
38 Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2007. � 4ÓÄÊ 539.2 �ÀÑ×ÅÒ ÄÎËÅÉ ÀÒÎÌÍÛÕ ÔÀÊÒÎ�ÎÂ Ï�ÎÑÒÛÕ ÌÅÒÀËËÎÂ,ÑÂßÇÀÍÍÛÕ Ñ ÝËÅÊÒ�ÎÍÀÌÈ Ï�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÈÎ.Â. Êðèñüêî, Â.Ì.Ñèëîíîâ, Ò.Â. Ñêîðîáîãàòîâà, Ä.À. Êèðååâ(êà�åäðà �èçèêè òâåðäîãî òåëà)E-mail: sols333�phys.msu.ruÂûðàæåíèå �óðüå-îáðàçà ýêðàíèðóþùåé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïðîñòûõ ìåòàëëîâïîëó÷åíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ãëàäêèõ íåëîêàëüíûõ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ïðîñòûõìåòàëëîâ. Ýòî âûðàæåíèå îïèñûâàåò äîëè àòîìíûõ �àêòîðîâ ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâ-ñêèõ ëó÷åé ïðîñòûõ ìåòàëëîâ, ñâÿçàííûõ ñ ýëåêòðîíàìè ïðîâîäèìîñòè. ×èñëåííàÿïðîâåðêà ïðîâåäåíà íà ïðèìåðå àëþìèíèÿ. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòà-òû àíàëîãè÷íûõ ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðì�àêòîðà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëàÊðàñêî��óðñêîãî, ïîêàçûâàþùèå âàæíóþ ðîëü ó÷åòà íåëîêàëüíîñòè ìîäåëüíîãîïîòåíöèàëà.�àñ÷åòàì àòîìíûõ �àêòîðîâ ðàññåÿíèÿ ðåíòãå-íîâñêèõ ëó÷åé ïîñâÿùåíî áîëüøîå ÷èñëî èññëåäîâà-íèé [1�11℄. Çíà÷åíèÿ àòîìíûõ �àêòîðîâ äëÿ àòîìîâè èîíîâ ïðèâåäåíû òàêæå â ðàáîòå [12℄. Â êà÷å-ñòâå îñíîâíûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìåòîäîâ èñïîëüçîâà-ëèñü ñòàòèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü àòîìîâ Òîìàñà�Ôåð-ìè è ìîäåëü Õàðòðè�Ôîêà [13�18℄. Îñîáåííîñòüþýòèõ ïîäõîäîâ ÿâëÿåòñÿ ó÷åò âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâäëÿ èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ. Â òî æå âðåìÿ äëÿìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïîäîáíûé ó÷åò âîçìîæåíñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà(ïñåâäîïîòåíöèàëà) [19℄.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêàìåòîäà ó÷åòà âêëàäà ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ïðî-ñòûõ ìåòàëëîâ â àòîìíûå �àêòîðû ðàññåÿíèÿ ðåíò-ãåíîâñêèõ ëó÷åé ñ èñïîëüçîâàíèåì ãëàäêîãî íåëî-êàëüíîãî ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà (�ÍÌÏ), ïðåäëî-æåííîãî â ðàáîòå [20℄.Â ðàáîòå [21℄ äëÿ ñëó÷àÿ ñ�åðè÷åñêè ñèììåòðè÷-íîãî àòîìà àòîìíûé �àêòîð f (q) çàïèñûâàëñÿ â âèäåèíòåãðàëà îò ïîëíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèf (q) = 4�1Z0 �(r)sin qrqr r2 dr, (1)ãäå �(r) � ïîëíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ â àòî-ìå â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè, q � ìîäóëü âåêòîðàðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé èëè ðàäèóñ-âåêòîðòî÷êè îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà â ìåòîäå ìîäåëüíîãîïîòåíöèàëà, r � ìîäóëü âåêòîðà ïðîèçâîëüíîé òî÷-êè ïðÿìîãî ïðîñòðàíñòâà. Àòîìíûé �àêòîð ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììûf (q) = f(q) + fve(q), (2)ãäå f(q) � äîëÿ àòîìíîãî �àêòîðà, ñâÿçàííàÿñ ¾îñòîâíûìè¿ ýëåêòðîíàìè, à fve(q) � ñ âàëåíò-íûìè. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè àòîìíîãî�àêòîðà àëþìèíèÿ è åãî ñëàãàåìîãî, îáóñëîâëåííî-

