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К ТЕОРИИ СИНЩ) СЮТОП) НЕЩВСТВА ,

Рассчитано зависящее от кристаллической ст]зукту-

ры слагаемое в энергии сильно сжатого вепгества.Поправка

имеет такой же порядок величины как и члённ.рассчитаннне

при предположении равномерно распределенного положитель-

но заряда.

Препринт Ереванского физического института,

Ереван 1972.

I.I.GOLDMAN, C.YANG •

ON THE THEORY OF STRONGLY COMPRESSED HATTER

A crystal structure dependent term of the energy of strongly

compressed matter is caicuaated. The'correction is of the same

order of magnitude as '.he terms calculated on an assumption of

a uniformly "distributed background of positive charge. -

Preprint of Yerevan Physical Institute

Yerevan, 1972 ^



I» Введение

В работахL ? -J .приведены результаты расчета кулоновой энер-

гии различных р8йэЕокв Малая разница кевду энергиями ивиболеэ

симметричные решеток (оцк» гцк, гпу) приводив к необходимости

расемотрзть следующий член разложения энергии по махоцу парамет-

ру fs ' te/Oo С "£*•" -^OSHOCSS числа 1?дерф a a = ^ * / « i e * -боров-

ский радиус)о Часгь членов, эжого порядка, которые не зависят оа

типа решёшки, были вычислены в ряде работ L JB модели j«

мерно распределенного полокизельного заряда, В более реалистичес-

кой модели (ядра образуют периодическую структуру) за счет взаи-

модействия электронов с ядрами возникают чдеш того же порядка,

но завиеящие щ типа решётки..

Настоящая работа посвящена вычислению этих.членоз. Трудноетв

такого расчета заключается9 во-перБых9 в необкодикости учэоть

яерзееяезие поверзяоети ©ергги е границами зон Бриллюэка (и соог-*

ветствущие деформации поверхности Ферми) , "и , во-вторызс, в

плохой сходимости возникающих сумм по узлам обратной решётки е

Б п.2 показано, что первая трудность несущественна при вычисле-

нии членов рассматриваемого порядка в трехмерном скучавs так,

как пересечение поверхности Ферми приводит лишь к поправкам в

следуэщшс членах рззкшешш (внда ** f b\f ) o 4so касается сумм

по обратной решеткеg то они вычисляются в п,3 с помощью техники



приведения к щтегралам (см* 0 Е ' 2 ] ) . Результаты численного

расчетаприведены!в пе 4. 'Ч.-^\^?-,: •

„ 2О Переселенке поверхности Ферми о границами
вон Бриллюэна . - .

Есда не принимать во внимание пересечения'поверхности

с грфюадаци зон Е^иллюзка» то,вклад в знергию основного состоя-

ния сне взаимодействия электронов с полем решётки в расчете на

одно ядро во. второй порядке теории возмущений можно записать в

видо

"** ( I )

1J| - матричный злеуект потенциала- взайвйодейсшвия электро-

нов с рашмкой Vtt)-,2^2l I S-gJ"1 • ^ - ч и с л о '

ядер в кристалле 9 £ЙО>= ^r/zm -. невозаущенная одночастичная

энерсия электрона , ^>р - ферииевокий импульс 6

Формата ' ( I) нооех быть получена другим-способом, именно% най-

дем пограу,!̂ ;;. к одкочастичной энергии, электрона за счет периоди -

ческога|,ло'.фнциала решетки и затем просуммируем энергии занятых

одночас^ищрс состояний.^ЯФОЗ^ способ удобен тем, что позволяет

учесть афК̂ е̂ Е пересечения поверхности Ферми с границами зон Брил»

люзыа0 Ряосьщрим для простоты одномерную модель двиакния &тш-

трона з периодическом поле.

Вдали он?'границы зонн одночасэичная энергия дается формулой

f



где | = irn/a. t Я г период потенциала, л, -целое число.

Вблизи границы зоны |>я*-РАД одночастичная энергия имее-je взд

(3)

(Для простоты считаем отличным ог нуля один матричный элемеш? Hi ).

Для поправки к полной энергии системы, суммируя одночэстичные

получаем следующее выражение

(4)

случая, когда фврмивзский импульс fp вдали от границы гож:

" ^ Л I ^ w i U i J / t i e Выражение (4), как следовмо

9 оовнадаеэ с рввзгльгзю- с-гандартной жзория воацущевий(Х).

