtrihova — Monte-Karlo, xtrihpunktirna — metod funkc˛onala gustini.

Na ris. 2 navedeno rezul~tati naxih rozrahunk˛v dlffl model˛ nesk˛nqenno visokogo ta sk˛nqennogo (W = 4.01 eV) potenc˛ffll~nih bar’‚r˛v u por˛vnfflnn˛ z rezul~tatami Lenİa [8] dlffl r_s = 5. U vipadku nesk˛nqenno visokogo bar’‚ra elektronna gustina xvidxe zagasa‚.

Ris. 2. Elektronna unarna funkc˛ffl rozpod˛lu dlffl rs = 5. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rozrahunki dlffl sk˛nqennogo potenc˛ffll~nogo bar’‚ra, xtrihova — dlffl nesk˛nqenno visokogo potenc˛ffll~nogo bar’‚ra, xtrihpunktirna — rozrahunki Lenİa.

III. ROZRAHUNOK B¨NARNOÕ FUNKC¨Õ ROZPOD¨LU

Dlffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu (s = 2) ˛z (1.18) otrimu‚mo:

F_2(r_1, r_2) = CF^0_2 (r_1, r_2) exp β 2S ∑ x,k_1,k_2 ′ ΔM^{(2)}_{k1,k2} (x, −x)g_{k1,k2} (x)

, (3.43)

dlffl podal~xogo rozglffldu neobh˛dno rozrahuvati b˛narnu funkc˛ rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi elektron˛v F^0_2 (r_1, r_2) ta veliqinu ΔM^{(2)}_{k1,k2} (x, −x).

A. Rozrahunok b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi elektron˛v

Zg˛dno z (1.8), koli s = 2, ma‚mo:

F^0_2 (r_1, r_2) V^2 = Sp_{1,2} exp[−βH^′_0] Sp exp[−βH^′_0] = 1 Sp exp[−βH^′_0] ∫ dr_3 . . . ∫ dr_N ∑ f ϕ^∗_f (r_1, . . . , r_N ) exp[−βH^′_0]ϕ_f (r_1, . . . , r_N )

= 1 N (N − 1) 1 Sp exp[−βH^′_0] ∫ dr^′_1 . . . ∫ dr^′_N ∑ f ϕ^∗_f (r^′_1, . . . , r^′_N ) exp[−βH^′_0]

× N∑ i≠j=1 δ(r_1 − r^′_i)δ(r_2 − r^′_j)ϕ_f (r^′_1, . . . , r^′_N ), (3.44)

pereȷxovxi u zobraıennffl vtorinnogo kvantuvannffl, otrimu‚mo: N∑ i≠j=1 δ(r_1 − r^′_i)δ(r_2 − r^′_j) = ∑ a_1,...,a_4 Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a3} (r_1)Ψ^∗_{a2} (r_2)Ψ_{a4} (r_2)a^†_{a1} a^†_{a2} a_{a4} a_{a3} , (3.45)

tod˛

F^0_2 (r_1, r_2) V^2 = 1 N (N − 1) ∑ a_1,...,a_4 Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a3} (r_1)Ψ^∗_{a2} (r_2)Ψ_{a4} (r_2)

× Sp ( exp[−βH^′_0]a^†_{a1} a^†_{a2} a_{a4} a_{a3} ) Sp exp[−βH^′_0] = 1 N (N − 1) ∑ a_1 ,...,a_4 Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a3} (r_1)Ψ^∗_{a2} (r_2)Ψ_{a4} (r_2)

× (n_{a1} n_{a2} δ_{a1,a3} δ_{a2 ,a4} − n_{a1} n_{a3} δ_{a1 ,a4} δ_{a2 ,a3} ) = 1 N (N − 1) ∑ a_1

|Ψ_{a1} (r_1)|^2n_{a1} ∑ a_2

|Ψ_{a2} (r_2)|^2n_{a2}

− 1 N (N − 1) ∑ a_1,a_2

Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a2} (r_1)Ψ^∗_{a2} (r_2)Ψ_{a1} (r_2)n_{a1} n_{a2} , (3.46)

vrahovuqi, wo dlffl velikih N : N (N − 1) ≈ N^2, ta vikoristavxi viraz dlffl unarnoÝ funkc˛Ý (2.22), ma‚mo:

F^0_2 (r_1, r_2) V^2 = F^0_1 (r_1)F^0_1 (r_2)

