ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 7, ˝ 4 (2003) s. 375–386

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 7, No. 4 (2003) p. 375–386

URAHUVAHH KORELC¨„HIH EFEKT¨V MODEL¨ ELEKTROHHOÕ R¨DIHI METODOM CIKL¨QHOGO PERETVOREHH

M. V. Vavruh, H. L. Tixko, S. P. Koval~, . V. Kuxtaȷ L~v˛vs~kiȷ nac˛onal~niȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra astrof˛ziki vul. Kirila ˛ Mefod˛ffl, 8, L~v˛v, 79005, UkraÝna (Otrimano 18 ltogo 2003 r.)

Rozrahunok dvoqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý model˛ elektronnoÝ r˛dini vikonano za dopomogo cikl˛qnogo peretvorennffl, wo privodit~ do perenormovanoÝ teor˛Ý zburen~, u d˛fflgramah fflkoÝ zam˛st~ potenc˛ffllu Kulona f˛İuru‚ slabkiȷ efektivniȷ dalekosfflıniȷ potenc˛ffll, bliz~kiȷ do potenc˛ffllu kvantovogo paketa e^2r^{−1} {1 − (1 + r^∗) exp(−2r^∗)}, de r^∗ ≡ rkF, a kF — hvil~ove qislo Ferm˛. U c˛ȷ shem˛ rozrahovano dinam˛qnu popravku na lokal~ne pole, a na ÝÝ osnov˛ — korelfflc˛ȷnu enerİ˛ ta b˛narnu funkc˛ rozpod˛lu model˛ v xirok˛ȷ d˛lfflnc˛ parametra ne˛deal~nosti. Rozvinutiȷ metod obİruntovu‚ model~niȷ opis korotkosfflınih korelfflc˛ȷnih efekt˛v, fflkiȷ avtori zaproponuvali ran˛xe, ‚ prostim ˛ efektivnim sposobom rozrahunku elektronnih harakteristik metal˛qnih sistem.

Kl¸qovfi slova: model~ elektronnoÝ r˛dini, statistiqna suma, popravka na lokal~ne pole, enerİ˛ffl osnovnogo stanu, b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu.

PACS number(s): 05.30.Fk

I. VSTUP

Koncepc˛ffl lokal~nogo polffl ‚ zagal~nopriȷnffltim sposobom urahuvannffl korelfflc˛ȷnih efekt˛v u suqasn˛ȷ teor˛Ý metal˛qnih sistem, a popravka na lokal~ne pole — odna z un˛versal~nih harakteristik sistem vza‚mod˛qih qastinok, wo viznaqa‚ funkc˛ d˛elektriqnoÝ proniknosti ta korelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý. Vona naȷpovn˛xe vivqena dlffl model˛ elektronnoÝ r˛- dini, wo zumovleno vaıliv˛st c˛‚Ý model˛ v m˛kroskop˛qn˛ȷ teor˛Ý metal˛v [1]. Zagal~n˛ vlastivost˛ popravki na lokal~ne pole dobre v˛dom˛, odnak ÝÝ m˛kroskop˛qna teor˛ffl we daleka v˛d svogo zaverxennffl. U statt˛ [2] u meıah bazisnogo p˛dhodu oderıano ˛nteİral~n˛ r˛vnfflnnffl dlffl popravki na lokal~ne pole v nabliıenn˛ tri- ta qotiriqastinkovih korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ bazisnoÝ sistemi. U c~omu nabliıenn˛ dosl˛dıeno popravku na lokal~ne pole virodıenih ferm˛-sistem — model˛ elektronnoÝ r˛dini v xirok˛ȷ d˛lfflnc˛ parametra ne˛deal~nosti [2], uzagal~nenoÝ model˛ z korotkosfflınim potenc˛ffllom vza‚mod˛Ý m˛ı qastinkami tipu potenc˛ffllu “kavi [3], odnor˛dnoÝ model˛ elektron–d˛rkovoÝ r˛dini [4]. Temperaturn˛ȷ zaleınost˛ popravki na lokal~ne pole ferm˛-sistem prisvfflqena pracffl [5].

Bazisniȷ p˛dh˛d vimaga‚ toqnih termodinam˛qnih ˛ korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ bazisnoÝ sistemi. C˛ funkc˛Ý v˛dom˛ abo moıut~ buti legko rozrahovan˛ lixe dlffl ˛deal~nih sistem. Qerez ce v rol˛ bazisnih sistem u pracfflh [2–5] vikoristano ˛deal~n˛ sistemi ferm˛on˛v. Zv˛dsi vipliva‚, wo bazisniȷ p˛dh˛d ‚ obİruntovanim metodom opisu slabo ne˛deal~nih sistem, a v d˛lfflnc˛ sil~noÝ ne˛deal~nosti ȷogo rezul~tati ‚ menx dostov˛rnimi, u zv’fflzku z qim aktual~nim sta‚ vikoristannffl al~ternativnih metod˛v.

Odnim ˛z nih ‚ model~niȷ p˛dh˛d, zaproponovaniȷ u statt˛ [6] dlffl opisu korotkosfflınih korelfflc˛ȷnih efekt˛v u model˛ elektronnoÝ r˛dini. ¨deffl c~ogo p˛dhodu nav˛fflna metodom psevdopotenc˛ffllu v teor˛Ý elektron–ȷonnih vza‚mod˛ȷ u metalah. Vikoristannffl efektivnogo potenc˛ffllu vza‚mod˛Ý m˛ı elektronami tipu potenc˛ffllu kvantovogo paketa pol˛pxu‚ zb˛ın˛st~ rffld˛v teor˛Ý zburen~ ˛ dopuska‚ vikoristannffl nabliıen~, wo zviqaȷno zastosovut~sffl u vipadku slabkoÝ ne˛deal~nosti, do opisu sil~no ne˛deal~nih sistem. ¨de vikoristannffl takih efektivnih potenc˛ffll˛v v prac˛ [6] obİruntovano za dopomogo sp˛vv˛dnoxennffl neviznaqenosteȷ Gaȷzenberİa na nap˛vfenomenolog˛qnomu r˛vn˛.

Naxa pracffl da‚ m˛kroskop˛qne obİruntuvannffl model~nogo p˛dhodu. Mi oderıali efektivniȷ slabkiȷ dalekosfflıniȷ potenc˛ffll m˛ıelektronnoÝ vza‚- mod˛Ý u fflvnomu viglffld˛. Rozrahunok harakteristik osnovnogo stanu model˛ elektronnoÝ r˛dini sv˛dqit~ pro prostotu ȷ efektivn˛st~ rozvinutogo metodu.

