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ÑÒÀÁÈËÜÍÎÑÒÜ È ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÊÎÍÅ×ÍÛÕ ÔÅ�ÌÈ-ÑÈÑÒÅÌ,ÑÎÄÅ�ÆÀÙÈÕ ×ÀÑÒÈÖÛ �ÀÇÍÎÉ ÌÀÑÑÛÀ. Í. Èïàòîâ *, Ë. �. �åð÷èêîâÑàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 20 àâãóñòà 2013 ã.Èññëåäóåòñÿ çàâèñèìîñòü ñâîéñòâ êîíå÷íûõ äâóõêîìïîíåíòíûõ �åðìè-ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ äâà òèïà ïðî-òèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö, îò ñîîòíîøåíèÿ èõ ìàññ. Ïðåäëîæåíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü íà îñíîâåêâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ñèñòåìû, ñîäåðæàùåé êîíå÷íîå ÷èñëî ïàð ÷àñòèö, îñíîâàííàÿ íà ïðè-áëèæåíèÿõ Õàðòðè �Ôîêà è ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì. Â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîìòàêæå ðàçðàáîòàí ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé èñêëþ÷èòü èç ñïåêòðà âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé äâèæåíèå öåí-òðà ìàññ ñèñòåìû. Íà îñíîâå äàííîé ìîäåëè áûëè âû÷èñëåíû ýíåðãèè ñâÿçè è ñòàòè÷åñêèå äèïîëüíûåïîëÿðèçóåìîñòè ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ 8, 20 è 40 ïàð ïðîòèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ïðè ðàçëè÷íûõñîîòíîøåíèÿõ èõ ìàññ.DOI: 10.7868/S00444510140101181. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ â ìèðå âåäóòñÿ èíòåí�ñèâíûå èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ íàíîðàçìåðíûõ �åð�ìè-ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ êîíå÷íîå ÷èñëî ÷àñòèö [1℄.Ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà, à òàêæå òåîðåòè÷åñêèå ìåòî�äû îïèñàíèÿ ïîäîáíûõ ñèñòåì çàâèñÿò îò òèïà, àñëåäîâàòåëüíî, è îò ñîîòíîøåíèÿ ìàññ âçàèìîäåé�ñòâóþùèõ ÷àñòèö. Äëÿ òàêèõ îáúåêòîâ, êàê îòäåëü�íûå àòîìû, ìîëåêóëû è àòîìíûå êëàñòåðû, ó êîòî�ðûõ ñîîòíîøåíèå ìàññ àòîìíûõ ÿäåð (ïîëîæèòåëü�íûõ èîíîâ) è ýëåêòðîíîâ ñîñòàâëÿåò íåñêîëüêî ïî�ðÿäêîâ, â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ òîëüêî ýëåêòðîííàÿïîäñèñòåìà òðåáóåò êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî îïèñà�íèÿ [2�4℄, â òî âðåìÿ êàê äâèæåíèåì ïîëîæèòåëüíûõçàðÿäîâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü èëè èñïîëüçîâàòü ìåòî�äû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [5℄.Íàïðîòèâ, â ñëó÷àå òàêèõ �èçè÷åñêèõ îáúåê�òîâ, êàê ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûå êëàñòåðû, ñóùåñòâî�âàíèå êîòîðûõ áûëî ïðåäñêàçàíî â ðÿäå íåäàâíèõðàáîò [6, 7℄, îáå âçàèìîäåéñòâóþùèå ïîäñèñòåìû, ñî�ñòîÿùèå èç ÷àñòèö ðàâíîé ìàññû, òðåáóþò êâàíòî�âîìåõàíè÷åñêîãî îïèñàíèÿ. Ïîäîáíàÿ æå ñèòóàöèÿñêëàäûâàåòñÿ â ÿäåðíîé �èçèêå ïðè òåîðåòè÷åñêîìèññëåäîâàíèè ñòðóêòóðû àòîìíûõ ÿäåð [8, 9℄. Èí�òåðåñ ïðåäñòàâëÿþò òàêæå òàêèå êâàíòîâûå îáúåê�*E-mail: andrei�ipatov�mail.ru

òû, êàê ýêñèòîííûå êàïëè [10℄, ýêñèòîííûå ìîëåêó�ëû [11; 12℄ è êîìïëåêñû, â ñîñòàâ êîòîðûõ, â îòëè÷èåîò ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ êëàñòåðîâ, âõîäÿò ÷àñòè�öû ðàçíîé ìàññû. Ïðè ýòîì âñå ýòè êâàíòîâûå ñè�ñòåìû îáúåäèíÿåò ðÿä îáùèõ ñâîéñòâ, òàêèõ êàê,íàïðèìåð, âûñîêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü è íàëè÷èå äè�ïîëüíûõ ðåçîíàíñîâ â ñïåêòðå âîçáóæäåííûõ ñîñòî�ÿíèé [13�15℄.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ìî�äåëü, îïèñûâàþùàÿ êâàíòîâóþ ñèñòåìó, ñîäåðæà�ùóþ êîíå÷íîå ÷èñëî ñâÿçàííûõ êóëîíîâñêèì âçàè�ìîäåéñòâèåì ïðîòèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ ÷àñòèöñ ðàçíûìè, íî ñðàâíèìûìè ïî çíà÷åíèþ ìàññàìè.Ïðè ýòîì, â îòëè÷èå îò ðÿäà èññëåäîâàíèé, îáúåê�òîì êîòîðûõ ÿâëÿëèñü ñèñòåìû, ïîäîáíûå ýêñèòîí�íûì êàïëÿì äèàìåòðîì îêîëî 1 ìêì [10℄, â ïðåä�ñòàâëÿåìîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ íàíîðàçìåðíûåêîìïëåêñû, ñîäåðæàùèå íå áîëåå 102 ïàð ÷àñòèö ïðî�òèâîïîëîæíîãî çíàêà. Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëå�äîâàíèå çàâèñèìîñòè �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïîäîáíîéñèñòåìû îò ñîîòíîøåíèÿ ìàññ ÷àñòèö, â ÷àñòíîñòè,âûÿñíåíèå âîïðîñà, îêàçûâàþòñÿ ëè íàíîðàçìåðíûåýëåêòðîííî-äûðî÷íûå ñèñòåìû ïî ñâîèì ñâîéñòâàìáëèæå ê ýêñèòîííûì ìîëåêóëàì, ïîäîáíûì áèýêñè�òîíó [11℄, èëè æå ê ìàêðîñêîïè÷åñêèì ýêñèòîííûìêàïëÿì [10℄.Ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ èñïîëüçîâàíû ìåòî�äû íåðåëÿòèâèñòñêîé êâàíòîâîé òåîðèè ìíîãèõ òåë:ïðèáëèæåíèå Õàðòðè �Ôîêà [16, 17℄ è ïðèáëèæåíèå108



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Ñòàáèëüíîñòü è ñâîéñòâà êîíå÷íûõ �åðìè-ñèñòåì : : :ñëó÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì [18℄. Â ðàìêàõ ïðåäëîæåí�íîé ìîäåëè âû÷èñëåíû ýíåðãèè ñâÿçè è ñòàòè÷åñêèåäèïîëüíûå ïîëÿðèçóåìîñòè äëÿ �åðìè-ñèñòåì, ñî�äåðæàùèõ êîíå÷íîå ÷èñëî ïàð ÷àñòèö, ïðè ðàçëè÷�íûõ ñîîòíîøåíèÿõ èõ ìàññ. Ïðè îïèñàíèè ñâîéñòâèññëåäóåìûõ îáúåêòîâ îñîáîå âíèìàíèå óäåëåíî ïðî�áëåìå èñêëþ÷åíèÿ èç ñïåêòðà âîçáóæäåííûõ ñîñòî�ÿíèé äâèæåíèÿ öåíòðà òÿæåñòè ñèñòåìû.2. ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÏÎÄÕÎÄ�àññìîòðèì ñèñòåìó âçàèìîäåéñòâóþùèõ �åðìè�îíîâ, ñîäåðæàùóþ ðàâíîå êîëè÷åñòâî ÷àñòèö îòðè�öàòåëüíîãî è ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäîâ, ñâÿçàííûõìåæäó ñîáîé êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì. Ïðåä�ïîëàãàÿ â äàëüíåéøåì èñïîëüçîâàòü ïîëó÷åííûå ðå�çóëüòàòû, â ÷àñòíîñòè, äëÿ îïèñàíèÿ ìíîãîýêñèòîí�íûõ êîìïëåêñîâ â òâåðäûõ òåëàõ, áóäåì óñëîâíî íà�çûâàòü îòðèöàòåëüíûå ÷àñòèöû ýëåêòðîíàìè ñ çàðÿ�äîì �q è ìàññîéme. Ïîëîæèòåëüíûå ÷àñòèöû áóäåìíàçûâàòü äûðêàìè ñ çàðÿäîì q è ìàññîémh. Íå îãðà�íè÷èâàÿ îáùíîñòè, áóäåì ñ÷èòàòü äûðêè áîëåå òÿ�æåëûìè ÷àñòèöàìè, mh > me, êàê ýòî îáû÷íî èìååòìåñòî â ïîëóïðîâîäíèêàõ. Ïðè èñïîëüçîâàíèè äàí�íîãî ïîäõîäà äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõêîìïëåêñîâ ìàññû âñåõ ÷àñòèö ïðèíèìàþòñÿ ðàâíû�ìè ìàññå ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà, mh = me = m0,à çàðÿä q � ðàâíûì àáñîëþòíîé âåëè÷èíå çàðÿäàýëåêòðîíà, q = jej. Â ñëó÷àå ìíîãîýêñèòîííûõ êîì�ïëåêñîâ ìàññûmh ème ðàâíû ý��åêòèâíûì ìàññàìíîñèòåëåé òîêà ñîîòâåòñòâåííî â âàëåíòíîé çîíå è âçîíå ïðîâîäèìîñòè. Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå çà�ðÿæåííûõ ÷àñòèö â ýòîì ñëó÷àå îêàçûâàåòñÿ îñëàá�ëåííûì â ðåçóëüòàòå ïîëÿðèçàöèè ñðåäû, ÷òî ïðè�âîäèò ê ý��åêòèâíîìó óìåíüøåíèþ çàðÿäà ÷àñòèö,q2 = e2=", ãäå " � ñòàòè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿïðîíèöàåìîñòü ïîëóïðîâîäíèêà. Èñïîëüçîâàíèå ñòà�òè÷åñêîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè â äàííîìñëó÷àå îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî ìàñøòàá ýíåðãèé ìíîãî�ýêñèòîííûõ êîìïëåêñîâ ñîîòâåòñòâóåò ýíåðãèè ñâÿçèýêñèòîíà Âàíüå �Ìîòòà, äëÿ êîòîðîãî ÷àñòîòíîé çà�âèñèìîñòüþ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ìîæíîïðåíåáðå÷ü [10℄.Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿïîäîáíîãî êîìïëåêñà, ñîäåðæàùåãîN ÷àñòèö êàæäî�ãî âèäà, 
 êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì ïàðíîãî ìåæ�÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ïðèáëèæåíèè Õàð�òðè �Ôîêà çàïèñûâàåòñÿ â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ äâóõñëýòåðîâñêèõ äåòåðìèíàíòîâ, ýëåêòðîííîãî è äûðî÷�íîãî,

