
Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2007. � 6 43ÔÈÇÈÊÀ ÒÂÅ�ÄÎ�Î ÒÅËÀÓÄÊ 539.2 ÔÎÍÎÍÍÛÅ ÑÏÅÊÒ�Û ÌÀ�ÍÈß Â ÌÅÒÎÄÅ �ËÀÄÊÎ�ÎÍÅËÎÊÀËÜÍÎ�Î ÌÎÄÅËÜÍÎ�Î ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀÎ.Â. Êðèñüêî, Â.Ì. Ñèëîíîâ, Ò.Â. Ñêîðîáîãàòîâà, Ä.Ï. Áîêàðåâ(êà�åäðà �èçèêè òâåðäîãî òåëà)E-mail: sols333�phys.msu.ruÂ ïîëíîé íåëîêàëüíîé òåîðèè ïîëó÷åíî âûðàæåíèå õàðàêòåðèñòè÷åñêîé �óíêöèèïðîñòîãî ìåòàëëà äëÿ ãëàäêîãî íåëîêàëüíîãî ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà. �àñ÷åòû �î-íîííûõ ñïåêòðîâ ìàãíèÿ, ïðîâåäåííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ âûðàæåíèéõàðàêòåðèñòè÷åñêîé �óíêöèè, óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè.Â ðàáîòå [1℄ áûë ïðåäëîæåí ãëàäêèé íåëî-êàëüíûé ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë ïðîñòûõ ìåòàëëîâ(�ÍÌÏ), �îðì�àêòîð êîòîðûõ îòëè÷àåòñÿ îò àíà-ëîãè÷íûõ îòñóòñòâèåì íå�èçè÷åñêèõ îñöèëëÿöèé.Â ðàáîòå [2℄ áûëà îïèñàíà ìåòîäèêà ðàñ÷åòà åãîïàðàìåòðîâ, ïðè îïðåäåëåíèè êîòîðûõ èñïîëüçîâà-ëèñü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå äàííûå çíà÷åíèé òåðìîâñâîáîäíûõ èîíîâ. Â ðàáîòå [3℄ ïîëó÷åíî âûðàæå-íèå åãî �îðì�àêòîðà. Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíàïîëó÷åíèþ âûðàæåíèÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêîé �óíêöèèïðè èñïîëüçîâàíèè �ÍÌÏ.Â ïîëíîé íåëîêàëüíîé òåîðèè õàðàêòåðèñòè÷å-ñêàÿ �óíêöèÿ ÷èñòîãî ìåòàëëà, íîðìèðîâàííàÿ íàåäèíèöó, èìååò âèä [4, 5℄Fbs(q) = V 2lo
2(q)"(q) �V 2lo
1(q) +Vf2(q) +V 2ort(q)Vee(q)V 0ee(q) , (1)ãäå Vee(q) � ïîòåíöèàë ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçà-èìîäåéñòâèÿ; V 0ee(q) � ïîòåíöèàë ýëåêòðîí-ýëåê-òðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ó÷åòîì îáìåíà è êîð-ðåëÿöèè; Vort(q) � ïîòåíöèàë îðòîäûðêè â ïðè-áëèæåíèè Äàãåíñà [4℄, Vlo
1(q) � ëîêàëüíàÿ ÷àñòüïîòåíöèàëà ñ ó÷åòîì îðòîãîíàëèçàöèîííîé äûðêè:Vlo
1(q) = B(q) +Vort(q); (2)Vee(q) = 4�Z2eff
q2 , Zeff � ý��åêòèâíûé çàðÿä èîíàñ ó÷åòîì ðàçìûòîñòè (íåòî÷å÷íîñòè) îðòîäûðêè [4℄;Z2eff = (Z + Zdpl)2 �Z2dpl , Zdpl � çàðÿä îðòîäûðêè è âíàøèõ îáîçíà÷åíèÿõ ðàâåíZdpl = 
�2 kfZ0 �4�R3m
 2Xl=0 [2l +1℄ �d(Al(E))dE ���E=EF���Dl(k,k)k2!dk; (3)

V 0ee(q) =Vee(q)(1� f (q)),f (q) = 12  1� exp �0.535� qkf �2!! ,f (q) � îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ â ïðèáëè-æåíèè Øîó [5℄. Â âûðàæåíèè (1)Vlo
