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Ï�ÎÑÒ�ÀÍÑÒÂÅÍÍÛÅ ÊÎ��ÅËßÖÈÈ Â ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÌ �ÀÇÅ.ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÌÅÒÎÄÎÌÈÍÒÅ��ÀËÎÂ ÏÎ Ò�ÀÅÊÒÎ�ÈßÌ ÔÅÉÍÌÀÍÀÑ. Â. Øåâêóíîâ *Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 23 äåêàáðÿ 2005 ã.Òåðìè÷åñêè âîçáóæäåííûå êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå íà íåé-òðàëèçóþùåì �îíå â îáëàñòè çíà÷åíèé ðàäèóñà Âèãíåðà � Çåéòöà 5 < rs < 15 ìîäåëèðóþòñÿ â òåðìèíàõèíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ñ ÿâíûì ó÷åòîì êóëîíîâñêîãî è îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèé. ×èñëåííûé ðàñ-÷åò âûïîëíåí ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ âêëþ÷åíèåì ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè è ñïèíîâîé ïåðåìåííîé.Ïðîàíàëèçèðîâàíà ýâîëþöèÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ýëåêòðîíîâ ñ âàðèàöèÿìè òåì-ïåðàòóðû è ïëîòíîñòè ñèñòåìû. Â îáëàñòè íèçêèõ ïëîòíîñòåé êâàíòîâûå ý��åêòû ïðèâîäÿò ê îñëàáëåíèþïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé, â òî âðåìÿ êàê â îáëàñòè âûñîêèõ ïëîòíîñòåé, íàîáîðîò, ê èõ óñèëåíèþ.�ðàíèöà ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ý��åêòàìè äëÿ ýëåêòðîíîâ îòâå÷àåò ïëîòíîñòè ïðè-ìåðíî 2:5 � 1021 ñì�3. Íà äèàãðàììå ïëîòíîñòü� òåìïåðàòóðà îïðåäåëåíî ïîëîæåíèå ãðàíèöû ìåæäó�ëþèäíûì è ãàçîïîäîáíûì ñîñòîÿíèÿìè ñèñòåìû. Ñëàáàÿ àíèçîòðîïèÿ ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèéïðèâîäèò ê óñèëåíèþ êîëëåêòèâíûõ ñ�åðè÷åñêèõ ìîä âî �ëþèäíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû. Ñèëüíàÿ çàâè-ñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû ý��åêòèâíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõîáóñëîâëåíà îáìåííûìè ý��åêòàìè. Õàðàêòåðíûé ðàäèóñ ýêðàíèðîâàííûõ ìåæýëåêòðîííûõ âçàèìîäåé-ñòâèé â îáëàñòè ñèëüíûõ êîððåëÿöèé îòêëîíÿåòñÿ îò çàâèñèìîñòè Òîìàñà �Ôåðìè (ïðîïîðöèîíàëüíîéprs ) è ïðèáëèæàåòñÿ ê ëèíåéíîé ïî rs çàâèñèìîñòè. Íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ îáìåí ïðèâîäèò ê ñóùå-ñòâåííîìó îòêëîíåíèþ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îò ïîòåíöèàëà Þêàâû, ïîëó÷åííîãî â ïðèáëèæå-íèè ñðåäíåãî ïîëÿ. Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ñïîñîáíî ïîâûñèòü óðîâåíü Ôåðìè íà ïîðÿäîê è áîëåå,ïðè÷åì ý��åêò óñèëèâàåòñÿ ñ ïîíèæåíèåì ïëîòíîñòè.PACS: 52.65.Pp, 61.20.Ja1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎòíîñèòåëüíî âûñîêàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâïðîâîäèìîñòè â ìåòàëëàõ îáóñëîâëèâàåò âûñîêèå(ïî ñðàâíåíèþ ñ òåïëîâîé ýíåðãèåé) çíà÷åíèÿýíåðãèè Ôåðìè è ñòàòèñòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå,áëèçêîå ê îñíîâíîìó êâàíòîâîìó ñîñòîÿíèþ ìíîãî�ýëåêòðîííîé ñèñòåìû. Â ýòèõ óñëîâèÿõ êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè, à òàêæåý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ êîíå÷íîé òåìïåðàòóðîé, âû�ðàæåíû ñëàáî è ìîãóò ó÷èòûâàòüñÿ ïðèáëèæåííîêàê ìàëûå ïîïðàâêè. Ïðèñóòñòâèå ñèëüíîãî ïåðèî�äè÷åñêîãî ïîëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè óïðîùàåòîïèñàíèå ýëåêòðîííîé ñèñòåìû: ïðîñòðàíñòâåííàÿ*E-mail: root�svsh.tu.neva.ru

ñèììåòðèÿ ðåøåíèé óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà [1℄ ïîç�âîëÿåò ïðîâåñòè êëàññè�èêàöèþ âîëíîâûõ �óíêöèéýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè â òåðìèíàõ çîí Áðèëëþ�ýíà, ïîëó÷èòü ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ðàñïðåäåëåíèåýíåðãèè â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå, ïîñòðîèòü ïîâåðõ�íîñòü Ôåðìè. Íàðÿäó ñ ýòèì çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñäëÿ òåîðèè ïðåäñòàâëÿþò ñèñòåìû, â êîòîðûõýëåêòðîííûé ãàç íàõîäèòñÿ â ñëàáîíåîäíîðîäíîìïîëå, à åãî ïëîòíîñòü íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ íèæå,÷åì â ìåòàëëàõ. Áëèçêèå ê ýòèì óñëîâèÿ ðåàëèçó�þòñÿ â ïîëóïðîâîäíèêàõ ñ íèçêîé êîíöåíòðàöèåéýëåêòðîíîâ â çîíå ïðîâîäèìîñòè â îáëàñòè òåìïå�ðàòóð, ïðè êîòîðûõ ñðåäíåñòàòèñòè÷åñêèé ðàçìåðâîëíîâûõ ïàêåòîâ äåëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâïðåâûøàåò õàðàêòåðíûé ðàçìåð ïðîñòðàíñòâåííîéíåîäíîðîäíîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Íàðÿäó105



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006ñ òðåõìåðíûì ýëåêòðîííûì ãàçîì òåîðåòè÷åñêèéèíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò òàêæå äâóìåðíûé ýëåêòðîí�íûé ãàç, ïðèìåðîì êîòîðîãî ÿâëÿþòñÿ ýëåêòðîíûâ âûðàùèâàåìûõ íà ïîäëîæêå ìåòîäîì ýïèòàêñèèãåòåðîñòðóêòóðàõ òèïà GaAs/GaAlAs [2�5℄, à òàêæåíà ïîâåðõíîñòè æèäêîãî ãåëèÿ [6℄.Â ñëàáîíåîäíîðîäíîì ïîëå äâèæåíèå ýëåêòðîíîâíàïðàâëÿåòñÿ â îñíîâíîì ìåæýëåêòðîííûìè âçàè�ìîäåéñòâèÿìè è îáìåííûìè ý��åêòàìè, êîòîðûå âýòîì ñëó÷àå ÿâëÿþòñÿ ñóùåñòâåííûìè è äîëæíûîïèñûâàòüñÿ äîñòàòî÷íî äåòàëüíî. Â íåâûðîæäåí�íîì èëè íàõîäÿùåìñÿ íà ãðàíèöå âûðîæäåíèÿ ýëåê�òðîííîì ãàçå ìåæýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè ïðè ïî�íèæåíèè ïëîòíîñòè ñòàíîâÿòñÿ ñèëüíî çàâèñÿùèìèîò òåìïåðàòóðû, ïðè÷åì ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòèïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè íå îñëàáåâàþò, êàêâ ñèñòåìàõ ýëåêòðîíåéòðàëüíûõ ÷àñòèö, à íàîáî�ðîò, óñèëèâàþòñÿ. Óñèëåíèå êîððåëÿöèé ïðèâîäèòê �îðìèðîâàíèþ äàëüíåãî ïîðÿäêà, è ýëåêòðîííûéãàç ñòðóêòóðèðóåòñÿ â êðèñòàëë Âèãíåðà ñ îáúåì�íî-öåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêîé â òðåõìåð�íîì ñëó÷àå [7℄. Ïëàâëåíèå êðèñòàëëà Âèãíåðà ïðèóâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè ïðîèñõîäèò äàæå ïðè íóëåâîéàáñîëþòíîé òåìïåðàòóðå è ÿâëÿåòñÿ ñóãóáî êâàíòî�âûì ý��åêòîì, ñâÿçàííûì ñ óâåëè÷åíèåì ýíåðãèèÔåðìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé êóëîíîâñêîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ.Â îñíîâå ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâ íåèäåàëü�íûõ ñèñòåì ëåæàò ìåæ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè. Ýëåê�òðîííûé ãàç íà îäíîðîäíîì íåéòðàëèçóþùåì �îíåïðåäñòàâëÿåò ïðîñòåéøóþ ìîäåëü äëÿ èññëåäîâà�íèÿ âëèÿíèÿ òåðìè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé íà ïðîñòðàí�ñòâåííûå êîððåëÿöèè ýëåêòðîíîâ. Ïîñëåäíåå âðåìÿîñíîâíûå óñèëèÿ â èññëåäîâàíèè ýòîé ìîäåëè áû�ëè ñîñðåäîòî÷åíû â îáëàñòè ìàëûõ ïëîòíîñòåé. Âòî æå âðåìÿ îáëàñòü ñðåäíèõ ïëîòíîñòåé ìåæäóêðèñòàëëè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì Âèãíåðà è ñèëüíîâû�ðîæäåííûì ñîñòîÿíèåì ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè âìåòàëëàõ èçó÷åíà ìåíåå ïîäðîáíî. Åñëè ïðîâîäèòüàíàëîãèþ ñ õàðàêòåðîì ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèéâ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåìàõ, òî ìîæíî îæèäàòü, ÷òîîáëàñòü ñðåäíèõ ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííîãî ãàçà ñî�îòâåòñòâóåò îáëàñòè ìåæäó îáû÷íûì ãàçîîáðàçíûìè êðèñòàëëè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿìè. Ïîëíàÿ àíàëîãèÿçäåñü íåâîçìîæíà â ñèëó òîãî, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèèïëîòíîñòè êâàíòîâûå ý��åêòû â ýëåêòðîííîì ãà�çå ïðèâîäÿò ê ý��åêòèâíîìó ¾ðàçîãðåâó¿ (óâåëè�÷åíèþ ýíåðãèè Ôåðìè) ýëåêòðîíîâ, ÷òî îêàçûâàåòðàçðóøèòåëüíîå äåéñòâèå íà ïðîñòðàíñòâåííóþ óïî�ðÿäî÷åííîñòü, â òî âðåìÿ êàê â ñèñòåìàõ êëàññè�÷åñêèõ ÷àñòèö óâåëè÷åíèå ïëîòíîñòè, êàê ïðàâèëî,ïðèâîäèò ê óñèëåíèþ ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé è

áîëüøåé ñòåïåíè óïîðÿäî÷åíèÿ. Â îáëàñòè ñðåäíèõïëîòíîñòåé ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî õàðàêòåð ìåæýëåê�òðîííûõ êîððåëÿöèé áëèçîê ê êîððåëÿöèÿì â îáû÷�íûõ æèäêîñòÿõ. Ïðèíöèïèàëüíûé èíòåðåñ ïðåäñòàâ�ëÿþò ïîëîæåíèå ãðàíèö ýòîé îáëàñòè è ðîëü êâàíòî�âûõ ý��åêòîâ.Âû÷èñëåíèå ðàâíîâåñíûõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìñèëüíîâçàèìîäåéñòâóþùèõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö ÿâëÿ�åòñÿ îäíîé èç íàèáîëåå ñëîæíûõ ïðîáëåì ñòàòè�ñòè÷åñêîé ìåõàíèêè. Â ñëó÷àå çàðÿæåííûõ ÷àñòèöäàëüíîäåéñòâóþùèé õàðàêòåð êóëîíîâñêèõ âçàèìî�äåéñòâèé äåëàåò íåâîçìîæíûì ïðèìåíåíèå ãðóïïî�âûõ ðàçëîæåíèé, òðàäèöèîííûõ äëÿ ïëîòíûõ ãà�çîâ [8�10℄, à â îáëàñòè ñèëüíûõ êîððåëÿöèé íåâîç�ìîæíî ïðèìåíåíèå ïðèáëèæåíèé òåîðèè ñðåäíåãîïîëÿ. Â ïëîòíîì ýëåêòðîííîì ãàçå ýíåðãèÿ ñèñòåìû�îðìèðóåòñÿ â îñíîâíîì íà ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõðàññòîÿíèÿõ, ãäå êâàíòîâûé õàðàêòåð äâèæåíèÿ èìå�åò êëþ÷åâîå çíà÷åíèå.Òðóäíîñòè êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîãî îïèñàíèÿìíîãî÷àñòè÷íûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñòèìóëèðóþò ñî�çäàíèå ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåííûõ ïîäõîäîâ. Íàèáî�ëåå èçâåñòíûì ïðèìåðîì ïðèáëèæåíèÿ òåîðèè ñðåä�íåãî ïîëÿ ÿâëÿåòñÿ òåîðèÿ �óíêöèîíàëà ïëîòíî�ñòè (DFT) [11℄. Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ý��åêòû,ñâÿçàííûå ñ îáìåíîì è êâàíòîâîé äåëîêàëèçàöèåé,âûðàæàþòñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèìè �îðìóëàìè, èç�âåñòíûìè êàê ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè(LDA) [11℄ è ãðàäèåíòíûå ïîïðàâêè íà íåîäíîðîä�íîñòü ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (GDA) [12℄.Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî âàðèàöèé òåîðèè �óíêöèî�íàëà ïëîòíîñòè [13�16℄, à òàêæå ðîäñòâåííûå òåî�ðèè, â êîòîðûõ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ çàäà÷à çàìåíÿåò�ñÿ äâèæåíèåì îäíîé êâàíòîâîé ÷àñòèöû â íåêîòî�ðîì óñðåäíåííîì ïîëå îñòàëüíûõ ÷àñòèö, à âçàèìî�äåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè � âçàèìîäåéñòâèåì ñíåêîòîðîé íåïðåðûâíîé ñðåäîé (¾æåëå¿). Îäíîýëåê�òðîííîå ïðèáëèæåíèå ïðåäïîëàãàåò ïîëíîå îòñóò�ñòâèå êóëîíîâñêèõ ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé, êî�òîðûå â ýòîì ñëó÷àå ìîãóò ó÷èòûâàòüñÿ òîëüêî ââèäå ïîïðàâîê. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò ïðèìåíÿòü�îðìàëèçì ÷èñåë çàïîëíåíèÿ, îäíàêî äåòàëüíîå îïè�ñàíèå ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé íàõîäèòñÿ çàðàìêàìè îäíîýëåêòðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ.Â êâàíòîâîì ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî (ìåòîäå Ìîí�òå-Êàðëî äëÿ �óíêöèè �ðèíà), íàöåëåííîì íà ïîèñêîñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ, óðàâíåíèå Øðå�äèíãåðà çàïèñûâàåòñÿ â ¾ìíèìîì âðåìåíè¿, ïîñëå÷åãî îíî ïðèíèìàåò âèä óðàâíåíèÿ äè��óçèè, à ñòà�öèîíàðíûå ðåøåíèÿ ñòàíîâÿòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî çà�òóõàþùèìè âî âðåìåíè ñ ïîñòîÿííîé âðåìåíè, çàâè�ñÿùåé îò ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ. ¾Âûæèâàåò¿ íàèáîëåå106



