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ÂËÈßÍÈÅ ÌÍÎ�Î×ÀÑÒÈ×ÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉ ÍÀÑÒÀÁÈËÜÍÎÑÒÜ ÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÏÎÇÈÒ�ÎÍÍÛÕ ÊËÀÑÒÅ�ÎÂÀ. Í. Èïàòîâ *, Â. Ê. Èâàíîâ, �. �. ÏîëîçêîâÑàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 ìàðòà 2013 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîëíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíåéòðàëüíûõ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòå-ðîâ ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè, ñîäåðæàùèõ ðàçëè÷íîå ÷èñëî ïàð. Ó÷åò ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé âïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì ïîçâîëèë äîáèòüñÿ ñíèæåíèÿ ýíåðãèè íà ïàðó ÷àñòèö äî çíà-÷åíèé, ìåíüøèõ, ÷åì ýíåðãèÿ íà îäíó ïàðó ìîëåêóëû äèïîçèòðîíèÿ. Ïðè ðàñ÷åòàõ áûëà îáíàðóæåíàîáëàñòü ìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè íà ïàðó ÷àñòèö ïðè çíà÷åíèÿõ ÷èñëà ïàð â äèàïàçîíå îò 20 äî 40,ïðåäïîëîæèòåëüíî ñîîòâåòñòâóþùèõ íàèáîëåå ñòàáèëüíûì ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûì êàïëÿì.DOI: 10.7868/S00444510131000401. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðîáëåìà ïîèñêà ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ìàòåðèèè àíòèìàòåðèè, â ÷àñòíîñòè, ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõñèñòåì, èìååò äàâíþþ èñòîðèþ. Åùå äî òîãî êàê â1951 ã. ýêñïåðèìåíòàëüíî áûë îáíàðóæåí ïîçèòðî�íèé [1℄ � ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ýëåêòðîíà è ïîçèòðî�íà, ïîäîáíîå àòîìó, � â 1946 ã. â ðàìêàõ ïðîñòîé òå�îðåòè÷åñêîé ìîäåëè áûëà ïðåäñêàçàíà âîçìîæíîñòüñóùåñòâîâàíèÿ ìîëåêóëû äèïîçèòðîíèÿ � ñâÿçàííî�ãî ñîñòîÿíèÿ äâóõ ïàð ïîçèòðîíèåâ [2℄. Ïðàêòè÷åñêèñðàçó çà ýòèì â 1947 ã. ïîñëåäîâàë ðàñ÷åò ýíåðãèèäèïîçèòðîíèÿ íà îñíîâå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðå�äèíãåðà äëÿ ÷åòûðåõ òåë (äâóõ ýëåêòðîíîâ è äâóõïîçèòðîíîâ) áåç ó÷åòà ñïèíà è äèíàìè÷åñêèõ êîððå�ëÿöèé, ïîäòâåðæäàþùèé ýòó ãèïîòåçó [3℄. Â äàëü�íåéøåì áûë ïðîâåäåí ðÿä ðàñ÷åòîâ ñ öåëüþ óòî÷íå�íèÿ ýíåðãèè äèïîçèòðîíèÿ è îöåíêè âðåìåíè æèçíèòàêîé ñèñòåìû [4�6℄, âïëîòü äî ýêñïåðèìåíòàëüíîãîîáíàðóæåíèÿ äèïîçèòðîíèÿ â 2005 ã. [7℄. Òàêèì îáðà�çîì, ñ÷èòàåòñÿ äîêàçàííûì ñóùåñòâîâàíèå ñâÿçàííî�ãî ñîñòîÿíèÿ èç äâóõ ïàð ýëåêòðîíîâ è ïîçèòðîíîâ.Íî ìîæíî ëè óòâåðæäàòü, ÷òî òàêæå âîçìîæíî îáðà�çîâàíèå êîìïàêòíûõ ñâÿçàííûõ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõáîëüøåå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ è ïîçèòðîíîâ? Ýòîò âî�ïðîñ îñòàåòñÿ îòêðûòûì âïëîòü äî íàñòîÿùåãî âðå�ìåíè.*E-mail: andrei�ipatov�mail.ru