ãî ¾îñòîâíûìè¿ ýëåêòðîíàìè, âçÿòûå èç [12℄. Âèäíî,÷òî äîëÿ àòîìíîãî �àêòîðà, ñâÿçàííàÿ ñ âàëåíòíûìèýëåêòðîíàìè, âíîñèò ñóùåñòâåííûé âêëàä ïðè ìà-ëûõ q . Â òî æå âðåìÿ ïðè áîëüøèõ q ýòîò âêëàäñòàíîâèòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì. Äîëÿ àòîìíîãî�àêòîðà ïðîñòîãî ìåòàëëà fve(q), îáóñëîâëåííàÿâàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè, ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíàñ èñïîëüçîâàíèåì âûðàæåíèÿfve(q) = 4�1Z0 �s(r)sin qrqr r2 dr, (3)ãäå �s(r) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýêðàíèðóþùóþ ýëåê-òðîííóþ ïëîòíîñòü âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ è â ñâîþî÷åðåäü ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíà ìåòîäîì ìîäåëüíîãîïîòåíöèàëà.Ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà (ÌÌÏ) óñïåøíîèñïîëüçóåòñÿ ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ äëÿ ðàñ÷åòà�èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðîñòûõ ìåòàëëîâ [22℄. Ïîêà-

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü àòîìíîãî �àêòîðà àëþìèíèÿ fîò sin �/�



Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2007. � 4 39çàíî, ÷òî â ðàìêàõ ýòîãî ìåòîäà âîçìîæåí àíàëèçýëåêòðîííûõ è àòîìíûõ ñâîéñòâ ïðîñòûõ ìåòàëëîâè ñïëàâîâ. Â ÌÌÏ ïðîñòûõ ìåòàëëîâ ïðåäïîëà-ãàåòñÿ, ÷òî ýëåêòðîíû ìîæíî ðàçäåëèòü íà ñóììóëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ¾îñòîâà¿ (ýëåêòðîíîâçàìêíóòûõ îáîëî÷åê ñ êîí�èãóðàöèåé ýëåêòðîíîâàòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ) è ïî÷òè ñâîáîäíûõ ýëåêòðî-íîâ (âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ àòîìîâ ïðîñòîãî ìåòàë-ëà). Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîí-íîé ïëîòíîñòè â êðèñòàëëè÷åñêîì ìåòàëëå ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììû�r(r) = �i(r) + �s(r), (4)ãäå �r(r) � ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ â êðèñòàëëå,�i(r) � ïëîòíîñòü ¾îñòîâíûõ¿ èëè ëîêàëèçîâàííûõýëåêòðîíîâ, �s(r) � ïëîòíîñòü ïî÷òè ñâîáîäíûõîáîáùåñòâëåííûõ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè, ýêðà-íèðóþùèõ ïîëîæèòåëüíûé ïîòåíöèàë èîíîâ. Â ïðè-áëèæåíèè ìàëîñòè ðàçìåðîâ îñòîâîâ �i(r) ñëàáîîòëè÷àåòñÿ îò ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè èîíîâ â ñâî-áîäíîì ñîñòîÿíèè. Â òåîðèè ïñåâäîïîòåíöèàëîâ [23℄�s(r) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó�s(r) = �ps(r) + �ort(r), (5)ãäå �ps(r) � ïñåâäîýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü, ïî-ñòðîåííàÿ èç ïñåâäîâîëíîâîé �óíêöèè êðèñòàëëà,�ort(r) � ïëîòíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ îðòîãîíàëèçàöè-îííîãî çàðÿäà, ïîÿâëÿþùåãîñÿ â ÌÏÏ [19℄.Â ÌÏÏ �óðüå-îáðàç ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïî-÷òè ñâîáîäíûõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ìîæíî âûäå-ëèòü ïðè ïîëó÷åíèè âûðàæåíèÿ äëÿ ñàìîñîãëàñî-âàííîãî ýêðàíèðîâàííîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà èîíàâ ëèíåéíîé òåîðèè ýêðàíèðîâàíèÿ. Ñàìîñîãëàñîâàí-íûé ýêðàíèðîâàííûé ïîòåíöèàë ìåòàëëà ïðåäñòàâ-ëÿþò â âèäå ñóììû ïîòåíöèàëîâ èîíîâ è ýêðàíèðó-þùåãî ïîòåíöèàëà, ñîçäàííîãî ýëåêòðîííîé ïëîòíî-ñòüþ �s(r) ïî÷òè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ [23℄:Vr(k,k+ q,E) = S(q)vi(k, k+q,E) + S(q)vee(q)�s(q),(6)ãäå vee(q) � �óðüå-îáðàç ïîòåíöèàëà ýëåêòðîí-ýëåê-òðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ó÷åòîì îáìåíà è êîð-ðåëÿöèè, vi(k,k+q,E) � �óðüå-îáðàç ïñåâäîïîòåí-öèàëà íåýêðàíèðîâàííîãî èîíà êðèñòàëëà, �s(q) ��óðüå-îáðàç ýêðàíèðóþùåãî ïîòåíöèàëà ïî÷òè ñâî-áîäíûõ ýëåêòðîíîâ àòîìà â êðèñòàëëå, S(q) �ñòðóêòóðíûé �àêòîð. Åñëè îãðàíè÷èòüñÿ ëèíåéíûìèïî ïîòåíöèàëó ÷ëåíàìè, òî �óðüå-îáðàç ïñåâäîïëîò-íîñòè ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [24℄�ps(q) = S(q)�[
V (k,k+q,E)℄, (7)ãäå 
 � îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà àòîì â êðèñòàëëå,v(k,k+q,E) � �óðüå-îáðàç ýêðàíèðîâàííîãî íåëî-êàëüíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà àòîìà, �[
F(. . .)℄ �ýêðàíèðóþùèé �óíêöèîíàë [24℄. Ýêðàíèðóþùèé�óíêöèîíàë äëÿ ïðîñòûõ ìåòàëëîâ â ïðèáëèæåíèèñ�åðè÷íîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðåäñòàâëÿåò ñî-áîé ñóììó â k-ïðîñòðàíñòâå â îáëàñòè jkj � kf ,