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :ìåäëåííî çàòóõàþùåå ðåøåíèå, îòâå÷àþùåå îñíîâ�íîìó êâàíòîâîìó ñîñòîÿíèþ. Ýòî ðåøåíèå ïîëó÷à�þò ÷èñëåííûì ìîäåëèðîâàíèåì äè��óçèè ãèïîòå�òè÷åñêèõ ÷àñòèö â ñðåäå ñ èñòî÷íèêàìè è ñòîêàìè,ìîùíîñòü êîòîðûõ îïðåäåëÿåòñÿ îïåðàòîðîì ïîòåí�öèàëüíîé ýíåðãèè [17�19℄. Ïåðåñòàíîâî÷íóþ ñèììåò�ðèþ â òàêîì ïîäõîäå îïèñûâàþò ïðèáëèæåííî, íà�êëàäûâàÿ íà èñêîìîå ðåøåíèå óñëîâèÿ íàëè÷èÿ óç�ëîâ â ïðåäïèñàííûõ òî÷êàõ, ïîëîæåíèÿ êîòîðûõ íà�õîäÿò â òåðìèíàõ äåòåðìèíàíòîâ Ñëýòåðà äëÿ áåñ�ñïèíîâûõ ÷àñòèö [20�22℄. ×èñëåííûì ìîäåëèðîâàíè�åì äè��óçèè â ìíèìîì âðåìåíè ïðîâîäèòñÿ ïðî�åöèðîâàíèå ïðîáíîé âîëíîâîé �óíêöèè ñ çàäàííîéñòðóêòóðîé óçëîâ íà èñêîìóþ âîëíîâóþ �óíêöèþîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ò. å. ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïðîåêöèÿèñêîìîé �óíêöèè íà ïðîáíóþ.Ôîðìóëèðîâêà êâàíòîâîé ìåõàíèêè â òåðìèíàõêîíòèíóàëüíûõ èíòåãðàëîâ [23℄ ïîçâîëèëà ïîñòðî�èòü íà åå îñíîâå ÷èñëåííûé ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ âêâàíòîâîé ñòàòèñòèêå, ñâîáîäíûé îò îäíîýëåêòðîí�íîãî ïðèáëèæåíèÿ è ïðèáëèæåíèé òåîðèè ñðåäíå�ãî ïîëÿ. Åñëè â �îðìàëèçìå Øðåäèíãåðà ñîñòîÿ�íèÿ êâàíòîâîé ñèñòåìû îïèñûâàþòñÿ áåñêîíå÷íûìíàáîðîì âîëíîâûõ �óíêöèé, íàõîæäåíèå êîòîðûõ âîáùåì ñëó÷àå ïðåäñòàâëÿåò êîëîññàëüíûå âû÷èñëè�òåëüíûå òðóäíîñòè, à ñòàòèñòèêî-ìåõàíè÷åñêèé ðàñ�÷åò ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ïðåäïîëàãàåò åùå èóñðåäíåíèå ïî ýòèì �óíêöèÿì, òî â �îðìóëèðîâêåÔåéíìàíà ìèêðîñîñòîÿíèå ñèñòåìû çàäàåòñÿ ïîëî�æåíèåì âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé â òðåõìåðíîì ïðî�ñòðàíñòâå, à ðàñ÷åò ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ ñâîäèòñÿê óñðåäíåíèþ ïî òàêèì ìèêðîñîñòîÿíèÿì ñ èçâåñò�íîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ. �åøåíèå óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà çàìåíÿåòñÿ âû÷èñëåíèåì èíòåãðàëà ïîòðàåêòîðèÿì. Êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîå èíòåãðèðîâà�íèå è ñòàòèñòèêî-ìåõàíè÷åñêîå ñóììèðîâàíèå ïî ñî�ñòîÿíèÿì îêàçûâàþòñÿ îáúåäèíåííûìè çäåñü â åäè�íûé èíòåãðàë.2. Ï�ÎÁËÅÌÀ ×ÈÑËÅÍÍÎ�Î �ÀÑ×ÅÒÀÈÍÒÅ��ÀËÀ ÔÅÉÍÌÀÍÀÕîòÿ îáùåãî äîêàçàòåëüñòâà òåîðåìû åäèíñòâåí�íîñòè èíòåãðàëà Ôåéíìàíà äî ñèõ ïîð íå íàéäå�íî [24℄, ïî êðàéíåé ìåðå â íåñèíãóëÿðíûõ ïîëÿõïðîáëåìà êîððåêòíîñòè îïðåäåëåíèÿ êîíòèíóàëüíî�ãî èíòåãðàëà, ïî âñåé âèäèìîñòè, ìîæåò áûòü ïðèí�öèïèàëüíî ðåøåíà, è àêòóàëüíîé çàäà÷åé ñòàíîâèò�ñÿ ðàçâèòèå ìåòîäîâ åãî ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà. Ñó�ùåñòâóþùèå çäåñü ïðåïÿòñòâèÿ ïîäðàçäåëÿþòñÿ íàòðè êàòåãîðèè: òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå ñ íåîáõîäè�

ìîñòüþ èíòåãðèðîâàòü �óíêöèîíàëû ñ îñöèëëèðó�þùèìè çíàêàìè, òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå ñ ïîèñêîìîïòèìàëüíîé �îðìû çàïèñè âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ(êîðîòêîâðåìåííûõ) ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ â äîïðå�äåëüíîì ïðåäñòàâëåíèè êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðàëà,è ïðîáëåìû, ñâÿçàííûå ñ ó÷åòîì îáìåíà â ñèñòåìåíåðàçëè÷èìûõ ÷àñòèö.Èíòåãðàë Ôåéíìàíà äëÿ îïåðàòîðà ýâîëþöèè âðåàëüíîì âðåìåíè îïðåäåëåí íà îñöèëëèðóþùèõêîìïëåêñíûõ �óíêöèîíàëàõ. Ñ �îðìàëüíûõ ïîçè�öèé ïåðåõîä ê êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîìó îïèñàíèþñî ñòàòèñòè÷åñêèì îïåðàòîðîì exp(��Ĥ), ãäå Ĥ �îïåðàòîð �àìèëüòîíà, � = 1=kBT � îáðàòíàÿ òåì�ïåðàòóðà, à kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, îçíà÷àåòçàìåíó âåùåñòâåííîãî âðåìåíè t â êâàíòîâîì îïå�ðàòîðå ýâîëþöèè exp[�(i=~)tĤ℄ íà ¾ìíèìîå âðåìÿ¿t = �i~�. Â ðåçóëüòàòå òàêîé çàìåíû �óíêöèîíàëû,ðàññ÷èòûâàåìûå íà òðàåêòîðèÿõ â �åéíìàíîâñêîìèíòåãðàëå, èç êîìïëåêñíûõ è îñöèëëèðóþùèõ ïðå�âðàùàþòñÿ â âåùåñòâåííûå è ïîëîæèòåëüíî îïðå�äåëåííûå, è ïðîáëåìû îñöèëëèðóþùèõ çíàêîâ, ïîêðàéíåé ìåðå äëÿ ðàçëè÷èìûõ ÷àñòèö, â êâàíòîâîéñòàòèñòèêå íå ñóùåñòâóåò, íî îíà âíîâü âîçíèêàåòòîëüêî ïðè ðàñ÷åòå ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ â ñèñòåìàõñ îáìåíîì.Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû, ñîñòîÿùåéèç N íåðàçëè÷èìûõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö, çàâèñèò îòêîîðäèíàòíûõ fxig è ñïèíîâûõ f�ig ïåðåìåííûõ.Ñîáñòâåííàÿ �óíêöèÿ îïåðàòîðîâ êîîðäèíàò, ïðîåê�öèè ñïèíà è êâàäðàòà ñïèíà îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòâåò�ñòâóþùèìè íàáîðàìè ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé frig,fmig è S(S + 1):  (S; fmig; frig; f�ig; fxig). Ìîæíîïîêàçàòü [25℄, ÷òî ñóììèðîâàíèå ïî íåñâÿçàííûì ïå�ðåñòàíîâêàìè P̂n ñîáñòâåííûì çíà÷åíèÿì fmig, frig,S(S+1) äèàãîíàëüíûõ ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ïðèâîäèòê ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììå âèäàZ =XS (2S + 1)Xn WS �P̂n��� Z dNxDfrigj exp���Ĥ� jP̂nfrigE ; (1)ãäå WS � êîìáèíàòîðíûå êîý��èöèåíòû. Ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû â âûðàæåíèè (1) çàïèñûâàþòñÿ â âèäåêîíòèíóàëüíûõ èíòåãðàëîâ ïî âèðòóàëüíûì òðàåê�òîðèÿì ~R(t), ñîåäèíÿþùèì òî÷êè R = R(1) = frigè R(n) = P̂nfrig â 3N -ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå. Òîëüêîöèêëè÷åñêèå òðàåêòîðèè äàþò âêëàä â ñòàòèñòè÷å�ñêóþ ñóììó:107



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006Z =XS (2S + 1) Z dRXn WS �P̂n��� R(n)ZR(1) exp� i~��h ~R(t)i��D ~R(t); (2)ãäå �([ ~R(t)℄) � �óíêöèîíàë äåéñòâèÿ íà òðàåêòîðèè~R(t) ñ òî÷íîñòüþ äî �îðìàëüíîé çàìåíû âðåìåíè tíà ìíèìóþ îáðàòíóþ òåìïåðàòóðó, ò. å. t ! �i~�.Êîíåö ëþáîé òðåõìåðíîé âèðòóàëüíîé òðàåêòîðèèri(t) ÿâëÿåòñÿ íà÷àëîì äðóãîé òðàåêòîðèè � îáðàçó�åòñÿ êîëüöåâàÿ ñòðóêòóðà, òîïîëîãè÷åñêè ïîäîáíàÿãðà�ó ïåðåñòàíîâêè P̂n [25; 26℄.Êîíòèíóàëüíûé èíòåãðàë îïðåäåëÿåòñÿ êàê ïðå�äåëüíûé ìíîãîìåðíûé èíòåãðàë [23℄:Z dR R(n)ZR(1) exp� i~��h ~R(t)i��D ~R(t) == limM!1�Mm02��~2�3NM=2 �� Z dR(1) dR(2) : : : dR(M)�� exp� i~� (R(1); : : : ; R(M))� ; (3)ãäå m0 � ìàññà ÷àñòèöû,R(k) � fri(k)g = ~R(kt=M); k = 1; 2; 3; : : : ;M;à äåéñòâèå �(R(1); R(2); : : : ; R(M)) âû÷èñëÿåòñÿ íàëîìàíîé, ñîåäèíÿþùåé òî÷êè R(1); R(2); : : : ; R(M).Êàæäîìó çâåíó òàêîé ëîìàíîé îòâå÷àåò âûñîêî�òåìïåðàòóðíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ñòàòèñòè÷åñêî�ãî îïåðàòîðà, ÿâíîå âûðàæåíèå äëÿ êîòîðîãî èçâåñò�íî [23℄, à òðàåêòîðèè â öåëîì ñîîòâåòñòâóåò ïðîèç�âåäåíèå òàêèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Â ÷èñëåííûõðàñ÷åòàõ âèðòóàëüíûå òðàåêòîðèè àïïðîêñèìèðóþò�ñÿ ëîìàíûìè ñ êîíå÷íûì ÷èñëîì çâåíüåâ, à èíòå�ãðàë Ôåéíìàíà ïðåîáðàçóåòñÿ â îáû÷íûé ìíîãîìåð�íûé èíòåãðàë, êîòîðûé âû÷èñëÿåòñÿ ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî.Ïåðâûå ïîïûòêè ïîñòðîåíèÿ ÷èñëåííîãî ìåòî�äà ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé íà îñíî�âå �åéíìàíîâñêèõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ñâÿ�çûâàþòñÿ ñ ðàáîòàìè Ôîñäèêà è Èîðäàíà [27; 28℄.Â ðàáîòå [27℄ â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 2 äî273 K ðàññ÷èòàíà ñëýòåðîâñêàÿ ñóììà ñèñòåìû äâóõàòîìîâ 4He ñ ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ Ëåí�íàðä-Äæîíñà. Â ðàáîòå [28℄ ðàññ÷èòàíû êîððåëÿöè�îííûå �óíêöèè áåññïèíîâûõ áîçå- è �åðìè-÷àñòèö.

Â ðàáîòàõ [29�37℄ ïðåäïðèíÿòû ïåðâûå ïîïûòêè ïðè�ìåíåíèÿ ìåòîäà èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì äëÿ ìî�äåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû â âîäîðîäíîéïëàçìå. Ýòîò ìåòîä ñ ó÷åòîì ñïèíîâîé ïåðåìåííîéýëåêòðîíîâ ïîëó÷èë ðàçâèòèå â ðàáîòå [38℄, à óðàâ�íåíèå ñîñòîÿíèé ðàññ÷èòûâàëîñü â [39℄.3. ÑÏÈÍÎÂÀß ÏÅ�ÅÌÅÍÍÀß ÂÔÎ�ÌÀËÈÇÌÅ ÔÅÉÍÌÀÍÀ ÄËßÍÅ�ÀÇËÈ×ÈÌÛÕ ×ÀÑÒÈÖÝ��åêòû, ñâÿçàííûå ñ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîéíåðàçëè÷èìîñòüþ (îáìåíîì), ìîãóò îêàçûâàòü ñóùå�ñòâåííîå âëèÿíèå íà �îðìèðîâàíèå óïîðÿäî÷åííûõ�àç â êâàíòîâûõ æèäêîñòÿõ è ïîýòîìó äîëæíû îïè�ñûâàòüñÿ äîñòàòî÷íî äåòàëüíî. Ïðåäñòàâëåíèå î ñòå�ïåíè ýòîãî âëèÿíèÿ ìîæíî ïîëó÷èòü èç ñðàâíåíèÿäàííûõ ðàáîòàõ [40℄ è [41℄: äëÿ áåññïèíîâûõ �åðìè�îíîâ íà ïëîñêîñòè îáðàçîâàíèå êðèñòàëëà Âèãíåðàïîëó÷åíî êâàíòîâûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïðè çíà�÷åíèè ðàäèóñà Âèãíåðà �Çåéòöà rs = 37, à äëÿ áîçî�íîâ � ïðè rs = 60.Íàëè÷èå ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè ïîðîæäà�åò ìèêðîñîñòîÿíèÿ, â êîòîðûõ êîëüöåâûå �åéíìà�íîâñêèå òðàåêòîðèè îêàçûâàþòñÿ ñöåïëåííûìè âöèêëû. Êàæäûé ñïîñîá ñöåïëåíèÿ õàðàêòåðèçóåò�ñÿ íåêîòîðîé äèàãðàììîé è êîìáèíàòîðíûì âåñîì.Äëÿ áåññïèíîâûõ ÷àñòèö âû÷èñëåíèå êîìáèíàòîð�íûõ âåñîâ äèàãðàìì íå ïðåäñòàâëÿåò òðóäíîñòåé èïðÿìîå ñóììèðîâàíèå âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ äèà�ãðàìì ìîæíî çàìåíèòü áëóæäàíèåì ïî äèàãðàììàì.Ïðîáëåìà ñóùåñòâåííî óñëîæíÿåòñÿ äëÿ ÷àñòèö ñíåíóëåâûì ñïèíîì. Õîòÿ ãàìèëüòîíèàí íåðåëÿòè�âèñòñêîé ñèñòåìû íåïîñðåäñòâåííî íå äåéñòâóåò íàñïèíîâûå ïåðåìåííûå, ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñóùåñòâåí�íî çàâèñèò îò åå ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ. Íåðàçëè÷è�ìîñòü �åðìèîíîâ òðåáóåò, ÷òîáû ïîëíàÿ âîëíîâàÿ�óíêöèÿ ñèñòåìû áûëà àíòèñèììåòðè÷íîé ïî îäíî�âðåìåííîé ïåðåñòàíîâêå â ïàðå ñïèíîâûõ è êîîðäè�íàòíûõ ïåðåìåííûõ, ïðè ýòîì îòäåëüíî ïî ñïèíî�âûì è îòäåëüíî ïî êîîðäèíàòíûì ïåðåìåííûì âîë�íîâàÿ �óíêöèÿ ìîæåò îáëàäàòü ñèììåòðèåé ñëîæ�íîãî òèïà, íå ñâîäÿùåéñÿ ê ïðîñòîé ñèììåòðèè èëèàíòèñèììåòðèè [42℄. Ìîæíî ïîêàçàòü [43℄, ÷òî òàêî�ìó òðåáîâàíèþ óäîâëåòâîðÿþò âñå �óíêöèè â �îð�ìå áèëèíåéíûõ êîìáèíàöèé ñïèíîâûõ è êîîðäèíàò�íûõ �óíêöèé, ïîëó÷åííûõ ñèììåòðèçàöèåé îïåðà�òîðàìè Þíãà [42℄ ñî âçàèìíî òðàíñïîíèðîâàííû�ìè ñõåìàìè. Â ñëó÷àå ÷àñòèö ñî ñïèíîì 1/2 ñîñòîÿ�íèþ, ÿâëÿþùåìóñÿ ñîáñòâåííîé �óíêöèåé îïåðàòî�ðà êâàäðàòà ñïèíà, îäíîçíà÷íî ñîîòâåòñòâóåò îïðå�108



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :äåëåííàÿ ñõåìà Þíãà ñïèíîâîé ÷àñòè è äóàëüíàÿåé ñõåìà Þíãà êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíê�öèè. Êâàäðàò ñïèíà ñèñòåìû îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿ�åò òèï ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè êîîðäèíàòíîé÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè. Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëü�òàò äåéñòâèÿ ãàìèëüòîíèàíà è ñòàòèñòè÷åñêîãî îïå�ðàòîðà íà êîîðäèíàòíûå ïåðåìåííûå ñóùåñòâåííîçàâèñèò îò ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû. ßðêîé èë�ëþñòðàöèåé ýòîé çàâèñèìîñòè ÿâëÿåòñÿ ïðîñòåéøàÿñèñòåìà äâóõ àòîìîâ âîäîðîäà. Â ñîñòîÿíèè ñ ðàâ�íûì íóëþ ñïèíîì (ñèíãëåòíîì) àòîìû ïðèòÿãèâà�þòñÿ, �îðìèðóÿ ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ìîëåêóëû âî�äîðîäà, à â ñîñòîÿíèè ñî ñïèíîì ðàâíûì åäèíèöå(òðèïëåòíîì) ðàñòàëêèâàþòñÿ.Ñòàòèñòèêî-ìåõàíè÷åñêèé ðàñ÷åò âëå÷åò äîïîë�íèòåëüíûå ïðîáëåìû, ñâÿçàííûå ñ íåîáõîäèìîñòüþñóììèðîâàòü ïî êâàíòîâûì ñîñòîÿíèÿì. �àâíîâåñ�íûå ñðåäíèå äîëæíû âû÷èñëÿòüñÿ â ïðåäñòàâëå�íèè ïîëíîãî íàáîðà ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ âîëíîâûõ�óíêöèé. �ëàâíàÿ òðóäíîñòü çäåñü ñîñòîèò íå ñòîëü�êî â ñèììåòðèçàöèè ïî ïåðåñòàíîâêàì ÷àñòèö êàê òà�êîâîé, ñêîëüêî â ïîñòðîåíèè ïîëíîãî îðòîãîíàëüíî�ãî íàáîðà ñèììåòðèçîâàííûõ �óíêöèé. Ïðîöåäóðàñèììåòðèçàöèè íà îñíîâå îïåðàòîðîâ Þíãà ïîçâîëÿ�åò ðåøèòü ýòó ïðîáëåìó äëÿ íåðàçëè÷èìûõ ÷àñòèöñî ñïèíîì. Êàæäûé îïåðàòîð Þíãà ïîðîæäàåò áà�çèñ íåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ãðóïïû ïåðåñòà�íîâîê è ñîîòâåòñòâóþùåå åìó ïîäïðîñòðàíñòâî ñèì�ìåòðèçîâàííûõ �óíêöèé. Îáúåäèíåíèå òàêèõ âçàèì�íî îðòîãîíàëüíûõ ïîäïðîñòðàíñòâ îáëàäàåò ïîëíî�òîé, à èõ áàçèñíûå �óíêöèè âçàèìíî îðòîãîíàëü�íû [43℄.Õîòÿ ïóòü ïîñòðîåíèÿ áàçèñíûõ �óíêöèé íàîñíîâå îïåðàòîðîâ Þíãà õîðîøî èçâåñòåí, åãî ïî�ñëåäîâàòåëüíàÿ ÷èñëåííàÿ ðåàëèçàöèÿ íàòàëêèâàåò�ñÿ íà êîëîññàëüíûå ïðîáëåìû âû÷èñëèòåëüíîãî õà�ðàêòåðà. Ïðèíöèïèàëüíî òî÷íûé ó÷åò ñïèíîâîé ïå�ðåìåííîé â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ ìåòîäîì èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì ïðåäñòàâëÿë äî ïîñëåäíåãî âðåìå�íè ñóùåñòâåííûå òðóäíîñòè. Â ïåðâûõ ðàáîòàõ ìîäå�ëèðîâàëèñü ¾áåññïèíîâûå ýëåêòðîíû¿ [28�37℄, ïåðå�ñòàíîâî÷íàÿ ñèììåòðèÿ êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíî�âîé �óíêöèè îïèñûâàëàñü â òåðìèíàõ äåòåðìèíàí�òîâ Ñëýòåðà èëè îáìåí âîîáùå èãíîðèðîâàëñÿ.Â ðàáîòàõ [25; 26℄ äëÿ íåðàçëè÷èìûõ �åðìèîíîâñî ñïèíîì 1/2 ñ�îðìóëèðîâàíà ïðèíöèïèàëüíî òî÷�íàÿ ïðîöåäóðà âêëþ÷åíèÿ ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåò�ðèè â �îðìàëèçì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì. ×èñ�ëåííûé ðàñ÷åò ñìåøàííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé âñèñòåìàõ ñ îáìåíîì è ñïèíîâîé ïåðåìåííîé âûïîë�íåí äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà [44; 45℄, äëÿ èîíîâ ëè�òèÿ è áåðèëëèÿ [46℄, à òàêæå äëÿ ýëåêòðîííîé ïàðû