	0(r(e)1 ; : : : ; r(e)N ; r(h)1 ; : : : ; r(h)N ) == 1pN ! detn�i(r(e)i )o 1pN ! detn a(r(h)a )o ; (1)ñîñòàâëåííûõ èç îäíî÷àñòè÷íûõ �óíêöèé �i(r(e)i )è  a(r(h)a ) ýëåêòðîíîâ è äûðîê, ÿâëÿþùèõñÿ îðòî�íîðìèðîâàííûìè ñîáñòâåííûìè �óíêöèÿìè ñèñòå�ìû ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà [15℄� ~2�i2me �i(r(e)i ) + hU (e)H (r(e)i )� U (h)H (r(e)i ) ++ U (e)ex (r(e)i )i�i(r(e)i ) = �i�i(r(e)i );� ~2�a2mh  a(r(h)a ) + hU (h)H (r(h)a )� U (e)H (r(h)a ) ++ U (h)ex (r(h)a )i a(r(h)a ) = �a a(r(h)a ); (2)ãäå �i è �a � îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè ýëåêòðîíîâè äûðîê, U (e)H è U (h)H � õàðòðèåâñêèå ïîòåíöèàëû.Â ñëó÷àå ñèñòåìû, èìåþùåé çàïîëíåííûå îáîëî÷êè,îíè çàïèñûâàþòñÿ â âèäå [18℄U (e)H (r) = q2 Z �e(r0)jr� r0jdr0;U (h)H (r) = q2 Z �h(r0)jr� r0jdr0: (3)Çäåñü �e è �h � ñîîòâåòñòâóþùèå ðàñïðåäåëåíèÿïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ è äûðîê,�e(r) = 2Xi ��i (r)�i(r);�h(r) = 2Xa  �a(r) a(r); (4)ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì çàïîëíåííûì îä�íî÷àñòè÷íûì ñîñòîÿíèÿì.Íåëîêàëüíûå îáìåííûå ïîòåíöèàëû U (e)ex è U (h)exâûðàæàþòñÿ êàê [18℄U (e)ex (r)�i(r) = �q2Xj Z ��j (r0)�i(r0)dr0jr� r0j �j(r);U (h)ex (r) a(r) = �q2Xb Z  �b (r0) a(r0)dr0jr� r0j  b(r): (5)Äëÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ â äàííîé ðàáîòå áûëè âû�áðàíû ñèñòåìû ñ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûìè îáîëî÷�êàìè. Â ýòîì ñëó÷àå ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè (4)ýëåêòðîíîâ è äûðîê, à âìåñòå ñ íèìè è ïîòåíöèàëûâ óðàâíåíèè Õàðòðè �Ôîêà (2) ÿâëÿþòñÿ ñ�åðè÷å�ñêè-ñèììåòðè÷íûìè. Ïîýòîìó îäíî÷àñòè÷íûå âîë�íîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê ñ óãëîâûì ìî�ìåíòîì l, åãî ïðîåêöèåé m è ïðîåêöèåé ñïèíà � ìî�109



À. Í. Èïàòîâ, Ë. �. �åð÷èêîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014ãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ ðàäè�àëüíîé, óãëîâîé è ñïèíîâîé êîìïîíåíò è õàðàêòåðè�çóþòñÿ íàáîðîì êâàíòîâûõ ÷èñåë n, l, m, � [19℄:�(r) � �(r; �) = R(e)nlr Ylm(�; ')��(�); (r) �  (r; �) = R(h)nlr Ylm(�; ')��(�); (6)ãäå Rnl � ðàäèàëüíûå �óíêöèè, Ylm � ñ�åðè÷åñêèåãàðìîíèêè.Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â ïðèáëè�æåíèè Õàðòðè �Ôîêà ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåE(HF )tot =Xi  �i�hijU (e)H �U (h)H jii�hijU (e)ex jii2 !++Xa  �a � hajU (h)H � U (e)H jai � hajU (h)ex jai2 ! ; (7)ãäå ñóììèðîâàíèå âíîâü ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì çàïîë�íåííûì îäíî÷àñòè÷íûì ñîñòîÿíèÿì ýëåêòðîííîé èäûðî÷íîé ïîäñèñòåì.Äëÿ ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ñèñòåìà ñòðåìèòñÿ ê ëîêàëüíîé ýëåêòðî-íåéòðàëüíîñòè, �e(r) = �h(r) [20℄. Ýòî óñëîâèå, î÷å�âèäíî, ñòðîãî âûïîëíÿåòñÿ â ñëó÷àå ýëåêòðîí-ïîçèò-ðîííîãî êîìïëåêñà [7, 15℄. Îäíàêî è â ñëó÷àå ðàçíûõìàññ ýëåêòðîíîâ è äûðîê,mh 6= me, óñëîâèå ýëåêòðî�íåéòðàëüíîñòè ýëåêòðîí-äûðî÷íûõ êàïåëü âûïîëíÿ�åòñÿ ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ [10℄. Òàêèì îáðàçîì, õàð�òðèåâñêèå ïîòåíöèàëû â óðàâíåíèÿõ (2)�(7) ý��åê�òèâíî êîìïåíñèðóþò äðóã äðóãà, è ýëåêòðîíû è äûð�êè îêàçûâàþòñÿ ñâÿçàííûìè ìåæäó ñîáîé ïðàêòè÷å�ñêè òîëüêî îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì [10, 15℄.Äðóãîé ñóùåñòâåííûé âêëàä â ýíåðãèþ ñâÿçèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû âíîñÿò ìíîãî÷àñòè÷�íûå êîððåëÿöèè, â ÷àñòíîñòè, ïîëÿðèçàöèîííîå âçà�èìîäåéñòâèå [21℄. Â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà(1)�(5) ýòè êîððåëÿöèè íå ó÷èòûâàþòñÿ, ÷òî ïðèâî�äèò ê íåäîîöåíêå ýíåðãèè ñâÿçè â (7) è íå ïîçâîëÿåòäåëàòü ïðàâèëüíûå âûâîäû î ñòàáèëüíîñòè îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû. Â ðàáîòå [22℄ áûëî ïðîäåìîí�ñòðèðîâàíî, ÷òî âêëþ÷åíèå êîððåëÿöèîííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ïðèâîäèò ê çàìåòíîìó ïîíèæåíèþ ïîë�íîé ýíåðãèè ïî ñðàâíåíèþ ñ âåëè÷èíîé, ïîëó÷åííîéâ ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà.Ó÷åò ìíîãî÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé ìîæåò áûòüîñóùåñòâëåí â ïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç ñ îá�ìåíîì (ÏÑÔÎ) [18, 21℄. Äëÿ ýòîãî ïðåæäå âñåãîíåîáõîäèìî ïîñòðîèòü ñïåêòð âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû. Â ðàññìàòðèâàåìîìñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîì ñëó÷àå â ïðèáëèæåíèè