Однако, вела f F i " | 4 / & * 2с реэульгаг суммирования

существенно О5?л1-г-

(5)

Таким обрззоа, близость фермиезского импульса к границе гоны

приводит к тому, что поправку к энергии нельзя вычислять по овзл

дартп&й теории возмущений. ^ '

К ечаеше9 аналогичный, но более громоздкий расчет в т

вот оярюа ( как и в двухмерном) показывает, что близость (

пересечение) поверзшбозш Фзраи с границани зон Бриллюэнв нрнвр»

див к поправке в заергии в более внсокои порягке ™$ormi ВОЕ^Ц-З--

НЙЙО При SSOM форщгла (I) приобретает доиогшигельный нноантель



!•»•
1 . \\\

з трехмерном случав и множитель вида

, i
в двухмерном ( с ' и с * - некоторые числешше множители),

5* Преобразование суммы по обратной решетке

в интеграл

В трехмерном случае из формулы (I) инеем - "

«-JL

где

(8)

Здесь Z "• в томный номер, ^ *г число атомов в элементарной

-.-ячейке, ^ - рядиуо-""_ вектор атома. внуар^эдеде=н^аЕой_ячзйкив

€_ = вектор обратной решетки f f =тг($1Э /т%г) J , *V" -объём

элементарной ячейки.

Для вычисления величины (б) воспользуемся методикой преобра-

зования суммы до обратной•решётке Б интегрзя (cuo [ x ? j ) о



Для этого будем рассматривать величину (6) как энергию парного

взаимодействия Б просяранстве обратной решетки с "потенциалом

взаимодействия" |-CT^/fv) и преобразуем "потенциал" •]?<;*) в ин-

теграл вида

Т
f_c*>- \ f t o &Kt(•-***)d" •. о )

Функция -f-00 аналитична при ^ 1 > 1 о Поэтому интеграль-

ное преобразование (9) (которое является модифицированный вари-

антом преобразования Лапласа ) существует лишь при И > 1 о

Дрздставляя |О') в виде ряда до а , и почленно совершая

нктзгразшное ярзобразоваше (Э)9 получаем

Р(л^--Ь) » вырожденная гипергеометрическая функция.

образомд рассматриваемую сумму МОЕЙО представить з виде

где X » T ^ / ^ F ,-а 2-м означает сущщрсвание по некоторой

облаем I , содержащей начало координат >с=о Ф которая опреде-

ляется тем, чтобы яитеграл.(П} сходилюя ( для этого область 1 9

по крайней мере» должна содержать целиком область \ * i 4 l ) 0

по обратной решетке

я



ыожно выразись через комбинации 0-функций, аналогично тему,что

было сделано Б [~* 2 J • Ниже приведем выражения $&) для раз-

них решажок*

Простая ортогональная ремё'тка

Э20 - решетка Брава, J = i> = i ,

где *
а 9 (> v с ' - периоды прямой решетки „ п , иа 9

-цеаыв чиода. О̂

. • " (13)

где <£i-

ГваЕвяанярированная

Образная рвшёгка - эго обаёмноценэрированнш

решё'хва о периодаш а/г э j / ^ в s / c ' „ l g езошв paees-as

ваяь как оововулвоегь двух простых рвш.сок9 вдвинугыэс одна

другую. Оховда ' , ,

Vi",

8



Гексагональная решёжва (простая)

Обрзэнея P3B02KS - гексагональная» Эжо совокупность

ортогональных решёток с периодами

О- >

И

!

Обратная решена » soie ромбоадричаокан решена

» совокупность шести простых ортогональных

В S26H случае

Гексагональная реиетка fans плотной ушксвкм

В этом случае в элементарной ячейке содврхизои два азош с

Б8га>ррш г* -Со,о,в) ; и t'l= С&гщ ,

« ̂ , § = г [ Сл </

^ " t ) ^ Сг%(-) - г е С С а ^ п ^ Ц-t) v- ̂  (17)



При вычислении интеграла в правой части формулы ( I I ) разо-

бьём янхегрех на две части; о? С- до некоторого числа s и от

$ до ® е Здоеи в интеграле о? О до 1, совермии

нерзменншс t - i / t я воспользуемся свойствами Q

Б

o 1/5-

Первый интеграл а учетом извесгныг сгойсхв В

можно преобразовать х удобному для вычисления

Для разных решеток имеем

Vs ^ /

-дгьа j

(20)

для гранецентриро-
ваняоЗ ортогональ-
яой ренв'тки

(21)



]\ К
[22!

для ромбоэдричеонзй
ревехки

ОЛ

(23)

дш гексагонадьной рв-
шётки Т1шв плотной упа
ковки.