ãäå kf � ðàäèóñ ñ�åðû Ôåðìè. Ýòó ñóììó ìîæíîïðåîáðàçîâàòü â èíòåãðàë âèäà�[
F(k,k0,E)℄ = 2Xk<kf 2F(k,k0,E)k2� k02 == 2
(2�)3 ZZZk<kf 2F(k,k0,E)k2 � k02 dk. (8)Â ñëó÷àå, åñëè ÷èñëèòåëü â ïîäûíòåãðàëüíîé�óíêöèè â (8) çàâèñèò òîëüêî îò q è íå çàâèñèòîò k , �[
F(q)℄ = F(q)1� "(q)vee(q) , (9)ãäå "(q) � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ìåòàëëàñ ó÷åòîì îáìåíà è êîððåëÿöèè.Èç âûðàæåíèé (5)�(7) ñëåäóåò, ÷òî ýêðàíèðîâàí-íûé �îðì�àêòîð íåëîêàëüíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëàèîíà ìîæíî çàïèñàòü â âèäåvr(k,k+q,Ek) == vi(k,k+q,Ek) + vort(q) + vee(q)�[
vr(k,k+q,E)℄,(10)ãäå vort(q) � �îðì�àêòîð ïîòåíöèàëà, ñîçäàííîãîýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ îðòîãîíàëèçàöèîííîé äûð-êè [24℄. �àçîáüåì ïîòåíöèàë íà ñóììó ëîêàëüíîéè íåëîêàëüíîé ÷àñòè ïîòåíöèàëà. Äëÿ ïðîñòîòûçàïèñè îïóñòèì àðãóìåíòû, òîãäà (10) ìîæíî ïåðå-ïèñàòü â âèäåvr = vL + vNL + vort + vee�[
vr℄, (11)vL = vL(q) � ëîêàëüíàÿ, íå çàâèñÿùàÿ îò k ÷àñòü�îðì�àêòîðà ïñåâäîïîòåíöèàëà íåýêðàíèðîâàííîãîèîíà, vNL = vNL(k,k0,Ek) � íåëîêàëüíàÿ, çàâèñÿùàÿîò k è Ek ÷àñòü �îðì�àêòîðà ïñåâäîïîòåíöèàëàíåýêðàíèðîâàííîãî èîíà. Âîñïîëüçóåìñÿ ñîîòíîøå-íèåì (9), òîãäà�[
vr℄ =�[
(VL+VNL+Vort)℄+(1�")�[
vr℄. (12)Ñ ïîìîùüþ (11), (12) âûðàçèì ýêðàíèðóþùèé�óíêöèîíàë îò ïîòåíöèàëà ýêðàíèðîâàííîãî èîíà÷åðåç ýêðàíèðóþùèé �óíêöèîíàë îò ïîòåíöèàëàíåýêðàíèðîâàííîãî èîíà è ïîäñòàâèì åãî â (11).Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ ïîòåíöèàëàýêðàíèðîâàííîãî èîíà ïðîñòîãî ìåòàëëà â ïîëíîéíåëîêàëüíîé òåîðèè. Â èòîãåvr = vL + vNL + vL(1� ") + vort + vee�[
vNL℄" . (13)Ñðàâíèâàÿ (13) ñ (6) è ó÷èòûâàÿ, ÷òî vi = vL + vNL ,ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ �îðì�àêòîðà ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè ïî÷òè ñâîáîäíûõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâïðîñòîãî ìåòàëëà:�s(q) == vL(q)(1�"(q)) + vort(q) + vee(q)�[
vNL(k,k+q,E)℄vee(q)"(q) .(14)