LS-ñâÿçè îíè áóäóò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ ïîëíûì óã�ëîâûì ìîìåíòîì L è åãî ïðîåêöèåé M . Â ðàìêàõÏÑÔÎ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ êàæäîãî ìóëüòèïîëüíî�ãî âîçáóæäåíèÿ j	�i ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñóïåð�ïîçèöèè îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé òèïà ÷àñòè�öà�âàêàíñèÿ òîé æå ìóëüòèïîëüíîñòè:j	�i =Xim �X(�)im âymâi + Y (�)im âyi âm� j	0i++Xas �X(�)as âysâa + Y (�)as âyaâs� j	0i: (8)Çäåñü j	0i � îñíîâíîå ñîñòîÿíèå (1), ây è â � îä�íî÷àñòè÷íûå îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ.Çäåñü è äàëåå èíäåêñû ¾i¿ è ¾n¿ èñïîëüçóþòñÿ äëÿîáîçíà÷åíèÿ çàïîëíåííûõ è íåçàïîëíåííûõ îäíî÷à�ñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû, à èí�äåêñû ¾a¿ è ¾s¿ � ñîîòâåòñòâåííî äëÿ çàíÿòûõ èíåçàíÿòûõ ñîñòîÿíèé äûðî÷íîé ïîäñèñòåìû. Àìïëè�òóäíûå êîý��èöèåíòû X(�)im , X(�)as (àìïëèòóäû ¾âïå�ðåä âî âðåìåíè¿) è Y (�)im , Y (�)as (¾íàçàä âî âðåìåíè¿),îïðåäåëÿþùèå âêëàä ñîîòâåòñòâóþùåé ïàðû ÷àñòè�öà�âàêàíñèÿ â ìíîãî÷àñòè÷íîå âîçáóæäåííîå ñîñòîÿ�íèå (8), íàõîäÿòñÿ êàê êîìïîíåíòû ñîáñòâåííûõ âåê�òîðîâX(�)e ,X(�)p èY(�)e ,Y(�)p ïóòåì ðåøåíèÿ ìàòðè÷�íîãî óðàâíåíèÿ ÏÑÔÎ äëÿ äâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòå�ìû [15℄: WZ� = 
�Z� ; (9)ãäå W == 0BBBB� A(e) B(e) C D�B(e)� �A(e)� �D� �C�C D A(h) B(h)�D� �C� �B(h)� �A(h)� 1CCCCA ;
Z� = 0BBBBB�X(�)eY(�)eX(�)hY(�)h

1CCCCCA ; (10)

� � ñîáñòâåííûå ÷èñëà.Ýëåìåíòû ýðìèòîâûõ ìàòðèö A, B, C, D âûðà�æàþòñÿ ÷åðåç îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè �i, �a è êó�ëîíîâñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îò îäíî÷àñòè÷íûõ�óíêöèé, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ óðàâíå�íèé (2):110



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Ñòàáèëüíîñòü è ñâîéñòâà êîíå÷íûõ �åðìè-ñèñòåì : : :h��jV j
�i = Æ���
 Æ����q2 �� Z '��(r)'��(r0)'
(r)'�(r0)jr� r0j dr dr0: (11)Ìàòðèöû A è B ñâÿçûâàþò ìåæäó ñîáîé îäíî�÷àñòè÷íûå âîçáóæäåíèÿ âíóòðè ýëåêòðîííîé è äû�ðî÷íîé ïîäñèñòåì, è èõ âèä íå îòëè÷àåòñÿ îò ñëó÷àÿñòàíäàðòíîãî ÏÑÔÎ äëÿ îäíîêîìïîíåíòíîé ñèñòå�ìû çàðÿäîâ [18, 21℄:A(e)im;jn = ÆijÆmn(�n � �i) + hinjU jmji;A(h)as;bt = ÆabÆst(�s � �a) + hatjU jsbi;B(e)im;jn = hijjU jmni;B(h)as;bt = habjU jsti: (12)Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû â (12) âêëþ÷àþò â ñåáÿ êàêïðÿìîå (õàðòðèåâñêîå), òàê è îáìåííîå âçàèìîäåé�ñòâèå:h��jU j
�i = 2h��jV j
�i � h��jV j�
i; (13)ãäå ìíîæèòåëü 2 ïåðåä ïðÿìîé êîìïîíåíòîé â (13)ïîÿâëÿåòñÿ â ðåçóëüòàòå ñóììèðîâàíèÿ ïî ñïèíîâûìïåðåìåííûì.Ìàòðèöû C è B ñâÿçûâàþò ìåæäó ñîáîé âîçáóæ�äåíèÿ ýëåêòðîííîé è äûðî÷íîé ïîäñèñòåì è ïîýòîìóñîäåðæàò òîëüêî êîìïîíåíòû ïðÿìîãî êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ:Cim;as = �2hisjV jmai;Dim;as = �2hiajV jmsi: (14)Çíàê ¾�¿ ïåðåä êóëîíîâñêèì ìàòðè÷íûì ýëåìåíòîìâ (14) ñâÿçàí ñ âçàèìíûì ïðèòÿæåíèåì ýëåêòðîíîâè äûðîê.Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî èç ñèì�ìåòðèè ìàòðèöû W â óðàâíåíèè (9) ñëåäóåò, ÷òîäëÿ êàæäîãî ñîáñòâåííîãî ÷èñëà 
� ñ âåêòîðîìfX(�)e ;Y(�)e ;X(�)h ;Y(�)h g ñóùåñòâóåò ñîîòâåòñòâóþùååïàðíîå åìó ðåøåíèå �
� , fY(�)e ;X(�)e ;Y(�)h ;X(�)h g, âñèëó ÷åãî äîñòàòî÷íî ðàññìàòðèâàòü òîëüêî ðåøå�íèÿ ñ ïîëîæèòåëüíûìè ñîáñòâåííûìè ÷èñëàìè, èìå�þùèìè ñìûñë ýíåðãèé ïåðåõîäîâ ìåæäó îñíîâíûìñîñòîÿíèåì j	0i è êîððåëèðîâàííûìè âîçáóæäåííû�ìè ñîñòîÿíèÿìè j	�i (8).Åñëè ïðè ðàñ÷åòå ñ÷èòàòü îäíó èç ïîäñèñòåì çà�ìîðîæåííîé, ò. å. íå ó÷èòûâàòü åå âîçáóæäåíèÿ â ñó�ïåðïîçèöèè (8), òî ìàòðèöà óðàâíåíèÿ (10) ñâîäèòñÿê îäíîìó áëîêó èç ìàòðèö A è B, à ñàìî óðàâíå�íèå � ê ñòàíäàðòíîìó óðàâíåíèþ ÏÑÔÎ [18, 21℄.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî îáùåå ðåøåíèå óðàâ�íåíèÿ (10) ñîäåðæèò âñå âîçáóæäåíèÿ ñèñòåìû,

âêëþ÷àÿ è äâèæåíèå åå öåíòðà ìàññ. Ýòîò òèïâîçáóæäåíèé ÿâëÿåòñÿ äèïîëüíûì, è ïðè íåïîñðåä�ñòâåííîì ÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèÿ (10) åãîíåâîçìîæíî îòäåëèòü îò äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèéâíóòðåííåãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê â ñèñòå�ìå èõ öåíòðà ìàññ. ×òîáû èñêëþ÷èòü äâèæåíèå öåí�òðà ìàññ èç ñïåêòðà âîçáóæäåíèé ñèñòåìû, ìû ïðè�ìåíèëè ìåòîä, îñíîâàííûé íà èñïîëüçîâàíèè ïðîåê�öèîííûõ îïåðàòîðîâ [22℄. Èäåÿ ìåòîäà ñîñòîèò â ïå�ðåõîäå îò áàçèñíîãî íàáîðà îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæ�äåíèé â ðàçëîæåíèè (8), j��i = ây�â� j	0i, ê íîâîìóáàçèñó äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé j
�i, íå ñîäåðæàùèõäâèæåíèÿ öåíòðà ìàññ ñèñòåìû,j
�i = P̂ j��i: (15)Çäåñü P̂ � ïðîåêöèîííûé îïåðàòîð, ìàòðè÷íûå ýëå�ìåíòû êîòîðîãî ðàâíûP
�;�� = Æ�
Æ�� � p
�p��Q ; (16)çíàìåíàòåëüQ =Xin ���p(e)in ���2 +Xas ���p(h)as ���2 ; (17)à îäíî÷àñòè÷íûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðàèìïóëüñà p�� = h�jp̂z j�i îïðåäåëåíû êàê [18℄p�� = qq(2l� + 1)(2l� + 1) l� 1 l�0 0 0 !�� 1Z0 Rn�l� � ddr � 2l� + 1� 12r �Rn�l�dr; (18)ãäå l� = l� � 1. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ïðåîáðàçîâàíèå(16) îáåñïå÷èâàåò ðàâåíñòâî íóëþ ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ îïåðàòîðà èìïóëüñà h
� jp̂zj	0i.Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ �-ãî äèïîëüíîãî âîçáóæäåí�íîãî ñîñòîÿíèÿ e�� îòíîñèòåëüíî íåïîäâèæíîãî öåí�òðà ìàññ òåïåðü áóäåò çàïèñûâàòüñÿ â âèäå ðàçëî�æåíèÿ (8), íî óæå ïî íîâîìó áàçèñó îäíî÷àñòè÷íûõäèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé (16) ñ íîâûìè àìïëèòóäíû�ìè êîý��èöèåíòàìè eX(�)im , eY (�)im è eX(�)as , eY (�)as . Èõ çíà�÷åíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ ðåøåíèåì ñèñòåìû óðàâíåíèé,ïîäîáíîé ñèñòåìå (9):fWeZ� = 
� eZ� ; (19)ãäå ìàòðèöà fW = PWP ïîëó÷åíà â ðåçóëüòàòå äåé�ñòâèÿ ïðîåêöèîííîãî îïåðàòîðà íà èñõîäíóþ ìàòðè�öóW (10).�åøåíèå óðàâíåíèé (9), (19) ïîçâîëÿåò âû÷èñ�ëèòü â ðàìêàõ ÏÔÑÎ êîððåëÿöèîííóþ ïîïðàâêó ê111