V^2 − 1 N^2 ∑ a_1,a_2

Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a2} (r_1)Ψ^∗_{a2} (r_2)Ψ_{a1} (r_2)n_{a1} n_{a2} . (3.47)

Dlffl rozglffldanoÝ zadaq˛ b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu F^0_2 (r_1, r_2) nabira‚ takogo viglffldu:

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) = F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2) − ( V SN )_2 ∑

α_1,α_2 ∑ p,p^′ φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α2} (z_1)φ^∗_{α2} (z_2)φ_{α1} (z_2)

× exp ( ipr_{||} ) n_{α1} (p^′)n_{α2} (p^′ − p), (3.48)

de r_{||} = r_{||1} − r_{||2}.

Dlffl niz~kih temperatur (β → ∞) sumuvannffl za p^′ u formul˛ (3.48) moına vikonati anal˛tiqno:

I (p, α_1, α_2) ≡ 1 2 ∑ p^′

θ(c^2_1 − p^{′2})θ(c^2 − (p^′ − p)^2) = S (2π)^2 ∫ dp^′ θ(c^2_1 − p^{′2})θ(c^2 − (p^′ − p)^2), (3.49)

de vvedeno tak˛ poznaqennffl:

c^2_1 = 2mμ ℏ^2

− α^2_1, (c^2_1 ⩾ 0); (3.50)

c^2 = 2mμ ℏ^2

− α^2, (c^2 ⩾ 0). (3.51)

¨z (3.49) legko baqiti, wo dlffl p ⩽ |c_1 − c_2|:

I (p, α_1, α_2) = S (2π)^2 [ πc^2_1θ(c^2 − c^2_1) + πc^2θ(c^2_1 − c^2) ] , (3.52)

a dlffl p > c_1 + c_2:

I (p, α_1, α_2) = 0. (3.53)

Vikonavxi ˛nteİruvannffl u viraz˛ (3.49), u vipadku, koli p < c_1 + c_2 ta p > |c_1 − c_2|, otrimu‚mo:

I (p, α_1, α_2) = S (2π)^2

[f (p, α_1, α_2) + f (p, α_2, α_1)] , (3.54)

de vvedeno take poznaqennffl:

f (p, α_1, α_2) = c^2_1 ( π 2 + arcsin α^2_1 − α^2 − p^2 2pc_1 ) + α^2_1 − α^2 − p^2 2p √ c^2_1 −

(α^2_1 − α^2 − p^2)^2

4p^2

. (3.55)

Tod˛ dlffl b˛narnoÝ funkc˛Ý F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) (3.48) oderıu‚mo takiȷ viraz:

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) = F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2) − ( V SN )_2 S (2π)^2 2π ∑ α_1,α_2

φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α2} (z_1)

× φ^∗_{α2} (z_2)φ_{α1} (z_2) ∞∫ 0 dp p J_0 ( p r_{||} ) I(p, α_1, α_2), (3.56)

de J_0 ( p r_{||} ) — funkc˛ffl Besselffl nul~ovogo porffldku.

B. Rozrahunok ΔM^{(2)}_{k1,k2} (x, −x)

Zg˛dno z oznaqennfflm userednennffl (1.9), dlffl dov˛l~nogo operatora A ma‚mo:

⟨A⟩^{(2)}_0 =

Sp_{1,2} (exp [−βH^′_0] A) Sp_{1,2} exp [−βH^′_0] = Sp exp [−βH^′_0] Sp_{1,2} exp [−βH^′_0]

Sp_{1,2} (exp [−βH^′_0] A)

Sp exp [−βH^′_0]

, (3.57)

skoristavxis~ oznaqennfflm b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi (3.44), otrimu‚mo:

⟨A⟩^{(2)}_0 =

V^2 F^0_2 (r_1, r_2) 1 Sp exp [−βH^′_0] ∫ dr_3 . . . ∫ dr_N ∑ f ϕ^∗_f (r_1, . . . , r_N )

× exp [−βH^′_0] Aϕ_f (r_1, . . . , r_N ) =

V^2 N (N − 1) 1 F^0_2 (r_1, r_2) × ∑ a_1,...,a_4 Ψ^∗_{a1} (r_1)Ψ_{a3} (r_1)Ψ^∗_{a2} (r_2)Ψ_{a4} (r_2) ⟨ Aa^†_{a1} a^†_{a2} a_{a4} a_{a3} ⟩ 0