З д е с ь _̂

' " З ^ ч Т ? \ ' » - У 7~~ — 1 ̂  *» sir / '—~~ "

ft СО* з

что все днгвгралы, приведенные вше, оход^ш очонь

хорошо не' верхнем пределе *

Белкина 5- внбираегоЕ так,, чжобы обеешчи^ь 8ЗДЭВБ^9 ̂ о^ет

E0CS5 вычисяепш при исдолваовааик дапвого числа чдезов в

н@ дожен вависе^. os

II



численного раечежа

Чиененный pao48f сумм 2 и интегралов по формулам ( I I ) 9

(IS) - (24) для разных типов реше'тки показывает, что энергия

взаимодействия электронов с решётками максимальна для наиболее

симметричных реие'ток. Результаты для треж типов решётки ( прос-

той квадратной, объёш^щевтрированной квадратна щ гексагональ^

ной гида плотной упаковки) приведены Б таблице I . .

(Охнооа&еяьвая ошибка вычисления 4 ХО*"5 )

ершй параметр . >. ,

еяедущащ соогноовшшии;

- ( X ) - для простой квадратной
4 * ' • penis'ткй

л / - для объёмр-центрированяой
квадратной решётки

"я" ^ Л ' - д а й г@кеагонельной
й

к о н е л ь н о ре
плотной упаковюа

Ив габдиЁр X ВИДНО „ «iso оаносйкельнык максимумам энергий

^—эл.оея, sw^fwzsym простая кубическая решетка, объёмно-

центрированная кубическая решетка и гексагональная реиеткас плот»

упаковкой ( jbssi ) . Заметим, что гране центрированная

решхка (объёмно-центрированная квадратная реавткз

4fG г-ЛаВНай"ВН1ай в Бавшшосз.'& полной" энергии

ешгоге вэо^еэва щ @т огрукгуры ввоемш

sts©p0 которая HSHBMSSSHS ДЙЯ наиболее

{ощ§ и з ^ ) 0 Таким обра9ом9 энергии татошжъвт

cs рэез!шрй§ воо"бц@ говоря, HSCSOJIBKO "



Э8вйсшое£в погнои шериш os

В таблица 2 приведены значения -Е?Л-Р«ш

ошибки 4 W" ) при разных 2 Д®я грех наибояее симметрич-

ных peal'fOE (ощ 9 гцк и гщг) . Ив агой f a t o i p виднов что в боль-

шинстве случаев (за исключением гелия) энергия взашгадейсэевия

элекгронов с оцк решёткой больше* чем с решеткой щк« %и ssoi

разность тещу оцк и т-щ решётками сосгавкяет *>\6^^{ъ едищ»

цазс e ^ m / t * . ) , Поскольку разносив в Кулаковой энергии

ядер шецду реш@21ШШ1 гдк и оцк порядка \o~*%z/f> [ I o 2 J s iо

дри >̂ ^ .{о Э2и две равное s i в энершж

е-я и вопрос об ^етойчивой cspyifips оадуош^едеешва

следрщиш чкенагш раздошния по Р «

Рукопись посЕушне ^иго пая 1972 щш о



•t а б ж а'

Энергш взашодбйегвия электронов ••<?••.

решёткой

{з

Простая
квадратная

= 4 >

Объёмноденгр.
квадратная
решетка

решётка типа
плотной упаков-

ки

0,80

0в85

G99U

0,95

1900

1,05

1Д0

1 Д 5

1920

1925

1330

1,35

1,40

0Д63326

од«ад55

u9i3I05?

0,121262

0,115173

0,11956V

0,126620

0Д37016

0Д50761

0,167887

' 0Д8848?

09212708

09E4Cf?3?

0,102060

0^095308

0,092046

0,090699

0,090386-

0,090555

0,0SU865

O909II27

0?'J9I27Q

0,09130?

0,091314

0,091414

0,09I?67

0,085722

0,07914*

0907325*

0,068158

0,066169 ;

0s066878

Q,07I43*

0,080511

0gQ899SI

0,101301

'0,11*86? •

0,13087*

-, 0Д49515



да 2

ЕВеличина - h Э Д в реш а -Дяя-*рех наиболее сшшегричшв

{в единицах /t

Водород

ГвИЙ

,/гдерод

Железо

объёшюцшшр*

4 ,О.,ШО58б

0,22*488

0,*73*81

1в034330

гранвцвнФр.
• .,• щб* ..., .,•

0,091307

0,219672

0?474871

1,036611

гевоаговааь-*

0,066X69

0,18990*

0^435366

0.Ш050

VI;.:^:J.:_ !•!-.;._:;.;.

,t:i:;.^L>.L-;'-i''...' .•

ТЕ;
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