Meto naxoÝ roboti ‚ dosl˛diti popravku na lokal~ne pole model˛ elektronnoÝ r˛dini za dopomogo metodu cikl˛qnogo peretvorennffl statistiqnoÝ sumi [7] ˛ bazisnogo p˛dhodu, d˛fflgrami fflkogo pobudovan˛ na slabkomu efektivnomu potenc˛ffll˛ vza‚mod˛ÝÝ m˛ı qastinkami, wo ma‚ vlastivost˛ potenc˛ffllu kvantovogo paketa. Rozglffln~mo model~ odnor˛dnoÝ elektronnoÝ r˛dini z gam˛l~ton˛fflnom Ĥ = Ĥ_0 + V̂ , de Ĥ_0 — operator k˛netiqnoÝ enerİ˛Ý, a V̂ — operator enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý za zakonom Kulona. U zobraıenn˛ vtorinnogo kvantuvannffl na bazis˛ ploskih hvil~

Ĥ_0 = ∑ k,s ε_k a^+_{k,s} a_{k,s},

V̂ = (2V )^{−1} ∑ q≠0

V_q Î_2(q, −q), (1)

Î_2(q, −q) = ∑ k_1,k_2 ∑ s_1,s_2

a^+_{k1+q,s1} a^+_{k2−q,s2} a_{k2,s2} a_{k1,s1} , de V_q = 4πe^2q^{−2}, ε_k = ℏ^2k^2/2m, V — ob’‚m sistemi, s — sp˛nova zm˛nna. Pobuduȷmo zobraıennffl Fur’‚ dvoqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý

μ_2(q, −q) = ⟨Î_2(q, −q)⟩_H

= Z^{−1}Sp{Î_2(q, −q) exp[−β(Ĥ_μ + V̂ )]} = −V β^{−1} δ δV_q ln Z, (2) de Z = Sp{exp[−β(Ĥ_μ + V̂ )]} (3)

— statistiqna suma model˛ u velikomu kanon˛qnomu ansambl˛, Ĥ_μ = Ĥ_0 − μN̂ , μ — zm˛nna hem˛qnogo potenc˛ffllu, N̂ — operator qisla qastinok, β — obernena temperatura. Vikoristovuqi tradic˛ȷne zobraıennffl vza‚mod˛Ý u statistiqnomu operator˛ [8], zvedemo μ_2(q, −q) do takogo viglffldu:

μ_2(q, −q) = β^{−1}{⟨T Ŝ_β ⟩_0}^{−1}

×⟨T β∫ 0 dβ^′ Î_2(q, −q|β^′) Ŝ_β ⟩_0. (4)

Tut T — simvol hronolog˛qnogo vporffldkuvannffl, ⟨. . .⟩_0 — simvol statistiqnogo zaserednennffl za stanami ˛deal~noÝ sistemi.

Ŝ_β = exp −(2V )^{−1} β∫ 0 dβ^′ ∑ q V_qÎ_2(q, −q|β^′)

, (5)

Î_2(q, −q|β^′) = exp(β^′Ĥ_μ) Î_2(q, −q) exp(−β^′Ĥ_μ).

Pereȷd˛mo do qastotnogo zobraıennffl, vikoristovuqi superpozic˛ ferm˛-operator˛v u zobraıenn˛ vza‚mod˛Ý [9]

a_{k,s}(ν^∗) = β∫ 0 a_{k,s}(β^′)ψ_ν∗ (β^′) dβ^′, (6) de ψ_ν∗ (β^′) = β^{−1/2} exp (iν^∗β^′) — sistema ortogonal~- nih funkc˛ȷ zm˛nnoÝ β^′(0 ≤ β^′ ≤ β; ν^∗ = (2n + 1)πβ^{−1} — neparn˛ qastoti Macubari). U qastotnomu zobraıenn˛

μ_2(q, −q) = β^{−1} ∑ ν μ_2(x, −x),

μ_2(x, −x) = β^{−1}⟨T Ŝ_ν ⟩^{−1}_0 ⟨T {Î_2(x, −x)Ŝ_ν }⟩_0, (7)

Î_2(x, −x) = ∑ k_1,k_2 ∑ s_1,s_2 ∑ ν^∗_1 ,ν^∗_2

a^+_{k1+q,s1} (ν^∗_1 + ν)

×a^+_{k2−q,s2} (ν^∗_2 − ν) a_{k2,s2} (ν^∗_2 ) a_{k1,s1} (ν^∗_1 ),

Ŝ_ν = exp { −(2βV )^{−1} ∑ q,ν V_qÎ_2(x, −x) } ,

x ≡ (q, ν), de ν = 2nπβ^{−1} — parn˛ qastoti Macubari. U prac˛ [10] vstanovleno pravilo obqislennffl seredn˛h v˛d dobutku operator˛v a_{k,s}(ν^∗):

−⟨T {a_{k1,s1} (ν^∗_1 ) a^+_{k2,s2} (ν^∗_2 )}⟩_0

= G_{k1,s1} (ν^∗_1 ) δ_{k1,k2} δ_{s1,s2} δ_ν∗_{1 ,ν}∗_2 , (8)

de G_{k,s}(ν^∗) = {iν^∗ − ε_k + μ}^{−1} exp (iν^∗δ) — spektral~ne zobraıennffl odnoqastinkovoÝ funkc˛Ý Ţr˛na ˛deal~noÝ sistemi (δ → +0).

II. DVOQASTIHKOVA KOREL˚C�`HA FUHKC�˚ V METOD� CIKL�QHOGO PERETVOREHH˚

Dlffl rozrahunku μ_2(q, −q) zastosu‚mo cikl˛qne peretvorennffl na osnov˛ erm˛tovogo operatora Ŵ , a same

μ_2(q, −q) = {Sp[R̂_w]}^{−1}Sp{Î_2(q, −q) R̂_w}, (9)

R̂_w = exp (−Ŵ ) exp [−β(Ĥ_0 − μN̂ + V̂ )] exp Ŵ .

k ˛ v prac˛ [7], viberemo operator Ŵ u viglffld˛ sumi efektivnih bagatoqastinkovih lokal~nih vza‚mod˛ȷ

Ŵ = ∑ n≥2 (n!)^{−1}V^{1−n} ∑ q_1 ,...,q_n≠0 w_n(q_1, q_2, . . ., q_n) Î_n(q_1, . . . , q_n) δ_{q1 +···+qn ,0},

Î_n(q_1, . . . , q_n) = ∑ k_1, k_n ∑ s_1,...,s_n a^+_{k1+q1,s1} · · · a^+_{kn+qn ,sn} a_{kn,sn} · · · a_{k1,s1} . (10)

Takiȷ operator Ŵ komutu‚ z Î_2(q, −q), N̂ ta V̂ , a R̂_ω viznaqa‚t~sffl lixe dvoma komutatorami operator˛v Ĥ_0 i Ŵ :

R̂_ω = exp {−β(Ĥ_0 − μN̂ + V̂ + K̂_w + L̂_w)}, (11) K̂_w = Ĥ_0Ŵ − Ŵ Ĥ_0 ≡ [Ĥ_0, Ŵ ]_−, L̂_w = 1/2 [ [Ĥ_0, Ŵ ]_−, Ŵ ] − . Kr˛m zgadanih viwe umov, naklademo na operator Ŵ we odnu umovu, a same, budemo vimagati, wob u sum˛ operator˛v V̂ i L̂_w kompensuvalis~ skladov˛, fflk˛ v˛dpov˛dat~ n-qastinkovim vza‚mod˛fflm (n ≥ 2). Cffl umova privodit~ do takoÝ sistemi ˛nteİral~nih r˛vnffln~ dlffl koef˛c˛‚ntnih funkc˛ȷ w_n(q_1, . . ., q_n) [7]:

2N (μ)V^{−1}w^2(q_1, −q_1)ε_{q1} δ_{n,2} +(1 − δ_{n,2})w_n(q_1, . . ., q_n)Φ_n(q_1, . . . , q_n) + ∑ m≥2 Ψ^{(m)}_n (q_1, . . ., q_n) = V_n(q_1, . . . , q_n). (12)

Zapisuqi c sistemu r˛vnffln~, mi vikoristali tak˛ poznaqennffl :