= V^2/S^2 N (N − 1) 1 F^0_2 (r_1, r_2) ∑ α_1,...,α_4 ∑ p_1,...,p_4 exp(ip_3r_{||1} + ip_4r_{||2})φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α3} (z_1)

× φ^∗_{α2} (z_2)φ_{α4} (z_2) ⟨ Aa^†_{α1} (p_1)a^†_{α2} (p_2)a_{α4} (p_2 + p_4)a_{α3} (p_1 + p_3) ⟩ 0 . (3.58)

kwo v rol˛ operatora A vzfflti T ρ_{k1} (x)ρ_{k2} (−x), to, zg˛dno z (2.31), ma‚mo (vrahuvavxi, wo dlffl velikih N : N (N − 1) ≈ N^2):

ΔM^{(2)}_{k1,k2} (x, −x) = ( V SN )_2

i^2 F^0_2 (r_1, r_2) ∑ p_1 ,p_2 ∑ α_1,α_2,α^′_1,α^′_2

⟨α^′_1| exp(−ik_1z)|α_1⟩

× ⟨α^′_2| exp(−ik_2z)|α^′_1⟩ 2 β^3 ∑ ν_1

G_α′_1 (p_1 + q|ν_1)G_{α1} (p_1|ν_1 − ν)G_α′_2 (p_1|ν_1 − ν)n_{α2} (p_2)

× [ φ^∗_{α1} (z_1)φ_α′_2 (z_1)|φ_{α2} (z_2)|^2

− exp [ i(p_1 − p_2)(r_{||2} − r_{||1}) ] φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α2} (z_1)φ^∗_{α2} (z_2)φ_α′_2 (z_2) ]

+ ( V SN )_2

i^2 F^0_2 (r_1, r_2) ∑ p_1 ,p_2 ∑ α_1,α_2,α^′_1,α^′_2

⟨α^′_1| exp(−ik_1z)|α_1⟩ ⟨α^′_2| exp(−ik_2z)|α_2⟩

× 1 β^4 ∑ ν_1,ν_3

φ_α′_2 (z_1)φ_α′_1 (z_2) { exp [ iq(r_{||2} − r_{||1}) ] φ^∗_{α2} (z_1)φ^∗_{α2} (z_2)G_α′_1 (p_2 + q|ν_1)

× G_{α1} (p_2|ν_1 − ν)G_α′_2 (p_1 − q|ν_3) − exp [ ip_2(r_{||1} − r_{||2}) ] φ^∗_{α1} (z_1)φ^∗_{α2} (z_2)G_α′_1 (p_1 + q|ν_1)

× G_{α1} (p_1|ν_1 − ν)G_α′_2 (p_1 + p_2|ν_3) } G_{α2} (p_1|ν_3 + ν)

+ tak˛ ı dodanki, v fflkih zrobleno zam˛nu: z_1 ↔ z_2, (3.59) de ⟨ a^†_α(p)a_α(p) ⟩ 0 = n_α(p) — k˛l~k˛st~ qastinok u stan˛ (p, α).

C. Rozrahunok b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v u graniqnih vipadkah niz~kih (β → ∞) ta visokih (β → 0) temperatur

Viraz (3.59) potr˛bno p˛dstaviti u formulu (3.43) ta vikonati sumuvannffl za boz˛vs~ko qastoto ν. Osk˛l~ki fflvniȷ viraz dlffl g_{k1,k2} (q, ν) ‚ nev˛domim, to z meto otrimannffl anal˛tiqnogo virazu dlffl F_2(r_1, r_2) znehtu‚mo qastotno dispers˛‚ efektivnogo potenc˛ffllu [6]. Tod˛ u formul˛ (3.43) sumuvannffl za boz˛vs~ko qastoto ν stosu‚t~sffl lixe veliqini ΔM^{(2)}_{k1,k2} (x, −x) ta vikonu‚t~sffl anal˛tiqno.