Â ðàáîòå [8℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â îïðåäåëåííîìäèàïàçîíå ïëîòíîñòåé ÷àñòèö è òåìïåðàòóð âîçìîæ�íî îáðàçîâàíèå ýëåêòðîí-ïîçèòðîííîé æèäêîñòè, âêîòîðîé äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ è ïîçèòðîíîâ ñòðî�ãî êîððåëèðîâàíî áëàãîäàðÿ ñèëüíîìó êóëîíîâñêî�ìó âçàèìîäåéñòâèþ. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî îæè�äàòü îáðàçîâàíèÿ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êàïåëü, ïî�äîáíûõ ýëåêòðîí-äûðî÷íûì êàïëÿì, îáíàðóæåííûìâ ïîëóïðîâîäíèêàõ [9℄. Â ýëåêòðîí-ïîçèòðîííîé êàï�ëå ÷èñëî ÷àñòèö òåîðåòè÷åñêè ìîæåò âàðüèðîâàòüîò äâóõ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ ïàð äî áåñêîíå÷�íîñòè. Ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî ïðîèñõîäèò â àòî�ìå ïîçèòðîíèÿ, â ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êàïëÿõ êî�íå÷íûõ ðàçìåðîâ äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ è ïîçèòðî�íîâ äîëæíî áûòü êâàíòîâàíî. Ïðè ýòîì ïîäñèñòå�ìû ýëåêòðîíîâ è ïîçèòðîíîâ äâèæóòñÿ â ñàìîñî�ãëàñîâàííîì ïîëå, ñîçäàâàåìîì ñîâìåñòíî ýëåêòðî�íàìè è ïîçèòðîíàìè, ñîõðàíÿÿ âñþ ñèñòåìó â öå�ëîì ýëåêòðîíåéòðàëüíîé. Ïî ñâîèì ñâîéñòâàì ýëåê�òðîí-ïîçèòðîííûå êàïëè, îáðàçîâàííûå â ðåçóëüòà�òå âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîííîé è ïîçèòðîííîé ïîä�ñèñòåì, äîëæíû èìåòü ìíîãî îáùåãî ñ êëàñòåðàìèùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ, â êîòîðûõ âàëåíòíûå ýëåêòðî�íû ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ äåëîêàëèçîâàíû â îáú�åìå ñèñòåìû. Îñíîâûâàÿñü íà ýòîì ïðåäïîëîæåíèè,áûëà ïðåäëîæåíà è ðåàëèçîâàíà íîâàÿ ìîäåëü ðàñ�÷åòà ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êàïåëü [10�12℄.Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòàõ [10�12℄ áûëè òåîðåòè÷å�ñêè èññëåäîâàíû ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûå êàïëè, ñî�äåðæàùèå îò äâóõ äî 100 ïàð. �àñ÷åòû ýëåêòðîí�727



À. Í. Èïàòîâ, Â. Ê. Èâàíîâ, �. �. Ïîëîçêîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013íîé ñòðóêòóðû ïîäîáíûõ ñèñòåì, âûïîëíåííûå êàêâ ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà, òàê è â ïðèáëèæåíèèëîêàëüíîé ïëîòíîñòè, ïîêàçàëè, ÷òî, êàê è â ñëó÷àåìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ [13℄, ìèíèìàëüíûå çíà÷å�íèÿ ïîëíîé ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäíó ÷àñòè�öó, èìåþò ñèñòåìû, ñîäåðæàùèå ¾ìàãè÷åñêèå¿ ÷èñ�ëà ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ ïàð, â êîòîðûõ ÷àñòèöûîáðàçóþò çàìêíóòûå îáîëî÷êè. Ïðè ýòîì, êàê áûëîïîêàçàíî â ðàáîòàõ [10�12℄, îïòèìàëüíîå ðàñïðåäå�ëåíèå ïëîòíîñòè îáåèõ ïîäñèñòåì, îáåñïå÷èâàþùååàáñîëþòíûé ìèíèìóì ïîëíîé ýíåðãèè, äîëæíî óäî�âëåòâîðÿòü óñëîâèþ ëîêàëüíîé ýëåêòðîíåéòðàëüíî�ñòè, ïðè êîòîðîì ïëîòíîñòè ïîëîæèòåëüíîãî è îò�ðèöàòåëüíîãî çàðÿäîâ ðàâíû â êàæäîé òî÷êå îáú�åìà êëàñòåðà. Àíàëîãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ âîçíèêàåò ïðèîïèñàíèè êëàñòåðîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ â ðàìêàõîïòèìèçèðîâàííîé ìîäåëè ¾æåëå¿ [14℄.