À. Í. Èïàòîâ, Ë. �. �åð÷èêîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014ïîëíîé ýíåðãèè (7) ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû ïóòåìñóììèðîâàíèÿ áåñêîíå÷íîãî ÷èñëà êîëüöåâûõ äèà�ãðàìì [8℄. �åçóëüòàò òàêîãî ñóììèðîâàíèÿ çàïèñûâà�åòñÿ ÷åðåç íàéäåííûå àìïëèòóäíûå êîý��èöèåíòûè ýíåðãèè âîçáóæäåíèé [8℄:�E
orr == �Xnu 
�  Xim ���Y (�)im ���2 +Xas ���Y (�)as ���2! ; (20)ãäå ïðè ñóììèðîâàíèè ïî äèïîëüíûì âîçáóæäåííûìñîñòîÿíèÿì íàäî èñïîëüçîâàòü àìïëèòóäíûå êîý���èöèåíòû è ýíåðãèè âîçáóæäåíèé, ïîëó÷åííûå èçðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (19) ñ èñêëþ÷åííûì äâèæåíèåìöåíòðà ìàññ.Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ñó÷åòîì êîððåëÿöèé ñêëàäûâàåòñÿ èç õàðòðè-�îêîâ-ñêîé (7) è êîððåëÿöèîííîé (20) ñîñòàâëÿþùèõ:Etot = E(HF )tot +�E
orr: (21)Ïîëó÷åííûé ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ ÏÑÔÎ (19)ñïåêòð ýíåðãèé âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé è ñîîòâåò�ñòâóþùèå âîëíîâûå �óíêöèè ïîçâîëÿþò îïèñûâàòüïðîöåññû, ñâÿçàííûå ñ âîçáóæäåíèåì ñèñòåìû ïîääåéñòâèåì ðàçëè÷íûõ âíåøíèõ âîçäåéñòâèé. Íàïðè�ìåð, îòêëèê ñèñòåìû íà âíåøíåå ýëåêòðè÷åñêîå ïî�ëå îïðåäåëÿåòñÿ ñïåêòðîì äèïîëüíûõ âîçáóæäåíèé.Ñèëû îñöèëëÿòîðîâ f� äëÿ äèïîëüíûõ ïåðåõîäîâìåæäó îñíîâíûì è �-ì âîçáóæäåííûì ñîñòîÿíèåì,ýíåðãèÿ êîòîðîãî 
� îïðåäåëÿåòñÿ â ðåçóëüòàòå ðå�øåíèÿ óðàâíåíèÿ (10), ðàâíûf� = 2�D2�
� ; (22)ãäå � � ïðèâåäåííàÿ ìàññà ýëåêòðîí-äûðî÷íîé ïà�ðû, � = memhme +mh : (23)Ïðèâåäåííûå äèïîëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûD� (â êàëèáðîâêå äëèíû), â ñâîþ î÷åðåäü, ïîñëå îò�äåëåíèÿ óãëîâûõ ÷àñòåé âîëíîâûõ �óíêöèé (6) è èí�òåãðèðîâàíèÿ ïî óãëîâûì ïåðåìåííûì, âû÷èñëÿþò�ñÿ ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ïî âñåì îäíî÷àñòè÷íûì âîç�áóæäåíèÿì:D� =Xim (X�imdim + Y �imdmi)��Xas (X�asdas + Y �asdsa) ; (24)

ãäå d�� = h�jzj�i � îäíî÷àñòè÷íûå äèïîëüíûå àì�ïëèòóäû äëÿ ïàðû ÷àñòèöà�âàêàíñèÿ ñ çàðÿäîì q:d�� = qr (2l� + 1)(2l� + 1)3  l� 1 l�0 0 0! �� 1Z0 Pn�l�(r)Pn� l� (r)r dr: (25)Ñèëû îñöèëëÿòîðîâ (22) îïðåäåëÿþò ñïåêòð �î�òîïîãëîùåíèÿ ñèñòåìû â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèèè ïîçâîëÿþò âû÷èñëèòü åå ñòàòè÷åñêóþ äèïîëüíóþïîëÿðèçóåìîñòü� =X� f��
2� = N� S�2; (26)ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì âîçáóæäåí�íûì ñîñòîÿíèÿì, à Sk � ïðèâåäåííûé k-é ìîìåíòðàñïðåäåëåíèÿ ñèë îñöèëëÿòîðîâ, îïðåäåëåííûé êàêSk = 1N X� f�
k� : (27)Â ïðåäåëå îäíîðîäíîé ýëåêòðîí-äûðî÷íîé æèä�êîñòè ðàâíîâåñíàÿ ïëîòíîñòü ÷àñòèö, à òàêæå èõýíåðãèÿ îïðåäåëÿþòñÿ óñëîâèåì ìèíèìóìà ïîëíîéýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäíó ïàðó ÷àñòèö, Eeh. Âñèëó ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ñèñòåìû ýíåðãèÿ ýëåê�òðîííî-äûðî÷íîé æèäêîñòè ñêëàäûâàåòñÿ èç êèíå�òè÷åñêîé, îáìåííîé è êîððåëÿöèîííîé ñîñòàâëÿþ�ùèõ. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ, ïðîâåäåííûõ â ïðèáëèæåíèè Õàð�òðè �Ôîêà, áóäåì ðàññìàòðèâàòü òîëüêî ñóììó êè�íåòè÷åñêîé è îáìåííîé ýíåðãèé. Äëÿ âûðîæäåííîãî�åðìè-ãàçà îáå ýòè ýíåðãèè çàâèñÿò òîëüêî îò ïëîò�íîñòè ÷àñòèö [19℄. Ïðè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ óäîáíîâûðàæàòü ñðåäíþþ ïëîòíîñòü n ïàð ÷àñòèö ÷åðåç ýê�ñèòîííûé ðàäèóñ a0 = ~2=�q2 è ïàðàìåòð rs (ïðèâå�äåííûé ðàäèóñ ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé ïàðû, ò. å. îò�íîøåíèå ñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ ê ýê�ñèòîííîìó ðàäèóñó), àâòîìàòè÷åñêè ó÷èòûâàÿ ïðèýòîì èçìåíåíèå ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáîâ ïðèâàðüèðîâàíèè ìàññ ÷àñòèö è ñèëîâîé êîíñòàíòû êó�ëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ q2:n = 34�(rsa0)3 : (28)Âûðàæåííàÿ ÷åðåç rs ýíåðãèÿ ïàðû ÷àñòèö çàïèñû�âàåòñÿ â âèäå [10℄Eeh(rs) == E0 " 910r2s �3�22 �1=3 � 3rs � 32��2=3# ; (29)112



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Ñòàáèëüíîñòü è ñâîéñòâà êîíå÷íûõ �åðìè-ñèñòåì : : :ãäå E0 = �q2=2~2 � ýíåðãèÿ ñâÿçè èçîëèðîâàííîéýëåêòðîí-äûðî÷íîé ïàðû (ýêñèòîíà), ïåðâûé ÷ëåíñîîòâåòñòâóåò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïàðû ÷àñòèö, àâòîðîé � èõ îáìåííîé ýíåðãèè. Ìèíèìèçèðóÿ Eeh ïîïàðàìåòðó rs, ïîëó÷àåì çíà÷åíèÿ ïðèâåäåííîãî ðàâ�íîâåñíîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ è ýíåðãèè ïà�ðû ÷àñòèö äëÿ îäíîðîäíîé ýëåêòðîí-äûðî÷íîé æèä�êîñòè, rEHLs = 3�5 �2�3 �1=3 ;EEHL = Eeh(rEHLs ) = � 15(2�)2E0; (30)÷òî ÷èñëåííî äàåò rEHLs = 2:41 è EEHL = �0:38E0.Ýòè çíà÷åíèÿ ìû è áóäåì èñïîëüçîâàòü ïðè ñðàâíå�íèè ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ êîíå÷íîãî ýëåêòðîííî-äûðî÷íîãî êîìïëåê�ñà â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà ñ ïðåäåëîì áîëü�øîé ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé êàïëè.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî EEHL > E0 â ïðèáëèæå�íèè, íå ó÷èòûâàþùåì êîððåëÿöèîííóþ ýíåðãèþ, è,òàêèì îáðàçîì, ýëåêòðîí-äûðî÷íàÿ æèäêîñòü îêàçû�âàåòñÿ íåóñòîé÷èâîé ïî îòíîøåíèþ ê ïðîöåññó ýìèñ�ñèè îòäåëüíîãî ýêñèòîíà. Òîëüêî äîáàâëåíèå êîððå�ëÿöèîííîãî âêëàäà �E
orr (20) îáåñïå÷èâàåò ýíåð�ãèþ ñâÿçè ýëåêòðîí-äûðî÷íîé ïàðû â êîìïëåêñå êî�íå÷íîãî ðàçìåðà íèæå ýíåðãèè E0 èçîëèðîâàííîãîýêñèòîíà.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂîëíîâàÿ �óíêöèÿ è ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ, à òàêæå ñïåêòð âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêò-ðîí-äûðî÷íîãî êîìïëåêñà áûëè ïîëó÷åíû ïóòåì÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Õàðòðè �Ôîêà (2) èÏÑÔÎ (9), (19). Äëÿ ðàñ÷åòîâ áûëè âûáðàíû ñ�å�ðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûå ñèñòåìû, ñîäåðæàùèå ¾ìà�ãè÷åñêèå¿ ÷èñëà ïàð, ðàâíûå N = 8; 20; 34; 40, ïðèêîòîðûõ ÷àñòèöû îáðàçóþò çàìêíóòûå îáîëî÷êè.Ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ ìû ïðèíÿëè q = jej, ÷òîíå îãðàíè÷èâàåò îáùíîñòè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ,òàê êàê èçìåíåíèå âåëè÷èíû ý��åêòèâíîãî çàðÿäàq ïðèâîäèò ê ïðîñòîìó ïåðåîïðåäåëåíèþ ìàñøòàáîâýíåðãèé è êîîðäèíàò ÷àñòèö. Ïîñêîëüêó ýòî æå îò�íîñèòñÿ è ê ìàññàì ÷àñòèö, ïðè èññëåäîâàíèè çàâè�ñèìîñòè ñâîéñòâ ýëåêòðîí-äûðî÷íîãî êîìïëåêñà îòîòíîøåíèÿ ìàññ mh=me ìû ïîëîæèëè âåëè÷èíó meðàâíîé ìàññå ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà è âàðüèðîâàëèìàññó äûðêè mh.

