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Rozrahunok dvoqastinkovoÝ korel���noÝ funk�Ý model� elektronnoÝ r�dini vikonano za

dopomogo� ikl�qnogo peretvorenn�, wo privodit~ do perenormovanoÝ teor�Ý zburen~, u d��-

gramah �koÝ zam�st~ poten��lu Kulona f��uru slabki� efektivni� dalekos��ni� poten-

��l, bliz~ki� do poten��lu kvantovogo paketa e
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a na ÝÝ osnov� | korel���nu ener��� ta b�narnu funk�� rozpod�lu model� v xirok�� d�l�n�

parametra ne�deal~nosti. Rozvinuti� metod ob�runtovu model~ni� opis korotkos��nih ko-

rel���nih efekt�v, �ki� avtori zaproponuvali ran�xe,  prostim � efektivnim sposobom

rozrahunku elektronnih harakteristik metal�qnih sistem.
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I. VSTUP

Konep�� lokal~nogo pol�  zagal~nopri�n�tim

sposobom urahuvann� korel���nih efekt�v u suqas-

n�� teor�Ý metal�qnih sistem, a popravka na lokal~ne

pole | odna z un�versal~nih harakteristik sis-

tem vzamod��qih qastinok, wo viznaqa funk��

d�elektriqnoÝ proniknosti ta korel���n� funk�Ý.

Vona na�povn�xe vivqena dl� model� elektronnoÝ r�-

dini, wo zumovleno va�liv�st� �Ý model� v m�kro-

skop�qn�� teor�Ý metal�v [1℄. Zagal~n� vlastivost� po-

pravki na lokal~ne pole dobre v�dom�, odnak ÝÝ m�k-

roskop�qna teor�� we daleka v�d svogo zaverxenn�.

U statt� [2℄ u me�ah bazisnogo p�dhodu oder�ano �n-

te�ral~n� r�vn�nn� dl� popravki na lokal~ne pole

v nabli�enn� tri- ta qotiriqastinkovih korel���-

nih funk�� bazisnoÝ sistemi. U ~omu nabli�enn�

dosl�d�eno popravku na lokal~ne pole virod�enih

ferm�-sistem | model� elektronnoÝ r�dini v xiro-

k�� d�l�n� parametra ne�deal~nosti [2℄, uzagal~nenoÝ

model� z korotkos��nim poten��lom vzamod�Ý m��

qastinkami tipu poten��lu �kavi [3℄, odnor�dnoÝ

model� elektron{d�rkovoÝ r�dini [4℄. Temperaturn��

zale�nost� popravki na lokal~ne pole ferm�-sistem

prisv�qena pra� [5℄.

Bazisni� p�dh�d vimaga toqnih termodinam�qnih

� korel���nih funk�� bazisnoÝ sistemi. C� funk�Ý

v�dom� abo mo�ut~ buti legko rozrahovan� lixe dl�

�deal~nih sistem. Qerez e v rol� bazisnih sistem u

pra�h [2{5℄ vikoristano �deal~n� sistemi ferm�on�v.

Zv�dsi vipliva, wo bazisni� p�dh�d  ob�runtovanim

metodom opisu slabo ne�deal~nih sistem, a v d�l�n�

sil~noÝ ne�deal~nosti �ogo rezul~tati  menx dosto-

v�rnimi, u zv'�zku z qim aktual~nim sta vikoris-

tann� al~ternativnih metod�v.

Odnim �z nih  model~ni� p�dh�d, zaproponova-

ni� u statt� [6℄ dl� opisu korotkos��nih korel���-

nih efekt�v u model� elektronnoÝ r�dini. �de� ~ogo

p�dhodu nav��na metodom psevdopoten��lu v teor�Ý

elektron{�onnih vzamod�� u metalah. Vikoristann�

efektivnogo poten��lu vzamod�Ý m�� elektronami

tipu poten��lu kvantovogo paketa pol�pxu zb��-

n�st~ r�d�v teor�Ý zburen~ � dopuska vikoristann�

nabli�en~, wo zviqa�no zastosovu�t~s� u vipadku

slabkoÝ ne�deal~nosti, do opisu sil~no ne�deal~nih

sistem. �de� vikoristann� takih efektivnih poten-

��l�v v pra� [6℄ ob�runtovano za dopomogo� sp�vv�d-

noxenn� neviznaqenoste� Ga�zenber�a na nap�vfeno-

menolog�qnomu r�vn�.

Naxa pra� da m�kroskop�qne ob�runtuvann� mo-

del~nogo p�dhodu. Mi oder�ali efektivni� slab-

ki� dalekos��ni� poten��l m��elektronnoÝ vza-

mod�Ý u �vnomu vigl�d�. Rozrahunok harakteristik

osnovnogo stanu model� elektronnoÝ r�dini sv�dqit~

pro prostotu � efektivn�st~ rozvinutogo metodu.