Â òî æå âðåìÿ âîïðîñ î âîçìîæíîñòè îáðàçî�âàíèÿ ñòàáèëüíûõ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ áîëåå îä�íîé ýëåêòðîí-ïîçèòðîííîé ïàðû è ñâÿçàííûõ ìåæ�äó ñîáîé ïîñðåäñòâîì êóëîíîâñêîãî è îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, îñòàëñÿ îòêðûòûì, ïîñêîëüêó ïî�ëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ çíà�÷åíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà ïàðó ÷àñ�òèö, îêàçàëèñü ñóùåñòâåííî âûøå, ÷åì ýíåðãèÿ íàïàðó â äèïîçèòðîíèè [4�6℄. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì,÷òî â ðàìêàõ èñïîëüçîâàííûõ ïðèáëèæåíèé (ïðè�áëèæåíèÿ Õàðòðè �Ôîêà è ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè)íå ó÷èòûâàåòñÿ äèíàìè÷åñêàÿ ÷àñòü ìåæ÷àñòè÷íûõêîððåëÿöèé â ýëåêòðîííîé è ïîçèòðîííîé ïîäñè�ñòåìàõ, â ÷àñòíîñòè, ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåé�ñòâèå. Ýòî æå êîñâåííî ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì �àê�òîì, ÷òî ïðèâåäåííûå â ðàáîòàõ [10; 11℄ ýíåðãèè ýëåê�òðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòåðîâ, ïîëó÷åííûå â ïðèáëè�æåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè â ðàìêàõ òåîðèè �óíê�öèîíàëà ïëîòíîñòè, ãäå ïðèíèìàåòñÿ â ðàñ÷åò ÷àñòüìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé, îêàçàëèñü ïî ìîäóëþçàìåòíî áîëüøå, ÷åì ýíåðãèè, ïîëó÷åííûå â ïðèáëè�æåíèè Õàðòðè �Ôîêà [12℄.Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå ðî�ëè êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîâ â âîçìîæíîì îáðà�çîâàíèè ñòàáèëüíûõ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòå�ðîâ. Â ðàìêàõ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è áûëè âû÷èñëå�íû êîððåëÿöèîííûå ïîïðàâêè ê õàðòðè-�îêîâñêîéýíåðãèè ñâÿçè â ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèÿõ äëÿ ðÿäàíàèáîëåå ñòàáèëüíûõ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòå�ðîâ, ñîäåðæàùèõ ¾ìàãè÷åñêèå¿ ÷èñëà ïàð.Â ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ àòîìíàÿ ñèñòåìà åäèíèö:~ = jej = me = 1.

2. ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÏÎÄÕÎÄ È�ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂÏîëíàÿ ýíåðãèÿ Etot êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî nýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ ïàð, ñêëàäûâàåòñÿ èç ïîë�íûõ ýíåðãèé ýëåêòðîííîé è ïîçèòðîííîé ïîäñèñòåìEe è Ep, èìåþùèõ â ðàìêàõ èñïîëüçóåìîé ìîäåëèîäèíàêîâûå çàðÿäîâûå ïëîòíîñòè ïðîòèâîïîëîæíî�ãî çíàêà, çà âû÷åòîì ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóíèìè Ee�p.Â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà ïîëíàÿ ýíåðãèÿèññëåäóåìîé ñèñòåìû ðàâíà [12℄Etot = 2 o

Xi=1 "i +Eex
h! : (1)Çäåñü "i � îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè çàíÿòûõ ñîñòî�ÿíèé, ÿâëÿþùèåñÿ ñîáñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè ñèñòå�ìû óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà [14℄� r2i2 'i(r)� o

Xj Z '�j (r0)'i(r0)jr� r0j dr0'j(r) == "i'i(r); (2)ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì çàíÿòûì îä�íî÷àñòè÷íûì ñîñòîÿíèÿì. Ïðè ýòîì â ðàññìàòðèâà�åìîì ñëó÷àå ñèñòåì 