â òåðìîñòàòå [47; 48℄. Ïðîáëåìû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòàèíòåãðàëà Ôåéíìàíà â ñèíãóëÿðíûõ ïîëÿõ èññëåäî�âàëèñü â çàäà÷àõ î òåðìè÷åñêè âîçáóæäåííûõ ñîñ-òîÿíèÿõ ñæàòîãî àòîìà âîäîðîäà [49℄ è ðàññåÿíèè ïî�çèòðîíîâ íà àòîìàõ ãåëèÿ [50℄. Â ðàáîòàõ [38; 51; 52℄ðåøåíà ïðîáëåìà âû÷èñëåíèÿ âåñîâûõ êîý��èöèåí�òîâ äèàãðàìì ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé â ñèñòåìàõ ñáîëüøèì êîëè÷åñòâîì ÷àñòèö. �àññ÷èòàíû [38℄ ðàâ�íîâåñíûå õàðàêòåðèñòèêè âîäîðîäíîé ïëàçìû â ñî�ñòîÿíèè íà ãðàíè âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïî�íåíòû, à â ðàáîòå [39℄ ðàçðàáîòàí ìåòîä èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì äëÿ ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ.Ïîëíûé íàáîð ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ñèììåòðèçî�âàííûõ ïî ïåðåñòàíîâêàì âîëíîâûõ �óíêöèé ñòðî�èòñÿ çàïèñüþ ïîëíîé âîëíîâîé �óíêöèè íåðåëÿ�òèâèñòñêèõ ýëåêòðîíîâ â âèäå áèëèíåéíîé êîìáè�íàöèé ñïèíîâûõ �nJ(S; fmig; f�ig) è êîîðäèíàòíûõfkJ (S; frig; fxig) âîëíîâûõ �óíêöèé, ñèììåòðèçîâàí�íûõ þíãîâñêèìè îïåðàòîðàìè ñî âçàèìíî òðàíñïî�íèðîâàííûìè ñõåìàìè Þíãà [42℄ è ðàçëè÷íûìè n- èk-ðàçìåùåíèÿìè àðãóìåíòîâ â êëåòêàõ ñõåì Þíãà.Ñóììèðóÿ äèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûZ dNrhS; fmig; frigjF̂ jS; fmig; frigi == N ! Xf�i=�1=2g ~�(S; fmig; f�ig)��Xnk bnk�nJ (S; fmig; f�ig)�� Z dNr Z dNx f(frig; fxig)F̂ fkJ (S; frig; fxig) (4)ïî íåñâÿçàííûì ïåðåñòàíîâêàìè frig è fmig, à òàê�æå ïî S, ïîëó÷àåì ñëåä îïåðàòîðà F̂ = exp(��Ĥ) �ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó ñèñòåìû [25; 26℄:Z =XS (2S + 1)��0� Xf�i=�1=2g ~�(S; fmig; f�ig) ��Xnk bnk�nJ(S; fmig; f�ig)!G(Ĵ(S)) ==XS (2S + 1) ~WSG(Ĵ(S)); (5)ãäå Ĵ(S) � îïåðàòîðû ñèììåòðèè Þíãà. Âåñîâûå êî�ý��èöèåíòû109



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006~WS = Xf�i=�1=2g ~�(S; fmig; f�ig)��Xnk bnk�nJ (S; fmig; f�ig) (6)è ëèíåéíûé �óíêöèîíàëG(P̂k) = Z dNr Z dNx f� (frig; fxig)�� F̂ f �frig; P̂kfxig� (7)îïðåäåëåíû â ïðîñòðàíñòâå îïåðàòîðîâ ïåðåñòàíî�âîê è èõ ëèíåéíûõ êîìáèíàöèé. Ìîæíî ïîêàçàòü[25; 26℄, ÷òîZ = 1N !XS (2S + 1) SXn (�1)
(n) �� Z dNrhfrigj exp(��Ĥ)jP̂nfrigi; (8)ãäå âåðõíèé èíäåêñ ¾S¿ ó çíàêà ñóììû îçíà÷àåò,÷òî ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì ïåðåñòàíîâ�êàì P̂n, ñîäåðæàùèìñÿ â þíãîâñêîì ñèììåòðèçàòî�ðå, îòâå÷àþùåì ñïèíó S, à 
(n) � ñóììà ÷åòíîñòåéïåðåñòàíîâîê â ñòîëáöàõ ñõåìû Þíãà. �åäóêöèÿê íåìûì (ñ íåíóìåðîâàííûìè âåðøèíàìè) ãðà�àìîñóùåñòâëÿåòñÿ ÷èñëåííî íà êîìïüþòåðå: ãðà�û, îò�âå÷àþùèå ïåðåñòàíîâêàì îäíîãî è òîãî æå êëàññà èõàðàêòåðèçóþùèåñÿ ãðà�îì-ïðåäñòàâèòåëåì äàííî�ãî êëàññà �̂k , ãðóïïèðóþòñÿ ñ îáùèì ìíîæèòåëåì!S (k):Z = 1N !XS (2S + 1)Xk !S(k)�� Z dNrhfrigj exp���Ĥ� j�̂kfrigi == 1N !Xk !(k) Z dN hfrigj exp(��Ĥ)j�̂kfrigi; (9)ãäå !(k) =XS (2S + 1)!S(k)� ñóììà ïî âñåì ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì. Êàæäûéêëàññ k ïðåäñòàâëåí íåìûì ãðà�îì, êîòîðûé, â ñâîþî÷åðåäü, îäíîçíà÷íî çàäàåòñÿ ðàçáèåíèåì íà íåìûåöèêëû:Z = 1N ! Xf�ig!(f�ig)�� Z dNrhfrigj exp(��Ĥ)j�̂f�igfrigi; (10)

ãäå �i � êîëè÷åñòâî öèêëîâ èç i âåðøèí.�àñ÷åò óïðàâëÿþùèõ òàáëèö !(f�ig) ïðÿìûìñóììèðîâàíèåì âñåõ ïåðåñòàíîâîê, ñîäåðæàùèõñÿ âîïåðàòîðå ñèììåòðèè Þíãà, âîçìîæåí òîëüêî äëÿìàëûõ ÷èñåë ÷àñòèö (N < 10). Â ðàáîòå [38℄ ýòî îãðà�íè÷åíèå ñíÿòî çàìåíîé ïðÿìîãî ñóììèðîâàíèÿ ïî ïå�ðåñòàíîâêàì ðàñ÷åòîì â êîíå÷íûõ ñëó÷àéíûõ âûáîð�êàõ. Îñóùåñòâëÿåòñÿ áëóæäàíèå ïî êëàññàì ïåðåñòà�íîâîê. Â êàæäîì òàêîì êëàññå ñëó÷àéíàÿ ðàâíîâå�ðîÿòíàÿ âûáîðêà ïåðåñòàíîâîê ïðîâîäèòñÿ èç ìíî�æåñòâà âñåõ ïåðåñòàíîâîê P̂n ñ ïðîâåðêîé óñëîâèÿèõ îäíîâðåìåííîé ïðèíàäëåæíîñòè äàííîìó êëàññóf�ig è þíãîâñêîìó îïåðàòîðó Ĵ(S). Ïåðåñòàíîâêà P̂nïîëó÷àåò âåñîâîé êîý��èöèåíò�S;f�ig(n) = �S(n) = (�1)
(k)+
(l);ãäå 
(k), 
(l) � ÷åòíîñòè ïåðåñòàíîâîê âäîëü ñòîëá�öîâ ñõåìû Þíãà, åñëè îáà óñëîâèÿ âûïîëíåíû, è�S;f�ig(n) = 0, åñëè õîòÿ áû îäíî èç óñëîâèé íàðóøå�íî. Íåñìåùåííàÿ îöåíêà êîìáèíàòîðíîãî êîý��èöè�åíòà !S(f�ig) ðàâíà~!S(f�ig; fnkg; l) = N !l lXk=1�S;f�ig(nk); (11)ãäå l � îáúåì âûáîðêè fnkg. Ïðèáëèæåííîñòü îöåí�êè (11) äëÿ !S(f�ig), ïîëó÷åííîé â êîíå÷íîé âûáîð�êå fnkg íà åäèíñòâåííîì øàãå ìàðêîâñêîãî ïðîöåññàáëóæäàíèé â ïðîñòðàíñòâå �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòî�ðèé, íå îçíà÷àåò ïðèáëèæåííîñòü ïðîöåäóðû ðàñ÷å�òà â öåëîì, åñëè îíà ïîñòðîåíà íà êîìáèíàòîðíûõâåñàõ ~!S(f�ig; fnkg; l), âìåñòî !S(f�ig). Äåéñòâèòåëü�íî [38℄,!S(f�ig) = 1l(N !)l�1 Xfnkg lf�igXk=1 �S(nk) == 1l(N !)l�1 Xfnkg lXk=1�S;f�ig(nk) == 1(N !)2l�1 Xfnkg ~!S(f�ig; fnkg; l); (12)ãäå fnkg = n1; n2; : : : ; nl � âûáîðêà l íîìåðîâ èçñïëîøíîãî ðÿäà öåëûõ ÷èñåë îò 1 äî N !, ïðè÷åì íî�ìåðà â ðÿäó fnkg ìîãóò ïîâòîðÿòüñÿ. Ïîñëå ïîäñòà�íîâêè âûðàæåíèÿ (12) â (10) è ïðåäñòàâëåíèÿ ìàò�ðè÷íîãî ýëåìåíòà ïîä èíòåãðàëîì â âèäå ïðîèçâå�äåíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ïðèíèìàåò âèä110



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :Z = 1(N !)2l Xf�igXfnkgXS (2S + 1)~!S(f�ig; fnkg; l)�� Z dNr(1) dNr(2) : : : dNr(M)hfri(M)g �� �����exp ��ĤM !����� fri(1)gihfri(1)g �����exp ��ĤM !������� fri(2)gi : : : hfri(M � 1)g �� �����exp ��ĤM !����� �̂f�igfri(M)gi: (13)Âûðàæåíèå (13) ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì, íåñìîòðÿ íàòî ÷òî îíî íàïèñàíî â òåðìèíàõ êîý��èöèåíòîâ~!S(f�ig; fnkg; l), ðàññ÷èòûâàåìûõ â êîíå÷íûõ âû�áîðêàõ. Ïðè÷èíà ýòîãî â òîì, ÷òî �îðìóëà (13)îõâàòûâàåò âñå òàêèå âûáîðêè. Ñ ó÷åòîì ÿâíîãîâèäà [23℄ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ ÷èñëåííûé ðàñ÷åò êàíîíè÷åñêèõ ñðåäíèõ îñóùå�ñòâëÿåòñÿ áëóæäàíèåì â ïðîñòðàíñòâå òðàåêòîðèéfri(j)g è âñåõ ñïîñîáîâ èõ ñöåïëåíèÿ f�ig ñ �óíêöè�åé ðàñïðåäåëåíèÿ!(x) = ~!(f�ig; fnkg;M) a(fri(j)g; f�ig; �) // ~!(f�ig; fnkg;M)�� exp24�0�Mm02�~2 NXi=10� MXj=1 [ri(j + 1)� ri(j)℄21A++ �M MXj=1 V (fri(j)g)1A35 ; (14)ãäå V (frig) � îïåðàòîð ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Âû�ðàæåíèå (14) ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì â ïðåäåëåM !1. Â÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ çàäàþò êîíå÷íîå, íî äîñòàòî÷�íî áîëüøîå çíà÷åíèå M . Øàãè ïî ñäâèãó âåðøèí,à òàêæå ñöåïëåíèþ è ðàñöåïëåíèþ òðàåêòîðèé ïðî�âîäÿòñÿ íà êîìïüþòåðå â ñîîòâåòñòâèè ñî ñòàíäàðò�íîé ïðîöåäóðîé Ìåòðîïîëèñà [29℄. �àñ÷åò ðàâíîâåñ�íûõ ñðåäíèõ îñóùåñòâëÿåòñÿ óñðåäíåíèåì ïî ïîñëå�äîâàòåëüíîñòè ïîëó÷åííûõ òàêèì îáðàçîì êîí�èãó�ðàöèé. Îáúåì ñëó÷àéíîé âûáîðêè îáû÷íî ñîñòàâëÿ�åò îò íåñêîëüêèõ ìèëëèîíîâ äî ñîòåí ìèëëèîíîâ êîí��èãóðàöèé. Ïðîáëåìà ¾îòðèöàòåëüíûõ çíàêîâ¿ ðå�øàëàñü âûòåñíåíèåì èçîáðàæàþùåé òî÷êè èç îáëàñ-òåé êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà ñî ñêîìïåíñè�ðîâàííûìè âêëàäàìè ìåòîäîì, ïîäðîáíî îïèñàííûìâ ðàáîòå [38℄.

4. ÝÑÒÈÌÀÒÎ� ÊÎ��ÅËßÖÈÎÍÍÎÉÔÓÍÊÖÈÈ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂÂ �îðìàëèçìå èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ýñòè�ìàòîðîì êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé íàáëþäàåìîé îïå�ðàòîðà Â íàçûâàþòñÿ ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ñîîòâåò�ñòâóþùåãî åìó äèàãîíàëüíîãî â ñèììåòðèçîâàííîìïî ïåðåñòàíîâêàì êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè îïå�ðàòîðà B̂, òàêîãî ÷òîTr hÂ exp���Ĥ�i = Tr hB̂ exp���Ĥ�i : (15)Áëàãîäàðÿ äèàãîíàëüíîñòè îïåðàòîðà B̂ òîëüêî äèà�ãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ñòàòèñòè÷åñêîãîîïåðàòîðà exp(��Ĥ) è, çíà÷èò, òîëüêî çàìêíóòûå(öèêëè÷åñêèå) �åéíìàíîâñêèå òðàåêòîðèè äàþòâêëàä â (15). �àñ÷åò ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ ñâîäèòñÿê óñðåäíåíèþ ýñòèìàòîðîâ òîëüêî ïî çàìêíóòûìòðàåêòîðèÿì è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîæåò âûïîëíÿòüñÿïàðàëëåëüíî äëÿ âñåõ âåëè÷èí, �óíêöèîíàëüíûéâèä ýñòèìàòîðîâ êîòîðûõ èçâåñòåí.Â ÷èñòîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè ñ âîëíîâîé �óíê�öèåé 	(fxig) áèíàðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿýëåêòðîíîâ èìååò âèä�2(ra; rb) = Z dx1dx2 : : : dxN	(fxig)�� NXk;l=1 Æ(xk � ra)Æ(xl � rb)	�(fxig); (16)ãäå Æ(x) � �óíêöèÿ Äèðàêà. Ïðîáëåìà îòñóòñòâèÿñàìîñîïðÿæåííîãî îïåðàòîðà äëÿ êâàíòîâî-ìåõàíè-÷åñêîé íàáëþäàåìîé (16) ðåøàåòñÿ ñ ïîìîùüþ âñïî�ìîãàòåëüíîé �óíêöèè �!(ra; rb), äëÿ êîòîðîé êâàí�òîâî-ìåõàíè÷åñêèé îïåðàòîð ñóùåñòâóåò:�!(ra; rb) = Z dx1dx2 : : : dxN	(fxig) 1!2 �� NXk;l=1 �!(xk � ra)�!(xl � rb)	�(fxig); (17)ãäå �!(x) = 1 â !-îêðåñòíîñòè òî÷êè x = 0 è�!(x) = 0 âî âñåõ îñòàëüíûõ òî÷êàõ. Ñ îäíîé ñòî�ðîíû, èç ñðàâíåíèÿ âûðàæåíèé (16) è (17) ñëåäóåò,÷òî �2(ra; rb) = lim!!0 �!(ra; rb);à ñ äðóãîé ñòîðîíû, (17) ÿâëÿåòñÿ äèàãîíàëüíûììàòðè÷íûì ýëåìåíòîì îïåðàòîðà�̂!(ra; rb; fxig) == 1!2 NXk;l=1 �!(xk�ra)�!(xl � rb): (18)111