Meto� naxoÝ roboti  dosl�diti popravku na lo-

kal~ne pole model� elektronnoÝ r�dini za dopomogo�

metodu ikl�qnogo peretvorenn� statistiqnoÝ sumi

[7℄ � bazisnogo p�dhodu, d��grami �kogo pobudovan�

na slabkomu efektivnomu poten��l� vzamod�ÝÝ m��

qastinkami, wo ma vlastivost� poten��lu kvanto-

vogo paketa. Rozgl�n~mo model~ odnor�dnoÝ elektron-

noÝ r�dini z gam�l~ton��nom
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1

;s

1

(�

�

1

):

Dl� rozrahunku �

2

(x;�x) vikoristamo teor�� zburen~. Rozklada�qi v r�d operator

^

S

�

, oder�imo d��-

grami, pobudovan� na funk��h �r�na G

k;s

(�

�

). Qerez antierm�tov�st~ operatora

^

K

w

taka teor�� zburen~ za

topolog�� d��gram suttvo v�dr�zn�t~s� v�d zviqa�noÝ teor�Ý zburen~, pobudovanoÝ na lokal~nomu poten�-

�l� Kulona. Zokrema, pri rozrahunku hT

^

S

�

i

0

ta hT [

^

I

2

(x;�x)

^

S

�

℄i

0

vneski vs�h d��gram u neparnih por�dkah

teor�Ý zburen~ dor�vn��t~ nulev�, �k � vneski d��gram tipu vlasnoÝ ener��Ý, zumovlen� operatorom

^

K

w

(�), u

parnih por�dkah. V�dm�nn� v�d nul� lixe t� d��grami tipu vlasnoÝ ener��Ý pri rozrahunku hT [

^

I

2

(x;�x)

^

S

�

℄i

0

,

�k� porod�en� operatorom

^

I

2

(x;�x). Hoq operatori

^

K

w

n

(�) m�st�t~ nelokal~n� vzamod�Ý, vneski u �

2

(x;�x) vi-

�vl��t~s� lokal~nimi. Harakter r�du teor�Ý zburen~ dl� �

2

(x;�x) pro�l�strumo rozgl�dom na�prost�xih

d��gram, urahovu�qi lixe skladovu

^

K

w

2

(�).

U nul~ovomu nabli�enn� teor�Ý zburen~ �

2

(x;�x) zb�gat~s� z� spektral~nim zobra�enn�m dvoqastinkovoÝ

korel���noÝ funk�Ý �deal~noÝ sistemi:

hT

^

I

2

(x;�x)i

0

= �

0

2

(x;�x) = �

X

k;s;�

�

G

k;s

(�

�

)G

k+q;s

(�

�

+ �): (21)

Pol�riza��na d��grama drugogo por�dku da taki� vnesok u �

2

(x;�x):

�

1

2

�

~

2

2m�V

�

2

w

2

2

(q;�q)�

0

2

(x;�x)

X

k

1

;k

2

X

s

1

;s

2

X

�

�

1

;�

�

2

G

k

1

�q;s

1

(�

�

1

� �)G

k

1

;s

1

(�

�

1

)G

k

2

�q;s

2

(�

�

2

� �)G

k

2

;s

2

(�

�

2

) (22)

�

(

�

(k

2

;q)�

q

2

2

�

2

�

�

(k

2

;q)�

q

2

2

� �

(k

1

;q)�

q

2

2

�

)

:

Osk�l~ki

1

�

X

k;s;�

�

G

k;s

(�

�

)G

k�q;s

(�

�

� �)

�

(k;q) �

q

2

2

�

= �i�

�

~

2

m

�

�1

�

0

2

(x;�x);
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1

�

X

k;s;�

�

G

k�q;s

(�

�

� �)G

k;s

(�

�

)

�

(k;q) �

q

2

2

�

2

=

�

~

2

m

�

�1

�

�Nq

2

+ �

2

�

~

2

m

�

�1

�

0

2

(x;�x)

�

; (23)

to viraz (23) zvodit~s� do

�f�

0

2

(x;�x)g

2

V

�1

v

e�

(q); v

e�

(q) = 2

N

V

"

q

w

2

2

(q;�q); (24)

wo  analogom vnesku perxogo por�dku zviqa�noÝ teor�Ý zburen~ za efektivnim lokal~nim poten��lom

v

eff

(q). P�dsumovuvann� bezme�nogo r�du pol�riza��nih d��gram privodit~ do analoga nabli�enn� hao-

tiqnih faz zviqa�noÝ teor�Ý zburen~

�

RPA

2

(x;�x) = �

0

2

(x;�x) f1 + �

0

2

(x;�x)V

�1

v

e�

(q)g

�1

: (25)

Sukupn�st~ vlasnoener�etiqnih d��gram drugogo por�dku teor�Ý zburen~ dl� �

2

(x;�x) da taki� vnesok:

�

�

~

2

2mV

�

2

�

�3

X

q

1

;�

1

w

2

2

(q

1

;�q

1

)

X

k

1

;k

2

X

s

1

;s

2

X

�

�

1

;�

�

2

G

k

1

�q;s

1

(�

�

1

� �)

�G

k

2

+q

1

;s

2

(�

�

2

+ �

1

)G

k

2

;s

2

(�

�

2

)G

k

1

+q

1

;s

1

(�

�

1

+ �

1

)G

2

k

1

;s

1

(�

�

1

)

n�

k

2

+

q

1

2

;q

1

�

�

�

k

1

+

q

1

2

;q

1

�o

2

: (26)

Za dopomogo� elementarnih toto�nih peretvoren~ e� viraz zvodit~s� do takogo:

�(2�V )

�1

X

x

1

v

e�

(q

1

)�

0

4;1

(x;�x; x

1

;�x

1

); (27)

de

�

0

4;1

(x;�x; x

1

;�x

1

) = �2�

�1

X

k;s;�

�

G

2

k;s

(�

�

)G

k+q

1

;s

(�

�

+ �

1

)G

k�q;s

(�

�

� �) (28)

| vlasnoener�etiqna skladova qotiriqastinkovoÝ korel���noÝ funk�Ý bazisnoÝ sistemi.