 çàïîëíåííûìè îáîëî÷êàìè, îá�ëàäàþùèõ öåíòðàëüíîé ñèììåòðèåé, îäíî÷àñòè÷íûåâîëíîâûå �óíêöèè ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â âè�äå ïðîèçâåäåíèÿ ðàäèàëüíîé, óãëîâîé è ñïèíîâîé ñî�ñòàâëÿþùèõ:'(r) � '(r; �) = Pnl(r)r Ylm(�; ')��(�); (3)è õàðàêòåðèçóþòñÿ íàáîðîì êâàíòîâûõ ÷èñåë n, l,m, � [15℄.Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî óðàâíåíèÿ (2) â ðàâíîé ñòå�ïåíè îïèñûâàþò ýëåêòðîííóþ è ïîçèòðîííóþ ñîñòàâ�ëÿþùèå êëàñòåðà.Ýíåðãèÿ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â âûðàæå�íèè (1) ðàâíà Eex
h = 12 o

Xi;j=1hijjV jjii; (4)ãäå h��jV j
Æi � êóëîíîâñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû,h��jV j
Æi = Æ���
 Æ���Æ �� ZZ dr dr0'��(r)'��(r0)'
(r)'Æ(r0)jr� r0j ; (5)a èíäåêñû ��, �� , �
 , �Æ îáîçíà÷àþò ïðîåêöèè ñïèíàñîîòâåòñòâóþùèõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé.728



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Âëèÿíèå ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé : : :Êàê óæå áûëî îòìå÷åíî, â ðàìêàõ ïðèáëèæå�íèÿ Õàðòðè �Ôîêà íå ó÷èòûâàþòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûåêîððåëÿöèè, â ÷àñòíîñòè, ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìî�äåéñòâèå, ÷òî ïðèâîäèò ê íåäîîöåíêå ïîëíîé ýíåð�ãèè ñèñòåìû [16℄. Èëëþñòðàöèåé òîãî, ÷òî â ðå�çóëüòàòå âêëþ÷åíèÿ êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîâ ïðî�èñõîäèò ñèñòåìàòè÷åñêîå ïîíèæåíèå ïîëíîé ýíåð�ãèè êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî n ýëåêòðîí-ïîçèòðîí-íûõ ïàð, ìîæåò ñëóæèòü ñðàâíåíèå çíà÷åíèé ïîë�íîé ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà ïàðó ÷àñòèö, Etot=n,ïîëó÷åííûõ â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè
(LDA) [11℄ è â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè �Ôî-êà [12℄.Â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé âêëàä ïîëÿðèçà�öèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè ìîæåòáûòü ó÷òåí â ïðèáëèæåíèè Ì�åëëåðà �Ïëåññåòà âòî�ðîãî ïîðÿäêà (MP2) [17℄, âêëþ÷àþùåì â ñåáÿ òàê íà�çûâàåìûå ¾êîëüöåâûå¿ äèàãðàììû. Â ñëó÷àå ýëåêò-ðîí-ïîçèòðîííîé êàïëè ïîïðàâêà ê ýíåðãèè ñèñòå�ìû, ó÷èòûâàþùàÿ ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèåâ ïðèáëèæåíèè MP2, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âè�äå ñóììû òðåõ ñîñòàâëÿþùèõ:�E(MP2) = E(MP2)e�e +E(MP2)p�p +E(MP2)e�p = � Xij;mn 4hijjV jmnihmnjV jiji � hijjV jnmihmnjV jiji"m + "n � "i � "j : (6)Çäåñü è â äàëüíåéøåì èíäåêñû i; j è m;n îáîçíà�÷àþò, ñîîòâåòñòâåííî, çàïîëíåííûå (äûðî÷íûå) èíåçàïîëíåííûå (âèðòóàëüíûå) îäíî÷àñòè÷íûå ñîñòî�ÿíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ñóììàðíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû,ïðèõîäÿùàÿñÿ íà ïàðó ÷àñòèö, âî âòîðîì ïîðÿäêåòåîðèè âîçìóùåíèé ðàâíà�E(HF )tot +�E(MP2)� =n:Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [18℄, íåñìîòðÿ íà òî÷òî ó÷åò êîððåëÿöèé âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîç�ìóùåíèé ïðèâîäèò ê çàìåòíîìó ñíèæåíèþ ïîëíîéýíåðãèè ñèñòåìû ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèáëèæåíèåì Õàð�òðè �Ôîêà, ýòîãî ïî-ïðåæíåìó îêàçûâàåòñÿ íåäîñòà�òî÷íî äëÿ òî÷íîé îöåíêè ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû.Äëÿ áîëåå ïîëíîãî ó÷åòà âêëàäà êîððåëÿöèîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè íåîáõîäèìî âêëþ�÷èòü áîëåå âûñîêèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé. Âäàííîé ðàáîòå äëÿ áîëåå ïîëíîãî îïèñàíèÿ ìíîãî÷à�ñòè÷íûõ ý��åêòîâ áûëî èñïîëüçîâàíî ïðèáëèæåíèåñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì (ÏÑÔÎ èëè RPAE), â ðàì�êàõ êîòîðîãî âîçìîæíî îñóùåñòâèòü ñóììèðîâàíèåáåñêîíå÷íîãî ÷èñëà êîëüöåâûõ äèàãðàìì.Â ïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì êîð�ðåëèðîâàííîå âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå ìîæåò áûòüïðåäñòàâëåíî â âèäåj��i =Xia �X�imâymâi � Y �iaâyi âm� j�0i: (7)Çäåñü �0 = 1pN ! Det f'i(ri)g� âîëíîâàÿ �óíêöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòå�ìû â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà, ây� è â� � îä�íî÷àñòè÷íûå �åðìèîííûå îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è

óíè÷òîæåíèÿ, à êîý��èöèåíòû X�mi è Y �mi, êîòî�ðûå íîñÿò íàçâàíèÿ àìïëèòóä ñîîòâåòñòâåííî ¾âïå�ðåä-âî-âðåìåíè¿ è ¾íàçàä-âî-âðåìåíè¿, õàðàêòåðè�çóþò âêëàä îòäåëüíûõ äåòåðìèíàíòîâ âymâij0i èâyi âmj0i â ñîñòîÿíèå (7). Ó÷èòûâàÿ, ÷òî â ðàìêàõ èñ�ïîëüçóåìîé ìîäåëè ïëîòíîñòè îáåèõ êîìïîíåíò êëàñ�òåðà ðàâíû [10�12℄, ðàçëîæåíèå (7) â ðàâíîé ñòåïå�íè îïèñûâàåò âîëíîâóþ �óíêöèþ êàê ýëåêòðîííîé,òàê è ïîçèòðîííîé ïîäñèñòåìû. Êîìïîíåíòû âåêòî�ðîâ X� è Y� , êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [19℄, ïðèóñëîâèè ñèììåòðèè ìåæäó ýëåêòðîííîé è ïîçèòðîí�íîé ïîäñèñòåìàìè ìîãóò áûòü íàéäåíû â ðåçóëüòà�òå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ ÏÑÔÎ, èìåþùåãî Neh +Nphíåçàâèñèìûõ ðåøåíèé, ãäå Neh = Nph � ÷èñëî ó÷è�òûâàåìûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîí-äûðî÷íûõ è ïî�çèòðîí-äûðî÷íûõ ïàð: A BB� A� ! X�Y� ! = 
(RPAE)�  X��Y� ! : (8)Çäåñü ýëåìåíòû ýðìèòîâûõ ìàòðèö A, B çàïèñûâà�þòñÿ êàê [19℄Aim;jn = !imÆijÆmn + 4hinjV jmji � hinjV jjmi;Bim;jn = 4hijjV jmni � hijjV jnmi: (9)Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ(8) êîý��èöèåíòû Y �mi ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíûäëÿ îöåíêè ñòåïåíè êîððåëèðîâàííîñòè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèáëèæåíèåìÕàðòðè �Ôîêà. Êîððåëÿöèîííàÿ ïîïðàâêà ê ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïî îòíîøåíèþ ê åå çíà÷åíèþ âïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà ìîæåò áûòü çàïèñàíà ââèäå [20℄�E(RPAE) = �Xim;�
(RPAE)� jY �imj2; (10)4 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 729



À. Í. Èïàòîâ, Â. Ê. Èâàíîâ, �. �. Ïîëîçêîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì âîçáóæäåí�íûì ñîñòîÿíèÿì j��i, ýíåðãèè êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿñîáñòâåííûìè ÷èñëàìè óðàâíåíèÿ (8).Ýòîò æå ðåçóëüòàò òàêæå ìîæåò áûòü ïîëó÷åííåïîñðåäñòâåííî êàê ðàçíîñòü [20℄�E(RPAE) = �12X� �
(RPAE)� � 
(TDA)� � ; (11)ãäå 
(TDA)� � ñîáñòâåííûå ÷àñòîòû ñîîòâåòñòâóþùå�ãî óðàâíåíèÿ Òàììà �Äàíêîâà~AX = 
(TDA)X: (12)Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ(8) òðåáóåòñÿ ïîëíûé áàçèñ îäíî÷àñòè÷íûõ �óíê�öèé (3), âêëþ÷àþùèé â ñåáÿ ñîñòîÿíèÿ êàê äèñêðåò�íîãî, òàê è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Ïðè ïðîâåäåíèè÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ â äàííîé ðàáîòå áûë èñïîëü�çîâàí ìåòîä, îñíîâàííûé íà çàìåíå âèðòóàëüíûõîäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ïñåâäîñîñòîÿíèÿìè òîëü�êî äèñêðåòíîãî ñïåêòðà. Â îñíîâå äàííîãî ïîäõî�äà ëåæèò ïðåäñòàâëåíèå ðàäèàëüíîé ÷àñòè âîëíî�âîé �óíêöèè (3) â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè êóñî÷�íî-íåïðåðûâíûõ ïîëèíîìîâ, çàäàííûõ íà äîñòàòî÷�íî áîëüøîì ðàäèàëüíîì èíòåðâàëå [0; Rmax℄, òàê íà�çûâàåìûõ áè-ñïëàéíîâ (B-ñïëàéíîâ) [21℄. Ïðè ýòîì�óíêöèè Pnl(r) óäîâëåòâîðÿþò ãðàíè÷íûì óñëîâè�ÿì Pnl(0) = Pnl(Rmax) = 0, ò. å. ñèñòåìà ïðåäïî�ëàãàåòñÿ ïîìåùåííîé â ñ�åðè÷åñêóþ ïîòåíöèàëü�íóþ ÿìó ñ áåñêîíå÷íî âûñîêèìè ñòåíêàìè. Ïîäîá�íûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò çàìåíèòü èíòåãðèðîâàíèå ïîíåïðåðûâíîé ÷àñòè ñïåêòðà ñóììèðîâàíèåì ïî êî�íå÷íîìó ÷èñëó äèñêðåòíûõ ïñåâäîñîñòîÿíèé. Ïðèïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ èñïîëüçîâàëèñü 50 áè-ñïëàéíîâñåäüìîãî ïîðÿäêà äëÿ êàæäîãî îðáèòàëüíîãî êâàíòî�âîãî ÷èñëà l, à ñóììèðîâàíèå ïðè âû÷èñëåíèè êîððå�ëÿöèîííûõ ïîïðàâîê ê ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ(6) è (10) îñóùåñòâëÿëîñü ñ ó÷åòîì ïåðåäàííûõ óã�ëîâûõ ìîìåíòîâ âïëîòü äî l = 10.Â òàáë. 1 äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿýíåðãèé, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ïàðó ÷àñòèö, äëÿ êëàñ�òåðîâ, ñîäåðæàùèõ ðàçëè÷íîå ÷èñëî ýëåêòðîí-ïî-çèòðîííûõ ïàð, ñîñ÷èòàííûå â ïðèáëèæåíèè Õàðò-ðè �Ôîêà, à òàêæå ñ ó÷åòîì êîððåëÿöèîííîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ â ïðèáëèæåíèè MP2 è â ïðèáëèæåíèèñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì. Êàê âèäíî èç òàáë. 1, àòàêæå èç ðèñóíêà, íàèáîëåå íèçêèå çíà÷åíèÿ ýíåð�ãèè èìåþò êëàñòåðû ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè, ñî�äåðæàùèå 20, 34 è 40 ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ ïàð.Èìåííî íà ýòè êëàñòåðû ïðèõîäèòñÿ çàìåòíûé ìè�íèìóì ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû, ðàññ÷èòàííîé ñ ó÷å�òîì êîððåëÿöèîííûõ ïîïðàâîê, â òî âðåìÿ êàê ýíåð�ãèè â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà èìåþò ïðèìåðíî