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006Ïîýòîìó äëÿ ñìåøàííîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ âîáîçíà÷åíèÿõ ðàáîòû [25℄ èìååì�2(ra; rb) = lim!!0Tr h�̂!(ra; rb; fxig) exp���Ĥ�iTr hexp���Ĥ�i == lim!!0XS Xfmig0Xfm0ig0 Z 0 dNr Z 0 dNr0 �� hS; fmig; frigj�̂!(ra; rb; fxig)jS; fm0ig; fr0igi �� hS; fm0ig; fr0igj exp(��Ĥ)jS; fmig; frigi �� dNr dNr0ÆTr hexp���Ĥ�i : (19)Øòðèõè ó çíàêîâ ñóìì è èíòåãðàëîâ îçíà÷àþò,÷òî ñóììèðîâàíèå è èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäÿòñÿ ïîíåñâÿçàííûì ïåðåñòàíîâêàìè íàáîðàì fmig, fm0ig,frig, fr0ig. Èç-çà îðòîãîíàëüíîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõñïèíîâûõ �óíêöèé è âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî îïåðàòîð�̂!(r1; r2; fxig) íå äåéñòâóåò íà ñïèíîâûå ïåðåìåí�íûå, â âûðàæåíèè (19) îòñóòñòâóþò íåäèàãîíàëüíûåïî S ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû. Èñïîëüçóåì äèàãîíàëèçî�âàííóþ �îðìó (7) èç ðàáîòû [25℄ äëÿ ïîëíîé âîëíî�âîé �óíêöèè	(S; fmig; frig; f�ig; fxig) == N !Xn=1(�1)g(n) ~�(S; fmig; P̂nf�ig)f(frig; P̂nfxig) == N !Xn=1(�1)g(n) ~�(S; P̂nfmig; f�ig)�� f(P̂nfrig; fxig) (20)â çàïèñè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà�̂!(ra; rb; fxig) â (19):�2(ra; rb) == lim!!0XS Xfmig0Xfm0ig0 N !Xn=1 N !Xk=1 Xf�i=�1=2g Z 0 dNr Z 0 dNr0�� (�1)g(n) ~�(S; P̂nfmig; f�ig)�� (�1)g(k) ~�(S; P̂kfm0ig; f�ig)�� hP̂nfrigj�̂!(ra; rb; fxig)jP̂kfr0igi �� hS; fm0ig; fr0igj exp(��Ĥ)j �� S; fmig; frigiÆTr hexp���Ĥ�i ; (21)ãäå ~� è f � ñïèíîâàÿ è êîîðäèíàòíàÿ ÷àñòè. Â êàæ�äîì ñëàãàåìîì ïî n è k â (21) ïðîâåäåì çàìåíó ïå�ðåìåííûõ ñóììèðîâàíèÿ,f ~mig � P̂nfmig; f ~m0ig � P̂kfm0ig

è èíòåãðèðîâàíèÿ,f~rig � P̂nfrig; f~r0ig � P̂kfrig;à òàêæå âîñïîëüçóåìñÿ ñâîéñòâîì àíòèñèììåòðèèïîëíîé âîëíîâîé �óíêöèè â ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõexp(��Ĥ) îòíîñèòåëüíî ýòèõ ïåðåñòàíîâîê, ïîñëå ÷å�ãî çàâèñèìîñòü ñëàãàåìûõ îò n è k àííóëèðóåòñÿ èèõ ìîæíî îáúåäèíèòü ñ ìíîæèòåëåì (N !)2:�2(ra; rb) == lim!!0(N !)2XS Xf ~mig0Xf ~m0ig0 Xf�i=�1=2g Z 0 dN ~r Z 0 dN ~r0�� ~�(S; f ~mig; f�ig)~�(S; f ~m0ig; f�ig)�� hf~rigj~�!(ra; rb; fxig)jf~r0igi �� hS; f ~m0ig; f~r0igj exp(��Ĥ)j �� S; f ~mig; f~rigiÆTr hexp���Ĥ�i == lim!!0XS Xfmig0 Z 0 dN ~r Z dN ~r0hf~rigj �� �̂!(ra; rb; fxig)jf~r0igihS; f ~mig; f~r0igj �� exp(��Ĥ)jS; f ~mig; f~rigiÆTr hexp���Ĥ�i : (22)Ïðè íàïèñàíèè ïîñëåäíåãî âûðàæåíèÿ èñïîëüçîâà�íû ñîîòíîøåíèÿ (10)�(12) èç ðàáîòû [25℄ è âûïîëíå�íî äåëåíèå íà N ! ñ óäàëåíèåì øòðèõà ñ èíòåãðàëàïî ~r0.Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðà �̂!(ra; rb; fxig)â íåñèììåòðèçîâàííîì êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëå�íèè â ïðåäåëå ! ! 0 èìåþò âèälim!!0hfrigj�̂!(ra; rb; fxig)jfr0igi == NXk;l=1 Æ(rk � ra)Æ(rl � rb)Yi Æ(ri � r0i); (23)ïîýòîìó èíòåãðèðîâàíèå ïî øòðèõîâàííûì êîîðäè�íàòàì îñòàâëÿåò òîëüêî äèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûåýëåìåíòû îïåðàòîðà exp(��Ĥ) â ñèììåòðèçîâàííîìïî ïåðåñòàíîâêàì ïðåäñòàâëåíèè:112



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :�2(ra; rb) =XS Xfmig0 Z 0 dNr NXk;l=1 Æ(rk�ra)Æ(rl�rb)�� hS; fmig; frigj exp(��Ĥ)�� jS; fmig; frigiÆTr hexp���Ĥ�i ==XS (2S + 1)Xn WS(P̂n) Z dNr �� NXk;l=1 Æ(rk � ra)Æ(rl � rb)�� hfrigj exp(��Ĥ)jP̂nfrigiÆTr hexp���Ĥ�i : (24)Ïðè íàïèñàíèè ïîñëåäíåãî âûðàæåíèÿ íóæíî ïîâòî�ðèòü òå æå âûêëàäêè, ÷òî è ïðè ïîëó÷åíèè �îðìóëû(9) â ðàáîòå [25℄. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèçíàêîì (15),ìíîæèòåëü ïåðåä ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè ñòàòèñòè�÷åñêîãî îïåðàòîðà ÿâëÿåòñÿ ýñòèìàòîðîì áèíàðíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè�2(ra; rb; frig) = NXk;l=1 Æ(rk � ra)Æ(rl � rb); (25)êîòîðûé â äîïðåäåëüíîé (dis
rete) �îðìå êîíòèíó�àëüíîãî èíòåãðàëà ïðèîáðåòàåò âèä �óíêöèè ïîëî�æåíèÿ âåðøèí fri(j)g ëîìàíûõ òðàåêòîðèé:�2(ra; rb; fri(j)g) == 1M NXk;l=1 MXj=1 Æ(rk(j)� ra)Æ(rl(j)� rb): (26)Â îäíîðîäíîé èçîòðîïíîé ñèñòåìå áèíàðíàÿ êîððå�ëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ çàâèñèò òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿr = jra � rbj,�2(r) = 14�r2� Z dradrbÆ(r�jra�rbj)�2(ra; rb); (27)è íîðìèðîâàíà íà ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ � = N=V âîáúåìå V : 1V 1Z0 dr 4�r2�2(r) = �: (28)5. ÔÓÍÊÖÈß �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈßÒ�ÀÅÊÒÎ�ÈÉ ÍÀ ÍÅÉÒ�ÀËÈÇÓÞÙÅÌÔÎÍÅ�àñ÷åò ïîëÿ �îíîâîãî çàðÿäà â ñèñòåìå ñ ïåðèî-äè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ñâîäèòñÿ ê âû�÷èñëåíèþ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â öåíòðå ðàâ�íîìåðíî çàðÿæåííîé ÿ÷åéêè êóáè÷åñêîé �îðìû ñ

ðåáðîì a è çàðÿäîì Q. Ïîòåíöèàë ïîëÿ â öåíòðå ìî�æåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå ñóììû ïîëÿ çàðÿäîââíóòðè ñ�åðû, âïèñàííîé â êóáè÷åñêóþ ÿ÷åéêó, èîñòàëüíûõ çàðÿäîâ:'+ = Qa 24�2 + �1� �6�Z! 1r dVV! 35 ; (29)ãäå r � ðàññòîÿíèå îò öåíòðà ÿ÷åéêè äî ýëåìåíòàîáúåìà dV , à îáúåìíûé èíòåãðàë âû÷èñëÿåòñÿ ïîîáëàñòè !, èìåþùåé îáúåì V!. Îáëàñòü ! åñòü âíóò-ðåííîñòü êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêîé ñ åäèíè÷íûì ðåáðîìçà âû÷åòîì ñ�åðû, âïèñàííîé â ýòó ÿ÷åéêó. Îáúåì�íûé èíòåãðàë â âûðàæåíèè (29) ðàññ÷èòàí ÷èñëåííî:'+ = Qa "�2 + �1� �6 � lim�Vi!0Xi 1ri �ViV! # == Qa ��2 + �1� �6��1r�!� : (30)�àñ÷åò ñðåäíåãî h1=ri! âûïîëíåí ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî â ðàâíîìåðíîé âûáîðêå èç 1010 òî÷åê. Äëÿêîíòðîëÿ òî÷íîñòè ïàðàëëåëüíî ñ ðàñ÷åòîì (30) ïðî�âîäèëñÿ ñòîõàñòè÷åñêèé ðàñ÷åò îáúåìà V! = 1� �=6ïî �îðìóëå V! = limM!1�
!
 � ;ãäå 
 � îáúåì âûáîðêè, à 
! � êîëè÷åñòâî òî÷åê,ïîïàâøèõ â îáëàñòü !. Íàêîïëåíèå ñóìì äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ èíòåãðàëà â (29) ïðîäîëæàëîñü äî òåõ ïîð,ïîêà ðàññ÷èòàííîå çíà÷åíèå ~� = 6(1� 
!=
) íå ñîâ�ïàäàëî ñ òî÷íûì çíà÷åíèåì ÷èñëà � â âîñüìè çíà�÷àùèõ öè�ðàõ. Â ðàñ÷åòàõ ïîëó÷åíî ~� = 3:1415927ïðè òî÷íîì çíà÷åíèè � = 3:1415926536 : : : , à ñîîò�âåòñòâóþùåå çíà÷åíèå ïîòåíöèàëà â ýòîé âûáîðêå'+ = 2:380077Q=a. Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåê�òðîíà ñ ïîëåì íåéòðàëèçóþùåãî �îíà ðàâíàu+[ýÂ℄ = �34:2713N=a [�A℄;ãäå N � êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷�íîñòè.�àâíîâåñíàÿ ñðåäíÿÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëàñü êàêu = 1N *Xi6=j 1M MXl=1 e2jri(l)� rj(l)j++ u+; (31)ãäå e � ýëåìåíòàðíûé çàðÿä, h: : : i îçíà÷àåò êàíîíè�÷åñêîå ñðåäíåå, êîòîðîå âû÷èñëÿëîñü â ïðîñòðàíñòâå8 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 113



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006�åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé ñ �óíêöèåé ðàñïðåäåëå�íèÿ!(x) / ~!(f�ig; fnkg;M)�� exp(� NXk=1 MXl=1 meM2�~2 [rk(l)� rk(l + 1)℄2�� �M NXi<k=1 MXl=1 e2jrk(l)� ri(l)j � �Ne'+) ; (32)'+ = u+=e, à frig � ri(1); ri(2); : : : ; ri(M) � ïîñëå�äîâàòåëüíîñòüM âåðøèí ëîìàíîé, ïðåäñòàâëÿþùåéi-þ âèðòóàëüíóþ òðàåêòîðèþ â ñèñòåìå N ýëåêò-ðîíîâ. �àâíîâåñíàÿ ñðåäíÿÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëàñü ÷åðåç îñíîâíîé ýñòèìà�òîð êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè:hki = 32MkBT � meM2N�2~2 ��* NXi=1 MXl=1 (ri(l)� ri(l + 1))2+ ; (33)ãäå me � ìàññà ýëåêòðîíà.6. ÎÁËÀÑÒÜ �ÀÑ×ÅÒÎÂÊëàññè÷åñêàÿ îäíîêîìïîíåíòíàÿ ïëàçìà ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé íàèáîëåå ãðóáóþ ìîäåëü ýëåêòðîí�íîãî ãàçà. Ýòà ìîäåëü ñîñòîèò èç îäèíàêîâûõ âçàè-ìîäåéñòâóþùèõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ e, äâèãàþùèõñÿñîãëàñíî êëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêå íà íåéòðàëèçóþ�ùåì �îíå ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûõ çàðÿäîâ ïðî�òèâîïîëîæíîãî çíàêà. Ïîñêîëüêó âåðîÿòíîñòè ñîáû�òèé â òàêîì àíñàìáëå çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû T èðàññòîÿíèé rij ìåæäó ÷àñòèöàìè òîëüêî â êîìáèíà�öèè exp(�e2=rijkBT ), âñå ìàêðîñêîïè÷åñêèå òåðìî�äèíàìè÷åñêèå è ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè îäíî�êîìïîíåíòíîé ïëàçìû îïðåäåëÿþòñÿ åäèíñòâåííûìáåçðàçìåðíûì ïàðàìåòðîì � = e2=akBT , ãäå ðàäèóña îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì 4��a3=3 = 1. Êîìáèíàöèÿu=kBT�, ãäå u � âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû â ðàñ�÷åòå íà îäíó ÷àñòèöó, ÿâëÿåòñÿ â ýòîé ñèñòåìå óíè�âåðñàëüíîé �óíêöèåé �, ïðåöèçèîííûé ðàñ÷åò êîòî�ðîé ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ìîæíî íàéòè, íàïðèìåð,â ðàáîòå [53℄.Ìîäåëü ýëåêòðîííîãî ãàçà íà íåéòðàëèçóþùåì�îíå îòëè÷àåòñÿ îò ìîäåëè êëàññè÷åñêîé îäíîêîì�ïîíåíòíîé ïëàçìû ó÷åòîì êâàíòîâîé ïðèðîäû ÷àñ�òèö. Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ñðåäíÿÿ êèíåòè÷å�ñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ âûõîäèò íà êîíå÷íîå çíà÷å�

íèå "0 ïîðÿäêà ýíåðãèè Ôåðìè "F . Â ïðèáëèæåíèèíåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ"0 = 35"F = 35 �3�2�2=3 ~22me �2=3:Ýòà ýíåðãèÿ â ñòàòèñòè÷åñêîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåê�òðîíîâ ïî ñîñòîÿíèÿì àíàëîãè÷íà ¾ðàçîãðåâó¿ êëàñ�ñè÷åñêîé îäíîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû äî òåìïåðàòó�ðû T � = 2"03kB = 25 �3�2�2=3 ~22mekB �2=3: (34)Èç âûðàæåíèÿ (34) âèäíî, ÷òî ý��åêòèâíàÿ ¾òåìïå�ðàòóðà¿ T � ýëåêòðîííîãî ãàçà, îáóñëîâëåííàÿ îáìåí�íûìè ý��åêòàìè, ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè óáû�âàåò áûñòðåå (ïðîïîðöèîíàëüíî �2=3), ÷åì îñëàáå�âàåò êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÷àñòèöà�ìè (ïðîïîðöèîíàëüíîå �1=3). Ïîýòîìó ïðè óìåíüøå�íèè ïëîòíîñòè ñëåäóåò îæèäàòü óñèëåíèÿ ïðîñòðàí�ñòâåííûõ êîððåëÿöèé è ïåðåõîäà ýëåêòðîííîãî ãàçàâ óïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèå. Òîò æå âûâîä ñëåäóåòèç ñòðóêòóðû ãàìèëüòîíèàíà ñèñòåìû,Ĥ = � 1r2s Xi r2i + 2rs Xi<j 1jri � rj j + 
onst; (35)ãäå rs = a=a0 � ðàäèóñ Âèãíåðà �Çåéòöà, a0 � ðà�äèóñ Áîðà. Äëÿ ìàëûõ rs (áîëüøàÿ ïëîòíîñòü) âãàìèëüòîíèàíå ïðåâàëèðóåò êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿè ýëåêòðîíû âåäóò ñåáÿ êàê èäåàëüíûé ãàç. Íàîáî�ðîò, â ïðåäåëå áîëüøèõ rs ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõòåìïåðàòóðàõ ýëåêòðîíû óïîðÿäî÷èâàþòñÿ â êðèñ-òàëë Âèãíåðà [7℄. �àçëè÷àþò äâóìåðíûé è òðåõìåð�íûé êðèñòàëëû Âèãíåðà. Ôîðìèðîâàíèå êðèñòàëëàÂèãíåðà â ýêñïåðèìåíòàõ, êàê ïðàâèëî, èäåíòè�èöè�ðóþò êîñâåííûìè ìåòîäàìè ïî ðåçêîìó èçìåíåíèþòðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ, â ÷àñòíîñòè, ïðîâîäèìîñòè.Ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðåäåëåíèå ïîëîæåíèÿ ãðàíèöêðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ Âèãíåðà äëÿ ýëåêòðîí�íîãî ãàçà çàòðóäíåíî èç-çà ý��åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñâëèÿíèåì ïîëÿ, íà �îíå êîòîðîãî ïðîèñõîäèò äâèæå�íèå ýëåêòðîíîâ â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ. Âíåøíèå âîç�äåéñòâèÿ ñïîñîáíû ñìåùàòü òåìïåðàòóðó êðèñòàë�ëèçàöèè íà ïîðÿäêè, â òîì ÷èñëå è çà ñ÷åò ñòàáè�ëèçàöèè ýëåêòðîííûõ îðáèòàëåé â ñèëüíîì ìàãíèò�íîì ïîëå [54℄. Ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ ñóùåñòâåííûé ðàç�áðîñ â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îöåíêàõ ïîëîæåíèÿ ãðà�íèö êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ Âèãíåðà äëÿ ýëåê�òðîíîâ.Áîëåå íàäåæíûå äàííûå ïîëó÷åíû ìåòîäàìèêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ñîãëàñíî îöåíêàìðàáîòû [53℄, êëàññè÷åñêàÿ îäíîêîìïîíåíòíàÿ ïëàç�ìà â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå êðèñòàëëèçóåòñÿ ïðè114