Vnesok sumi obm�nnih d��gram drugogo por�dku u �

2

(x;�x) zobra�at~s� virazom (26), �kwo v n~omu

�

0

4;1

(x;�x; x

1

;�x

1

) zam�niti obm�nno� skladovo� qotiriqastinkovoÝ korel���noÝ funk�Ý

�

0

4;2

(x;�x; x

1

;�x

1

) = ��

�1

X

k;s;�

�

G

k;s

(�

�

)G

k+q;s

(�

�

+ �)G

k+q

1

;s

(�

�

+ �

1

)G

k+q+q

1

;s

(�

�

+ � + �

1

): (29)

Triqastinkov� korel���n� funk�Ý vinika�t~ u qetvertomu por�dku teor�Ý zburen~ za vzamod��. Õhn��

vnesok dor�vn�

(2�V )

�1

X

x

1

v

e�

(q

1

) v

e�

(q+ q

1

)�

0

3

(x; x

1

;�x� x

1

)�

0

3

(�x;�x

1

; x+ x

1

): (30)

P�dsumovu�qi bezme�n� r�di d��gram, pobudovanih na korel���nih funk��h bazisnoÝ sistemi � efektiv-

nih poten��lah vzamod�Ý, zobrazimo �

2

(x;�x) tak:

�

2

(x;�x) = �

0

2

(x;�x) f1 + v

e�

(q)V

�1

�

0

2

(x;�x) [1�

~

G(x)℄g

�1

; (31)

de

~

G(x) | popravka na lokal~ne pole v metod� ikl�qnogo peretvorenn�. Oder�an� viwe rozkladi dl�

�

2

(x;�x) v�dr�zn��t~s� v�d analog�qnih rozklad�v zviqa�noÝ teor�Ý zburen~ zam�no� poten��lu Kulona V

q

na efektivni� poten��l v

e�

(q). Ce da zmogu skoristatis� rezul~tatom roboti [2℄, u �k�� u me�ah ba-

zisnogo p�dhodu oder�ano r�vn�nn� dl� popravki na lokal~ne pole v nabli�enn� r�d�v odno- � dvok�l~e-
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vih d��gram. Zam�n��qi poten��l Kulona slabkim poten��lom v

e�

(q), a

~

G(x) zobra�a�qi u vigl�d� sumi

~

G(x) =

~

G

1

(x) +

~

G

2

(x), mamo tak� r�vn�nn�:

~

G

i

(x) +

X

x

1

~

�

1

(x; x

1

)

~

G

2

(x

1

) =

~

G

RPA

i

(x); i = 1; 2: (32)

�dra ih r�vn�n~ viznaqen� takimi sp�vv�dnoxenn�mi:

~

�

1

(x; x

1

) = �(2�v

e�

(q))

�1

[�

0

2

(x;�x)℄

�2

v

e�

(q

1

)�

0

4

(x;�x; x

1

;�x

1

);

~

�

2

(x; x

1

) = (2�V v

e�

(q))

�1

[�

0

2

(x;�x)℄

�2

v

e�

(q

1

) v

0

(x+ x

1

)�

0

3

(x; x

1

;�x� x

1

)�

0

3

(�x;�x

1

; x+ x

1

); (33)

de

v

0

(x) = v

e�

(q) f1 +

~

L(x)g

�1

;

~

L(x) = v

e�

(q)V

�1

�

0

2

(x;�x);

�

0

4

(x;�x; x

1

;�x

1

) = �

0

4;1

(x;�x; x

1

;�x

1

) + �

0

4;2

(x;�x; x

1

;�x

1

): (34)

Dodanki

~

G

RPA

i

(x) =

X

x

1

~

�

i

(x; x

1

) f1 +

~

L(x

1

)g

�1

(35)

 nabli�enn�m dl� skladovih

~

G

i

(x) v d�l�n� slab-

koÝ � prom��noÝ ne�deal~nosti.

Osk�l~ki v me�ah zviqa�noÝ teor�Ý zburen~ na po-

ten��l� Kulona �

2

(x;�x) � popravka na lokal~ne

pole G(x) pov'�zan� sp�vv�dnoxenn�m

�

2

(x;�x) = �

0

2

(x;�x) f1 + V

q

V

�1

� �

0

2

(x;�x) [1�G(x)℄g

�1

; (36)

to z por�vn�nn� viraz�v (31) ta (36) vipliva zv'�zok

m�� �stinno� popravko� na lokal~ne pole G(x) � ÝÝ

analogom u metod� ikl�qnogo peretvorenn�

~

G(x):

G(x) = G

0

q

+ [1� G

0

q

℄

~

G(x): (37)

Hezale�na v�d qastoti funk��

G

0

q

= 1 � V

�1

q

v

e�

(q) (38)

v�d�gra rol~ nul~ovogo nabli�enn�. Vona v�dpov�da

nabli�enn� haotiqnih faz metodu ikl�qnogo pere-

tvorenn� (25). Funk��

~

G(x), wo v�dpov�da slabkomu

efektivnomu poten��lov� v

e�

(q), v�d�gra rol~ po-

pravki do G

0

q

.