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Ýíåðãèè íà ïàðó ÷àñòèö ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõêëàñòåðîâ êàê �óíêöèè ÷èñëà ïàð, ðàññ÷èòàííûå âðàìêàõ ðàçëè÷íûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìåòîäîâ. Ïóíêòè-ðîì îáîçíà÷åí ðåçóëüòàò ab initio ðàñ÷åòà äëÿ ìî-ëåêóëû äèïîçèòðîíèÿ [4℄ðàâíûå âåëè÷èíû äëÿ âñåõ êëàñòåðîâ, êðîìå ñëó÷àÿñ n = 2, äëÿ êîòîðîãî E(HF )tot =n èìååò áîëåå íèçêîåçíà÷åíèå. Íàïðîòèâ, êàê ïîêàçàëè ðàñ÷åòû, ýíåðãèÿíà ïàðó ÷àñòèö, ïîëó÷åííàÿ ñ ó÷åòîì êîððåëÿöèîí�íûõ ïîïðàâîê (E(HF )tot +�E(RPAE))=n, äëÿ êëàñòåðà,ñîäåðæàùåãî òîëüêî äâå ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûå ïà�ðû, îêàçàëàñü âûøå ïîëîâèíû ïîëíîé ýíåðãèè ìîëå�êóëû äèïîçèòðîíèÿ (7.02 ýÂ), ïîëó÷åííîé â ðåçóëü�òàòå ab initio ðàñ÷åòîâ [4℄, â òî âðåìÿ êàê ñèñòåìûáîëüøåãî ðàçìåðà èìåþò áîëåå íèçêèå ýíåðãèè, ÷òîäîëæíî îáåñïå÷èâàòü èõ óñòîé÷èâîñòü.Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî îá�ðàçîâàíèå êëàñòåðà èç äâóõ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõïàð, ñâÿçàííûõ ìåæäó ñîáîé îáìåííî-êîððåëÿöè-îííûì âçàèìîäåéñòâèåì, ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèíåâûãîäíûì è áîëåå óñòîé÷èâîé ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòó�ðà ìîëåêóëû äèïîçèòðîíèÿ, â êîòîðîé ïàðû ñâÿ�çàíû ìåæäó ñîáîé âàí-äåð-âààëüñîâûì âçàèìîäåé�ñòâèåì [8℄. Äëÿ ñèñòåì áîëüøåãî ðàçìåðà, íàïðî�òèâ, áîëåå âûãîäíûì ìîæåò îêàçàòüñÿ îáðàçîâàíèåýëåêòðîí-ïîçèòðîííîé êàïëè. Â ïîëüçó ïîñëåäíåãîïðåäïîëîæåíèÿ ãîâîðèò òîò �àêò, ÷òî íà êëàñòåðûñ n = 8�40 ïðèõîäèòñÿ ìàêñèìóì îòíîøåíèÿ ðàñ�ñ÷èòàííîé â ïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìå�íîì ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè ýëåêò-ðîííîé (è ïîçèòðîííîé) ïîäñèñòåìû ê êóáó ñðåäíåãîðàäèóñà �=hri3 (ñì. òàáë. 2), ãäåhri =Xi Z '�i (r)r'i(r) dr:730



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Âëèÿíèå ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé : : :Òàáëèöà 1. Ýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòåðîâ, ñîäåðæàùèõ ðàçëè÷íîå ÷èñëî ïàð n, ñîñ÷èòàííûåâ ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà, à òàêæå ñ ó÷åòîì êîððåëÿöèîííûõ ïîïðàâîê â ïðèáëèæåíèè Ì�åëëåðà � Ïëåññåòàâòîðîãî ïîðÿäêà (MP2) è â ïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîìn E(HF )tot =n, ýÂ (E(HF )tot +�E(MP2))=n, ýÂ (E(HF )tot +�E(RPAE))=n, ýÂ2 �2:96 �4:63 �6:208 �2:76 �5:06 �7:2218 �2:70 �5:26 �7:5020 �2:68 �5:36 �7:6834 �2:68 �5:38 �7:6240 �2:64 �5:50 �7:9458 �2:66 �5:38 �7:4892 �2:62 �5:40 �7:13106 �2:60 �5:42 �7:14Òàáëèöà 2. Çíà÷åíèÿ ñðåäíåãî ðàäèóñà hriýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû, åå ñòàòè÷åñêîé äèïîëü-íîé ïîëÿðèçóåìîñòè � è îòíîøåíèÿ �=hri3 äëÿêëàñòåðîâ, ñîäåðæàùèõ ðàçëè÷íîå ÷èñëî ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ ïàðn hri, àò. åä. �, (àò. åä.)3 �=hri32 4.19 174 2.268 6.70 799 2.6218 9.20 1752 2.2820 9.14 2046 2.6834 11.46 3225 2.5440 11.55 4130 2.6858 13.63 5384 2.1292 15.80 8432 2.12106 16.36 9390 2.14
Ó ýòèõ ñèñòåì íàáëþäàåòñÿ îïòèìàëüíîå ñîîòíîøå�íèå ìåæäó ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö, ó÷àñòâóþùèõ â êîð�ðåëÿöèîííîì âçàèìîäåéñòâèè, è óìåíüøåíèåì ïî�âåðõíîñòíîé îáëàñòè, äàþùåé íàèáîëüøèé âêëàä âïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå, ïî îòíîøåíèþ êîáúåìó.

3. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîë�íîé ýíåðãèè ýëåêòðîíåéòðàëüíûõ ýëåêòðîí-ïîçèò-ðîííûõ êëàñòåðîâ ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè, ñî�äåðæàùèõ ðàçëè÷íîå ÷èñëî ïàð, ñâÿçàííûõ ìåæ�äó ñîáîé êóëîíîâñêèì è îáìåííûì âçàèìîäåéñòâè�åì. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ïîëíîé ýíåð�ãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäíó ïàðó ÷àñòèö, ïðîâåäåí�íûõ â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà, ñ ðåçóëüòàòàìèab initio âû÷èñëåíèé äàþò îñíîâàíèå ïîëàãàòü, ÷òîâ ðàìêàõ îäíî÷àñòè÷íîãî ïîäõîäà áåç ó÷åòà êîððå�ëÿöèé íå óäàåòñÿ îáåñïå÷èòü ñòàáèëüíîñòü îïèñûâà�åìîé ñèñòåìû. Îäíàêî ïðèáëèæåíèå Õàðòðè �Ôîêàìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðè�áëèæåíèÿ äëÿ äàëüíåéøåãî ïîñëåäîâàòåëüíîãî ó÷å�òà ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé.�àñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî âêëþ÷åíèå êîððåëÿöèîí�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîç�ìóùåíèé â ïðèáëèæåíèè Ì�åëëåðà �Ïëåññåòà âòîðî�ãî ïîðÿäêà ïðèâîäèò ê çàìåòíîìó ñíèæåíèþ ïîëíîéýíåðãèè ñèñòåìû äî óðîâíÿ, áëèçêîãî ê ðåçóëüòà�òàì âû÷èñëåíèé â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîéïëîòíîñòè [12℄. Îäíàêî, êàê âèäíî èç ðèñóíêà, çíà�÷åíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäíó ýëåê�òðîí-ïîçèòðîííóþ ïàðó, ñ ó÷åòîì MP2-ïîïðàâêèïî-ïðåæíåìó îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííî âûøå óðîâ�íÿ �7:02 ýÂ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîëîâèíå ïîëíîéýíåðãèè ñèñòåìû èç äâóõ ýëåêòðîííûõ ïàð, ïîëó÷åí�íîé â ðåçóëüòàòå ab initio ðàñ÷åòà [4℄.731 4*



À. Í. Èïàòîâ, Â. Ê. Èâàíîâ, �. �. Ïîëîçêîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013Âêëþ÷åíèå â ðàñ÷åò êîððåëÿöèé â ïðèáëèæåíèèñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì, îáåñïå÷èâàþùåì ñóììè�ðîâàíèå áåñêîíå÷íîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè êîëüöåâûõäèàãðàìì, ïîçâîëèëî äîáèòüñÿ ñíèæåíèÿ ýíåðãèèíà ïàðó ÷àñòèö äî çíà÷åíèé, ìåíüøèõ �7:02 ýÂ,äëÿ âñåõ êëàñòåðîâ, êðîìå ñèñòåìû, ñîäåðæàùåéäâå ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûå ïàðû. Ïîñëåäíåå ìîæåòáûòü îáúÿñíåíî òåì, ÷òî ïðè ðàñ÷åòàõ áûëà èñïîëü�çîâàíà ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íàÿ ìîäåëü, êîòîðàÿ,ïî-âèäèìîìó, ïðèìåíèìà ëèøü äëÿ êëàñòåðîâ áîëü�øåãî ðàçìåðà, ñòðóêòóðà êîòîðûõ áëèçêà ê ñ�åðè÷å�ñêîé. Ïðè ó÷åòå ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé â ðàì�êàõ ÏÑÔÎ áûëà îáíàðóæåíà îáëàñòü ìèíèìóìà ïîë�íîé ýíåðãèè íà ïàðó ÷àñòèö ïðè çíà÷åíèÿõ ÷èñëà ïàðn â äèàïàçîíå îò 20 äî 40, ñîîòâåòñòâóþùèõ íàèáî�ëåå ñòàáèëüíûì ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûì êàïëÿì, êî�òîðûå ïðåäïîëîæèòåëüíî ìîãóò áûòü ñ�îðìèðîâà�íû â ðåçóëüòàòå êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó ÷àñòèöàìè. Òàêèå îáúåêòû, âîçìîæíî, ìîãóòáûòü ïîëó÷åíû ýêñïåðèìåíòàëüíî, íàïðèìåð, â ðå�çóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ ïó÷êîâ ýëåêòðîíîâ è ïîçè�òðîíîâ ñ ìàëûìè ýíåðãèÿìè è îáíàðóæåíû ìåòîäà�ìè îïòè÷åñêîé ñïåêòðîñêîïèè. Â ïîëüçó ïîñëåäíåãîóòâåðæäåíèÿ ãîâîðèò òîò �àêò, ÷òî õàðàêòåðíîå âðå�ìÿ, ñîîòâåòñòâóþùåå ÷àñòîòå äèïîëüíîãî ðåçîíàí�ñà â ïîäîáíûõ ñèñòåìàõ ñîñòàâëÿåò ïðèáëèçèòåëüíî2 �ñ [19℄. Ýòà âåëè÷èíà íà ïÿòü ïîðÿäêîâ ìåíüøåâðåìåíè àííèãèëÿöèè ìîëåêóëû äèïîçèòðîíèÿ [5℄,÷òî ïðåäïîëîæèòåëüíî ìîæåò îáåñïå÷èòü äîñòàòî÷�íîå âðåìÿ æèçíè ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòåðîâäëÿ èññëåäîâàíèÿ èõ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. M. Deuts
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