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :� > 172. Â òî æå âðåìÿ, ñîãëàñíî äàííûì ðàáî�òû [55℄, ýòà ëèíèÿ íà �àçîâîé äèàãðàììå ýëåêòðîí�íîãî ãàçà ÿâëÿåòñÿ ãðàíèöåé êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñ-òîÿíèÿ Âèãíåðà ñî ñòîðîíû âûñîêèõ òåìïåðàòóð èíèçêèõ ïëîòíîñòåé. �ðàíèöà ñî ñòîðîíû âûñîêèõïëîòíîñòåé íàõîäèòñÿ â ðàéîíå � = 2 � 1017 ñì�3,ò. å. ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèþ rs � 200. Ñîãëàñíî �îð�ìóëå (34), ïðè òàêîé ïëîòíîñòè ý��åêòèâíàÿ òåì�ïåðàòóðà ýëåêòðîíîâ ðàâíà T � = 30 Ê. Ñî ñòî�ðîíû âûñîêèõ òåìïåðàòóð êðèñòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿ-íèå Âèãíåðà îãðàíè÷åíî çíà÷åíèåì 5 � 10�5 Ry,èëè Tmax = 8 Ê [55℄. Ñðàâíåíèå ýòîãî çíà÷å�íèÿ ñ âåëè÷èíîé T � = 30 Ê, îòâå÷àþùåé ìàêñè�ìàëüíîé ïëîòíîñòè êðèñòàëëà Âèãíåðà, ïîêàçûâà�åò, ÷òî êðèñòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ñîõðàíÿåò óñòîé�÷èâîñòü äàæå ïðè T � > Tmax, ò. å. ïðè çíà÷åíèÿõý��åêòèâíîãî ïëàçìåííîãî ïàðàìåòðà ýëåêòðîíîâ�� = e2=akBT � < 172. Êëàññè÷åñêàÿ îäíîêîìïîíåíò�íàÿ ïëàçìà â ýòîé îáëàñòè çíà÷åíèé � íàõîäèòñÿ âíåóïîðÿäî÷åííîì ñîñòîÿíèè.Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå ðàñ÷åòû âûïîëíåíû âòåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå 279 Ê < T < 50000 Ê è âèíòåðâàëå ïëîòíîñòåé4:63 � 1020 ñì�3 < � < 1:25 � 1022 ñì�3;÷òî ñîîòâåòñòâóåò èíòåðâàëó 15:15 > rs > 5:05. Îá�ëàñòü ðàñ÷åòîâ îòñòîèò îò ãðàíèö êðèñòàëëèçàöèèÂèãíåðà ïî ïëîòíîñòè íà òðè ïîðÿäêà (íà îäèí ïî�ðÿäîê ïî rs), à ïî òåìïåðàòóðå íà ïîëòîðà ïîðÿä�êà è îõâàòûâàåò êàê òåðìè÷åñêè ñëàáîâîçáóæäåííûå(T=T � < 1), òàê è ñèëüíîâîçáóæäåííûå (T=T � > 1)êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ. Êðèñòàëëèçàöèÿ Âèãíåðà â îá�ëàñòè ïðåäñòàâëåííûõ ðàñ÷åòîâ íåâîçìîæíà èç-çàîòíîñèòåëüíî âûñîêèõ ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðû.Èññëåäîâàííàÿ îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò íåèäåàëüíîéíåóïîðÿäî÷åííîé êâàíòîâîé ñèñòåìå è îõâàòûâàåòêàê âûðîæäåííûå, òàê è íåâûðîæäåííûå ñîñòîÿíèÿñ ñèëüíîðàçâèòûìè ìåæ÷àñòè÷íûìè êîððåëÿöèÿìè.Öåëü ïðåäñòàâëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ñîñòîèò â ïî�ëó÷åíèè äàííûõ î ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèÿõ,âëèÿíèè êâàíòîâûõ ý��åêòîâ íà èõ �îðìèðîâàíèåè îïðåäåëåíèè ãðàíèö îáëàñòè ñèëüíûõ êîððåëÿöèéíà �àçîâîé äèàãðàììå ñèñòåìû.7. ×ÈÑËÅÍÍÛÉ �ÀÑ×ÅÒ�àñ÷åòû ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ âûïîëíåíû ìå�òîäîì Ìîíòå-Êàðëî [36℄. Ýëåêòðîíû ïðåäñòàâëåíûâçàèìîäåéñòâóþùèìè �åéíìàíîâñêèìè òðàåêòîðèÿ�ìè â âèäå çàìêíóòûõ ëîìàíûõ, ñîñòîÿùèõ èçM çâå�íüåâ. Îñíîâíûå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïðè M = 160,

à â êîíòðîëüíûõ òî÷êàõ � ïðè M = 640. Íà ñèñòå�ìó íàêëàäûâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî�âèÿ. ß÷åéêà ïåðèîäè÷íîñòè ñîäåðæàëà 100 ýëåêòðî�íîâ. Äëÿ ðàñ÷åòà êàæäîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñî�ñòîÿíèÿ ÷èñëåííî ãåíåðèðîâàëèñü ìàðêîâñêèå ñëó�÷àéíûå ïðîöåññû äëèíîé 4 � 106 ìàêðîøàãîâ. Íà íà�÷àëüíîì ýòàïå òåðìàëèçàöèè ñèñòåìû (106 ìàêðî�øàãîâ) ïðèìåíÿëàñü ïðîöåäóðà ïîñëåäîâàòåëüíîãîóäâîåíèÿ ÷èñëà âåðøèí M , à äëÿ ñêàíèðîâàíèÿ ïîòåðìîäèíàìè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì � ïðîöåäóðà ïîñëå�äîâàòåëüíîãî îõëàæäåíèÿ ñèñòåìû. Îäèí ìàêðîøàãâêëþ÷àë M ïîïûòîê ñäâèãà ñëó÷àéíûì îáðàçîì âû�áðàííûõ âåðøèí ëîìàíîé, îäíîé ïîïûòêè ñäâèãàè îäíîé ïîïûòêè ïîâîðîòà ñëó÷àéíûì îáðàçîì âû�áðàííîé òðàåêòîðèè (èëè ãðóïïû ñöåïëåííûõ òðà�åêòîðèé) íà âåëè÷èíû, îïðåäåëÿåìûå ãåíåðàòîðîìðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûõ ñëó÷àéíûõ ÷èñåë. Ìàê�ñèìàëüíûå âåëè÷èíû ïðîñòðàíñòâåííûõ ñäâèãîâ èïîâîðîòîâ îïðåäåëÿëèñü íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ýòàïåñ ïîìîùüþ ñàìîðåãóëèðóþùåãîñÿ àëãîðèòìà, àíà�ëèçèðóþùåãî íàêîïëåííóþ ñòàòèñòèêó íà ïðåäû�äóùåì îòðåçêå ìàðêîâñêîé òðàåêòîðèè. Ñîâåðøà�ëèñü ïîïûòêè ñöåïëåíèÿ è ðàñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé.Êîìáèíàòîðíûå âåñîâûå êîý��èöèåíòû ðàññ÷èòû�âàëèñü áëóæäàíèåì ïî äèàãðàììàì îïåðàòîðà ñèì�ìåòðèè Þíãà [38℄. Ïðè âûïîëíåíèè øàãîâ ïî ñöåï�ëåíèþ è ðàñöåïëåíèþ èñïîëüçîâàíà ïðîöåäóðà ðàâ�íîìåðíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äå�îðìàöèîííûõ íàïðÿ�æåíèé â òðàåêòîðèè, îïèñàííàÿ ðàíåå [38℄. Ïðîáëå�ìà ¾îòðèöàòåëüíûõ çíàêîâ¿ â óñëîâèÿõ âûðîæäåí�íûõ ñîñòîÿíèé ðåøàëàñü ïóòåì âûòåñíåíèÿ èçîáðà�æàþùåé òî÷êè ñèñòåìû èç îáëàñòåé ñî ñêîìïåíñè�ðîâàííûìè âêëàäàìè, ïðè ýòîì ðàäèóñ íàïðàâëÿþ�ùåãî ïîòåíöèàëà äëÿ êàæäîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãîñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿëñÿ íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ýòàïåìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì èòåðàöèé ñ èñïîëüçîâàíèåìíåïðåðûâíîé �óíêöèè ïàìÿòè [38℄.7.1. Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè íàñðåäíèõ ðàññòîÿíèÿõÂ îáëàñòè çíà÷åíèé ïëîòíîñòè 4:63 � 1020 ñì�3 << � < 1:25 � 1022 ñì�3 ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòó�ðû áèíàðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíîâìåíÿåòñÿ îò ìîíîòîííîé ê îñöèëëèðóþùåé (ðèñ. 1).Îñöèëëÿöèè êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ðàçâèâàþò�ñÿ è ïðè èçîòåðìè÷åñêîì ñæàòèè ýëåêòðîííîãî ãàçà(ðèñ. 2). Ïîëîæåíèå ìàêñèìóìîâ ïî÷òè íå çàâèñèòîò òåìïåðàòóðû è îïðåäåëÿåòñÿ ïëîòíîñòüþ ñèñòå�ìû. Ïåðâûå äâà ìàêñèìóìà ðàñïîëàãàþòñÿ â òî÷�êàõ r1 � ��1=3 è r2 � 2��1=3. Âåëè÷èíà îòíîøå�íèÿ r2=r1 = 2 ñâèäåòåëüñòâóåò îá îòñóòñòâèè ýëåìåí�115 8*
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ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :

00:20:40:6
10 20 30r;�A

à�2 � 103;�A�3

02
46

105 15
á�2 � 10�3;�A�32 1

r;�A�èñ. 3. Áèíàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè â ñèñòåìàõ êâàíòîâûõ è êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö ðàçëè÷íîé ïëîòíîñòè: a �4:63 � 1020 ñì�3 (1 � 1347 Ê, 2 � 1036 Ê); á � 3:70 � 1021 ñì�3 (13466 Ê). Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ýëåêòðîíû (M = 160),øòðèõîâûå � êëàññè÷åñêàÿ îäíîêîìïîíåíòíàÿ ïëàçìà íà íåéòðàëèçóþùåì �îíåòîâ îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé êðèñòàëëè�÷åñêîé ñòðóêòóðû òèïà òðåõìåðíîãî êðèñòàëëà Âèã�íåðà èëè ýëåìåíòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû êà�êîãî-ëèáî äðóãîãî òèïà, òàê êàê â òàêèõ êîððåëÿöè�ÿõ ïðèñóòñòâîâàëè áû îòíîøåíèÿ íàèáîëåå âåðîÿò�íûõ ðàññòîÿíèé r2=r1 = 2p3, 2p2=p3; : : : Ôîðìà áè�íàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ñâèäåòåëüñòâóåòî òîì, ÷òî âçàèìíîå ïîëîæåíèå ýëåêòðîíîâ â ýòîéîáëàñòè ñîñòîÿíèé õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì êîí�öåíòðè÷åñêèõ ñ�åðè÷åñêèõ ñëîåâ ðàâíîé òîëùèíûè îòíîñèòåëüíî ñëàáîé êîððåëÿöèåé ìåæäó ýëåêòðî�íàìè â ñîñåäíèõ ñëîÿõ. Öåëî÷èñëåííûå îòíîøåíèÿðàäèóñîâ ñëîåâ óêàçûâàþò íà òî, ÷òî ñëîè íå ÿâëÿ�þòñÿ ÷àñòüþ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, òàê êàê âêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå ïðèñóòñòâîâàë áû íàáîðíåêðàòíûõ ìåæóçëîâûõ ðàññòîÿíèé.Êðàòíûå çíà÷åíèÿ ïîëîæåíèé ìàêñèìóìîâ êîð�ðåëÿöèîííîé �óíêöèè ýëåêòðîíîâ ñîãëàñóþòñÿ ñðåçóëüòàòàìè ïîëó�åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ[56℄ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äâóìåðíîãî ïîëíîñòüþñïèí-ïîëÿðèçîâàííîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà ïðèrs = 10. �àñ÷åò [56℄ ïîñòðîåí íà îñíîâå äâóõýëåê�òðîííîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ý��åêòèâíûìïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèé â âèäå ïîëÿ ýëåêòðîíàâ ñ�åðå Âèãíåðà �Çåéòöà ñ ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåí�íûì ïîëîæèòåëüíûì çàðÿäîì. Ñîãëàñíî ðàáîòå [56℄,ñïèíîâàÿ ïåðåìåííàÿ èãðàåò ðåøàþùóþ ðîëü â�îðìèðîâàíèè êîððåëÿöèé ýëåêòðîíîâ íà ìàëûõðàññòîÿíèÿõ: ìàêñèìóìû êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè íà êðàòíûõ ðàññòîÿíèÿõ ïîëó÷åíû òîëüêî âïîëíîñòüþ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîì ñîñòîÿíèè.Îáðàçîâàíèå ýëåìåíòîâ îáúåìíîé êðèñòàëëè÷åñ-

êîé ñòðóêòóðû âîçìîæíî òîëüêî ïðè íàëè÷èè äîñòà�òî÷íî ñèëüíîé àíèçîòðîïèè ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððå�ëÿöèé. Ñëàáàÿ àíèçîòðîïèÿ òðîéíûõ êîððåëÿöèé âýëåêòðîííîì ãàçå âûðàæàåòñÿ â ñëàáîé çàâèñèìîñòèâåðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü òðè ÷àñòèöû â òî÷êàõ r1,r2, r3 îò óãëà ìåæäó âåêòîðàìè r2 � r1 è r3 � r1ïðè óñëîâèè, ÷òî ðàññòîÿíèÿ jr2 � r1j è jr3 � r1j îò�âå÷àþò ïîëîæåíèÿì ñîñåäíèõ ìàêñèìóìîâ áèíàðíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè �2(r). Ïðè÷èíà ñëàáîéàíèçîòðîïèè ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé â ýëåê�òðîííîì ãàçå ñîñòîèò â êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé ïðî�ñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ. Ýòîò âû�âîä ñëåäóåò èç ñðàâíåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéýëåêòðîííîãî ãàçà è ñîîòâåòñòâóþùåé êëàññè÷åñêîéîäíîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû. Èç ðèñ. 3à âèäíî, ÷òîïîëîæåíèÿ ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ íà áèíàðíûõ êîð�ðåëÿöèîííûõ �óíêöèÿõ êëàññè÷åñêîé è êâàíòîâîéñèñòåì ñîâïàäàþò òîëüêî â îáëàñòè ñëàáûõ êîððåëÿ�öèé (êðèâûå 1 ). Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû (êðè�âûå 2 ) â îáëàñòè îòíîñèòåëüíî íèçêèõ ïëîòíîñòåé�îðìà áèíàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè êëàññè�÷åñêîé ñèñòåìû ïðåòåðïåâàåò êà÷åñòâåííûå èçìåíå�íèÿ: âìåñòî îáðàçîâàâøåãîñÿ ìàêñèìóìà ïîÿâëÿþò�ñÿ íîâûå ìàêñèìóìû, ðàñïîëîæåííûå íà íåêðàòíûõðàññòîÿíèÿõ. Â òî æå âðåìÿ áèíàðíàÿ êîððåëÿöè�îííàÿ �óíêöèÿ êâàíòîâîé ñèñòåìû êà÷åñòâåííî íåìåíÿåòñÿ � ñóùåñòâóþùèå íà êðàòíûõ ðàññòîÿíè�ÿõ ìàêñèìóìû òîëüêî ðàñòóò, íî íå ñìåùàþòñÿ. Áî�ëåå ïðîñòàÿ �îðìà áèíàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè äëÿ êâàíòîâûõ ÷àñòèö ñâèäåòåëüñòâóåò î ñóùå�ñòâåííîì îñëàáëåíèè àíèçîòðîïèè êîððåëÿöèé âûñ�øèõ ïîðÿäêîâ.117
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�2 � 104;�A�3à á
1 2 3 4 5 6 7 1 23 4 6 75�èñ. 4. Áèíàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ (a) è êëàññè÷åñêèõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ (á ) íà íåéòðàëèçóþ-ùåì �îíå â îáëàñòè ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé â ñîñòîÿíèÿõ ñ ïëîòíîñòüþ 4:63 � 1020 ñì�3: 1 � 2276 Ê; 2 �1751 Ê; 3 � 1347 Ê; 4 � 797 Ê; 5 � 613 Ê; 6 � 363 Ê; 7 � 279 ÊÏðîòèâîïîëîæíàÿ êàðòèíà íàáëþäàåòñÿ â îáëàñ-òè îòíîñèòåëüíî âûñîêèõ ïëîòíîñòåé. Èç ðèñ. 3á âèä�íî, ÷òî â ýòîé îáëàñòè ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðûáèíàðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ â êâàíòîâîé ñè�ñòåìå ðàíüøå, ÷åì â ñèñòåìå êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö,ïåðåõîäèò â ðåæèì îñöèëëèðóþùåãî ïîâåäåíèÿ �îáìåííîå ¾îòòàëêèâàíèå¿ ñïîñîáñòâóåò óïîðÿäî÷å�íèþ ñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, â ñîñòîÿíèÿõ ñ íèç�êîé ïëîòíîñòüþ êâàíòîâûå ý��åêòû ïðåïÿòñòâóþò,à â ïëîòíûõ, íàîáîðîò, ñïîñîáñòâóþò óïîðÿäî÷åíèþ.�ðàíè÷íîå çíà÷åíèå ïëîòíîñòè � � 2:5�1021 ñì�3 ðàç�äåëÿåò îáëàñòè ñ ðàçëè÷íûìè ìåõàíèçìàìè è ïðîòè�âîïîëîæíûìè ðåçóëüòàòàìè âëèÿíèÿ êâàíòîâûõ ý���åêòîâ íà ñòðóêòóðèðîâàíèå ýëåêòðîííîãî ãàçà è,ïî ñóùåñòâó, ÿâëÿåòñÿ �óíäàìåíòàëüíîé õàðàêòåðè�ñòèêîé ýòîé ñèñòåìû.Áèíàðíûå êîððåëÿöèè â èçîòðîïíîé ñðåäå èçî�òðîïíû óæå â ñèëó ñâîåãî îïðåäåëåíèÿ. Ïðîñòðàí�ñòâåííàÿ äåëîêàëèçàöèÿ ïðèâîäèò ê ý��åêòèâíî�ìó îñëàáëåíèþ âçàèìîäåéñòâèé êâàíòîâûõ ÷àñòèö,÷òî ïðåæäå âñåãî îòðàæàåòñÿ íà óãëîâûõ çàâèñèìî�ñòÿõ êîððåëÿöèé òðåòüåãî è áîëåå âûñîêèõ ïîðÿä�êîâ. Îñëàáëåíèå àíèçîòðîïèè òðåõ÷àñòè÷íûõ êîððå�ëÿöèé îçíà÷àåò îñëàáëåíèå êîððåëÿöèé ìåæäó ýëåê�òðîíàìè â ñîñåäíèõ ¾ñîëüâàòíûõ¿ ñëîÿõ. Âðàùåíèÿýòèõ ñëîåâ âîêðóã èõ îáùåãî öåíòðà â ýëåêòðîííîìãàçå îêàçûâàþòñÿ ñëàáî ñêîððåëèðîâàííûìè çà ñ÷åòêâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé äåëîêàëèçàöèè. Îòñóòñòâèåñóùåñòâåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ îòíîñèòåëü�íîìó âðàùåíèþ ñîñåäíèõ ñ�åðè÷åñêèõ ñëîåâ âîêðóãîáùåãî öåíòðà ïðè çàáëîêèðîâàííîì ðàäèàëüíîìäâèæåíèè îáóñëîâëåíî èõ îòíîñèòåëüíîé îäíîðîäíî�

ñòüþ. �àäèàëüíûå äâèæåíèÿ çàòðóäíåíû, òàê êàêîíè îçíà÷àëè áû ëîêàëüíûå ñæàòèÿ è ðàñøèðåíèÿñèñòåìû.Íåòðóäíî óñìîòðåòü ïðÿìóþ ïàðàëëåëü òàêîãîõàðàêòåðà êîððåëÿöèé â ýëåêòðîííîì ãàçå ñ ÿâëå�íèåì ïîñëîéíîãî ïëàâëåíèÿ êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãîèç íåáîëüøîãî êîëè÷åñòâà ýëåêòðîíîâ â ñ�åðè÷å�ñêè-ñèììåòðè÷íîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìå (ìîäåëü êâàí�òîâîé òî÷êè), îáíàðóæåííûì â ðàáîòå [57℄, ñîãëàñíîêîòîðîé â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð �îðìèðóåòñÿñëîèñòàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðà. Ïðè ïîâûøåíèè òåì�ïåðàòóðû ñíà÷àëà ¾ðàçìîðàæèâàþòñÿ¿ âðàùàòåëü�íûå äâèæåíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ ñëîåâ. Ñëîè, ñîõðàíÿÿñâîþ öåëîñòíîñòü, âðàùàþòñÿ âîêðóã îáùåãî öåí�òðà. �àäèàëüíûå �ëóêòóàöèîííûå äâèæåíèÿ âêëþ�÷àþòñÿ òîëüêî ïðè äàëüíåéøåì ïîâûøåíèè òåìïåðà�òóðû. Ïî âñåé âèäèìîñòè, ïðåîáëàäàþùèì õàðàêòå�ðîì äè��óçèîííûõ ñìåùåíèé â ïëîòíîì ýëåêòðîí�íîì ãàçå ÿâëÿþòñÿ âðàùåíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ ñëîåâ. Òà�êèå òèïû êîëëåêòèâíûõ äâèæåíèé ñîïðîâîæäàþò�ñÿ íàèìåíüøèìè èçìåíåíèÿìè ýíåðãèè è ïîýòîìóíàèáîëåå âåðîÿòíû. Êðèñòàëëèçàöèþ Âèãíåðà ïðèïîíèæåíèè ïëîòíîñòè òðåõìåðíîãî ýëåêòðîííîãî ãà�çà ñëåäóåò èíòåðïðåòèðîâàòü â ýòèõ òåðìèíàõ êàê¾çàìîðàæèâàíèå¿ êîëëåêòèâíûõ ñ�åðè÷åñêèõ ìîä.Íåîäíîðîäíîñòü ñëîåâ óñèëèâàåòñÿ è áàðüåðû âðàùå�íèþ ðàñòóò, êîãäà ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåê�òðîíàìè â ñëîå óâåëè÷èâàåòñÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàç�ìåðîì îáëàñòè ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè ýëåê�òðîíà.Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû óñòîé÷èâîñòü ñ�å�ðè÷åñêèõ ìîä óñèëèâàåòñÿ âïëîòü äî èõ ¾çàìîðàæè�118



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :âàíèÿ¿ â êðèñòàëëå Âèãíåðà. Óñèëåíèå ñ�åðè÷åñêèõêîëëåêòèâíûõ ìîä çà ñ÷åò ïðîñòðàíñòâåííîé äåëî�êàëèçàöèè â ñèñòåìàõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö ñëåäóåò ïî�íèìàòü êàê òåíäåíöèþ, à íå ñóæåíèå âñåãî ìíîãî�îáðàçèÿ òèïîâ äâèæåíèé äî îäíîãî. Òåì íå ìåíååíàëè÷èå òàêîé òåíäåíöèè äîëæíî ó÷èòûâàòüñÿ ïðèïîñòðîåíèè äèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé ýëåêòðîííîãî ãà�çà.7.2. Êîððåëÿöèè íà ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõðàññòîÿíèÿõÂ ñèñòåìå ñ ïëîòíîñòüþ � = 4:63 � 1020 ñì�3òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ � = h=p2�mekBTñòàíîâèòñÿ ðàâíîé ñðåäíåìó ðàññòîÿíèþ ìåæäóýëåêòðîíàìè ��1=3 = 12:92�A ïðè òåìïåðàòóðå3328 Ê. Íà ðèñ. 4à ïðèâåäåíû êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ïðè òåìïåðàòóðàõ279 Ê < T < 2276 Ê, îòâå÷àþùèõ âûðîæäåííûìè ñëàáîâûðîæäåííûì ñîñòîÿíèÿì ýëåêòðîíîâ.Ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ êâàíòîâûì õàðàêòåðîìäâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ, âèäíû èç ñðàâíåíèÿ êðèâûõíà ðèñ. 4à ñ àíàëîãè÷íûìè êðèâûìè íà ðèñ. 4á,ðàññ÷èòàííûìè ïðè òåõ æå òåìïåðàòóðàõ è ïëîòíî�ñòè äëÿ îäíîêîìïîíåíòíîé êëàññè÷åñêîé ïëàçìû.Âåðîÿòíîñòü ñáëèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ íà ðàññòîÿíèÿâ äèàïàçîíå 5�A < r < 8�A â íåñêîëüêî ðàç ìåíüøå,÷åì â ñèñòåìå êëàññè÷åñêèõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ,ïðè÷åì ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ýòî ðàçëè÷èåóâåëè÷èâàåòñÿ, è â ñèëüíîâûðîæäåííîé ñèñòåìå(êðèâûå 6 è 7 íà ðèñ. 4à) êîððåëÿöèè ñòàíîâÿòñÿ÷ðåçâû÷àéíî æåñòêèìè. �åçóëüòèðóþùàÿ �îðìàêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåìäâóõ âñòðå÷íûõ òåíäåíöèé: êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêàÿäåëîêàëèçàöèÿ äåëàåò ñáëèæåíèå ýëåêòðîíîâ áîëååâåðîÿòíûì, à îáìåííûå ý��åêòû, íàîáîðîò, ïðè�âîäÿò ê èõ ý��åêòèâíîìó ¾îòòàëêèâàíèþ¿. Êàêâèäíî èç ïðåäñòàâëåííûõ çàâèñèìîñòåé, äàæå âñëàáîâûðîæäåííîé ñèñòåìå âåðîÿòíîñòü ñáëèæåíèÿýëåêòðîíîâ ìåíüøå, ÷åì â àíàëîãè÷íîé ñèñòåìåêëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö.�àñ÷åòû äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøåé ïëîòíîñòüþ (çäåñüíå ïðèâåäåíû) äåìîíñòðèðóþò óñèëåíèå îáìåííîãîîòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè. Â âûðîæäåííûõñèñòåìàõ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ïðîíèêíîâå�íèÿ ýëåêòðîíîâ íà ðàññòîÿíèÿ ìåíüøå 0:8��1=3 ïðàê�òè÷åñêè íå ïðîèñõîäèò. Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòó�ðû è ïðèáëèæåíèè ê ñîñòîÿíèþ ïîëíîãî âûðîæäå�íèÿ ðàñòåò êîëè÷åñòâî ýëåêòðîííûõ ïàð ñî ¾ñïàðåí�íûìè¿ ñïèíàìè è îáìåííîå ¾îòòàëêèâàíèå¿ îñëàáå�âàåò. Ýòà òåíäåíöèÿ îòðàæàåòñÿ íà ïîòåíöèàëå ñðåä�íåé ñèëû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ.

7.3. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû íà ìàëûõðàññòîÿíèÿõÏîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëûW (r; �; T ) = �kBT ln (�2(r)=�) + 
onst (36)èìååò ñìûñë òàêîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ ãè�ïîòåòè÷åñêèõ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, ïðè êîòîðîé îò�íîñèòåëüíîå äâèæåíèå â âàêóóìå ýòèõ ÷àñòèö õàðàê�òåðèçóåòñÿ òîé æå áèíàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèåé �2(r), ÷òî è äâèæåíèå äâóõ ýëåêòðîíîâ â ýëåê�òðîííîì ãàçå. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû ÿâëÿåòñÿçàâèñèìîñòüþ ñâîáîäíîé ýíåðãèåé ñèñòåìû îò ïðî�ñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòû r è â íåÿâíîì âèäå ñîäåð�æèò êàê âçàèìîäåéñòâèÿ, îïîñðåäîâàííûå ÷åðåç äðó�ãèå ÷àñòèöû, òàê è êâàíòîâûå ý��åêòû ïðîñòðàí�ñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè è îáìåíà. Ñðàâíåíèå ïî�òåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû ñ êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîìïîçâîëÿåò âûäåëèòü ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ êâàíòî�âîé ïðèðîäîé ýëåêòðîíîâ è ýêðàíèðîâàíèåì âçàè�ìîäåéñòâèé. Ôóíêöèÿ W (r; �; T ) ÷èñëåííî ðàññ÷è�òûâàëàñü ïî �îðìóëå (36) ñ óñëîâèåì íîðìèðîâ�êè W (r; �; T ) ! 0 ïðè r ! 1. Íà ðèñ. 5 ïðåä�ñòàâëåíà ýâîëþöèÿ ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû ïðèâàðüèðîâàíèè òåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè ñèñòåìûâ îêðåñòíîñòè ãðàíèöû ìåæäó �ëþèäíûì è ãàçî�îáðàçíûì ñîñòîÿíèÿìè. Ôîðìà êðèâîé W (r; �; T )ïîçâîëÿåò ðàçëè÷èòü äâå îáëàñòè ðàññòîÿíèé: ïî�ðÿäêà ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ äî áëèæàéøåãî ñîñåäà0 < r < ��1=3 è îáëàñòü íåïðÿìûõ êîððåëÿöèér > ��1=3. Â ïåðâîé îáëàñòè ñóùåñòâåííî âëèÿíèåêâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé äåëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ èîáìåíà, âî âòîðîé � ýêðàíèðîâàíèÿ. Âàðèàöèè ïî�òåíöèàëàW (r; �; T ) âî âòîðîé îáëàñòè ìàëû ïî ñðàâ�íåíèþ ñ åãî çíà÷åíèÿìè â ïåðâîé îáëàñòè, à �îðìàêðèâûõ ïî÷òè ïîâòîðÿåò ¾ïåðåâåðíóòûå¿ êðèâûå íàðèñ. 1. Ïîýòîìó íà ðèñ. 5 ïîêàçàíà òîëüêî îáëàñòüìàëûõ ðàññòîÿíèé 0 < r < ��1=3.Ñîãëàñíî òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ Òîìàñà �Ôåðìè,ýíåðãèÿ ýêðàíèðîâàííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ýëåê�òðîííîì ãàçå èìååò âèä ïîòåíöèàëà ÞêàâûWTF (r) = e2r exp�� r�0� ; (37)ãäå �0 � ðàäèóñ ýêðàíèðîâàíèÿ Ôåðìè. Âûðàæå�íèå (24) ïîëó÷àåòñÿ îáðàòíûì ïðåîáðàçîâàíèåì Ôó�ðüå äëèííîâîëíîâîé àñèìïòîòèêè ðåøåíèÿ óðàâíå�íèÿ Ïóàññîíà WTF (k) = � 4�e2k2 + ��20119
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�èñ. 5. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåéñòâóþ-ùèõ ýëåêòðîíîâ íà íåéòðàëèçóþùåì �îíå â ñîñòî-ÿíèÿõ ñ ðàçëè÷íîé ïëîòíîñòüþ: à � 4:63 �1020 ñì�3(1 � 3846 Ê, 2 � 2959 Ê, 3 � 2276 Ê, 4 � 1751 Ê,5 � 1347 Ê); á � 1:56 � 1021 ñì�3 (1 � 8450 Ê, 2 �3846 Ê, 3 � 2959 Ê, 4 � 1751 Ê); â � 3:70�1021 ñì�3(1 � 38460 Ê, 2 � 29590 Ê, 3 � 22760 Ê, 4 �17510 Ê 5 � 13470 Ê); M = 160. Øòðèõîâàÿ ëè-íèÿ � ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿäâóõ ýëåìåíòàðíûõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ

â ïðîñòðàíñòâå âîëíîâûõ âåêòîðîâ k ïðè ðàäèóñåýêðàíèðîâàíèÿ Ôåðìè�0 =s 14�e2 �"F�� ;êîòîðûé â ïðèáëèæåíèè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõýëåêòðîíîâ äëÿ "F èìååò âèä�0 =s�1=332=36 ~22mee2 ��1=6;èëè �0[ñì℄ = 2:303 � 10�4��1=6: (38)Ïîäñòàíîâêà â (38) çíà÷åíèé � = 37:04 � 1020,15:63 � 1020, 4:629 � 1020 ñì�3 äàåò ñîîòâåòñòâåííî�0 = 5:85, 6.76, 8.28�A, ÷òî ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíûáëèçêî ê õàðàêòåðíîìó ðàäèóñó rr ýêðàíèðîâàíèÿìåæýëåêòðîííûõ âçàèìîäåéñòâèé, çíà÷åíèÿ êîòîðî�ãî ìîæíî îöåíèòü èç �îðìû êðèâûõ íà ðèñ. 5, îäíà�êî, áëàãîäàðÿ îáìåííûì ý��åêòàì, ïðè óâåëè÷åíèèðàññòîÿíèÿ r êðèâûå íà ðèñ. 5 âûõîäÿò íà ãîðèçîí�òàëüíîå ïëàòî ïðè r > rr ãîðàçäî ðåç÷å, ÷åì ïðåäïè�ñûâàåò ïîòåíöèàë Þêàâû.Â òî âðåìÿ êàê â ïðèáëèæåíèè Òîìàñà �Ôåðìèðàäèóñ ýêðàíèðîâàíèÿ ìåíÿåòñÿ ñ ïëîòíîñòüþ ñèñòå�ìû ïî çàêîíó �0 / prs, õàðàêòåðíûé ðàäèóñ rr (ïîðåçóëüòàòàì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ) â ïðåä�ñòàâëåííîé îáëàñòè ìåíÿåòñÿ ïî÷òè ëèíåéíî ñ ðàäè�óñîì Âèãíåðà �Çåéòöà: rr / rs. �àçëè÷èå îáúÿñíÿåò�ñÿ, ãëàâíûì îáðàçîì èãíîðèðîâàíèåì îáìåííûõ êîð�ðåëÿöèé â òåîðèè Òîìàñà �Ôåðìè. Îáìåííûå ý��åê�òû îáåñïå÷èâàþò áûñòðûé ðîñò ïîòåíöèàëà ñðåäíåéñèëû íà ðàññòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ õàðàêòåðíîãî ðàäè�óñà re ¾îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé¿, à íàëè÷èå ñïè�íîâîé ïåðåìåííîé � åãî ñëîæíóþ çàâèñèìîñòü îòòåìïåðàòóðû, â òî âðåìÿ êàê â ïðèáëèæåíèè Òî�ìàñà �Ôåðìè ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû îò òåìïåðà�òóðû íå çàâèñèò. �åçêèé ïîäúåì êðèâîé W (r; �; T )íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ïðèâîäèò ê åå îòêëîíåíèþîò �óíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëà Þêà�âû (24) ïðè r < re.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèíöèïîì Ïàóëè â ñîñòîÿíè�ÿõ ñ ñèììåòðè÷íûìè ïî ïåðåñòàíîâêàì ñïèíîâîé èàíòèñèììåòðè÷íîé êîîðäèíàòíûìè ÷àñòÿìè âîëíî�âîé �óíêöèè îáìåííûå ý��åêòû ïðèâîäÿò ê ¾îò�òàëêèâàíèþ¿ ýëåêòðîíîâ è ðîñòó W (r; �; T ) íà ìà�ëûõ ðàññòîÿíèÿõ, ïðè÷åì ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëûíà êîíòàêòå (r = 0) èìååò êîíå÷íîå çíà÷åíèå, êî�òîðîå ðàñòåò ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû. Èç ñðàâ�íåíèÿ êðèâûõ íà ðèñ. 5a è 5â âèäíî, ÷òî íà ðàñ-ñòîÿíèÿõ, ãäå îáìåííûå ý��åêòû ïðåâàëèðóþò, çà�âèñèìîñòü W (r; �; T ) îò òåìïåðàòóðû óñèëèâàåòñÿ.120