�k pokazano u statt� [7℄, u bezrozm�rnih zm�nnih

x = qa

0

n

�1=3

(a

0

| rad�us Bora, n = 4�a

3

0

N=V | bez-

rozm�rna gustina qastinok) funk�� w

2

(q;�q) mo�e

buti zobra�ena za dopomogo� bezrozm�rnoÝ un�ver-

sal~noÝ funk�Ý y

2

(x),

w

2

(q;�q) = (4�a

3

0

)n

�7=6

y

2

(x); (39)

�ka ne zale�it~ v�d �odnih parametr�v � ma taku

asimptotiku:

y

2

(x) �

�

�x

�2

+ onst + � � � ; x� 1;

�onst x

�7=2

+ � � � ; x� 1:

(40)

Metodom probnih funk�� zna�deno nabli�eni� ana-

l�tiqni� rozv'�zok r�vn�nn� dl� y

2

(x)

y

(0)

2

(x)

�

=

�x

�2

f1 + �x

2

� �x

4

(1 + �x

2

)

�1

g

�3=4

; (41)

� = 4 (9�)

�2=3

(1� �

0

)

�1

; � = �

0

�

2

; �

0

' 0:2929:

Zna�deno tako� qisel~ni� rozv'�zok y

2

(x) pri

vrahuvann� viwih korel���nih efekt�v, zumovle-

nih funk��mi w

3

(q

1

;q

2

;q

3

) ta w

4

(q

1

;�q

1

;q

2

;�q

2

).

Efektivni� poten��l

v

e�

(q) = V

q

fx

2

y

2

(x)g

2

(42)

lixe u dovgohvil~ov�� grani� zb�gat~s� z poten��-

lom Kulona � ma asimptotiku q

�5

u korotkohvil~o-

v�� grani�,

v

e�

(q) �

�

4�e

2

q

�2

+ � � � pri a

0

q � 1;

12�e

2

q

�5

(a

0

r

s

)

�3

�

3=2

(�

2

� �)

�3=2

+ � � � pri qa

0

� 1;

(43)
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qim nagadu poten��l zar�d�enogo kvantovogo pa-

keta.

III. ROZRAHUNOK POPRAVKI

NA LOKAL^NE POLE

Rozgl�n~mo nasampered asimptotiku funk�Ý

~

G(x)

v grani� malih � velikih hvil~ovih qisel dl� ab-

sol�tnogo nul� temperaturi v d�l�n� slabkoÝ ne�de-

al~nosti, obme�u�qis~ skladovo�

~

G

1

(x). Z meto�

sprowenn� rozrahunk�v vikoristamo nabli�enn�

Tomasa{Ferm� dl� ekranovanogo poten��lu (34), a

same

v

0

(x) ! v

0

(q) ! v

e�

(q)

�

1 +

�

k

F

q

�

2

� �

2

�

�1

; (44)

de �

2

= 4r

s

(��)

�1

, � =

�

9�

4

�

1=3

, r

s

| parametr

V��nera{Braknera. Ce nabli�enn� da zmogu viko-

nati p�dsumovuvann� za qastotami v anal�tiqn��

form�, zvod�qi

~

G

1

(x) do takogo vigl�du:

~

G

1

(x)

�

=

v

�1

e�

(q)f�

0

2

(x;�x)g

�2

X

k

1

;k

2

;s

v

0

(k

1

� k

2

)[n

k

1

;s

� n

k

1

�q;s

℄[n

k

2

;s

� n

k

2

�q;s

℄

� Re f(i� + "

k

1

� "

k

1

�q

)

�1

(i� + "

k

2

� "

k

2

�q

)

�1

� (i� + "

k

1

� "

k

1

�q

)

�2

g: (45)

Wob zna�ti asimptotiku u grani� malih hvil~ovih vektor�v, zastosumo rozkladi n

k�q;s

= n

k;s

+

dn

k;s

d"

k

("

k�q

� "

k

) + � � �. Vikoristovu�qi sferiqn� sistemi koordinat dl� vektor�v k

1

ta k

2

� vva�a�qi, wo

dn

k;s

d"

k

' �Æ("

k

� "

F

), zvedemo rozrahunok

~

G

1

(x) do bezrozm�rnogo odnokratnogo �nte�rala. Dl� nul~ovoÝ qas-

toti oder�umo:

~

G

1

(q; 0) =

�

q

k

F

�

2

C(r

s

) + � � � ; (46)

C(r

s

) =

3

8�

2

x

0

Z

0

dxx

3

[y

2

(x)x

2

℄

2

�

x

2

+

4�r

s

3�

[x

2

y

2

(x)℄

2

�

�1

;

de x

0

= 2�(3)

�1=2

. Dl� velikih qastot

�

� � 2"

F

�

q

k

F

�

2

�

u t�� �e grani� mamo

~

G

1

(q; �) =

�

q

k

F

�

2

D(r

s

) + � � � ; (47)

D(r

s

) =

9

40�

2

x

0

Z

0

dxx

3

�

3

�

2

x

2

� 1

�

[x

2

y

2

(x)℄

2

�

x

2

+

4�r

s

3�

[x

2

y

2

(x)℄

2

�

�1

:

Zg�dno z formulami (37), (38), funk�� G

0

q

ne zale-

�it~ v�d parametra ne�deal~nosti � ma taku asimp-

totiku:

G

0

q

' 

�

q

k

F

�

2

+ � � � pri q � k

F

; (48)

de  � 0; 30 : : :. �z ris. 1, na �komu zobra�eno zale�-

n�st~ funk�� C(r

s

) ta D(r

s

) v�d parametra ne�deal~-

nosti, baqimo, wo

~

G

1

(x) v d�l�n� malih hvil~ovih

vektor�v d��sno  malo� por�vn�no z G

0

q

, osoblivo pri

prom��nih ta velikih znaqenn�h r

s

.