V_2(q, −q) = V_q , V_3(q_1, q_2, q_3) = ℏ^2(2m)^{−1}δ_{q1 +q2+q3 ,0} 3∑ i≠j=1 (q_i, q_j)w_2(q_i, −q_i)w_2(q_j , −q_j) ,

V_4(q_1, −q_1, q_2, −q_2) = −4ℏ^2m^{−1}w_3(−q_1, q_2, q_1 − q_2) × {(q_1, q_1 − q_2)w_2(q_1, −q_1) + (q_2, q_2 − q_1)w_2(q_2, −q_2)} ; . . . (13) Ψ^{(2)}_2 (q, −q) = ℏ^2m^{−1}V^{−1} ∑ q_1

(q_1, q_1 − q)w_2(q_1, −q_1)w_2(q − q_1, q_1 − q) ,

Ψ^{(3)}_2 (q, −q) = 2ℏ^2m^{−1}N (μ)V^{−2} ∑ q_1

{q^2_1 + (q_1, q_1 − q)}w_2(q_1, −q_1)w_3(−q_1, q, q_1 − q) ,

Ψ^{(4)}_2 (q, −q) = ℏ^2N^2m^{−1}V^{−3} ∑ q_1

q^2_1w_2(q_1, −q_1)w_4(q_1, −q_1, q, −q) , ..................................... Φ_n(q_1, . . . , q_n) = ℏ^2m^{−1}N (μ)V^{−1} n∑ i=1 q^2_i w_2(q_i, −q_i) .

Pri takomu vibor˛ funkc˛ȷ w_n(q_1, . . . , q_n) V̂ + L̂_w = −N̂^2V^{−1} w_0, w_0 = V^{−1} ∑ q≠0

ε_qw^2(q, −q), (14)

a operator V̂ + L̂_w komutu‚ z Ĥ_μ ta K̂_w. Ce da‚ zmogu vikoristati v rol˛ bazisnoÝ model~nu sistemu, fflka opisu‚t~sffl statistiqnim operatorom P̂ = exp{β[N̂^2V^{−1}w_0 − Ĥ_0 + μN̂ ]}. ¨z totoınosti N̂^2 = 2N̂ S − S^2 + [N̂ − S]^2 (15) vipliva‚, wo asimptotiqno toqniȷ opis bazisnoÝ model˛ zd˛ȷsn‚ statistiqniȷ operator P̂_B = exp {−β[Ĥ_0 − μN̂ − 2N̂ SV^{−1}w_0 + S^2V^{−1}w_0]}, (16) fflkomu v˛dpov˛da‚ termodinam˛qniȷ potenc˛ffll Ω_B(μ) = Ω_0(μ^∗) + S^2V^{−1}w_0 , (17) de μ^∗ ≡ μ + 2SV^{−1}w_0, a Ω_0(μ) — v˛dpov˛dniȷ potenc˛ffll ˛deal~noÝ sistemi. Z umovi^∂_{∂S} Ω_B(μ) = 0 vipliva‚, wo S = −^∂_{∂μ} Ω_0(μ) = N , hempotenc˛ffll bazisnoÝ sistemi

μ^∗ = μ_{id} − 2 N V w_0, (18)

de μ_{id} — hem˛qniȷ potenc˛ffll ˛deal~noÝ sistemi, a v˛l~na enerİ˛ffl bazisnoÝ sistemi dor˛vn‚

F_B = F_{id} −

N^2 V w_0 (19)

(F_{id} — v˛l~na enerİ˛ffl sistemi elektron˛v bez vza‚mod˛Ý).

kwo u formul˛ (9) vikoristati zobraıennffl vza‚mod˛Ý na osnov˛ operatora (16) ˛ pereȷti do qastotnogo zobraıennffl, to dlffl μ_2(q, −q) oderıu‚mo analog formuli (6), ale teper

Ŝ_ν = exp K̂_w(ν), K̂_w(ν) = ∑ n≥2 K̂^w_n (ν),

K̂^w_n (ν) = ℏ^2 m (n!)^{−1} (βV )^{1−n} ∑ x_1,...,x_n w_n(q_1, . . . , q_n) δ_{q1 +···+qn,0} δ_{ν1+···+νn ,0} × (20)

× ∑ k_1,...,k_n ∑ s_1,...,s_n n∑ m=1 ( k_m + 1 2 q_m, q_m ) ∑ ν^∗_1 ,...,ν^∗_n a^+_{k1+q1,s1} (ν^∗_1 + ν_1) · · · a^+_{kn+qn ,sn} (ν^∗_n + ν_n)a_{kn,sn} (ν^∗_n) · · · a_{k1,s1} (ν^∗_1 ).

Dlffl rozrahunku μ_2(x, −x) vikorista‚mo teor˛ zburen~. Rozkladaqi v rffld operator Ŝ_ν , oderıimo d˛fflgrami, pobudovan˛ na funkc˛fflh Ţr˛na G_{k,s}(ν^∗). Qerez antierm˛tov˛st~ operatora K̂_w taka teor˛ffl zburen~ za topolog˛‚ d˛fflgram sutt‚vo v˛dr˛znffl‚t~sffl v˛d zviqaȷnoÝ teor˛Ý zburen~, pobudovanoÝ na lokal~nomu potenc˛- ffll˛ Kulona. Zokrema, pri rozrahunku ⟨T Ŝ_ν ⟩_0 ta ⟨T [Î_2(x, −x) Ŝ_ν]⟩_0 vneski vs˛h d˛fflgram u neparnih porffldkah teor˛Ý zburen~ dor˛vnt~ nulev˛, fflk ˛ vneski d˛fflgram tipu vlasnoÝ enerİ˛Ý, zumovlen˛ operatorom K̂_w(ν), u parnih porffldkah. V˛dm˛nn˛ v˛d nulffl lixe t˛ d˛fflgrami tipu vlasnoÝ enerİ˛Ý pri rozrahunku ⟨T [Î_2(x, −x) Ŝ_ν ]⟩_0, fflk˛ porodıen˛ operatorom Î_2(x, −x). Hoq operatori K̂^w_n (ν) m˛stfflt~ nelokal~n˛ vza‚mod˛Ý, vneski u μ_2(x, −x) vifflvlfflt~sffl lokal~nimi. Harakter rffldu teor˛Ý zburen~ dlffl μ_2(x, −x) pro˛lstru‚mo rozglffldom naȷprost˛xih d˛fflgram, urahovuqi lixe skladovu K̂^w_2 (ν).

U nul~ovomu nabliıenn˛ teor˛Ý zburen~ μ_2(x, −x) zb˛ga‚t~sffl z˛ spektral~nim zobraıennfflm dvoqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý ˛deal~noÝ sistemi:

⟨T Î_2(x, −x)⟩_0 = μ^0_2(x, −x) = − ∑ k;s;ν^∗ G_{k,s}(ν^∗) G_{k+q,s}(ν^∗ + ν). (21)

Polfflrizac˛ȷna d˛fflgrama drugogo porffldku da‚ takiȷ vnesok u μ_2(x, −x):

− 1 2 ( ℏ2 2mβV )_2

w^2(q, −q)μ^0_2(x, −x) ∑ k_1,k_2 ∑ s_1,s_2 ∑ ν^∗_1 ,ν^∗_2

G_{k1−q,s1} (ν^∗_1 − ν)G_{k1,s1} (ν^∗_1 ) G_{k2−q,s2} (ν^∗_2 − ν) G_{k2,s2} (ν^∗_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 β ∑ k,s;ν^∗ G_{k,s}(ν^∗) G_{k−q,s}(ν^∗ − ν) [ (k, q) − q^2 2 ] = −iν ( ℏ2 m )_{−1} μ^0_2(x, −x),