Pokaznik exp u viraz˛ dlffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu (3.43) dlffl niz~kih temperatur nabira‚ takogo viglffldu [12]: β 2S ∑ x,k_1,k_2 ′ ΔM^{(2)}_{k1,k2} (x, − x)g_{k1,k2} (q, ν = 0) = −

F^0_1 (z_1)f^0_1 (z_2) + f^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2) 2F^0_2 (r_1, r_2) 1 S × ∑ q ′ exp [ iq(r_{||2} − r_{||1}) ] g(q, ν = 0|z_1, z_2)

− f^0_{2,1}(r_1, r_2) F^0_2 (r_1, r_2) 1 S ∑ q ′ g(q, ν = 0|z_1, z_1)

− f^0_{2,2}(r_1, r_2) F^0_2 (r_1, r_2) 1 S ∑ q ′ g(q, ν = 0|z_2, z_2), (3.60)

de vvedeno nastupn˛ poznaqennffl:

f^0_{2,1}(r_1, r_2) = f^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2) − 1 n^2S^2 ∑ α_1,α_2 ∑ p_1,p_2 exp [ i(p_1 − p_2)(r_{||2} − r_{||1}) ]

× φ^∗_{α1} (z_1)φ_{α2} (z_1)φ^∗_{α2} (z_2)φ_{α1} (z_2)δ (μ − E_{α1} (p_1)) θ (μ − E_{α2} (p_2)) , (3.61)

f^0_{2,2}(r_1, r_2) = F^0_1 (z_1)f^0_1 (z_2) − 1 n^2S^2 ∑ α_1,α_2 ∑ p_1,p_2 exp [ i(p_1 − p_2)(r_{||2} − r_{||1}) ]

× φ^∗_{α1} (z_2)φ_{α2} (z_2)φ^∗_{α2} (z_1)φ_{α1} (z_1)δ (μ − E_{α1} (p_1)) θ (μ − E_{α2} (p_2)) . (3.62)

Viraz (3.60) moına we b˛l~x sprostiti, zam˛nivxi v tret~omu ta qetvertomu dodankah funkc˛Ý F^0_2 (r_1, r_2), f^0_{2,1}(r_1, r_2) ta f^0_{2,2}(r_1, r_2) Ýhn˛mi graniqnimi znaqennfflmi pri |r_{||1} − r_{||2}| → ∞:

f^0_{2,1}(r_1, r_2) = f^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2), f^0_{2,2}(r_1, r_2) = F^0_1 (z_1)f^0_1 (z_2), (3.63)

F^0_2 (r_1, r_2) = F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2), (3.64)

p˛slffl cih nabliıen~ otrimu‚mo viraz dlffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v (β → ∞):

F_2(r_{||}, z_1, z_2) = CF_1(z_1)F_1(z_2)

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2)

× exp [ − F^0_1 (z_1)f^0_1 (z_2) + f^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2) 2F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) 1 S ∑ q ′ exp ( iqr_{||} ) g(q, ν = 0|z_1, z_2) ] , (3.65)

de bulo vrahovano viraz dlffl unarnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu (2.37).

Analog˛qno prov˛vxi rozrahunki u vipadku visokih temperatur (β → 0), ma‚mo:

F_2(r_{||}, z_1, z_2) = CF_1(z_1)F_1(z_2)

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2)

× exp [ − F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2) F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) β S ∑ q ′ exp ( iqr_{||} ) g(q, ν = 0|z_1, z_2) ] . (3.66)

Osk˛l~ki ekranovaniȷ potenc˛ffll dlffl model˛ potenc˛ffll~nogo bar’‚ra fflk poverhnevogo potenc˛ffllu zaleıit~ v˛d modulffl vektora q, to (3.65) ta (3.66) v˛dpov˛dno stat~ takimi:

F_2(r_{||}, z_1, z_2) = CF_1(z_1)F_1(z_2)

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2)

× exp

− F^{01} (z^1)f^{01} (z^2) + f^{01} (z^1)F^{01} (z^2) 2F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) 1 2π ∞∫ 0 dq qJ_0(qr_{||})g(q, ν = 0|z_1, z_2) , (3.67)

F_2(r_{||}, z_1, z_2) = CF_1(z_1)F_1(z_2)

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2)

× exp

− F^{01} (z^1)F^{01} (z^2)

F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) β 2π ∞∫ 0 dq qJ_0(qr_{||})g(q, ν = 0|z_1, z_2)

. (3.68)