U grani� velikih hvil~ovih vektor�v

~

G

1

(x) ma

taku asimptotiku:

~

G

1

(x) ) 4v

�1

e�

(q) f�

0

2

(x;�x)g

�2

"

�2

q

X

k

1

;k

2

;s

n

k

1

;s

n

k

2

;s

� fv

e�

(q) � q

�4

v

0

(k

1

� k

2

) [(k

1

q)(k

2

q)

+ (k

2

q)

2

� 2(k

1

q)

2

℄g+ � � � : (49)

Osk�l~ki v �� grani� �

0

2

(x;�x) ) 2N"

�1

q

, to per-

xi� dodanok f�gurnoÝ du�ki privodit~ do grani�
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~

G

1

(x) ) 1=2. �kwo dl� sprowenn� obqislen~ za-

m�niti v

0

(k

1

� k

2

) poten��lom Kulona, to zgadanu

asimptotiku oder�umo tako�:

~

G

1

(x) )

1

2

�

1

6

�

V

q

v

e�

(q)

+ � � � : (50)

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

rs
0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

0.07

0.08

0.09

0.10

0.11

C(rs )

D(rs )

Ris. 1. Zale�n�st~ koef��nt�v C(r

s

), D(r

s

) v�d para-

metra ne�deal~nosti.

Ot�e,

~

G

1

(x) u korotkohvil~ov�� grani� pri�ma

v�d'mn� znaqenn�, velik� za modulem, � ne mo�e vva-

�atis� malo� por�vn�no z G

0

q

. Odnak funk�� G(x),

zg�dno z formulami (37), (38), ma korektnu f�ziqnu

asimptotiku,

G(x) ) G

0

q

�

1

6

+ O(q

�2

) =

5

6

+ O(q

�2

); (51)

hoqa vnesok

~

G

1

(x)  dosit~ znaqnim. �k v�domo, asim-

ptotika G(x) pri q � k

F

, rozrahovana v me�ah bazis-

nogo p�dhodu (div. [2℄),  monotonno� funk�� para-

metra ne�deal~nosti � zm�n�t~s� v me�ah v�d 1/3 do

1 pri zrostann� r

s

v�d 0 do 1.

Rozrahunok popravki na lokal~ne pole za formu-

lo� (45) pri vikoristann� qisel~nogo rozv'�zku dl�

y

2

(x) privodit~ do neobh�dnosti obqisliti p'�ti-

kratni� �nte�ral. Mi vikoristali nabli�eni� spo-

s�b rozrahunku, aproksimuvavxi mno�nik x

2

y

2

2

(x)

odnoparametriqno� probno� funk��

1

x

2

�



2



2

+ x

2

�

2

; (52)

a parametr  zna�deno z umovi m�n�mumu sumi kvad-

rat�v v�dhilen~ funk�Ý (49) v�d \toqnih" qisel~nih

znaqen~ na �nterval� 0 � x � 5. Ris. 2 �l�stru toq-

n�st~ takoÝ aproksima�Ý (toqki | \toqn�" qisel~n�

dan� pra� [7℄, su�l~na kriva | funk�� (52) pri

 = 2:616 : : :). Funk�� (52) v�dpov�da poten��lov�

zar�d�enogo kvantovogo paketa, �ki� u koordinat-

nomu zobra�enn� ma taki� vigl�d:

v

eff

(r) =

e

2

r

f1� e

�2�r

�

[1 + �r

�

℄g; (53)

de r

�

= r � k

F

, � =

1

2

(4=3�)

1=3

' 0:983 : : :. Na ris. 3

zobra�eno bezrozm�rni� mno�nik ~ogo poten��lu,

a same, v

e�

(r)

n

Ry �

2�

r

s

o

�1

(su�l~na kriva), a tako�

zviqa�ni� poten��l Kulona v ih zm�nnih (toqkova

kriva).

0 1 2 3 4 5

x
-1

0

1

2

3

4

5
x2 y2

2(x)

Ris. 2. Efektivni� dvoqastinkovi� poten��l m��e-

lektronnoÝ vzamod�Ý v �mpul~snomu zobra�enn� (u zm�n-

nih x = qa

0

n

�1=3

): toqki v�dpov�da�t~ rezul~tatam qise-

l~nogo rozrahunku r�vn�nn� dl� y

2

(x), su�l~na kriva |

funk�� (52).

0 1 2 3

r*
0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

1.1

Γ = 0.982946

1 2

Ris. 3. Efektivni� dvoqastinkovi� poten��l m��e-

lektronnoÝ vzamod�Ý v koordinatnomu zobra�enn� (kriva

1) � poten��l Kulona (kriva 2).
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Nastupni� rozrahunok popravki na lokal~ne pole v nabli�enn� (45) vikonano za analog�� do pra~ [2,4,5℄.