40 Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2007. � 4Ïðè âû÷èñëåíèè �(q) â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñ-ïîëüçîâàëàñü ìåòîäèêà [20℄, ñîãëàñíî êîòîðîévL(q) = 4�
 1Z0 vL,K(r)sin qrqr r2 dr, (15)ãäå vL,KvL,k � ñóììà äâóõ ÷ëåíîâ: ïðåäñòàâèìîãîâ àíàëèòè÷åñêîì âèäå è èíòåãðàëà, êîòîðûé ìîæíîâçÿòü òîëüêî ÷èñëåííî, ò. å.vL(q) = 4�Z
q2 [�B1(q) + B2(q)℄, (16)ãäå B1(q) = 1+C �Rm21211!Z e�XX2f�1(X),B2 = X 1Z0 sin t(1 + t2)12 dt, X = qRm, (17)f�1(X) � ìíîãî÷ëåí äåñÿòîãî ïîðÿäêà, îïðåäåëåíèåêîòîðîãî äàíî íèæå.Íåëîêàëüíàÿ ÷àñòü �îðì�àêòîðà ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ñóììó äâóõ �óíêöèévNL(k,k+q;Ek) = F0(k,k+q) + F1(k,k+q;Ek), (18)ãäå F0(k, k+q) =�4�R3m
 2Xl=0 (2l +1)[Al(EF )�C℄��DK,l(a, b)Pl(os�), (19)F1(k,k+q;Ek) =�4�R3m
 2Xl=0 (2l +1) �dAl(E)dE ���E=EF��� (Ek �EF )DK,l(a, b)Pl(os�). (20)Â (19), (20) � � óãîë ìåæäó âåêòîðàìè k è k+ q ,Ek � ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ñ èìïóëüñîì k , EF �ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íà óðîâíå Ôåðìè,b = jk+ qjRm, a= jkjRm, R = b� a, S = b+ a,Dl(a, b) = 1ab 1Z0 � jl(at)jl(bt)(1 + t2)12 � t2 dt0, (21)ãäå jl(x) � ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè Áåññåëÿ l -ãî ïî-ðÿäêà. Àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ êîíêðåòíûõ lèìåþò âèäD0(a, b) = 12ab (f 0(R)� f 0(S)) �21211! ,D1(a, b) = �12(ab)2 ��f 1(R)� abf 0(R)��

� �f 1(S) + abf 0(S)�� �21211! , (22)D2(a, b) = 32(ab)3 ��f 2(R)� abf 1(R)��� �f 2(S) + abf 1(S)�� �21211! +D0(a, b).Â âûðàæåíèÿõ (22)f�1(X) = 10Xj=0 X10�j2j Cj10 (10 + j)!10! ,f 0(X) = 11Xj=0 X11�j2j Cj11 (11 + j)!11! ,f 1(X) = 12Xj=0 X12�j2j Cj12 (12 + j)!12! ,f 2(X) = 13Xj=0 X13�j2j Cj13 (13 + j)!13! .Ïàðàìåòðû Rm , Al(EF ), dAl(E)dE ��E=EF ðàññ÷èòûâàëèñüïî ìåòîäèêå [25℄ è ïðèâåäåíû â òàáëèöå.

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü �s îò sin�/� : êâàäðàòû �ðàñ÷åò ìåòîäîì �ÍÌÏ; òðåóãîëüíèêè � ðàñ÷åòñ èñïîëüçîâàíèåì ëîêàëüíîãî ïîòåíöèàëà Êðàñ-êî��óðñêîãî; ðîìáû � ðàñ÷åò ïî Õàðòðè�Ôî-êó [34℄Ïàðàìåòðû A0,A1,A2,KF ,EF ,
,Z äëÿ àëþìèíèÿA0(EF ) dA0(E)dE ���E=EF A1(EF ) dA1(E)dE ���E=EF A2(EF ) dA2(E)dE ���E=EF Rm 
 Z�2.300 �1.227 �1.123 �.614 3.268 0.751 3.00 111.3 3
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