¨z virazu (3.48) vidno, wo z˛ zrostannfflm v˛ddal˛ m˛ı dvoma elektronami u plowin˛, fflka paralel~na do poverhn˛ rozd˛lu, b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu ˛deal~noÝ sistemi elektron˛v sta‚ dobutkom dvoh unarnih funkc˛ȷ ˛deal~noÝ sistemi lim r_{||}→∞ F^0_2 (r_{||}, z_1, z_2) = F^0_1 (z_1)F^0_1 (z_2), (3.69)

osk˛l~ki J_0(x) → 0 pri |x| → ∞; kr˛m togo, z analog˛qnoÝ priqini: lim r_{||}→∞ g(r_{||}, z_1, z_2) = lim_{r||→∞} 1 S ∑ q ′ exp(iqr_{||})

× g(q, ν = 0|z_1, z_2) = 0, (3.70)

˛ otıe, b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v (˛z urahuvannfflm vza‚mod˛Ý m˛ı nimi) ‚ dobutkom unarnih:

F_2(r_{||} → ∞, z_1, z_2) = F_1(z_1)F_1(z_2), (3.71)

tobto pri dostatn~o velikih r_{||} korelfflc˛Ý m˛ı qastinkami znikat~, wo v˛dpov˛da‚ principov˛ oslablennffl korelfflc˛ȷ [10].

D. Dan˛ qisel~nih rozrahunk˛v b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v

Tut podano rezul~tati naxih rozrahunk˛v b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu dlffl modeleȷ sk˛nqennogo ta nesk˛nqenno visokogo potenc˛ffll~nih bar’‚r˛v.

Ris. 3. B˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −6 aB ) pri rs = 2 (nesk˛nqenno visokiȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Na ris. 3 ta ris. 5 podano b˛narnu funkc˛ rozpod˛lu elektron˛v u vipadku, koli odin elektron perebuva‚ v toqc˛ (r_{||} = 0, z_2 = −6 a_B) ta (r_{||} = 0, z_2 = −4 a_B ) v˛dpov˛dno, a ˛nxiȷ — v d˛lfflnc˛ (|r_{||}| ⩾ 0, −∞ < z_1 < +∞); c˛ rozrahunki proveden˛ dlffl nesk˛nqenno visokogo potenc˛ffll~nogo bar’‚ra fflk poverhnevogo potenc˛ffllu pri r_s = 2.

Z ris. 3 ta ris. 5 vidno, wo b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v ma‚ m˛n˛mum pri r_{||} → 0, z_1 → z_2, wo ‚ nasl˛dkom kulon˛vs~kogo v˛dxtovhuvannffl m˛ı elektronami ta nemoılivosti perebuvannffl dvoh elektron˛v v odn˛ȷ toqc˛. Spadannffl funkc˛Ý F_2(r_{||}, z_1, z_2) u c˛ȷ d˛lfflnc˛ ‚ r˛zk˛xim, n˛ı pri vrahuvann˛ lixe obm˛nnih efekt˛v [14].

Z ris. 4 ta ris. 6 vidno, wo pri nabliıenn˛ odnogo z elektron˛v do potenc˛ffll~nogo bar’‚ra (plowina z_1 = 0) b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v v d˛lfflnc˛ (r_{||} → 0, z_1, z_2 → 0) deformu‚t~sffl, v d˛lfflnc˛ (r_{||} → 0, z_1, z_2 → −∞) vona ‚ aks˛ffll~no simetriqno, osk˛l~ki ce v˛dpov˛da‚ odnor˛dn˛ȷ sistem˛ (dva elektroni znahodfflt~sffl v glibin˛ metalu). Tobto elektron, p˛dhodfflqi do poverhn˛ rozd˛lu, v˛dquva‚ ne lixe efektivne v˛dxtovhuvannffl z boku ˛nxih elektron˛v, a ȷ poqina‚ v˛dquvati potenc˛ffll~niȷ bar’‚r. F˛ziqno ce oznaqa‚, wo elektronov˛ enerİetiqno nevig˛dno pokidati metal.

Ris. 4. Pro‚kc˛ffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −6 aB ) na (r_{||} , z1)-plowinu pri rs = 2 (nesk˛nqenno visokiȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Ris. 5. B˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −4 aB ) pri rs = 2 (nesk˛nqenno visokiȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Ris. 6. Pro‚kc˛ffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −4 aB ) na (r_{||} , z1)-plowinu pri rs = 2 (nesk˛nqenno visokiȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Ris. 7. B˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −15 aB ) pri rs = 5 (sk˛nqenniȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Ris. 8. Pro‚kc˛ffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −15 aB ) na (r_{||} , z1)-plowinu pri rs = 5 (sk˛nqenniȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Ris. 9. B˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −4 aB ) pri rs = 5 (sk˛nqenniȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

Analog˛qn˛ rezul~tati rozrahunk˛v navedeno na ris. 7–10 dlffl potenc˛ffll~nogo bar’‚ra sk˛nqennoÝ visoti (W = 4.01 eV) fflk poverhnevogo potenc˛ffllu. Sk˛nqenn˛st~ potenc˛ffll~nogo bar’‚ra privodit~ do plavn˛xogo zagasannffl elektronnoÝ b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu b˛lffl poverhn˛ rozd˛lu.