Vikoristann� il�ndriqnih sistem koordinat dl� vektor�v k

1

;k

2

(k

i

= (�

i

; '

i

; z

i

)) da zmogu u vipadku abso-

l�tnogo nul� temperaturi vikonati �nte�ruvann� za qotirma zm�nnimi ('

1

; '

2

ta �

1

; �

2

) � zvesti rozrahunok

do dvokratnogo �nte�rala

~

G

1

(x) =

1

32

I

�2

2;0

(q; u)(�

2

+ q

2

)

2

(�

2

� �

2

)

�1

X

�

1

;�

2

=�1

�

1

�

2

Z

+1

�1

dz

1

Z

+1

�1

dz

2

F

u

�

z

1

+ �

1

q=2; z

2

+ �

2

q=2

�

(54)

�

(

(�

2

� �

2

)

�1

[A

�

1

�

2

(s

2

1

; a; b)� A

�

1

�

2

(s

2

2

; a; b)℄ +

"

s

2

2

+ a+ b

2W (s

2

2

; a; b)

�

s

2

2

+ 2a+ 2b

2s

2

2

+

�

a

W (s

2

2

; a; b) + s

2

2

+ b� a

+

b

W (s

2

2

; a; b) + s

2

2

+ a� b

� �

1 +

s

2

2

+ a + b

W (s

2

2

; a; b)

�

��

:

Tut vikoristano tak� poznaqenn�:

a = 1� z

2

1

; b = 1� z

2

2

; �

2

= 4r

s

(��)

�1

;

W (s

2

; a; b) = fs

4

+ 2s

2

(a + b) + (a� b)

2

g

1=2

; (55)

F

u

(z

1

; z

2

) = (z

1

� z

2

)fz

2

1

z

2

� u

2

(2z

1

+ z

2

)g(z

2

1

+ u

2

)

�2

(z

2

2

+ u

2

)

�1

;

A

�

1

�

2

(s

2

; a; b) =

1

2

fW (s

2

; a; b)� s

2

� a� b)g +

+ a ln

W (s

2

; a; b) + s

2

+ b� a

2s

2

+ b ln

W (s

2

; a; b) + s

2

+ a� b

2s

2

;

s

2

1

=

n

(z

1

+ �

1

q

2

) � (z

2

+ �

2

q

2

)

o

2

+ �

2

; s

2

2

=

n

(z

1

+ �

1

q

2

) � (z

2

+ �

2

q

2

)

o

2

+ 4�

2

:

U formul� (54) I

2;0

(q; u) = �

0

2

(x;�x)2"

F

(3N )

�1

| bezrozm�rni� mno�nik dvoqastinkovoÝ korel���noÝ funk�Ý

bazisnoÝ sistemi (q � jqjk

�1

F

; u = �(2"

F

q)

�1

) [9℄.

IV. HARAKTERISTIKI OSNOVNOGO STANU

MODEL�

Zale�n�st~ dinam�qnoÝ popravki na lokal~ne pole,

rozrahovanoÝ za formulami (37), (54), u bezrozm�r-

nih zm�nnih (hvil~ovi� vektor q = jqjk

�1

F

, qastota

u = �f2"qg

�1

) �l�stru ris. 4 dl� r

s

= 1. Dl� por�v-

n�nn� tam �e navedeno popravku na lokal~ne pole

G

0

q

u nabli�enn� haotiqnih faz z efektivnim po-

ten��lom. �k vidno z risunka, u grani� velikih

qastot G(q; u) pr�mu do G

0

q

v d�l�n� malih � sered-

n�h hvil~ovih vektor�v, de G(q; u) > G

0

q

. Z� zb�l~xen-

n�m qastoti maksimum funk�Ý G(q; u), �ki� u sta-

tiqn�� grani� perebuva v okol� toqki q = 2, peresu-

vat~s� v d�l�nku b�l~xih hvil~ovih vektor�v, a vi-

sota maksimumu zmenxut~s� pri zrostann� qastoti.

Korotkohvil~ova asimptotika funk�Ý G(q; u) ne za-

le�it~ v�d qastoti, a viznaqat~s� lixe znaqenn�m

parametra ne�deal~nosti, priqomu G(q; u) < G

0

q

pri

q >> 1.

Zale�n�st~ harakteru popravki na lokal~ne pole

G(x) (u statiqn�� grani�) v�d parametra r

s

v d�l�n�

prom��noÝ � sil~noÝ ne�deal~nosti podano na ris. 5.

Harakter funk�Ý G(x) v okol� q = 2 suttvo zale-

�it~ v�d znaqenn� parametra ne�deal~nosti, a pri

r

s

� 10 vona  monotonno� funk�� hvil~ovogo vek-

tora � nabli�at~s� do G

0

q

v m�ru zrostann� para-

metra ne�deal~nosti, wo �k�sno zb�gat~s� z rezul~-

tatami pra� [2℄, u �k�� oder�ano qisel~n� rozv'�zki

sistemi r�vn�n~ (32) dl� G

i

(x) u tradi��nomu ba-

zisnomu p�dhod� na poten��l� Kulona. Na ris. 6 po-

dano zale�n�st~ korotkohvil~ovoÝ asimptotiki po-

pravki na lokal~ne pole model� elektronnoÝ r�dini

G

1

� lim

q!1

G(q; 0), rozrahovanoÝ u r�znih nabli�en-

n�h, v�d parametra ne�deal~nosti (G

0

1

� lim

q!1

G

0

q

=

1). Pri ~omu G

[2℄

1

vz�to z roboti [2℄, spos�b rozra-

hunku v �k��, bezsumn�vno, korektni� v d�l�n� slab-

koÝ � prom��noÝ ne�del~nosti. Su�l~na kriva (G

�

1

)

v�dpov�da rezul~tatam �Ý statt�. G

IU

1

= lim

q!1

G

IU

(q)

| asimptotika statiqnoÝ popravki na lokal~ne pole

roboti [12℄, �ka da dobr� rezul~tati pri rozrahunku

harakteristik elektronnoÝ r�dini, bo vona skonstru-

�ovana z vikoristann�m takih harakteristik. Pri-
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nag�dno zauva�imo, wo popravka G

IU

(q) zber�ga p�k

v okol� q = 2k

F

nav�t~ pri velikih znaqenn�h r

s

,

wo supereqit~ �k rezul~tatam roboti [2℄, tak � �Ý

statt�.�k baqimo z risunka, v d�l�n� ne�deal~nosti,

wo v�dpov�da metalam, a tako� v d�l�n� sil~noÝ ne-

�deal~nost� funk�Ý G

IU

1

, G

[2℄

1

, G

�

1

bliz~k� m�� sobo�.