1 β ∑ k,s;ν^∗ G_{k−q,s}(ν^∗ − ν) G_{k,s}(ν^∗) [ (k, q) − q^2 2 ]_2 = (ℏ2 m )_{−1} { −N q^2 + ν^2 ( ℏ2 m )_{−1} μ^0_2(x, −x) } , (23)

to viraz (23) zvodit~sffl do

−{μ^0_2(x, −x)}^2V^{−1}v_{eff} (q), v_{eff} (q) = 2 N V ε_q w^2(q, −q), (24)

wo ‚ analogom vnesku perxogo porffldku zviqaȷnoÝ teor˛Ý zburen~ za efektivnim lokal~nim potenc˛ffllom v_{eff} (q). P˛dsumovuvannffl bezmeınogo rffldu polfflrizac˛ȷnih d˛fflgram privodit~ do analoga nabliıennffl haotiqnih faz zviqaȷnoÝ teor˛Ý zburen~

μ^{RPA}_2 (x, −x) = μ^0_2(x, −x) {1 + μ^0_2(x, −x)V^{−1}v_{eff} (q)}^{−1}. (25)

Sukupn˛st~ vlasnoenerİetiqnih d˛fflgram drugogo porffldku teor˛Ý zburen~ dlffl μ_2(x, −x) da‚ takiȷ vnesok:

− ( ℏ2 2mV )_2 β^{−3} ∑ q_1,ν_1

w^2(q_1, −q_1) ∑ k_1,k_2 ∑ s_1,s_2 ∑ ν^∗_1 ,ν^∗_2

G_{k1−q,s1} (ν^∗_1 − ν)

×G_{k2+q1,s2} (ν^∗_2 + ν_1)G_{k2,s2} (ν^∗_2 )G_{k1+q1 ,s1} (ν^∗_1 + ν_1)G^2_{k1,s1} (ν^∗_1 ) {( k_2 + q_1 2 , q_1 ) − ( k_1 + q_1 2 , q_1 )}_2 . (26)

Za dopomogo elementarnih totoınih peretvoren~ ceȷ viraz zvodit~sffl do takogo: −(2βV )^{−1} ∑ x_1

v_{eff} (q_1) μ^0_{4,1}(x, −x, x_1, −x_1), (27)

de μ^0_{4,1}(x, −x, x_1, −x_1) = −2β^{−1} ∑ k,s;ν^∗ G^2_{k,s}(ν^∗) G_{k+q1,s}(ν^∗ + ν_1) G_{k−q,s}(ν^∗ − ν) (28)

— vlasnoenerİetiqna skladova qotiriqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý bazisnoÝ sistemi.

Vnesok sumi obm˛nnih d˛fflgram drugogo porffldku u μ_2(x, −x) zobraıa‚t~sffl virazom (26), fflkwo v n~omu μ^0_{4,1}(x, −x, x_1, −x_1) zam˛niti obm˛nno skladovo qotiriqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý

μ^0_{4,2}(x, −x, x_1, −x_1) = −β^{−1} ∑ k;s;ν^∗ G_{k,s}(ν^∗) G_{k+q,s}(ν^∗ + ν) G_{k+q1,s}(ν^∗ + ν_1)G_{k+q+q1 ,s}(ν^∗ + ν + ν_1). (29)

Triqastinkov˛ korelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý vinikat~ u qetvertomu porffldku teor˛Ý zburen~ za vza‚mod˛‚. Õhn˛ȷ vnesok dor˛vn‚

(2βV )^{−1} ∑ x_1

v_{eff} (q_1) v_{eff} (q + q_1) μ^0_3(x, x_1, −x − x_1) μ^0_3(−x, −x_1, x + x_1). (30)

P˛dsumovuqi bezmeın˛ rffldi d˛fflgram, pobudovanih na korelfflc˛ȷnih funkc˛fflh bazisnoÝ sistemi ȷ efektivnih potenc˛ffllah vza‚mod˛Ý, zobrazimo μ_2(x, −x) tak:

μ_2(x, −x) = μ^0_2(x, −x) {1 + v_{eff} (q)V^{−1}μ^0_2(x, −x) [1 − G̃(x)]}^{−1}, (31)

de G̃(x) — popravka na lokal~ne pole v metod˛ cikl˛qnogo peretvorennffl. Oderıan˛ viwe rozkladi dlffl μ_2(x, −x) v˛dr˛znfflt~sffl v˛d analog˛qnih rozklad˛v zviqaȷnoÝ teor˛Ý zburen~ zam˛no potenc˛ffllu Kulona V_q na efektivniȷ potenc˛ffll v_{eff} (q). Ce da‚ zmogu skoristatisffl rezul~tatom roboti [2], u fflk˛ȷ u meıah bazisnogo p˛dhodu oderıano r˛vnfflnnffl dlffl popravki na lokal~ne pole v nabliıenn˛ rffld˛v odno- ˛ dvok˛l~cevih d˛fflgram. Zam˛nqi potenc˛ffll Kulona slabkim potenc˛ffllom v_{eff} (q), a G̃(x) zobraıaqi u viglffld˛ sumi G̃(x) = G̃_1(x) + G̃_2(x), ma‚mo tak˛ r˛vnfflnnffl:

G̃_i(x) + ∑ x_1

Φ̃_1 (x, x_1) G̃_2(x_1) = G̃^{RPA}_i (x), i = 1, 2. (32)

dra cih r˛vnffln~ viznaqen˛ takimi sp˛vv˛dnoxennfflmi:

Φ̃_1(x, x_1) = −(2βv_{eff} (q))^{−1} [μ^0_2(x, −x)]^{−2} v_{eff}(q_1) μ^0_4(x, −x, x_1, −x_1);

Φ̃_2(x, x_1) = (2βV v_{eff} (q))^{−1} [μ^0_2(x, −x)]^{−2} v_{eff} (q_1) v_0(x + x_1)μ^0_3(x, x_1, −x − x_1) μ^0_3(−x, −x_1, x + x_1), (33) de v_0(x) = v_{eff} (q) {1 + L̃(x)}^{−1}, L̃(x) = v_{eff} (q) V^{−1}μ^0_2(x, −x),

μ^0_4(x, −x, x_1, −x_1) = μ^0_{4,1}(x, −x, x_1, −x_1) + μ^0_{4,2}(x, −x, x_1, −x_1). (34)

Dodanki

G̃^{RPA}_i (x) = ∑ x_1

Φ̃_i(x, x_1) {1 + L̃(x_1)}^{−1} (35)

‚ nabliıennfflm dlffl skladovih G̃_i(x) v d˛lfflnc˛ slabkoÝ ˛ prom˛ınoÝ ne˛deal~nosti.