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :Â èäåàëüíîé ñèñòåìå íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ �åðìè�îíîâ ðàäèóñ re îïðåäåëÿåòñÿ òåïëîâîé äëèíîé âîëíûäå Áðîéëÿ è îò ïëîòíîñòè ñèñòåìû âîîáùå íå çàâè�ñèò. Çàâèñèìîñòü re îò ïëîòíîñòè âîçìîæíà òîëüêîçà ñ÷åò äîñòàòî÷íî ñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó÷àñòèöàìè. Ýòà òåíäåíöèÿ ñîõðàíÿåòñÿ è â ýëåêòðîí�íîì ãàçå â ñîñòîÿíèÿõ ñ óìåðåííûì âûðîæäåíèåì,ãäå âåëè÷èíà re îïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâíîì òåìïåðà�òóðîé. Ïîýòîìó ñ óâåëè÷åíèåì ïëîòíîñòè îáëàñòüìàëûõ ðàññòîÿíèé 0 < r < ��1=3 ñîêðàùàåòñÿ è îêà�çûâàåòñÿ âêëþ÷åííîé â îáëàñòü 0 < r < re îáìåí�íûõ ý��åêòîâ. Âñëåäñòâèå ýòîãî âêëàäû îáìåííûõý��åêòîâ â �îðìèðîâàíèå ïîòåíöèàëàW (r; �; T ) íàðàññòîÿíèÿõ r < ��1=3 óâåëè÷èâàþòñÿ. Âìåñòå ñ íè�ìè óñèëèâàåòñÿ è çàâèñèìîñòüW (r; �; T ) îò òåìïåðà�òóðû íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ.7.4. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû íà êîíòàêòåÂ ðàáîòå [58℄ ïóòåì ïðèáëèæåííîãî ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ý��åêòèâíûì ìåæ÷àñòè÷�íûì ïîòåíöèàëîì îöåíåíû çàâèñèìîñòè îò ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîííîãî ãàçà ðàäèàëüíîé �óíêöèèg(r) = �2(r)� = exp��W (r; �; T )kBT �íà êîíòàêòå (r = 0) ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå. Ïî�ëó÷åííûå [58℄ ïðè T = 0 êîíå÷íûå çíà÷åíèÿ g(0)îçíà÷àþò, ÷òî ïðè T ! 0 ïîòåíöèàë W (r; �; T ) ñòðå�ìèòñÿ ê íóëþ ëèíåéíî â âåäóùåì ÷ëåíå ïî T . Íàðèñ. 5â íàáëþäàåòñÿ îáðàòíûé õîä çàâèñèìîñòè �ðîñò W (0; �; T ) ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû. Â îá�ëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð (ðèñ. 5à) ýòà çàâèñèìîñòüîò òåìïåðàòóðû ñòàíîâèòñÿ áîëåå ñëàáîé, à ïðè åùåáîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ äîëæíà èçìåíèòü çíàê.Íåìîíîòîííàÿ çàâèñèìîñòü W (0; �; T ) îò òåìïåðàòó�ðû îáóñëîâëåíà âàðèàöèÿìè â ñïèíîâîì ñîñòîÿíèèâçàèìîäåéñòâóþùåé ïàðû ýëåêòðîíîâ. Ïðè ïîíèæå�íèè òåìïåðàòóðû âåðîÿòíîñòü òðèïëåòíîãî ñïèíîâî�ãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííûõ ïàð (S = 1) óìåíüøàåò�ñÿ, à ñèíãëåòíîãî (S = 0) ðàñòåò. Â ñèíãëåòíîì ñîñ-òîÿíèè îáìåí íå ïðåïÿòñòâóåò íàëîæåíèþ âîëíîâûõ�óíêöèé. �àñ÷åò â ðàáîòå [58℄ âûïîëíåí äëÿ îñíîâ�íîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ñ S = 0, â òî âðåìÿ êàêçàâèñèìîñòè íà ðèñ. 5 îòâå÷àþò ñìåøàííûì êâàíòî�âûì ñîñòîÿíèÿì ñ íåíóëåâûì ñïèíîì. Çàâèñèìîñòüíà ðèñ. 5à îòâå÷àåò íàèáîëåå íèçêèì òåìïåðàòóðàìè áëèæå ê ïåðåõîäíîìó ðåæèìó îò òðèïëåòíîãî êñèíãëåòíîìó ñîñòîÿíèþ. �àñ÷åòû ïðè áîëåå íèçêèõòåìïåðàòóðàõ â ïðåäñòàâëåííîì èññëåäîâàíèè íå âû�ïîëíÿëèñü.

Îöåíêè, ïðîâåäåííûå â ðàáîòå [58℄ â îáëàñòè ìà�ëûõ ïëîòíîñòåé (rs > 10), ïðåäñêàçûâàþò ïî÷òèýêñïîíåíöèàëüíîå, ïî çàêîíó g(0) / rs exp ��3prs �,óáûâàíèå âåëè÷èíû g(0) ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè.Â îáëàñòè áîëüøèõ ïëîòíîñòåé ðàññ÷èòàííàÿ [58℄âåëè÷èíà g(0) ðàñòåò ïðè óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòèâïëîòü äî rs � 2, ïðîõîäèò ÷åðåç ìàêñèìóì è äà�ëåå óìåíüøàåòñÿ äî íóëÿ ïðè rs ! 0. Î÷åâèäíî, ýòîóìåíüøåíèå ñâÿçàíî ñ ñèëüíîé ïðîñòðàíñòâåííîé ëî�êàëèçàöèåé çàðÿäà ýëåêòðîíîâ è èõ îòòàëêèâàíèåì.Íàøè ðàñ÷åòû âûïîëíåíû äëÿ rs > 5 è ïîýòîìó íåîõâàòûâàþò îáëàñòü ýêñòðåìàëüíî âûñîêèõ ïëîòíî�ñòåé çà ìàêñèìóìîì âåëè÷èíû g(0), ðàññìîòðåííóþâ ðàáîòå [58℄. Â òî æå âðåìÿ â îáëàñòè ñðåäíèõ ïëîò�íîñòåé çàâèñèìîñòè íàøèõ ðåçóëüòàòîâ îò ïëîòíî�ñòè äëÿ êîíå÷íûõ òåìïåðàòóð êà÷åñòâåííî ñîãëàñó�þòñÿ ñ õîäîì àíàëîãè÷íûõ çàâèñèìîñòåé, ïîëó÷åí�íûõ [58℄ äëÿ T = 0.7.5. ÝíåðãèÿÎòêëîíåíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè îò êëàññè÷å�ñêîãî ïðåäåëà 3kBT=2 ê á�îëüøèì çíà÷åíèÿì ïðîèñ�õîäèò èç-çà ñóæåíèÿ îáëàñòè ïðîñòðàíñòâåííîé ëî�êàëèçàöèè âîëíîâîé �óíêöèè ýëåêòðîíà ïî ñðàâíå�íèþ ñ ïðåäåëüíî ðàçðåæåííûì èäåàëüíûì ãàçîì,ãäå ýòà îáëàñòü èìååò ïîðÿäîê òåïëîâîé äëèíû âîë�íû äå Áðîéëÿ. Îáëàñòü ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíà ñó�æàåòñÿ ïî äâóì ïðè÷èíàìè: ïîä äåéñòâèåì êóëîíîâ�ñêèõ ñèë ñæàòèÿ, äåéñòâóþùèõ ñî ñòîðîíû ñîñåäíèõ÷àñòèö, è èç-çà îáìåííûõ ý��åêòîâ. Â èäåàëüíîìãàçå, ãäå ïðèñóòñòâóþò òîëüêî îáìåííûå ý��åêòû,ìàêñèìàëüíîå îòêëîíåíèå äîñòèãàåòñÿ ïðè T = 0 èèìååò ïîðÿäîê ýíåðãèè Ôåðìè: "0 = 3"F =5. Â ñè�ñòåìå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ ñ óìåíüøåíè�åì ïëîòíîñòè ðîëü êóëîíîâñêèõ ñèë ïî ñðàâíåíèþ ñîáìåííûìè ý��åêòàìè íàðàñòàåò. Ïîýòîìó ñëåäóåòîæèäàòü, ÷òî ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè îòêëîíåíèåêèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè îò êëàññè÷åñêîãî ïðåäåëà ïðèT ! 0 äîëæíî óâåëè÷èâàòüñÿ.Îòíîñèòåëüíûå âêëàäû îáìåííûõ è êóëîíîâñêèõêîððåëÿöèé â ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè âîëíî�âûõ �óíêöèé ýëåêòðîíîâ âèäíû èç äàííûõ, ïðåä�ñòàâëåííûõ íà ðèñ. 6: ðåçêîå îòêëîíåíèå êèíåòè�÷åñêîé ýíåðãèè îò êëàññè÷åñêîãî ïðåäåëà ïðîèñõî�äèò ïðè òåìïåðàòóðå îêîëî 800 Ê, ïðè÷åì âåëè÷è�íà îòêëîíåíèÿ ïðåâîñõîäèò "0 íà ïîðÿäîê. �ëàâíûì�àêòîðîì, îïðåäåëÿþùèì ðàçìåð îáëàñòè ïðîñòðàí�ñòâåííîé ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ ïðè ýòèõ ïëîòíîñ-òÿõ, ÿâëÿþòñÿ êóëîíîâñêèå ñèëû, à íå îáìåííîå âçà�èìîäåéñòâèå. Îáìåííûå ý��åêòû çàâèñÿò íå òîëüêîîò ðàçìåðîâ îáëàñòè ïåðåêðûâàíèÿ âîëíîâûõ �óíê�121
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�èñ. 6. �àâíîâåñíàÿ ñðåäíÿÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿýëåêòðîíà â ñèñòåìå ñ ïëîòíîñòüþ 4:63�1020 ñì�3 íàíåéòðàëèçóþùåì �îíå. Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � êëàñ-ñè÷åñêèé ïðåäåë (3kBT=2), ñïëîøíàÿ ïðÿìàÿ ëè-íèÿ � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ïðè T = 0 â ñèñòåìåíåâçàèìîäåéñòâóþùèõ �åðìèîíîâ òîé æå ïëîòíî-ñòè (3"F=5 = 0:1309 ýÂ)öèé, íî è îò ñòåïåíè ñêîððåëèðîâàííîñòè äâèæå�íèÿ ýëåêòðîíîâ â ýòîé îáëàñòè. Íàðàñòàþùèå êó�ëîíîâñêèå êîððåëÿöèè ïîíèæàþò âåðîÿòíîñòü îäíî�âðåìåííîãî íàõîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ â îáëàñòè ïåðå�êðûâàíèÿ è îñëàáëÿþò îáìåííûå ý��åêòû. Àíàëè�çèðóÿ õîä âû÷èñëåíèé íà ãðàíèöå îáëàñòè îñöèëëè�ðóþùåé áèíàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè, ìîæíîîòìåòèòü óñòîé÷èâóþ òåíäåíöèþ óìåíüøåíèÿ êîëè�÷åñòâà êîí�èãóðàöèé ñî ñöåïëåííûìè òðàåêòîðèÿ�ìè ïðè óìåíüøåíèè ïëîòíîñòè ñèñòåìû, ÷òî ÿâëÿåò�ñÿ íåçàâèñèìûì ñâèäåòåëüñòâîì îñëàáëåíèÿ îáìåí�íûõ êîððåëÿöèé (ïî ñðàâíåíèþ ñ êóëîíîâñêèìè) âñîñòîÿíèÿõ ñ íèçêîé ïëîòíîñòüþ. Òàêèì îáðàçîì,ý��åêòèâíûé ¾ðàçîãðåâ¿ ýëåêòðîíîâ çà ñ÷åò êâàí�òîâîãî õàðàêòåðà äâèæåíèÿ â îáëàñòè íà ãðàíèöå ñêðèñòàëëîì Âèãíåðà ïðîèñõîäèò â îñíîâíîì íå çàñ÷åò îáìåííûõ ý��åêòîâ, à çà ñ÷åò êóëîíîâñêèõ ñèëîòòàëêèâàíèÿ, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê ¾ñæàòèþ¿ âîë�íîâûõ ïàêåòîâ è ïîâûøåíèþ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè÷àñòèö. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì ìåõàíèçìîì îöåí�êà (34) ý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðû T � ýëåêòðîíîâèç âåëè÷èíû ýíåðãèè Ôåðìè äëÿ íåâçàèìîäåéñòâó�þùèõ ÷àñòèö ïðèâîäèò â ýòîé îáëàñòè ñîñòîÿíèé êñèëüíî çàíèæåííûì çíà÷åíèÿì. Êóëîíîâñêîå âçàè�ìîäåéñòâèå ñïîñîáíî ïîâûñèòü óðîâåíü Ôåðìè "F âñèñòåìå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ïî ñðàâíåíèþñ "F íà ïîðÿäîê è áîëåå, óâåëè÷èâàÿ òàêèì îáðàçîìñòåïåíü âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ ~"F =kBT ïðè÷åì ý���åêò óñèëèâàåòñÿ ñ ïîíèæåíèåì ïëîòíîñòè.
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u; ýÂ�èñ. 7. �àâíîâåñíàÿ ñðåäíÿÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íà íåéòðàëèçóþùåì �îíå â ñè-ñòåìàõ ðàçëè÷íîé ïëîòíîñòè: 1 � 4:63 � 1020 ñì�3;2 � 8:00 � 1020 ñì�3; 3 � 1:56 � 1021 ñì�3; 4 �3:70 � 1021 ñì�3; 5 � 1:25 � 1022 ñì�3�åçêîå îòêëîíåíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåê�òðîíîâ îò êëàññè÷åñêîãî ïðåäåëà ïðîèñõîäèò ïðè�ìåðíî â òîé æå îáëàñòè òåìïåðàòóð, ÷òî è ïåðåõîä îòìîíîòîííîé ê îñöèëëèðóþùåé áèíàðíîé êîððåëÿöè�îííîé �óíêöèè ýëåêòðîíîâ íà ðèñ. 1. Ïî àíàëîãèè ñ�îðìîé êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé â ñèñòåìàõ êëàñ�ñè÷åñêèõ ÷àñòèö ýòè ñîñòîÿíèÿ ñëåäóåò êëàññè�è�öèðîâàòü êàê ãàçîïîäîáíîå è �ëþèäíîå. Òàêèì îá�ðàçîì, ýëåêòðîííûé �ëþèä ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âû�ðîæäåííîå ñîñòîÿíèå. Ôëþèäíîìó è ãàçîïîäîáíîìóñîñòîÿíèÿì îòâå÷àþò äâå âåòâè çàâèñèìîñòè ñðåä�íåé ýíåðãèè ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé âñèñòåìå, ðàçäåëåííûå óçêîé ïåðåõîäíîé îáëàñòüþ(ðèñ. 7), ïðè÷åì òåïëîåìêîñòü �ëþèäíûõ ñîñòîÿíèéñóùåñòâåííî âûøå, ÷åì ãàçîïîäîáíûõ. Ïîëó÷åííûåäàííûå íå äàþò îñíîâàíèé óòâåðæäàòü, ÷òî ïåðåõîäìåæäó �ëþèäíûì è ãàçîïîäîáíûì ñîñòîÿíèÿìè ñî�ïðîâîæäàåòñÿ ñèíãóëÿðíîñòÿìè â òåðìîäèíàìè÷åñ-122