0 1 2 3 4 5

q
0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

1.1

1.2

1.3 G(q,u)

1
2

Gq
0

3

4

5

rs = 1

Ris. 4. Dinam�qna popravka na lokal~ne pole model�

elektronnoÝ r�dini pri r

s

= 1 u zm�nnih (q, u): kriva 1

| u = 0, 2 | u = 0; 1, 3 | u = 0; 5, 4 | u = 1, 5 | u = 4.

Punktirna kriva | G

0

q

, wo v�dpov�da nabli�enn� hao-

tiqnih faz z efektivnim poten��lom.

0 1 2 3 4 5

q
0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

1.1

1.2 G(q, 0)

rs = 1, 3, 5, 7, 10

rs = 1

rs = 10

Gq
0

Ris. 5. Zale�n�st~ harakteru popravki na lokal~ne

pole model� elektronnoÝ r�dini v�d parametra ne�deal~-

nosti (statiqna grani�).
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rs
0.3
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0.7
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G0

∞
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[2]

G∞
IU

G∞
*

Ris. 6. Zale�n�st~ korotkohvil~ovoÝ asimptotiki po-

pravki na lokal~ne pole model� elektronnoÝ r�dini, roz-

rahovanoÝ v pra�h r�znih avtor�v, v�d parametra ne�de-

al~nosti.

Testom dl� popravki na lokal~ne pole mo�e buti

rozrahunok zale�nosti korel���noÝ ener��Ý model�

v�d parametra ne�deal~nosti, osk�l~ki rezul~tati

rozrahunku �Ý zale�nosti metodom Monte-Karlo

[13℄  etalonnimi do ~ogo qasu. Rozrahovu�qi se-

redn znaqenn� ener��Ý vzamod�Ý �k ener��Ý zar�-

d�ann�, dl� korel���noÝ ener��Ý mamo zobra�enn�:

E

orr

=

1

2�V

X

q;�

V

q

Z

1

0

d� f�

�

2

(x;�x)� �

0

2

(x;�x)g;

�

�

2

(x;�x) = �

0

2

(x;�x) (56)

�

�

1 + �

V

q

V

�

0

2

(x;�x) [1�G

�

(x)℄

�

�1

;

de �

�

2

(x;�x) | dvoqastinkova korel���na funk��

dopom��noÝ model� z poten��lomm��qastinkovoÝ vza-

mod�Ý �V

q

.Por�vn�nn� korel���noÝ ener��Ý (u r�dber-

�ah na elektron), rozrahovanoÝ v r�znih nabli�en-

n�h, podano na ris. 7. Punktirna kriva ris. 7a v�dpo-

v�da nabli�enn� haotiqnih faz z efektivnim po-

ten��lom (abo G

�

(x) = G

0

q

u formul�(53)), verhn�

su�l~na kriva | formul� (53) pri G(x), rozraho-

van�� za formulami (37), (53). Dl� por�vn�nn� toq-

kami poznaqeno rezul~tati metodu Monte-Karlo [13℄,

kriva z trikutnikami na ris. 7b v�dpov�da poprav�

na lokal~ne pole pra� [12℄. �k baqimo z risunka, �

nabli�enn� haotiqnih faz z efektivnim poten��-

lom, � popravka na lokal~ne pole G(x) da�t~ zna-

qenn� korel���noÝ ener��Ý, bliz~k� do etalonnih, u

d�l�n� metal�qnoÝ ne�deal~nosti (2 � r

s

� 5:5), a

osoblivo v d�l�n� sil~noÝ ne�deal~nosti (r

s

> 5:5).

U d�l�n� (r

s

� 10) obidva vkazan� nabli�enn� obme-

�u�t~ etalonn� znaqenn� zverhu � znizu, voni odna-

kovo pridatn� dl� toqnih praktiqnih rozrahunk�v.

Ni�n� kriva ris. 7 v�dpov�da tradi��nomu nabli-

�enn� haotiqnih faz z poten��lom Kulona (G(x) =

0).
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

rs
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rs
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-0.03 εcorr(rs)

b

Ris. 7. Korel���na ener��� model� elektronnoÝ r�dini

v r�znih nabli�enn�h. Kriva z kru�eqkami | rezul~-

tati rozrahunku metodom Monte-Karlo; ni�n� su�l~na

kriva | nabli�enn� haotiqnih faz z poten��lom Ku-

lona; verhn� su�l~na kriva v�dpov�da vrahuvann� po-

pravki na lokal~ne pole (37), (54): a) Punktirna kriva

| nabli�enn� haotiqnih faz z efektivnim poten��lom

(53); b) Kriva z trikutnikami v�dpov�da vrahuvann� po-

pravki na lokal~ne pole roboti [12℄.