Osk˛l~ki v meıah zviqaȷnoÝ teor˛Ý zburen~ na potenc˛ffll˛ Kulona μ_2(x, −x) ˛ popravka na lokal~ne pole G(x) pov’fflzan˛ sp˛vv˛dnoxennfflm

μ_2(x, −x) = μ^0_2(x, −x) {1 + V_q V^{−1}

× μ^0_2(x, −x) [1 − G(x)]}^{−1}, (36)

to z por˛vnfflnnffl viraz˛v (31) ta (36) vipliva‚ zv’fflzok m˛ı ˛stinno popravko na lokal~ne pole G(x) ˛ ÝÝ analogom u metod˛ cikl˛qnogo peretvorennffl G̃(x):

G(x) = G^0_q + [1 − G^0_q] G̃(x). (37)

Hezaleına v˛d qastoti funkc˛ffl

G^0_q = 1 − V^{−1}_q v_{eff} (q) (38)

v˛d˛gra‚ rol~ nul~ovogo nabliıennffl. Vona v˛dpov˛da‚ nabliıenn haotiqnih faz metodu cikl˛qnogo peretvorennffl (25). Funkc˛ffl G̃(x), wo v˛dpov˛da‚ slabkomu efektivnomu potenc˛ffllov˛ v_{eff} (q), v˛d˛gra‚ rol~ popravki do G^0_q.

k pokazano u statt˛ [7], u bezrozm˛rnih zm˛nnih x = qa_0n^{−1/3} (a_0 — rad˛us Bora, n = 4πa^3_0N/V — bezrozm˛rna gustina qastinok) funkc˛ffl w_2(q, −q) moıe buti zobraıena za dopomogo bezrozm˛rnoÝ un˛versal~noÝ funkc˛Ý y_2(x),

w_2(q, −q) = (4πa^3_0) n^{−7/6} y_2(x), (39)

fflka ne zaleıit~ v˛d ıodnih parametr˛v ˛ ma‚ taku asimptotiku:

y_2(x) ∼ { −x^{−2} + const + · · · , x ≪ 1; −const x^{−7/2} + · · · , x ≫ 1. (40)

Metodom probnih funkc˛ȷ znaȷdeno nabliıeniȷ anal˛tiqniȷ rozv’fflzok r˛vnfflnnffl dlffl y_2(x)

y^{(0)}_2 (x) ∼= −x^{−2}{1 + αx^2 − βx^4(1 + αx^2)^{−1}}^{−3/4}, (41)

α = 4 (9π)^{−2/3}(1 − ξ_0)^{−1}, β = ξ_0α^2; ξ_0 ≃ 0.2929.

Znaȷdeno takoı qisel~niȷ rozv’fflzok y_2(x) pri vrahuvann˛ viwih korelfflc˛ȷnih efekt˛v, zumovlenih funkc˛fflmi w_3(q_1, q_2, q_3) ta w_4(q_1, −q_1, q_2, −q_2). Efektivniȷ potenc˛ffll

v_{eff} (q) = V_q {x^2y_2(x)}^2 (42)

lixe u dovgohvil~ov˛ȷ granic˛ zb˛ga‚t~sffl z potenc˛ffllom Kulona ˛ ma‚ asimptotiku q^{−5} u korotkohvil~ov˛ȷ granic˛,

v_{eff} (q) ∼ { 4πe^2q^{−2} + · · · pri a_0q ≪ 1, 12πe^2q^{−5}(a_0r_s)^{−3}α^{3/2}(α^2 − β)^{−3/2} + · · · pri qa_0 ≫ 1,

(43) qim nagadu‚ potenc˛ffll zarffldıenogo kvantovogo paketa.

III. ROZRAHUNOK POPRAVKI NA LOKAL^NE POLE

Rozglffln~mo nasampered asimptotiku funkc˛Ý G̃(x) v granic˛ malih ˛ velikih hvil~ovih qisel dlffl absoltnogo nulffl temperaturi v d˛lfflnc˛ slabkoÝ ne˛deal~nosti, obmeıuqis~ skladovo G̃_1(x). Z meto sprowennffl rozrahunk˛v vikorista‚mo nabliıennffl

Tomasa–Ferm˛ dlffl ekranovanogo potenc˛ffllu (34), a same

v_0(x) → v_0(q) → v_{eff} (q) { 1 + ( k_F q )_2 · ζ^2 }_{−1} , (44)

de ζ^2 = 4r_s(πη)^{−1}, η = (_{9π} 4 )_{1/3} , r_s — parametr V˛İnera–Braknera. Ce nabliıennffl da‚ zmogu vikonati p˛dsumovuvannffl za qastotami v anal˛tiqn˛ȷ form˛, zvodfflqi G̃_1(x) do takogo viglffldu:

G̃_1(x) ∼= v^{−1}_{eff} (q){μ^0_2(x, −x)}^{−2} ∑ k_1,k_2;s

v_0(k_1 − k_2)[n_{k1,s} − n_{k1−q,s}][n_{k2,s} − n_{k2−q,s}]

× Re {(iν + ε_{k1} − ε_{k1−q} )^{−1}(iν + ε_{k2} − ε_{k2−q})^{−1} − (iν + ε_{k1} − ε_{k1−q})^{−2}}. (45)

Wob znaȷti asimptotiku u granic˛ malih hvil~ovih vektor˛v, zastosu‚mo rozkladi n_{k−q,s} = n_{k,s} + dn_{k,s} dε_k (εk−q − εk) + · · ·. Vikoristovuqi sferiqn˛ sistemi koordinat dlffl vektor˛v k1 ta k2 ˛ vvaıaqi, wo dn_{k,s} dε_k ≃ −δ(εk − εF), zvedemo rozrahunok

G̃_1(x) do bezrozm˛rnogo odnokratnogo ˛nteİrala. Dlffl nul~ovoÝ qastoti oderıu‚mo:

G̃_1(q; 0) = ( q k_F

)_2

C(r_s) + · · · , (46)

C(r_s) = 3 8η^2

x_0∫

0 dx x^3 [y_2(x) x^2]^2 { x^2 + 4ηr_s 3π [x^2y_2(x)]^2 }_{−1} ,

de x_0 = 2η(3)^{−1/2}. Dlffl velikih qastot ( ν ≫ 2ε_F (_q k_F

)_2) u t˛ȷ ıe granic˛ ma‚mo

G̃_1(q; ν) = ( q k_F

)_2

D(r_s) + · · · , (47)

D(r_s) = 9 40η^2

x_0∫

0 dx x^3 [ 3 η^2 x^2 − 1 ] [x^2y_2(x)]^2 { x^2 + 4ηr_s 3π [x^2y_2(x)]^2 }_{−1} .

Zg˛dno z formulami (37), (38), funkc˛ffl G^0_q ne zaleıit~ v˛d parametra ne˛deal~nosti ˛ ma‚ taku asimptotiku:

G^0_q ≃ γ ( q k_F

)_2

+ · · · pri q ≪ k_F , (48)

de γ ≈ 0, 30 . . .. ¨z ris. 1, na fflkomu zobraıeno zaleın˛st~ funkc˛ȷ C(r_s) ta D(r_s) v˛d parametra ne˛deal~- nosti, baqimo, wo G̃_1(x) v d˛lfflnc˛ malih hvil~ovih vektor˛v d˛ȷsno ‚ malo por˛vnfflno z G^0_q, osoblivo pri prom˛ınih ta velikih znaqennfflh r_s.

U granic˛ velikih hvil~ovih vektor˛v G̃_1(x) ma‚ taku asimptotiku:

G̃_1(x) ⇒ 4v^{−1}_{eff} (q) {μ^0_2(x, −x)}^{−2}ε^{−2}_q ∑ k_1,k_2,s n_{k1,s} n_{k2,s}

× {v_{eff}(q) − q^{−4}v_0(k_1 − k_2) [(k_1q)(k_2q)

+ (k_2q)^2 − 2(k_1q)^2]} + · · · . (49)

Osk˛l~ki v c˛ȷ granic˛ μ^0_2(x, −x) ⇒ 2N ε^{−1}_q , to perxiȷ dodanok f˛gurnoÝ duıki privodit~ do granic˛

G̃_1(x) ⇒ 1/2. kwo dlffl sprowennffl obqislen~ zam˛niti v_0(k_1 − k_2) potenc˛ffllom Kulona, to zgadanu asimptotiku oderıu‚mo tako:

G̃_1(x) ⇒ 1 2 − 1 6 · V_q v_{eff}(q)

+ · · · . (50)

Ris. 1. Zaleın˛st~ koef˛c˛‚nt˛v C(rs), D(rs) v˛d parametra ne˛deal~nosti.