P. P. KOSTROB¨„, B. M. MARKOVIQ

Ris. 10. Pro‚kc˛ffl b˛narnoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu elektron˛v F2(r_{||} , z1, z2 = −4 aB ) na (r_{||} , z1)-plowinu pri rs = 5 (sk˛nqenniȷ potenc˛ffll~niȷ bar’‚r).

IV. VISNOVKI

Metodom funkc˛onal~nogo ˛nteİruvannffl otrimano viraz dlffl s-qastinkovoÝ funkc˛Ý rozpod˛lu F_s(r_1, . . . , r_s) sistemi vza‚mod˛qih elektron˛v z plosko poverhne rozd˛lu. Dlffl rozrahunku F_s(r_1, . . . , r_s) dostatn~o znati s-qastinkovu funkc˛ rozpod˛lu F^0_s (r_1, . . . , r_s) ˛deal~noÝ sistemi ta efektivniȷ potenc˛ffll parnoÝ vza‚mod˛Ý pri nafflvnost˛ ploskoÝ poverhn˛ rozd˛lu.

Dosl˛dıeno anal˛tiqn˛ virazi dlffl unarnoÝ ta b˛- narnoÝ funkc˛ȷ rozpod˛lu v graniqnih vipadkah visokih ta niz~kih temperatur, a takoı vpliv potenc˛ffll~nogo bar’‚ra na formu funkc˛ȷ rozpod˛lu.

[1] J. C. Dunphy, P. Santet, Phys. Rev. B 47, 2320 (1993). [2] M. Bode, R. Pascal, M. Getzlaff, R. Wiesendanger, Acta Phys. Polon. A 93, 273 (1998).

[3] A. L. de Lozanne, H. L. Edwards, C. Yuan, J. T. Markert, Acta Phys. Polon. A 33, 333 (1998).

[4] F. Besenbacher, Rep. Prog. Phys. 59, 1737 (1996). [5] W. M. C. Foulkes, L. Mitas, R. J. Needs, G. Rajagopal, Rev. Mod. Phys. 73, 33 (2001).

[6] P. P. Kostrob˛ȷ, B. M. Markoviq, ”urn. f˛z. dosl.

7, 195 (2003).

[7] Z. Y.Zhang, D. C. Langreth, J. P. Perdew, Phys. Rev. B 41, 5674 (1990).

[8] N. D. Lang, W. Kohn, Phys. Rev. B 1, 4555 (1970).

[9] P. H. Acioli, D. M. Ceperley, Phys. Rev. B 54, 17199 (1996).

[10] N. N. Bogolbov, Izbrannye trudy, t. 2 (Naukova dumka, Kiev, 1970).

[11] M. Nekovee, J. M. Pitarke, preprint cond-mat/0012116 (2000).

[12] P. P. Kostrob˛ȷ, B. M. Markoviq, preprint NAN UkraÝni ICMP–02–03U, ¨FKS, L~v˛v, (2002).

[13] I. R. “hnovskiȷ, I. I. Kurylfflk, ~lektrolity (Naukova dumka, Kiev, 1988).

[14] I. D. Moore, N. H. March, Ann. Phys. (N. Y.) 97, 136 (1976).

A STATISTICAL THEORY OF THE SPACEBOUNDED SYSTEMS OF CHARGED FERMI-PARTICLES: II. DISTRIBUTION FUNCTIONS

P. P. Kostrobii, B. M. Markovych Department for Applied Mathematics, National University “Lvivska Politekhnika” 12 Bandera Str., Lviv, UA–79013, Ukraine

A general expression for the s-particle electron distribution function has been obtained for spacebound systems. The analysis has been made for the one-particle and the two-particle electron distribution functions of a semibounded metal (the ion subsystem is modelled by a uniform background) when modelling the surface potential by a potential barrier.