�k v�domo, b�narna funk�� rozpod�lu

F

2

(r) = 1 + �

2

(r); (57)

�

2

(r) = (N

2

�)

�1

X

q;�

e

iqr

�

2

(x;�x)

 veliqino�, qutlivo� do pri�n�tih nabli�en~ roz-

rahunku, a v tradi��nomu nabli�enn� haotiqnih

faz z poten��lom Kulona vona pri�ma nef�ziqn�

v�d'mn� znaqenn� na malih v�ddal�h m�� qastin-

kami v d�l�n� r

s

� 0:82 : : :. Rozrahovana v nabli-

�enn� haotiqnih faz z efektivnim poten��lom b�-

narna funk�� rozpod�lu zobra�ena na ris. 8. Efek-

tivni� poten��l znaqno rozxir� d�l�nku zasto-

suvann� nabli�enn� haotiqnih faz, a v�d'mn� zna-

qenn� b�narnoÝ funk�Ý po�vl��t~s� v okol� r = 0

pri r

s

= 3:7 : : : . �k baqimo z ris. 9, nabli�enn� lo-

kal~nogo pol� u ~omu p�dhod� we b�l~xe rozxir�

d�l�nku dodatnih znaqen~ b�narnoÝ funk�Ý: F

2

(0) na-

buva dodatnih znaqen~ u d�l�n� 0 � r

s

� 5; 2. Pri

b�l~xih r

s

vona ma nevelik� za modulem v�d'mn�

znaqenn�: napriklad, ni�n� kriva ris. 9, dl� �koÝ

r

s

= 7, priblizno v�dpov�da b�narn�� funk�Ý roz-

pod�lu tradi�nogo nabli�enn� haotiqnih faz pri

r

s

= 1.

0 1 2 3 4 5

r*-0.4

-0.2

0.0

0.2

0.4

0.6
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1.0

1.2 F2(r*)

rs = 0
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7

Ris. 8. B�narna funk�� rozpod�lu model� elektronnoÝ

r�dini v nabli�enn� haotiqnih faz z efektivnim poten-

��lom (53).
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Ris. 9. B�narna funk�� rozpod�lu model� elektronnoÝ

r�dini v nabli�enn� lokal~nogo pol�.
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V. ZAK�NQENN�

Metod ikl�qnogo peretvorenn� pri rozrahunku

�mpul~snogo zobra�enn� dvoqastinkovoÝ korel���-

noÝ funk�Ý model� elektronnoÝ r�dini da zmogu

sformul�vati perenormovanu teor�� zburen~, d�-

�grami �koÝ pobudovan� na efektivnih bagatoqas-

tinkovih nelokal~nih poten��lah vzamod�Ý. U ��

statt� pokazano, wo vrahuvann� dvoelektronnogo

efektivnogo poten��lu privodit~ do d��gram teor�Ý

zburen~, pobudovanih na efektivnomu lokal~nomu

poten��l� v

e�

(q) tipu poten��lu zar�d�enogo kvan-

tovogo paketa. Ce ob�runtovu vikoristann� model~-

nogo opisu korotkos��nih vzamod�� pri rozrahunku

dvoqastinkovoÝ korel���noÝ funk�Ý, zaproponova-

nogo ran�xe [6℄, � dozvol� vikoristovuvati nabli-

�enn�, �k� v me�ah tradi��noÝ teor�Ý zburen~ adek-

vatn� slabkone�deal~nim sistemam, do opisu harak-

teristik virod�enih elektronnih sistem u d�l�n�

prom��noÝ ta sil~noÝ ne�deal~nosti. Ce dozvol� ta-

ko� traktuvati model~ni� p�dh�d �k nabli�eni� me-

tod samouzgod�enogo opisu korotkos��nih korel�-

��.

Rozrahunok korel���noÝ ener��Ý model� elektron-

noÝ r�dini pokazu, wo rezul~tati �Ý roboti bli-

z~k� do rezul~tat�v statt� [6℄, a tako� do rezul~ta-

t�v rozrahunku metodom Monte-Karlo [13℄, priqomu

zb��n�st~ pol�pxut~s� pri zrostann� parametra ne-

�deal~nosti.

U �� pra� ne vrahovano bagatoqastinkovih efek-

tivnih vzamod��,wo opisu�t~s� operatorami

^

K

w

n

(�)

pri n � 3.Osk�l~ki tak� vzamod�Ý  korotkos��nimi,

to voni v�d�gra�t~ rol~ popravok. Vplivu bagatoqas-

tinkovih vzamod�� w

n

(q

1

; : : : ;q

n

) na rezul~tati roz-

rahunk�v f�ziqnih harakteristik model� bude pri-

sv�qena okrema robota.
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CORRELATION EFFECTS ACCOUNTING IN THE ELECTRON LIQUID MODEL BY

THE METHOD OF CYCLIC TRANSFORMATION

M. Vavrukh, N. Tyshko, S. Koval', Ya. Kushtay

Department for Astrophysis, Ivan Franko National University of Lviv,

8 Kyrylo i Mefodii Str., Lviv, UA{79005, Ukraine

The alulation of two-partile orrelation funtion of the eletron liquid model by means of the yli trans-

formation is realized. In this way we redue to the renormalized perturbation theory round the e�etive weak

potential similar to quantum paket potential e

2

r

�1

f1 � (1 + r

�

) exp(�2r

�

)g by r

�

� rk

F

, where k

F

is Fermi

wave-number. In the frames of this sheme the dynami loal �eld orretion funtion, the mean energy and

binary distribution funtion of eletron liquid model are alulated. This method proved the model desription

of short-range orrelation e�ets developed by the authors earlier. It is a simple and e�etive way of alulating

eletroni properties in metalli systems.

386