�àñ÷åòû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî âîâñåõ ðàññìîòðåííûõ êîìïëåêñàõ çàâèñèìîñòè ýíåð�ãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è ñðåäíåé ïëîòíîñòè ÷àñ�òèö îò mh, me è q ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ âåäóò ñå�áÿ ïîäîáíî ïðåäåëüíîìó ñëó÷àþ áîëüøîé ýëåêòðîí�íî-äûðî÷íîé êàïëè, à ïàðàìåòð rs ñëàáî çàâèñèò îòîòíîøåíèÿ ìàññmh=me è ðàçìåðà êîìïëåêñàN . Äëÿýëåêòðîííî-äûðî÷íîãî êîìïëåêñà êîíå÷íîãî ðàçìå�ðà íàìè áûëî èñïîëüçîâàíî ñëåäóþùåå îïðåäåëå�íèå ïàðàìåòðà rs, ÿâëÿþùååñÿ åñòåñòâåííûì îáîá�ùåíèåì åãî îïðåäåëåíèÿ äëÿ îäíîðîäíîé ýëåêòðîí�íî-äûðî÷íîé æèäêîñòè (28):rs = �4�a303N Z �e(r)�e(r) dr��1=3 ; (31)ãäå �e è �h � ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ è äûðîê â ýê�ñèòîííîì êîìïëåêñå (4). Èõ ðàäèàëüíûå çàâèñèìî�ñòè, ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ñàìîñîãëàñîâàííîãîðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (2) äëÿ ðÿäà êîìïëåê�ñîâ ñ N = 8; 20; 34; 40 è mh=me = 1; 4, ïðåäñòàâëå�íû íà ðèñ. 1. Ïðè ðàâíûõ ìàññàõ ýëåêòðîíîâ è äû�ðîê (mh=me = 1) èõ ïëîòíîñòè, î÷åâèäíî, ñîâïàäà�þò, �e(r) = �h(r). Ñ óâåëè÷åíèåì ìàññû äûðêè mhðàñòåò è âåëè÷èíà ïðèâåäåííîé ìàññû �, ÷òî ïðèâî�äèò ê óìåíüøåíèþ ðàäèóñà êîìïëåêñà è óâåëè÷åíèþïëîòíîñòåé ÷àñòèö. Ïðè ýòîì ðàäèàëüíîå ðàñïðåäå�ëåíèå äûðî÷íîé ïëîòíîñòè ñæèìàåòñÿ íåñêîëüêî áû�ñòðåå, ÷åì ýëåêòðîííîé. Ýòî âèäíî òàêæå è èç ïðè�âåäåííûõ íà âñòàâêàõ ê ðèñ. 1 çàâèñèìîñòÿõ ñðåäíèõðàäèóñîâ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê îò îò�íîøåíèÿ ìàññ ÷àñòèö. Ïðè ýòîì ðàçëè÷èÿ ñðåäíèõðàäèóñîâ è ïëîòíîñòåé ÷àñòèö óìåíüøàþòñÿ ñ ðîñ�òîì ðàçìåðà êîìïëåêñà. Åñëè ïðåíåáðå÷ü ðàçëè÷èåìâ ðàñïðåäåëåíèÿõ ïëîòíîñòåé ýëåêòðîíîâ è äûðîê,òî çíà÷åíèå ñðåäíåãî ðàäèóñà êîìïëåêñà ìîæåò áûòüïðèáëèæåííî îïðåäåëåíî ïðè âñåõ ðàññìîòðåííûõçíà÷åíèÿõ N ñîîòâåòñòâóþùèì âûðàæåíèåì äëÿ îä�íîðîäíîé êàïëè: hri � 34rsa0N1=3: (32)Ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèÿ (31) çíà÷å�íèÿ rs êàê �óíêöèè ÷èñëà ïàð N ïîêàçàíû íà ðèñ. 2äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé îòíîøåíèÿ ìàññ mh=me.Ñ ðîñòîì ðàçìåðà ýêñèòîííîãî êîìïëåêñà âåëè÷è�íà ïàðàìåòðà rs óâåëè÷èâàåòñÿ, ïðèáëèæàÿñü ê åãîïðåäåëüíîìó çíà÷åíèþ rEHLs äëÿ îäíîðîäíîé ýëåê�òðîííî-äûðî÷íîé æèäêîñòè, ïðè÷åì îòêëîíåíèå îòïðåäåëüíîãî çíà÷åíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì ìàñ�ñû äûðêè. Òàêîå ïîâåäåíèå rs ñîîòâåòñòâóåò ìîäåëèýëåêòðîííî-äûðî÷íîé êàïëè, ýíåðãèÿ êîòîðîé ñêëà�8 ÆÝÒÔ, âûï. 1 113
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105 15�èñ. 1. �àñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòåé ýëåêòðîíîâ �e è äûðîê �h äëÿ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ 8 (a), 20 (á ), 34 (â) è 40 (ã)ïàð ÷àñòèö ïðè me = mh = m0 (�e = �h, êðèâûå 1 ) è ïðè mh = 4m0, me = m0 (�e � êðèâûå 2, �h � êðèâûå 3 ).Íà âñòàâêàõ ïðåäñòàâëåíû ñîîòâåòñòâóþùèå çàâèñèìîñòè ñðåäíèõ ðàäèóñîâ hrei (4 ) è hrhi (5 ) îò ìàññû mh ïðème = m0. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè hri îò ìàññû ÷àñòèö ïðè me = mh (6 )äûâàåòñÿ èç îáúåìíîé ýíåðãèè (29) è ýíåðãèè ïîâåðõ�íîñòíîãî íàòÿæåíèÿ �R2,E(rs) = NEeh(rs) + �R2;ãäå � � êîý��èöèåíò ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ, àR = rsa0N1=3 � ý��åêòèâíûé ðàäèóñ êàïëè. Ìè�íèìèçèðóÿ ýòó ýíåðãèþ ïî ïàðàìåòðó rs è ïîëàãàÿïîâåðõíîñòíóþ ýíåðãèþ ìàëîé ïîïðàâêîé, ïîëó÷àåìrmins � r1s � CN1=3 ; (33)ãäå r1s � ðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå â íåîãðàíè÷åííîéîäíîðîäíîé ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé æèäêîñòè, â ïðè�áëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà ðàâíîå rEHLs (30), C � ÷èñ�ëåííûé êîý��èöèåíò, çàâèñÿùèé îò ïîâåðõíîñòíîãîíàòÿæåíèÿ è óïðóãîñòè ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé æèä�êîñòè.Íà ðèñ. 2 òîíêèå ñïëîøíûå ëèíèè ïîêàçûâàþòàïïðîêñèìàöèþ çíà÷åíèé rs, ðàññ÷èòàííûõ ïî �îð�

ìóëå (31), ïðèáëèæåííûì âûðàæåíèåì (33). Ïðå�äåëüíîå çíà÷åíèå r1s = 2:45 � 0:02, îïðåäåëåííîåïî ðåçóëüòàòàì àïïðîêñèìàöèè, îêàçàëîñü áëèçêèìê çíà÷åíèþ rEHLs = 2:41 (30) â ïðèáëèæåíèè Õàð�òðè �Ôîêà. Ïðè ýòîì ðàçëè÷èå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèéïàðàìåòðà rs, ñîñ÷èòàííûõ â ñîîòâåòñòâèè ñ îïðåäå�ëåíèåì (32), íå ïðåâûøàåò 10% âî âñåõ ðàññìîòðåí�íûõ êîìïëåêñàõ. Òàêèì îáðàçîì, íåñìîòðÿ íà íåîä�íîðîäíîå ðàñïðåäåëåíèå ÷àñòèö â íàíîðàçìåðíîì ýê�ñèòîííîì êîìïëåêñå ñ N & 10, èõ ñðåäíÿÿ ïëîòíîñòüáëèçêà ê ïëîòíîñòè ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé æèäêîñòèâ ìàêðîñêîïè÷åñêîé ýêñèòîííîé êàïëå è ñëàáî çàâè�ñèò îò ñîîòíîøåíèÿ ìàññ ÷àñòèö.Ýòî òàêæå ïîäòâåðæäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷å�òîâ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýêñèòîííîãî êîì�ïëåêñà, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 3 â çàâèñèìîñòèîò îòíîøåíèÿ ìàññ mh=me ýëåêòðîíîâ è äûðîê.Íà ðèñ. 3à ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè îò mh=me äëÿýíåðãèé íàèâûñøèõ çàíÿòûõ îäíî÷àñòè÷íûõ óðîâ�114



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Ñòàáèëüíîñòü è ñâîéñòâà êîíå÷íûõ �åðìè-ñèñòåì : : :