Otıe, G̃_1(x) u korotkohvil~ov˛ȷ granic˛ priȷma‚ v˛d’‚mn˛ znaqennffl, velik˛ za modulem, ˛ ne moıe vvaıatisffl malo por˛vnfflno z G^0_q . Odnak funkc˛ffl 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 G̃_1(x) ‚ dosit~ znaqnim. k v˛domo, asimptotika G(x) pri q ≫ k_F, rozrahovana v meıah bazisnogo p˛dhodu (div. [2]), ‚ monotonno funkc˛‚ parametra ne˛deal~nosti ˛ zm˛n‚t~sffl v meıah v˛d 1/3 do 1 pri zrostann˛ r_s v˛d 0 do ∞.

Rozrahunok popravki na lokal~ne pole za formulo (45) pri vikoristann˛ qisel~nogo rozv’fflzku dlffl y_2(x) privodit~ do neobh˛dnosti obqisliti p’ffltikratniȷ ˛nteİral. Mi vikoristali nabliıeniȷ spos˛b rozrahunku, aproksimuvavxi mnoınik x^2y^2(x) odnoparametriqno probno funkc˛‚ 1 x^2 ( γ2 γ^2 + x^2

)_2 , (52)

a parametr γ znaȷdeno z umovi m˛n˛mumu sumi kvadrat˛v v˛dhilen~ funkc˛Ý (49) v˛d “toqnih” qisel~nih znaqen~ na ˛nterval˛ 0 ≤ x ≤ 5. Ris. 2 ˛lstru‚ toqn˛st~ takoÝ aproksimac˛Ý (toqki — “toqn˛” qisel~n˛ dan˛ prac˛ [7], suc˛l~na kriva — funkc˛ffl (52) pri γ = 2.616 . . .). Funkc˛ffl (52) v˛dpov˛da‚ potenc˛ffllov˛ zarffldıenogo kvantovogo paketa, fflkiȷ u koordinatnomu zobraıenn˛ ma‚ takiȷ viglffld:

v_{eff} (r) = e^2 r {1 − e^{−2Γr∗} [1 + Γr^∗]}, (53)

de r^∗ = r · k_F, Γ =^1_2 γ(4/3π)^{1/3} ≃ 0.983 . . .. Na ris. 3 zobraıeno bezrozm˛rniȷ mnoınik c~ogo potenc˛ffllu,

a same, v_{eff} (r) { Ry ·^{2η}_{rs} }_{−1} (suc˛l~na kriva), a takoı zviqaȷniȷ potenc˛ffll Kulona v cih zm˛nnih (toqkova kriva).

Ris. 2. Efektivniȷ dvoqastinkoviȷ potenc˛ffll m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý v ˛mpul~snomu zobraıenn˛ (u zm˛nnih x = qa0 n^{−1/3} ): toqki v˛dpov˛dat~ rezul~tatam qisel~nogo rozrahunku r˛vnfflnnffl dlffl y2(x), suc˛l~na kriva — funkc˛ffl (52).

Ris. 3. Efektivniȷ dvoqastinkoviȷ potenc˛ffll m˛ıelektronnoÝ vza‚mod˛Ý v koordinatnomu zobraıenn˛ (kriva 1) ˛ potenc˛ffll Kulona (kriva 2).

Nastupniȷ rozrahunok popravki na lokal~ne pole v nabliıenn˛ (45) vikonano za analog˛‚ do prac~ [2,4,5]. Vikoristannffl cil˛ndriqnih sistem koordinat dlffl vektor˛v k_1, k_2 (k_i = (ρ_i, φ_i, z_i)) da‚ zmogu u vipadku absoltnogo nulffl temperaturi vikonati ˛nteİruvannffl za qotirma zm˛nnimi (φ_1, φ_2 ta ρ_1, ρ_2 ) ˛ zvesti rozrahunok do dvokratnogo ˛nteİrala

G̃_1(x) = 1 32 I^{−2}_{2,0} (q, u)(Γ^2 + q^2)^2(Γ^2 − ζ^2)^{−1} ∑ σ_1,σ_2=±1

σ_1σ_2

∫_{+1} −1 dz_1 ∫_{+1} −1 dz_2F_u ( z_1 + σ_1q/2; z_2 + σ_2q/2 ) (54)

× { (Γ^2 − ζ^2)^{−1}[A_{σ1σ2} (s^2_1; a; b) − A_{σ1σ2} (s^2; a; b)] + [ s^2 + a + b 2W (s^2; a; b) − s^2 + 2a + 2b 2s^2 + ( a W (s^2; a; b) + s^2 + b − a + b W (s^2; a; b) + s^2 + a − b ) ( 1 + s^2 + a + b W (s^2; a; b) )]} .

Tut vikoristano tak˛ poznaqennffl:

a = 1 − z^2_1 ; b = 1 − z^2 ; ζ^2 = 4r_s(πη)^{−1};

W (s^2; a; b) = {s^4 + 2s^2(a + b) + (a − b)^2}^{1/2}; (55)

F_u(z_1, z_2) = (z_1 − z_2){z^2_1z_2 − u^2(2z_1 + z_2)}(z^2_1 + u^2)^{−2}(z^2 + u^2)^{−1};

A_{σ1 σ2} (s^2; a; b) = 1 2 {W (s^2; a; b) − s^2 − a − b)} +

+ 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 = { (z_1 + σ_1 q 2 ) − (z_2 + σ_2 q 2 ) }_2

+ ζ^2; s^2 = { (z_1 + σ_1 q 2 ) − (z_2 + σ_2 q 2 ) }_2 + 4Γ^2.

U formul˛ (54) I_{2,0}(q, u) = μ^0_2(x, −x)2ε_F(3N )^{−1} — bezrozm˛rniȷ mnoınik dvoqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý bazisnoÝ sistemi (q ≡ |q|k^{−1}_F , u = ν(2ε_Fq)^{−1}) [9].