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :êèõ ïîòåíöèàëàõ è ÿâëÿåòñÿ �àçîâûì ïåðåõîäîì âòî÷íîì ñìûñëå, îäíàêî íåëüçÿ è ïîëíîñòüþ èñêëþ�÷èòü ýòó âîçìîæíîñòü. Åñëè �àçîâûé ïåðåõîä çäåñüèìååò ìåñòî, òî íàèáîëåå âåðîÿòíûì ÿâëÿåòñÿ ïåðå�õîä âòîðîãî ðîäà, ñîïðîâîæäàþùèéñÿ íåïðåðûâíûìèçìåíåíèåì ýíòðîïèè è êîíå÷íûì ñêà÷êîì òåïëîåì�êîñòè. Â ïîëüçó òàêîãî ïðåäïîëîæåíèÿ ñâèäåòåëü�ñòâóåò íåïðåðûâíûé õàðàêòåð ñòðóêòóðíûõ èçìåíå�íèé ïðè ïåðåñå÷åíèè ãðàíèöû �àç. Êà÷åñòâåííàÿòðàíñ�îðìàöèÿ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé íå ñîïðî�âîæäàåòñÿ çäåñü åå ñêà÷êîîáðàçíûìè êîëè÷åñòâåí�íûìè èçìåíåíèÿìè, êîòîðûå ìîãëè áû ïðèâåñòè êðàçðûâíîìó ïîâåäåíèþ ýíòðîïèè. Âûÿñíåíèå íàëè�÷èÿ çäåñü �àçîâîãî ïåðåõîäà òðåáóåò âûïîëíåíèÿ âïåðåõîäíîé îáëàñòè äîïîëíèòåëüíûõ ïðåöèçèîííûõðàñ÷åòîâ, êîòîðûå âûõîäÿò çà ðàìêè ïðåäñòàâëåííî�ãî èññëåäîâàíèÿ.7.6. �ðàíèöà ìåæäó ÷àñòè÷íîóïîðÿäî÷åííûì (�ëþèä) èíåóïîðÿäî÷åííûì (ãàçîïîäîáíûì)ñîñòîÿíèÿìèÂ ñèñòåìàõ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö îáðàçîâàíèåæèäêîãî ñîñòîÿíèÿ èç ãàçîîáðàçíîãî ñîïðîâîæäàåò�ñÿ óñèëåíèåì ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé íà ðàñ�ñòîÿíèÿõ, ñðàâíèìûõ ñ ðàññòîÿíèÿìè ìåæäó ñîñåä�íèìè ÷àñòèöàìè, è îòñóòñòâèåì äàëüíåãî ïîðÿäêà. Âòî âðåìÿ êàê â ãàçîîáðàçíîé�àçå â îòñóòñòâèå óñòîé�÷èâûõ êëàñòåðîâ áèíàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíê�öèè ìîíîòîííû, â æèäêîé �àçå îíè ñòàíîâÿòñÿ îñ�öèëëèðóþùèìè. �àäèóñ êîððåëÿöèé ðàñòåò ïðè ïðè�áëèæåíèè ê êðèòè÷åñêîé òî÷êå.Ïîÿâëåíèå îñöèëëÿöèé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè îçíà÷àåò ðåçêèé ðîñò ðàäèóñà êîððåëÿöèé è ïå�ðåõîä ê êà÷åñòâåííî èíîé ïðîñòðàíñòâåííîé îðãà�íèçàöèè ñèñòåìû. Ýòè òðàíñ�îðìàöèè â ñòðóêòóðåýëåêòðîííîãî ãàçà àíàëîãè÷íû íåïðåðûâíîìó îáðà�çîâàíèþ æèäêîé �àçû èç ãàçîîáðàçíîé â ñèñòåìàõêëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö â çàêðèòè÷åñêîé îáëàñòè. Ñó�ùåñòâîâàíèå �àçîâîãî ïåðåõîäà, êðèòè÷åñêîé òî÷êèè ñîñóùåñòâóþùèõ æèäêîãî è ãàçîîáðàçíîãî ñîñòîÿ-íèé âîçìîæíî òîëüêî ïðè íàëè÷èè ìåæäó ÷àñòèöà�ìè ñèë ïðèòÿæåíèÿ, êîòîðûå îáåñïå÷èâàþò óñòîé�÷èâîñòü êîíäåíñàòà è ïîëîæèòåëüíîå ïîâåðõíîñòíîåíàòÿæåíèå íà ãðàíèöå �àç. Ñîñóùåñòâóþùàÿ ñ ïà�ðîì æèäêàÿ �àçà îáëàäàåò áîëåå íèçêîé, ÷åì ãàçîîá�ðàçíàÿ �àçà, ýíòðîïèåé, êîòîðàÿ äîëæíà áûòü ñáà�ëàíñèðîâàíà áîëåå íèçêîé ýíåðãèåé. Ïðè ýòèõ óñëî�âèÿõ âåëè÷èíû ñâîáîäíîé ýíåðãèè â ðàñ÷åòå íà ÷àñ-òèöó â ñîñóùåñòâóþùèõ �àçàõ âûðàâíèâàþòñÿ, ÷òîè îáåñïå÷èâàåò ðàâíîâåñèå.
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�èñ. 8. Æèðíàÿ ëèíèÿ � ãðàíèöà ìåæäó ãàçîïîäîá-íûì (I) è �ëþèäíûì (II) ñîñòîÿíèÿìè ñèñòåìû âçà-èìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ; øòðèõîâàÿ � ãðàíèöàâûðîæäåíèÿ ��1=3 = 1 â èäåàëüíîì ãàçå �åðìèî-íîâ òîé æå ìàññû; ñïëîøíûå íàêëîííûå ïðÿìûå �ëèíèè ïîñòîÿíñòâà âåëè÷èíû ïëàçìåííîãî ïàðàìåò-ðà �Â ñèñòåìå ýëåêòðîíîâ íà îäíîðîäíîì íåéòðàëè�çóþùåì �îíå ñæàòèå íå ñîïðîâîæäàåòñÿ ïîíèæåíè�åì ýíåðãèè óñòîé÷èâîé ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà, è �à�çîâîãî ïåðåõîäà ìåæäó æèäêîé è ãàçîîáðàçíîé �à�çàìè çäåñü íåò, à ëþáûå òåìïåðàòóðû ÿâëÿþòñÿ äëÿýòîé ñèñòåìû �îðìàëüíî ¾íàäêðèòè÷åñêèìè¿. Îä�íàêî äîñòàòî÷íî ðåçêîå èçìåíåíèå õàðàêòåðà ïðî�ñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè ãðà�íèöó ìåæäó ãàçîïîäîáíûì è �ëþèäíûì ñîñòîÿíè�ÿìè ýëåêòðîííîãî ãàçà. Ïîëîæåíèå ãðàíèöû íà �à�çîâîé äèàãðàììå ìîæåò áûòü èäåíòè�èöèðîâàíî ïîèçìåíåíèþ �îðìû êðèâîé �2(r) îò ìîíîòîííîé ê îñ�öèëëèðóþùåé. Â èññëåäîâàííîé îáëàñòè ýòà ãðàíè�öà â äâîéíîì ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáå áëèçêà êïðÿìîé. Åå ïîëîæåíèå íà ��T -äèàãðàììå (ðèñ. 8)çàäàåòñÿ àïïðîêñèìàöèîííîé �îðìóëîé � = aT� ña = 1:1 � 1018 ñì�3 � Ê�� è � = 0:92. Âûøå è ëå�âåå ýòîé ëèíèè íàõîäèòñÿ îáëàñòü �ëþèäíûõ ñîñ-òîÿíèé, à íèæå è ïðàâåå � ãàçîïîäîáíûõ. Øòðèõî�âàÿ ïðÿìàÿ îòâå÷àåò ðàâåíñòâó òåïëîâîé äëèíû âîë�íû äå Áðîéëÿ ýëåêòðîíîâ � ñðåäíåìó ðàññòîÿíèþ��1=3 ìåæäó áëèæàéøèìè ÷àñòèöàìè. Ïðàâåå è íè�æå ëèíèè ��1=3 = 1 íàõîäèòñÿ îáëàñòü êâàçèêëàññè�÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ èäåàëüíîãî �åðìè-ãàçà, à ëåâåå èâûøå � îáëàñòü âûðîæäåííûõ ñîñòîÿíèé. Èç ðèñ. 8âèäíî, ÷òî �ëþèäíîå ñîñòîÿíèå îòâå÷àåò ñóùåñòâåí�íî êâàíòîâîìó ïîâåäåíèþ ýëåêòðîíîâ. Ïîñêîëüêóêóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ïîâûøàåòñòåïåíü âûðîæäåíèÿ ñèñòåìû, ãðàíèöà âûðîæäåíèÿñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ ðàñïîëàãàåòñÿ íåñêîëüêî123



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006íèæå øòðèõîâîé ëèíèè íà ðèñ. 8, ò. å. �ëþèäíîå ñî�ñòîÿíèå ýëåêòðîíîâ ñëåäóåò ñ÷èòàòü â ýòîé îáëàñòèïëîòíîñòåé ñóùåñòâåííî âûðîæäåííûì ñîñòîÿíèåì.Ñïëîøíûå ëèíèè, îòâå÷àþùèå çíà÷åíèÿì ïàðàìåò�ðà íåèäåàëüíîñòè � = 1, 10, 100, äàþò ïðåäñòàâëåíèåî íàðàñòàíèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïî ñðàâ�íåíèþ ñ òåïëîâîé ýíåðãèåé ïðè ïåðåìåùåíèè âëåâîè ââåðõ ïî äèàãðàììå. Â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ êëàññè�÷åñêîé îäíîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû, ãðàíèöà ìåæäó�ëþèäíûì è ãàçîïîäîáíûì ñîñòîÿíèÿìè â ñèñòåìåýëåêòðîíîâ (� / T 0:92) íå ñîâïàäàåò ñ ëèíèåé ïîñòî�ÿíñòâà âåëè÷èíû � (� / T 3). �àçëè÷èå âåñüìà ñó�ùåñòâåííî è îáóñëîâëåíî êâàíòîâûìè ý��åêòàìè.Â îáëàñòè âûñîêèõ ïëîòíîñòåé êâàíòîâûå ý��åêòûñòèìóëèðóþò �îðìèðîâàíèå �ëþèäíûõ ñîñòîÿíèé.Î÷åâèäíî, ýòî ñâÿçàíî ñ îáìåíîì, êîòîðûé óñèëèâà�åò êîððåëÿöèè ÷àñòèö íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ. Íà�îáîðîò, â îáëàñòè íèçêèõ ïëîòíîñòåé ïðåâàëèðóåòïðîñòðàíñòâåííàÿ äåëîêàëèçàöèÿ ýëåêòðîíîâ, êîòî�ðàÿ ïðèâîäèò ê îñëàáëåíèþ ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððå�ëÿöèé è ïðåïÿòñòâóåò îáðàçîâàíèþ �ëþèäà.8. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÑïåöè�èêà òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ýëåê�òðîííîãî ãàçà îïðåäåëÿåòñÿ îòñóòñòâèåì â ýëåêòðî�ñòàòè÷åñêîì âçàèìîäåéñòâèè ýëåêòðîíîâ ñèë ïðè�òÿæåíèÿ. Óñëîâèå ëîêàëüíîé ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòèäåëàåò íåâîçìîæíûì ñîñóùåñòâîâàíèå â ýëåêòðîí�íîì ãàçå �àç ñ ðàçëè÷íîé ïëîòíîñòüþ, êàê ýòî èìå�åò ìåñòî â ñèñòåìàõ ýëåêòðîíåéòðàëüíûõ ÷àñòèö.Íåâîçìîæíîñòü ðàâíîâåñèÿ �àç ñ ðàçëè÷íîé ïëîò�íîñòüþ îçíà÷àåò îòñóòñòâèå íà �àçîâîé äèàãðàììåýòîé ñèñòåìû îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ è êðèòè÷å�ñêîé òî÷êè. Ñ �îðìàëüíûõ ïîçèöèé âñå òåðìîäèíà�ìè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà ñëåäóåò êëàñ�ñè�èöèðîâàòü êàê ¾íàäêðèòè÷åñêèå¿. Â òî æå âðåìÿñæàòèå ýëåêòðîííîãî ãàçà è åãî îõëàæäåíèå ñîïðî-âîæäàåòñÿ, êàê è â ñèñòåìàõ, ãäå êîíäåíñàöèÿ âîç�ìîæíà, óñèëåíèåì ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé.Ïåðåõîä ýëåêòðîííîãî ãàçà âî �ëþèäíîå ñîñòîÿíèåïîäîáåí íåïðåðûâíîìó ïåðåõîäó èç ãàçîîáðàçíîãî ñî�ñòîÿíèÿ â æèäêîå ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå êðèòè�÷åñêîé. Îáùèì îòëè÷èòåëüíûì ïðèçíàêîì �ëþèä�íîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ ðàçâèòûå ìíîãî÷àñòè÷íûåêîððåëÿöèè. Ïåðåõîä âî �ëþèäíîå ñîñòîÿíèå ìîæåòáûòü èäåíòè�èöèðîâàí ïî èçìåíåíèþ áèíàðíîé êîð�ðåëÿöèîííîé �óíêöèè ýëåêòðîíîâ îò ìîíîòîííîé êîñöèëëèðóþùåé. Ôëþèäíîå ñîñòîÿíèå ýëåêòðîííîãîãàçà ðàñïîëàãàåòñÿ â îáëàñòè ñðåäíèõ ïëîòíîñòåé,

ìåæäó êðèñòàëëîì Âèãíåðà è ãàçîïîäîáíûì ñîñòîÿ�íèåì.Êâàíòîâûå ý��åêòû â ðàçðåæåííûõ ñîñòîÿíèÿõ�ëþèäà ïðèâîäÿò ê îñëàáëåíèþ ìåæ÷àñòè÷íûõ êîð�ðåëÿöèé, à â ïëîòíûõ, íàîáîðîò, ê èõ óñèëåíèþ. �îëüòâåðäîãî êîðà âî âçàèìîäåéñòâèè ýëåêòðîíîâ èãðàåòçàïðåùåííàÿ îáëàñòü ïåðåêðûâàíèÿ âîëíîâûõ �óíê�öèé, îáóñëîâëåííàÿ ïðèíöèïîì Ïàóëè. Õàðàêòåð�íûé ðàäèóñ ¾îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé¿ îïðåäåëÿ�åòñÿ ðàçìåðîì îáëàñòè ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçà�öèè âîëíîâûõ ïàêåòîâ ýëåêòðîíîâ, êîòîðûé, â ñâîþî÷åðåäü, ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. �îëüîáìåííûõ ý��åêòîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ êóëîíîâñêèìîòòàëêèâàíèåì ðàñòåò â îáëàñòè áîëåå ïëîòíûõ èâûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñîñòîÿíèé �ëþèäà. Ïåðåñòà�íîâî÷íàÿ ñèììåòðèÿ êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé�óíêöèè ýëåêòðîíîâ çàâèñèò îò ñïèíîâîãî ñîñòîÿ�íèÿ ñèñòåìû. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü çàâè�ñèìîñòü îáìåííûõ ý��åêòîâ îò òåìïåðàòóðû òàêæåè ÷åðåç ñïèíîâîå ñîñòîÿíèå. Â îáëàñòè íèçêèõ òåìïå�ðàòóð è ïëîòíîñòåé �ëþèäà ýòà çàâèñèìîñòü íèâåëè�ðóåòñÿ íà �îíå êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòî�ðîå íàðàñòàåò ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû áûñòðåå,÷åì îáìåííûå ý��åêòû. Â îáëàñòè âûñîêèõ òåìïå�ðàòóð çàâèñèìîñòü ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ îò òåìïå�ðàòóðû òàêæå îñëàáëåíà èç-çà íèçêîé ñòåïåíè âû�ðîæäåíèÿ ñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, íàèáîëåå ñèëü�íàÿ çàâèñèìîñòü îò ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ðåàëèçóåò�ñÿ â ñðåäíåé ÷àñòè îáëàñòè �ëþèäíûõ ñîñòîÿíèé.Ñïàðèâàíèå ýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò çäåñü ê îñëàáëå�íèþ îáìåííîãî ¾îòòàëêèâàíèÿ¿ è ñâÿçàííûõ ñ íèìïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé. Â îáëàñòè êðèñòàë�ëà Âèãíåðà (íèçêèå òåìïåðàòóðû) ñëåäóåò îæèäàòüíèâåëèðîâàíèÿ îáìåííûõ ý��åêòîâ ïî ñðàâíåíèþ ñêóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì. Íàïðîòèâ, â îáëàñ-òè �ëþèäíûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííîãî ãàçà îáìåí�íûå ý��åêòû è çàâèñèìîñòü ïðîñòðàíñòâåííûõ êîð�ðåëÿöèé, îáóñëîâëåííàÿ âàðèàöèÿìè ñïèíîâîãî ñî�ñòîÿíèÿ ñèñòåìû, äîñòèãàþò ñâîåãî ìàêñèìóìà.Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ñóùåñòâåííî ïîâû�øàåò ýíåðãèþ Ôåðìè, òåì ñàìûì óâåëè÷èâàÿ ñòå�ïåíü âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ. Â èññëåäîâàííîé îá�ëàñòè ïëîòíîñòåé �ëþèä ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âû-ðîæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîé ñèñòåìû, îäíà�êî ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè ñòåïåíü âûðîæäåíèÿíà ãðàíèöå ãàç ��ëþèä óìåíüøàåòñÿ. �ðàíèöà ìåæ�äó ãàçîïîäîáíûì è �ëþèäíûì ñîñòîÿíèÿìè �îð�ìèðóåòñÿ êàê ðåçóëüòàò ñîâìåñòíîãî äåéñòâèÿ äâóõîñíîâíûõ �àêòîðîâ � óïîðÿäî÷èâàþùåãî äåéñòâèÿêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è êâàíòîâûõ ý��åê�òîâ. Îáà �àêòîðà äåéñòâóþò â îäíîì íàïðàâëåíèè âîáëàñòè âûñîêèõ ïëîòíîñòåé è â ïðîòèâîïîëîæíûõ124



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîì ãàçå : : :íàïðàâëåíèÿõ â îáëàñòè íèçêèõ ïëîòíîñòåé, ïðèâî�äÿ ê ñóùåñòâåííîìó îòêëîíåíèþ ýòîé ãðàíèöû êàêîò ëèíèé ïîñòîÿíñòâà ïëàçìåííîãî ïàðàìåòðà, òàêè îò ãðàíèöû âûðîæäåíèÿ â èäåàëüíîì ãàçå �åð�ìè-÷àñòèö â ïîëüçó �ëþèäíûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòèáîëåå âûñîêèõ ïëîòíîñòåé è òåìïåðàòóð. Â îáëàñ-òè âûñîêèõ ïëîòíîñòåé ìåæýëåêòðîííûå êîððåëÿ�öèè îïðåäåëÿþòñÿ â îñíîâíîì îáìåííûìè ý��åêòà�ìè, â òî âðåìÿ êàê ïðè ïîíèæåíèè ïëîòíîñòè âïëîòüäî çíà÷åíèé, îòâå÷àþùèõ êðèñòàëëèçàöèè Âèãíåðà,ïðåâàëèðóþò êóëîíîâñêèå ñèëû.Êâàíòîâàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ äåëîêàëèçàöèÿýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó îñëàáëåíèþàíèçîòðîïèè ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé è óñè�ëåíèþ ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûõ êîëëåêòèâíûõäâèæåíèé â ýëåêòðîííîì �ëþèäå. Ñ�åðè÷åñêèå ìî�äû óñèëèâàþòñÿ ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû âïëîòüäî òî÷êè êðèñòàëëèçàöèè Âèãíåðà, ïðè êîòîðîéïðîèñõîäèò ðåçêîå óñèëåíèå àíèçîòðîïèè ìíîãî�÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé. Óñèëåíèå ñ�åðè÷åñêèõìîä âî �ëþèäíîì ñîñòîÿíèè äîëæíî ó÷èòûâàòüñÿïðè ïîñòðîåíèè äèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé ïëîòíîãîýëåêòðîííîãî ãàçà.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. F. Blo
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