10 20 30 40N2:2
2:3
2:4rs mh=me = 1234
�èñ. 2. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà rs, ïîëó÷åííûå â ïðè-áëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà (31) äëÿ ýëåêòðîííî-äû-ðî÷íûõ êîìïëåêñîâ ïðè ðàçëè÷íûõ îòíîøåíèÿõìàññ ÷àñòèö. Òîíêèå ñïëîøíûå ëèíèè ïîêàçûâàþòàïïðîêñèìàöèþ çíà÷åíèé rs ïðèáëèæåííûì âûðà-æåíèåì (33). Ïóíêòèðîì îòìå÷åíî ðàâíîâåñíîå çíà-÷åíèå rEHLs (30) äëÿ îäíîðîäíîé ýëåêòðîí-äûðî÷-íîé æèäêîñòèíåé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, à òàêæå ïîòåíöèàëîâ èîíè�çàöèè I ýëåêòðîííîé è äûðî÷íîé ïîäñèñòåì, ïîëó�÷åííûå ïóòåì ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå�íèé Õàðòðè �Ôîêà (2). Èç ðèñ. 3à âèäíî, ÷òî ïîòåí�öèàëû èîíèçàöèè, îòíåñåííûå ê ýíåðãèè ñâÿçè ñâî�áîäíîãî ýêñèòîíà, I=E0, î÷åíü ñëàáî çàâèñÿò îò îò�íîøåíèÿ ìàññ ÷àñòèö, êàê ýòî è äîëæíî áûòü â îä�íîðîäíîé ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé æèäêîñòè, ïðè÷åìýòà çàâèñèìîñòü óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìå�ðà êîìïëåêñà.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîòåíöèàëû èîíèçàöèèîáåèõ ïîäñèñòåì â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó íèìè îêàçàëèñü ïðàêòè÷åñêè ðàâíûìè äðóã äðó�ãó âî âñåì èññëåäóåìîì äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ mh.Ïðè ýòîì îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè íèæåëåæàùèõ ñî�ñòîÿíèé ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ. Íà ðèñ. 3á äëÿïðèìåðà ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè îò mh îäíî÷àñòè÷�íûõ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ è äûðîê â ýêñèòîííîì êîì�ïëåêñå, ñîäåðæàùåì 20 ïàð ÷àñòèö è èìåþùåì êîí��èãóðàöèþ 1s22p62s23d10 äëÿ îáåèõ ïîäñèñòåì. Ïðèðàâíûõ ìàññàõ âñå îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè ýëåêòðî�íîâ è äûðîê áåçóñëîâíî ñîâïàäàþò. Ñ ðîñòîì ìàñ�ñû äûðîê êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ óâåëè�÷èâàåòñÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé äû�ðîê ïðîïîðöèîíàëüíî îòíîøåíèþ ìàññ ÷àñòèö, ïðè�÷åì ìàêñèìàëüíîå ðàçëè÷èå äîñòèãàåòñÿ íà ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè, ò. å. äëÿ íàèâûñøèõ çàíÿòûõ ñîñòîÿ�

íèé. Ýòî èçìåíåíèå êèíåòè÷åñêèõ ýíåðãèé êîìïåí�ñèðóåòñÿ íàðóøåíèåì ëîêàëüíîé ýëåêòðîíåéòðàëü�íîñòè ñèñòåìû. Èç ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì îò�íîøåíèÿ ìàññ ñðåäíèé ðàäèóñ ýëåêòðîíîâ ñòàíîâèò�ñÿ áîëüøå äûðî÷íîãî. Â ðåçóëüòàòå âíóòðè ýêñèòîí�íîãî êîìïëåêñà âîçíèêàåò ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé ïî�òåíöèàë, êîòîðûé ïîíèæàåò ýëåêòðîííûå ýíåðãèèè ïîâûøàåò äûðî÷íûå. Ýòî âåäåò ê âûðàâíèâàíèþïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê, ÷òîâ ïðåäåëå îäíîðîäíîé ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé æèäêî�ñòè ñîîòâåòñòâóåò ðàâåíñòâó õèìè÷åñêèõ ïîòåíöèà�ëîâ ýëåêòðîíîâ è äûðîê. Äëÿ íèæåëåæàùèõ îäíî�÷àñòè÷íûõ óðîâíåé ñ ìåíüøåé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãè�åé ïîÿâëåíèå ýëåêòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïîäíèìàåòäûðî÷íûå óðîâíè íàä ýëåêòðîííûìè, ÷òî è âèäíîíà ðèñ. 3á. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ áîëüøîãî ýêñèòîííî�ãî êîìïëåêñà ñ N � 1 äàæå ñëàáîå íàðóøåíèå ëî�êàëüíîé ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè îêàçûâàåòñÿ äîñòà�òî÷íûì äëÿ âûðàâíèâàíèÿ ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèèýëåêòðîíîâ è äûðîê.Íà ðèñ. 3 òàêæå ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè îò îò�íîøåíèÿ ìàññ äëÿ ïðèâåäåííûõ ïîëíûõ ýíåðãèéêîìïëåêñîâ Etot=NE0, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäíó ïàðó÷àñòèö è ðàññ÷èòàííûõ êàê â ïðèáëèæåíèè Õàðò-ðè �Ôîêà (7), ðèñ. 3â, òàê è ñ ó÷åòîì êîððåëÿ�öèé (21), ðèñ. 3ã. Îêàçàëîñü, ÷òî îòíåñåííûå êýêñèòîííîé ýíåðãèè E0 ïîëíûå ýíåðãèè ýëåêòðîí�íî-äûðî÷íûõ êîìïëåêñîâ ñëàáî çàâèñÿò îò îòíîøå�íèÿ ìàññ. Ïðè ýòîì, êàê è â ñëó÷àå ðåçóëüòàòîâ,ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 2, ýòà çàâèñèìîñòü îñëàáåâà�åò ñ ðîñòîì ðàçìåðà êîìïëåêñà. Íà ðèñ. 3â äëÿ ïðè�ìåðà òàêæå ïóíêòèðîì ïîêàçàíà õàðòðè-�îêîâñêàÿýíåðãèÿ EEHL ýëåêòðîí-äûðî÷íîé ïàðû â îäíîðîä�íîé æèäêîñòè. Âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì ðàçìåðà ýêñèòîí�íîãî êîìïëåêñà åãî ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäíóïàðó ÷àñòèö, áûñòðî ïðèáëèæàåòñÿ ê àñèìïòîòè÷å�ñêîìó ïðåäåëó äëÿ íåîãðàíè÷åííîé îäíîðîäíîé ýëåê�òðîííî-äûðî÷íîé æèäêîñòè.Ñðàâíåíèå ðèñ. 3â è 3ã ïîêàçûâàåò, ÷òî êîððå�ëÿöèîííàÿ ïîïðàâêà ê ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ�E
orr (20) âíîñèò ñóùåñòâåííûé âêëàä, ñîïîñòà�âèìûé ïî âåëè÷èíå ñ õàðòðè-�îêîâñêîé ýíåðãèåéE(HF )tot . Ýíåðãèÿ êîìïëåêñà, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäíóïàðó ÷àñòèö, èãðàåò ðîëü ýíåðãèÿ ñâÿçè ñèñòåìû.Òîò �àêò, ÷òî â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà îíàîêàçûâàåòñÿ âûøå E0, îçíà÷àåò, ÷òî ýòî ïðèáëèæå�íèå íåïðèãîäíî äëÿ àíàëèçà ñòàáèëüíîñòè ýêñèòîí�íîãî êîìïëåêñà, ïîñêîëüêó â ðàìêàõ ýòîãî ïðèáëè�æåíèÿ ñèñòåìà îêàçûâàþòñÿ íåñòàáèëüíîé îòíîñè�òåëüíî ýìèññèè îòäåëüíûõ ýêñèòîíîâ. Â òî æå âðå�ìÿ ðèñ. 3ã äåìîíñòðèðóåò, ÷òî ïîëó÷åííàÿ ñ ó÷åòîìêîððåëÿöèé ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà îäíó ïà�115 8*
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�èñ. 3. a) Ïðèâåäåííûå ïîòåíöèàëû èîíèçàöèè I=E0 ýëåêòðîííîé (ñïëîøíûå ëèíèè) è äûðî÷íîé (ïóíêòèðíûå ëèíèè)ïîäñèñòåì, ñîäåðæàùèõ N = 8, 20, 40 ïàð ÷àñòèö. á ) Ïðèâåäåííûå îäíî÷àñòè÷íûå ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ (ñïëîøíûåëèíèè) è äûðîê (ïóíêòèðíûå ëèíèè) äëÿ ñèñòåìû, ñîäåðæàùåé 20 ïàð ÷àñòèö â çàâèñèìîñòè îò ìàññû ïîëîæèòåëü-íî çàðÿæåííîé ÷àñòèöû mh ïðè me = m0. â,ã) Çàâèñèìîñòè ïðèâåäåííîé ïîëíîé ýíåðãèè íà îäíó ïàðó ÷àñòèö âïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà (â) è ñ ó÷åòîì êîððåëÿöèé (ã) îò ìàññû mh äëÿ ñèñòåì, ñîäåðæàùèõ 8; 20 è 40 ïàð÷àñòèöðó ÷àñòèö âî âñåõ ðàññìîòðåííûõ êîìïëåêñàõ ïî ìî�äóëþ ïðåâîñõîäèò E0, ò. å. êîìïëåêñû ÿâëÿþòñÿ ñòà�áèëüíûìè, ïðè÷åì ýíåðãèÿ ñâÿçè óâåëè÷èâàåòñÿ êàêñ ðîñòîì ðàçìåðà êîìïëåêñà, òàê è ñ óâåëè÷åíèåì îò�íîøåíèÿ ìàññ.Â äàííîé ðàáîòå ìû ðàññìîòðåëè òîëüêî ýêñè�òîííûå êîìïëåêñû ñ ìàãè÷åñêèìè ÷èñëàìè ïàð, ÷àñ�òèöû â êîòîðûõ îáðàçóþò çàïîëíåííûå êâàíòîâûåîáîëî÷êè. Èçâåñòíî, ÷òî òàêèå ñèñòåìû îáëàäàþòíàèáîëüøåé ýíåðãèåé ñâÿçè [3; 6; 7; 23℄. Âîïðîñ î ñòà�áèëüíîñòè íåñ�åðè÷åñêèõ ýêñèòîííûõ êîìïëåêñîâñ ÷èñëîì ïàð ÷àñòèö, îòëè÷íûì îò ìàãè÷åñêèõ ÷è�ñåë, îñòàåòñÿ îòêðûòûì. Òåì íå ìåíåå î÷åâèäíî, ÷òîñ�åðè÷åñêèå ýêñèòîííûå êîìïëåêñû, îáëàäàÿ ìàêñè�

ìàëüíîé ýíåðãèåé ñâÿçè è, ñëåäîâàòåëüíî, íàèáîëü�øåé ñòàáèëüíîñòüþ, äîëæíû ïðåîáëàäàòü â ðàñïðå�äåëåíèè ýêñèòîííûõ êîìïëåêñîâ ïî èõ ðàçìåðàì,êàê ýòî íàáëþäàåòñÿ â ñëó÷àå êëàñòåðîâ ùåëî÷íûõìåòàëëîâ [3℄.Ñëåäóåò åùå ðàç ïîä÷åðêíóòü, ÷òî, íåñìîòðÿ íàñóùåñòâåííî íåîäíîðîäíîå ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîíîâ è äûðîê â ýêñèòîííîì êîìïëåêñå (ñì.ðèñ. 1), åãî îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè, òàêèå êàê ïà�ðàìåòð rs è ýíåðãèÿ ñâÿçè Etot=N , áëèçêè ê ñîîò�âåòñòâóþùèì çíà÷åíèÿì äëÿ îäíîðîäíîé ýëåêòðîí�íî-äûðî÷íîé æèäêîñòè. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî çà�êëþ÷èòü, ÷òî óæå íà÷èíàÿ ñ N = 8 íàíîðàçìåðíûåýëåêòðîííî-äûðî÷íûå ñèñòåìû ìîãóò èìåòü ýíåðãå�116



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Ñòàáèëüíîñòü è ñâîéñòâà êîíå÷íûõ �åðìè-ñèñòåì : : :òè÷åñêè óñòîé÷èâûå êîí�èãóðàöèè è, íåñìîòðÿ íàñóùåñòâåííûå ðàçëè÷èÿ âî âíóòðåííåé ñòðóêòóðå,ïðîÿâëÿòü ðÿä ñâîéñòâ, õàðàêòåðíûõ äëÿ îäíîðîä�íûõ ýêñèòîííûõ êàïåëü.Ýòîò âûâîä îêàçûâàåòñÿ ñïðàâåäëèâ òàêæå è âîòíîøåíèè ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè.Íàìè áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñòàòè÷åñêîé äèïîëü�íîé ïîëÿðèçóåìîñòè â ñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé (26)äëÿ òåõ æå ñ�åðè÷åñêèõ ýêñèòîííûõ êîìïëåêñîâ,äëÿ êîòîðûõ âû÷èñëÿëèñü çíà÷åíèÿ ñðåäíèõ ðàäèó�ñîâ hri è ýíåðãèé Etot. Ïðè ýòîì ìû èññëåäîâàëè çà�âèñèìîñòü ïîëÿðèçóåìîñòè îò îòíîøåíèÿ ìàññ ýëåê�òðîíîâ è äûðîê, èçìåíÿÿ ìàññó mh è îñòàâëÿÿ âå�ëè÷èíó me ðàâíîé ìàññå ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà m0,ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî äåëàëîñü ðàíåå.Áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîéïîëÿðèçóåìîñòè (26) äëÿ ðÿäà ñèñòåì, ñîäåðæàùèõðàçëè÷íîå ÷èñëî N ïàð ÷àñòèö. Äëÿ ýòîãî ïðåäâà�ðèòåëüíî íàõîäèëîñü ÷èñëåííîå ðåøåíèå ìàòðè÷íî�ãî óðàâíåíèÿ (19). �åçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâñðàâíèâàëèñü ñî çíà÷åíèÿìè ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîéïîëÿðèçóåìîñòè îäíîðîäíîé êàïëè ñ òåì æå çíà÷å�íèåì ïàðàìåòðà rs, ÷òî è ðàññìàòðèâàåìûé ýêñè�òîííûé êîìïëåêñ, è ñîäåðæàùåé òî æå ÷èñëî ýëåê�òðîííî-äûðî÷íûõ ïàð N . Ïîëÿðèçóåìîñòü îäíîðîä�íîé êàïëè îïðåäåëÿåòñÿ åå ðàäèóñîì, �0 = R3, ãäåR = a0rsN1=3. Â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæíî âûðàçèòü �0÷åðåç âòîðîé ìîìåíò ðàñïðåäåëåíèÿ ñèë îñöèëëÿòî�ðîâ [8℄, �0 = q2~2N�S2 ; (34)è, òàêèì îáðàçîì, ñ ó÷åòîì (26), ñòàòè÷åñêàÿ äè�ïîëüíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ýêñèòîííîãî êîìïëåêñà, îò�íåñåííàÿ ê ñîîòâåòñòâóþùåìó çíà÷åíèþ äëÿ îäíî�ðîäíîé êàïëè, ðàâíà �=�0 = �=R3 = S2S�2. Íàðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ïðèâåäåííîé ñòà�òè÷åñêîé äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè, âû÷èñëåííûåäëÿ ñèñòåì âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ è äûðîê�e+h=R3 (êðèâûå 1 ), à òàêæå îòäåëüíî àíàëîãè÷íûåçàâèñèìîñòè äëÿ ýëåêòðîííîé �e=R3 (êðèâûå 2 ) èäûðî÷íîé �h=R3 (êðèâûå 3 ) ïîäñèñòåì â ïîëå çàìî�ðîæåííîãî îñòîâà îò ìàññû mh ïðè �èêñèðîâàííîéìàññå ýëåêòðîíà me = m0. Íà ðèñ. 4ã ïðåäñòàâëå�íû çàâèñèìîñòè îò ìàññû äûðêè äëÿ ïðèâåäåííûõïîëÿðèçóåìîñòåé �e+h=R3 ïðè N = 2; 8; 20; 40.Èç ðèñ. 4 âèäíî, ÷òî ïðèâåäåííûå ïîëÿðèçóåìî�ñòè, ñîñ÷èòàííûå â ïîëå çàìîðîæåííîãî îñòîâà, çàâè�ñÿò îò ìàññû äûðêè, ïðè÷åì ñ ðîñòîì mh ïðèâåäåí�íàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü áîëåå ïîäâèæíîé ýëåêòðîííîéêîìïîíåíòû óâåëè÷èâàåòñÿ, à äûðî÷íîé � óìåíü�øàåòñÿ. Âêëþ÷åíèå äèíàìè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ìåæäó ïîäñèñòåìàìè ïðèâîäèò íå òîëüêî ê íåêîòî�ðîìó âîçðàñòàíèþ ðåçóëüòèðóþùåé ïðèâåäåííîé ïî�ëÿðèçóåìîñòè âñåé ñèñòåìû, íî è ê ïðàêòè÷åñêîìóèñ÷åçíîâåíèþ åå çàâèñèìîñòè îò ìàññû äûðêè. Ïîëÿ�ðèçàöèÿ îäíîðîäíîé êàïëè ñ �0 = R3 âîçíèêàåò â ðå�çóëüòàòå ïðîñòîãî ñìåùåíèÿ ýëåêòðîíîâ îòíîñèòåëü�íî äûðîê ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ. Òîò �àêò, ÷òî äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ñèñòåìâûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå �=�0 > 1, îçíà÷àåò, ÷òîïîëÿðèçàöèÿ ýêñèòîííîãî êîìïëåêñà ñîïðîâîæäàåò�ñÿ êàê ñìåùåíèåì ýëåêòðîíîâ è äûðîê, òàê è äå�îð�ìàöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ èõ ïëîòíîñòåé çà ñ÷åò ìíîãî�÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé. Èç ðèñ. 4 âèäíî, ÷òî ý��åêòäå�îðìàöèè ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ ïîäñèñòåì âîâíåøíåì ïîëå îêàçûâàåòñÿ ñèëüíåå äëÿ êîìïëåêñîâìåíüøåãî ðàçìåðà. Ñ ðîñòîì N çíà÷åíèå � ïðèáëè�æàåòñÿ ê R3. Çàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ �=�0 îò ñîîò�íîøåíèÿ ìàññ îêàçûâàåòñÿ î÷åíü ñëàáîé. Ýòî îçíà÷à�åò, ÷òî ïîëÿðèçóåìîñòü ýêñèòîííîãî êîìïëåêñà çàâè�ñèò îò ý��åêòèâíûõ ìàññ ýëåêòðîíîâ è äûðîê, êàêè �0, òîëüêî ÷åðåç èõ ïðèâåäåííóþ ìàññó, � / 1=�3.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå èññëåäîâàëèñü ñâîéñòâà êîíå÷íûõ äâóõ�êîìïîíåíòíûõ �åðìè-ñèñòåì, ñîñòîÿùèõ èç ïðî�òèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ �åðìèîíîâ, íà ïðèìåðåýëåêòðîí-ïîçèòðîííûõ è ýêñèòîííûõ êîìïëåêñîâ.Áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ýíåðãèé è ïëîòíîñòåé ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû,à òàêæå âû÷èñëåíà åå ñòàòè÷åñêàÿ äèïîëüíàÿ ïîëÿ�ðèçóåìîñòü. �àñ÷åòû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîâîäè�ëèñü â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà. Ìíîãî÷àñòè÷�íûå êîððåëÿöèè, âëèÿíèå êîòîðûõ â ðàññìàòðèâàå�ìûõ ñèñòåìàõ îñîáåííî ñóùåñòâåííî â ñèëó èõ ýëåê�òðîíåéòðàëüíîñòè, ó÷èòûâàëèñü â ïðèáëèæåíèè ñëó�÷àéíûõ �àç ñ îáìåíîì. Ïðè ýòîì áûë ïðåäëîæåíìåòîä, ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî îêàçàëîñü âîçìîæíûìèñêëþ÷èòü âêëàä äâèæåíèÿ öåíòðà ìàññ ñèñòåìû âñïåêòð åå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé.Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ýíåðãèé îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûõ êîìïëåêñîâ ñ ïîëíî�ñòüþ çàïîëíåííûìè êâàíòîâûìè îáîëî÷êàìè, ñîäåð�æàùèõ ìàãè÷åñêèå ÷èñëà ïàð ÷àñòèö 8, 20, 34, 40, äî�êàçàëè èõ ñòàáèëüíîñòü. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû íàïàðó ÷àñòèö, èãðàþùàÿ ðîëü ýíåðãèè ñâÿçè, îêàçà�ëàñü âî âñåõ ðàññìîòðåííûõ êîìïëåêñàõ íèæå ýíåð�ãèè ñâÿçè èçîëèðîâàííîé ïàðû ÷àñòèö. Ïðè ýòîì áû�ëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî çíà÷èòåëüíûé âêëàä âýíåðãèþ ñâÿçè âíîñÿò ìíîãî÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè.Áåç ó÷åòà êîððåëÿöèîííîé êîìïîíåíòû ýíåðãèÿ ñâÿ�117
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòè îò ìàññû mh ïðèâåäåííîé ñòàòè÷åñêîé äèïîëüíîé ïîëÿðèçóåìîñòè äëÿ êîíãëîìåðàòîâ, ñîäåð-æàùèõ N = 8 (à), 20 (á ), 40 (â) ïàð âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ è äûðîê �e+h=R3 (êðèâûå 1 ), à òàêæå îòäåëüíîäëÿ ýëåêòðîííîé �e=R3 (êðèâûå 2 ) è äûðî÷íîé �h=R3 (êðèâûå 3 ) ïîäñèñòåì â ïîëå çàìîðîæåííîãî îñòîâà. ã) Ïðè-âåäåííûå ïîëÿðèçóåìîñòè �e+h=R3 ïðè ðàçíûõ ÷èñëàõ ïàð Nçè ïàðû ÷àñòèö â ñèñòåìå îêàçûâàåòñÿ âûøå, ÷åì óèçîëèðîâàííîé ïàðû, è, òàêèì îáðàçîì, ñèñòåìà îêà�çûâàåòñÿ íåóñòîé÷èâîé îòíîñèòåëüíî äèññîöèàöèèîòäåëüíûõ ïàð ÷àñòèö.Áûëè èññëåäîâàíû çàâèñèìîñòè ñâîéñòâ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû îò âåëè÷èí ý��åêòèâíûõìàññ ÷àñòèö. Âû÷èñëåíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî, íåñìîòðÿíà íåîäíîðîäíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ÷àñ�òèö â îáúåìå ñèñòåìû è íàðóøåíèå åå ëîêàëüíîéýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ïðè ðàçëè÷íûõ ìàññàõ ïîëî�æèòåëüíî è îòðèöàòåëüíî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö, ååñîñòàâëÿþùèõ, âñå ðàññìîòðåííûå íàíîðàçìåðíûåêîìïëåêñû ïðîÿâëÿþò ñâîéñòâà, õàðàêòåðíûå äëÿìàêðîñêîïè÷åñêèõ êàïåëü ñ îäíîðîäíûì ðàñïðåäå�ëåíèåì ïëîòíîñòè. Òàê, ïðè èçìåíåíèè ìàññ ÷àñòèöñèñòåìû åå ðàçìåð ìåíÿåòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíî ðà�

äèóñó èçîëèðîâàííîé ýëåêòðîí-äûðî÷íîé (èëè ýëåê�òðîí-ïîçèòðîííîé) ïàðû. Ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ â ïîâåäå�íèè åå ñðåäíåé ïëîòíîñòè è ñðåäíåãî ðàäèóñà, à òàê�æå ïîëÿðèçóåìîñòè. Ïðè ýòîì ïîëíàÿ ýíåðãèÿ è ïî�òåíöèàë èîíèçàöèè êîìïëåêñà ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþìåíÿþòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíî ýíåðãèè ñâÿçè èçîëèðî�âàííîé ïàðû ÷àñòèö, à îòêëîíåíèå îò ýòèõ çàâèñèìî�ñòåé áûñòðî óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì ðàçìåðà ñèñòåìû.Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òîïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü äîêàçûâàåò âîçìîæíîñòü ñó�ùåñòâîâàíèÿ íàíîðàçìåðíûõ êëàñòåðîâ, ñîñòîÿùèõèç ïðîòèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ �åðìèîíîâ, ìàññûêîòîðûõ ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ ìåæäó ñîáîé. Ïðèýòîì îêàçûâàåòñÿ, ÷òî, íåñìîòðÿ íà íåîäíîðîäíîåðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè çàðÿäà ïî îáúåìó ñèñòåìûè ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå â ðàçìåðàõ, ïîäîáíûå êîì�118



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Ñòàáèëüíîñòü è ñâîéñòâà êîíå÷íûõ �åðìè-ñèñòåì : : :ïëåêñû ïðîÿâëÿþò ðÿä îáùèõ ñâîéñòâ, õàðàêòåðíûõäëÿ îäíîðîäíûõ ýëåêòðîí-äûðî÷íûõ êàïåëü.Â çàêëþ÷åíèå àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòüÂ. Ê. Èâàíîâó è �. �. Ïîëîçêîâó çà ïîëåçíûå îáñó�æäåíèÿ è çàìå÷àíèÿ â õîäå ðàáîòû íàä ýòîé ñòàòüåé.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. À. Á. Ìèãäàë, Òåîðèÿ êîíå÷íûõ ñèñòåì è ñâîéñòâààòîìíûõ ÿäåð, Íàóêà, Ìîñêâà (1983).2. Physi
s and Chemistry of Small Clusters, ed. byP. Jena, B. K. Rao, and S. N. Khanna, Plenum Press,New York (1987).3. U. Kreibig and M. Vollmer, Opti
al Properties of MetalClusters, Springer Ser. in Phys., Springer-Verlag,Berlin (1995).4. M. Bra
k, Rev. Mod. Phys. 65, 677 (1993).5. D. Frenkel and D. Smit, Understanding Mole
ularSimulation, A
ad. Press, New York (1996).6. A. V. Solov'yov, V. K. Ivanov, and R. G. Polozkov,Europ. Phys. J. D 40, 313 (2006).7. Ï. È. ßöûøèí, Â. Ê. Èâàíîâ, �. �. Ïîëîç�êîâ, À. Â. Ñîëîâüåâ, Íàó÷íî-òåõíè÷åñêèå âåäî�ìîñòè ÑÏá�ÏÓ, Ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêèå íàóêèâûï. 1 (73), 9 (2009).8. P. Ring and P. S
hu
k, The Nu
lear Many-BodyProblem, Springer-Verlag, Berlin (1980).9. V. O. Nesterenko, Preprint JINR-E4-92-529, Dubna(1992).

10. Ýëåêòðîííî-äûðî÷íûå êàïëè â ïîëóïðîâîäíèêàõ,ïîä ðåä. Ë. Â. Êåëäûøà, Ê. Ä. Äæå��ðèñà, Íàó�êà, Ìîñêâà (1988).11. Â. Ä. Êóëàêîâñêèé, Â. �. Ëûñåíêî, Â. Á. Òèìî�ååâ,ÓÔÍ 147, 3 (1985).12. À. À. �îãà÷åâ, ÔÒÒ 40, 929 (1998).13. Ò. Ì. Áðàãèíà, Â. À. Êîñîáóêèí, Þ. �. Øðåòåð,Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 25, 524 (1977).14. G. F. Berts
h and R. A. Broglia, Os
illations in FiniteQuantum Systems, Cambrigde Univ. Press, Cambridge(1994).15. À. Í. Èïàòîâ, Íàó÷íî-òåõíè÷åñêèå âåäîìîñòèÑÏá�ÏÓ, Ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêèå íàóêè âûï. 1(165), 60 (2013).16. Â. À. Ôîê, Íà÷àëà êâàíòîâîé ìåõàíèêè, Íàóêà,Ìîñêâà (1976).17. �. Ô. Äðóêàðåâ, Ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðîíîâ ñ àòî�ìàìè è ìîëåêóëàìè, Íàóêà, Ìîñêâà (1978).18. M. ß. Àìóñüÿ, Àòîìíûé �îòîý��åêò, Íàóêà,Ìîñêâà (1987).19. Ë. Ä. Ëàíäàó, Å. Ì. Ëè�øèö, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà.Íåðåëÿòèâèñòñêàÿ òåîðèÿ, Íàóêà, Ìîñêâà (1989).20. Â. Ê. Èâàíîâ, Â. À. Õàð÷åíêî, À. Í. Èïàòîâ,Ì. Ë. Æèæèí, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 60, 345 (1994).21. Ì. ß. Àìóñüÿ, Â. Ê. Èâàíîâ, Í. À. ×åðåïêîâ,Ë. Â. ×åðíûøåâà, Ïðîöåññû â ìíîãîýëåêòðîííûõàòîìàõ, Íàóêà, Ìîñêâà (2006).22. L. G. Ger
hikov, C. Guet, and A. N. Ipatov, Phys.Rev. A 66, 053202 (2002).23. À. Í. Èïàòîâ, Â. Ê. Èâàíîâ, �. �. Ïîëîçêîâ, ÆÝÒÔ144, 727 (2013).

119