IV. HARAKTERISTIKI OSNOVNOGO STANU MODEL�

Zaleın˛st~ dinam˛qnoÝ popravki na lokal~ne pole, rozrahovanoÝ za formulami (37), (54), u bezrozm˛rnih zm˛nnih (hvil~oviȷ vektor q = |q|k^{−1}_F , qastota u = ν{2εq}^{−1}) ˛lstru‚ ris. 4 dlffl r_s = 1. Dlffl por˛vnfflnnffl tam ıe navedeno popravku na lokal~ne pole G^0_q u nabliıenn˛ haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom. k vidno z risunka, u granic˛ velikih qastot G(q, u) prfflmu‚ do G^0_q v d˛lfflnc˛ malih ˛ seredn˛h hvil~ovih vektor˛v, de G(q, u) > G^0_q. Z˛ zb˛l~xennfflm qastoti maksimum funkc˛Ý G(q, u), fflkiȷ u statiqn˛ȷ granic˛ perebuva‚ v okol˛ toqki q = 2, peresuva‚t~sffl v d˛lfflnku b˛l~xih hvil~ovih vektor˛v, a visota maksimumu zmenxu‚t~sffl pri zrostann˛ qastoti. Korotkohvil~ova asimptotika funkc˛Ý G(q, u) ne zaleıit~ v˛d qastoti, a viznaqa‚t~sffl lixe znaqennfflm parametra ne˛deal~nosti, priqomu G(q, u) < G^0_q pri q >> 1. Zaleın˛st~ harakteru popravki na lokal~ne pole G(x) (u statiqn˛ȷ granic˛) v˛d parametra r_s v d˛lfflnc˛ prom˛ınoÝ ȷ sil~noÝ ne˛deal~nosti podano na ris. 5. Harakter funkc˛Ý G(x) v okol˛ q = 2 sutt‚vo zaleıit~ v˛d znaqennffl parametra ne˛deal~nosti, a pri r_s ≥ 10 vona ‚ monotonno funkc˛‚ hvil~ovogo vektora ˛ nabliıa‚t~sffl do G^0_q v m˛ru zrostannffl parametra ne˛deal~nosti, wo fflk˛sno zb˛ga‚t~sffl z rezul~- tatami prac˛ [2], u fflk˛ȷ oderıano qisel~n˛ rozv’fflzki sistemi r˛vnffln~ (32) dlffl G_i(x) u tradic˛ȷnomu bazisnomu p˛dhod˛ na potenc˛ffll˛ Kulona. Na ris. 6 podano zaleın˛st~ korotkohvil~ovoÝ asimptotiki popravki na lokal~ne pole model˛ elektronnoÝ r˛dini G_∞ ≡ lim_{q→∞}G(q, 0), rozrahovanoÝ u r˛znih nabliıen-

nfflh, v˛d parametra ne˛deal~nosti (G^0_∞ ≡ lim_{q→∞}G^0_q =

1). Pri c~omu G^{[2]}_∞ vzfflto z roboti [2], spos˛b rozrahunku v fflk˛ȷ, bezsumn˛vno, korektniȷ v d˛lfflnc˛ slabkoÝ ˛ prom˛ınoÝ ne˛del~nosti. Suc˛l~na kriva (G^∗_∞) v˛dpov˛da‚ rezul~tatam c˛‚Ý statt˛. G^{IU}_∞ = lim_{q→∞}G^{IU}(q)

— asimptotika statiqnoÝ popravki na lokal~ne pole roboti [12], fflka da‚ dobr˛ rezul~tati pri rozrahunku harakteristik elektronnoÝ r˛dini, bo vona skonstruȷovana z vikoristannfflm takih harakteristik. Prinag˛dno zauvaıimo, wo popravka G^{IU}(q) zber˛ga‚ p˛k v okol˛ q = 2k_F nav˛t~ pri velikih znaqennfflh r_s, wo supereqit~ fflk rezul~tatam roboti [2], tak ˛ c˛‚Ý statt˛. k baqimo z risunka, v d˛lfflnc˛ ne˛deal~nosti, wo v˛dpov˛da‚ metalam, a takoı v d˛lfflnc˛ sil~noÝ ne- ˛deal~nost˛ funkc˛Ý G^{IU}_∞ , G^{[2]}_∞ , G^∗_∞ bliz~k˛ m˛ı sobo.

Ris. 4. Dinam˛qna popravka na lokal~ne pole model˛ elektronnoÝ r˛dini pri rs = 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‚ nabliıenn haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom.

Ris. 5. Zaleın˛st~ harakteru popravki na lokal~ne pole model˛ elektronnoÝ r˛dini v˛d parametra ne˛deal~- nosti (statiqna granicffl).

Ris. 6. Zaleın˛st~ korotkohvil~ovoÝ asimptotiki popravki na lokal~ne pole model˛ elektronnoÝ r˛dini, rozrahovanoÝ v pracfflh r˛znih avtor˛v, v˛d parametra ne˛deal~nosti.

Testom dlffl popravki na lokal~ne pole moıe buti rozrahunok zaleınosti korelfflc˛ȷnoÝ enerİ˛Ý model˛ v˛d parametra ne˛deal~nosti, osk˛l~ki rezul~tati rozrahunku c˛‚Ý zaleınosti metodom Monte-Karlo [13] ‚ etalonnimi do c~ogo qasu. Rozrahovuqi seredn‚ znaqennffl enerİ˛Ý vza‚mod˛Ý fflk enerİ˛Ý zarffldıannffl, dlffl korelfflc˛ȷnoÝ enerİ˛Ý ma‚mo zobraıennffl:

E_{corr} = 1 2βV ∑ q,ν V_q ∫_1 0 dλ {μ^λ_2 (x, −x) − μ^0_2(x, −x)},

μ^λ_2 (x, −x) = μ^0_2(x, −x) (56) × { 1 + λ V_q V μ^0_2(x, −x) [1 − G^λ(x)] }_{−1} ,

de μ^λ_2 (x, −x) — dvoqastinkova korelfflc˛ȷna funkc˛ffl dopom˛ınoÝ model˛ z potenc˛ffllom m˛ıqastinkovoÝ vza- ‚mod˛Ý λV_q . Por˛vnfflnnffl korelfflc˛ȷnoÝ enerİ˛Ý (u r˛dber- İah na elektron), rozrahovanoÝ v r˛znih nabliıennfflh, podano na ris. 7. Punktirna kriva ris. 7a v˛dpov˛da‚ nabliıenn haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom (abo G^λ(x) = G^0_q u formul˛(53)), verhnffl suc˛l~na kriva — formul˛ (53) pri G(x), rozrahovan˛ȷ za formulami (37), (53). Dlffl por˛vnfflnnffl toqkami poznaqeno rezul~tati metodu Monte-Karlo [13], kriva z trikutnikami na ris. 7b v˛dpov˛da‚ popravc˛ na lokal~ne pole prac˛ [12]. k baqimo z risunka,˛ nabliıennffl haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom, ˛ popravka na lokal~ne pole G(x) dat~ znaqennffl korelfflc˛ȷnoÝ enerİ˛Ý, bliz~k˛ do etalonnih, u d˛lfflnc˛ metal˛qnoÝ ne˛deal~nosti (2 ≤ r_s ≤ 5.5), a osoblivo v d˛lfflnc˛ sil~noÝ ne˛deal~nosti (r_s > 5.5). U d˛lfflnc˛ (r_s ≥ 10) obidva vkazan˛ nabliıennffl obmeıut~ etalonn˛ znaqennffl zverhu ˛ znizu, voni odnakovo pridatn˛ dlffl toqnih praktiqnih rozrahunk˛v. Niınffl kriva ris. 7 v˛dpov˛da‚ tradic˛ȷnomu nabliıenn haotiqnih faz z potenc˛ffllom Kulona (G(x) = 0).

Ris. 7. Korelfflc˛ȷna enerİ˛ffl model˛ elektronnoÝ r˛dini v r˛znih nabliıennfflh. Kriva z kruıeqkami — rezul~- tati rozrahunku metodom Monte-Karlo; niınffl suc˛l~na kriva — nabliıennffl haotiqnih faz z potenc˛ffllom Kulona; verhnffl suc˛l~na kriva v˛dpov˛da‚ vrahuvann popravki na lokal~ne pole (37), (54): a) Punktirna kriva — nabliıennffl haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom (53); b) Kriva z trikutnikami v˛dpov˛da‚ vrahuvann popravki na lokal~ne pole roboti [12].

k v˛domo, b˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu

F_2(r) = 1 + μ_2(r), (57) μ_2(r) = (N^2β)^{−1} ∑ q,ν e^{iqr}μ_2(x, −x)

‚ veliqino, qutlivo do priȷnffltih nabliıen~ rozrahunku, a v tradic˛ȷnomu nabliıenn˛ haotiqnih faz z potenc˛ffllom Kulona vona priȷma‚ nef˛ziqn˛ v˛d’‚mn˛ znaqennffl na malih v˛ddalfflh m˛ı qastinkami v d˛lfflnc˛ r_s ≥ 0.82 . . .. Rozrahovana v nabliıenn˛ haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom b˛- narna funkc˛ffl rozpod˛lu zobraıena na ris. 8. Efektivniȷ potenc˛ffll znaqno rozxir‚ d˛lfflnku zastosuvannffl nabliıennffl haotiqnih faz, a v˛d’‚mn˛ znaqennffl b˛narnoÝ funkc˛Ý pofflvlfflt~sffl v okol˛ r = 0 pri r_s = 3.7 . . .. k baqimo z ris. 9, nabliıennffl lokal~nogo polffl u c~omu p˛dhod˛ we b˛l~xe rozxir‚ d˛lfflnku dodatnih znaqen~ b˛narnoÝ funkc˛Ý: F_2(0) nabuva‚ dodatnih znaqen~ u d˛lfflnc˛ 0 ≤ r_s ≤ 5, 2. Pri b˛l~xih r_s vona ma‚ nevelik˛ za modulem v˛d’‚mn˛ znaqennffl: napriklad, niınffl kriva ris. 9, dlffl fflkoÝ r_s = 7, priblizno v˛dpov˛da‚ b˛narn˛ȷ funkc˛Ý rozpod˛lu tradic˛nogo nabliıennffl haotiqnih faz pri r_s = 1.

Ris. 8. B˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu model˛ elektronnoÝ r˛dini v nabliıenn˛ haotiqnih faz z efektivnim potenc˛ffllom (53).

Ris. 9. B˛narna funkc˛ffl rozpod˛lu model˛ elektronnoÝ r˛dini v nabliıenn˛ lokal~nogo polffl.

M. V. VAVRUH, H. L. TIXKO, S. P. KOVAL^, . V. KUXTA„

V. ZAK�NQENN˚

Metod cikl˛qnogo peretvorennffl pri rozrahunku ˛mpul~snogo zobraıennffl dvoqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý model˛ elektronnoÝ r˛dini da‚ zmogu sformulvati perenormovanu teor˛ zburen~, d˛- fflgrami fflkoÝ pobudovan˛ na efektivnih bagatoqastinkovih nelokal~nih potenc˛ffllah vza‚mod˛Ý. U c˛ȷ statt˛ pokazano, wo vrahuvannffl dvoelektronnogo efektivnogo potenc˛ffllu privodit~ do d˛fflgram teor˛Ý zburen~, pobudovanih na efektivnomu lokal~nomu potenc˛ffll˛ v_{eff} (q) tipu potenc˛ffllu zarffldıenogo kvantovogo paketa. Ce obİruntovu‚ vikoristannffl model~- nogo opisu korotkosfflınih vza‚mod˛ȷ pri rozrahunku dvoqastinkovoÝ korelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý, zaproponovanogo ran˛xe [6], ˛ dozvolffl‚ vikoristovuvati nabliıennffl, fflk˛ v meıah tradic˛ȷnoÝ teor˛Ý zburen~ adekvatn˛ slabkone˛deal~nim sistemam, do opisu harakteristik virodıenih elektronnih sistem u d˛lfflnc˛ prom˛ınoÝ ta sil~noÝ ne˛deal~nosti. Ce dozvolffl‚ takoı traktuvati model~niȷ p˛dh˛d fflk nabliıeniȷ metod samouzgodıenogo opisu korotkosfflınih korelfflc˛ȷ.

Rozrahunok korelfflc˛ȷnoÝ enerİ˛Ý model˛ elektronnoÝ r˛dini pokazu‚, wo rezul~tati c˛‚Ý roboti bliz~k˛ do rezul~tat˛v statt˛ [6], a takoı do rezul~tat˛v rozrahunku metodom Monte-Karlo [13], priqomu zb˛ın˛st~ pol˛pxu‚t~sffl pri zrostann˛ parametra ne- ˛deal~nosti.

U c˛ȷ prac˛ ne vrahovano bagatoqastinkovih efektivnih vza‚mod˛ȷ, wo opisut~sffl operatorami K̂^w_n (ν) pri n ≥ 3. Osk˛l~ki tak˛ vza‚mod˛Ý ‚ korotkosfflınimi, to voni v˛d˛grat~ rol~ popravok. Vplivu bagatoqastinkovih vza‚mod˛ȷ w_n(q_1, . . . , q_n) na rezul~tati rozrahunk˛v f˛ziqnih harakteristik model˛ bude prisvfflqena okrema robota.

[1] Dostiıeniffl ¸lektronnoȷ teorii metallov. T. 1, pod red. P. Cixe, G. Lemanna (Mir, Moskva, 1984).

[2] M. Vavrukh, T. Krokhmalskii, Phys. Status Solidi B 169, 451 (1992).

[3] M. Vavrukh, V. Paslavskii, Phys. Status Solidi B 208, 91 (1998).

[4] M. Vavrukh, O. Blazhievskii, Phys. Status Solidi B 186, 449 (1994).

[5] M. Vavruh, V. Paslavs~kiȷ, N. Tixko, ”urn. f˛z.

dosl. 4, 21 (2000).

[6] M. Vavruh, N. Tixko, S. Koval~, ”urn. f˛z. dosl.

4, 403 (2000).

[7] M. Vavruh, . Kuxtaȷ, V. Solov’ffln, ”urn. f˛z. dosl.

2, 23 (1998) [8] A. Abrikosov, L. Gor~kov, N. Dzfflloxinskiȷ, Metody kvantovoȷ teorii polffl v statistiqeskoȷ fizike. (Fizmatgiz, Moskva, 1962).

[9] M. Vavrukh, T. Krokhmalskii, Phys. Status Solidi B 168, 519 (1991).

[10] M. Vavruh, R. Bun˛ȷ, Dop. NAN UkraÝni. Cer. A, }4, 50 (1995).

[11] D. J. W.Geldart, R. Taylor, Can. J. Phys. 48, 155 (1970). [12] S. Ichimaru, K. Utsumi, Phys. Rev. B 24, 7385 (1981). [13] D. M. Ceperley, B. J. Alder, Phys. Rev. Lett. 45, 566 (1980).

CORRELATION EFFECTS ACCOUNTING IN THE ELECTRON LIQUID MODEL BY THE METHOD OF CYCLIC TRANSFORMATION

M. Vavrukh, N. Tyshko, S. Koval’, Ya. Kushtay Department for Astrophysics, Ivan Franko National University of Lviv, 8 Kyrylo i Mefodii Str., Lviv, UA–79005, Ukraine

The calculation of two-particle correlation function of the electron liquid model by means of the cyclic transformation is realized. In this way we reduce to the renormalized perturbation theory round the effective weak potential similar to quantum packet potential e^2r^{−1} {1 − (1 + r^∗) exp(−2r^∗)} by r^∗ ≡ rkF, where kF is Fermi wave-number. In the frames of this scheme the dynamic local field correction function, the mean energy and binary distribution function of electron liquid model are calculated. This method proved the model description of short-range correlation effects developed by the authors earlier. It is a simple and effective way of calculating electronic properties in metallic systems.