2(q) = B(q) +Vf1(q) +Vort(q), (4)ãäå Vf1(q), Vf2(q) � ïîòåíöèàëû ýêðàíèðóþùåãî�óíêöèîíàëà îò ñîîòâåòñòâåííî ïåðâîé è âòîðîéñòåïåíåé íåëîêàëüíîé ÷àñòè ïñåâäîïîòåíöèàëà [6℄:Vf1(q) =V 0ee(q)��[F(k,k+ q;E)℄,Vf2(q) =V 0ee(q)��[F2(k,k+ q;E)℄. (5)Ýêðàíèðóþùèé �óíêöèîíàë �[. . .℄ äëÿ ïðîñòûõìåòàëëîâ [6℄ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó â k-ïðî-ñòðàíñòâå ïî k â îáëàñòè jkj < kf , êîòîðóþ ìîæíîïðåîáðàçîâàòü â èíòåãðàë âèäà�[F(k,k0;E)℄ = 2Xk<kF 2F(k,k0;Ek)k2 � k02 == 2
(2�)3 Zk<kf 2F(k,k0;Ek)k2� k02 dk, (6)ãäå Ek = k2/2 â àò. åä.Àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ B(q) è F(k,k ++ q;Ek) ïðèâåäåíû â Ïðèëîæåíèè. Ïðè ÷èñëåííûõðàñ÷åòàõ èíòåãðàëîâ (6) âîçíèêàþò ïðîáëåìû, ñâÿ-çàííûå ñ îñîáåííîñòüþ ïîäûíòåãðàëüíîé �óíêöèèïðè jkj = jk0j . Ïðåäñòàâèì èíòåãðàë (6) â âèäåñóììû äâóõ èíòåãðàëîâ ïî ðàçëè÷íûì îáëàñòÿìèíòåãðèðîâàíèÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îñîáåííîñòèïîäûíòåãðàëüíîé �óíêöèè îêàçûâàëèñü íà êðàÿõèíòåðâàëîâ èíòåãðèðîâàíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå ÷èñëåí-íîå èíòåãðèðîâàíèå íå ïðåäñòàâëÿåò ñëîæíîñòè ïðè



44 Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2007. � 6èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà îñîáûõ òî÷åê �àóññà. ×èñëåí-íûå ðàñ÷åòû ïðîèçâîäèëèñü â ïîëÿðíîé ñèñòåìå êî-îðäèíàò â äâóõ îáëàñòÿõ èíòåãðèðîâàíèÿ (ïðåäåëûèíòåãðèðîâàíèÿ è èíòåãðàëû îò íåëîêàëüíîé ÷àñòèïîòåíöèàëà ïðèâåäåíû íèæå):�[F(k,k0;E)℄ =�A[F(k,k0;E)℄+�B[F(k,k0;E)℄, (7)ãäå�A[F(k,k0;E)℄ = 
�2 kfZka dk tbZ�1 2F(k,k0;Ek)k2� k02 dt, (8)k02 = q2 + k2� 2qkt, P0(
os�) = 1,P1(
os�) = 
os(�), P2(
os�) = 0.5(3 
os2(�)� 1),
os(�) = k02 + k2� q22kk0 , ka =(0 ïðè q > kf ,kf � q ïðè q < kf ,tb =8><>:1 ïðè k6 q� kf ,k2 + q2 � k2f2kq ïðè k > q� kf ,�B[F(k,k0;E)℄ == 
�2 kfZka dk tbZta 2(F(k,k0;Ek)� F(k0,k;Ek0 ))k2 � k02 dt. (9)Çäåñü ta =8><>:�1 ïðè k6 kf � q,k2 + q2 � k2f2kq ïðè k > kf � q,tb =8<:1 ïðè k6 q2 ,q2k ïðè k > q2 , ka =(0 ïðè q 6 kf ,kf � q ïðè q > kf .Òî÷íîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî èí-òåãðèðîâàíèÿ ñëåäóåò êîíòðîëèðîâàòü ñ ïîìîùüþïðåäåëüíûõ ñîîòíîøåíèé [6℄limq!0�A[F(k, k0;E)℄ =�3ZF(kf , kf ;Ekf )k2f ,limq!0�B[F(k, k0;E)℄ =�Zdpl,limq!0�A[F2(k,k0;E)℄ =�3ZF2(kf , kf ;Ekf )k2f .Â ïîëíîé íåëîêàëüíîé òåîðèè ïñåâäîïîòåíöèàëîâ�îðì�àêòîð ýêðàíèðîâàííîãî èîíà ïðîñòîãî ìåòàë-ëà ïðè jkj = kf â íàøèõ îáîçíà÷åíèÿõ èìååò âèä [7℄V s
r(kf , kf + q;Ef ) = F(kf ,kf + q;Ef ) + Vlo
2(q)"(q) . (10)Îáû÷íî äëÿ ñðàâíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ïñåâ-äîïîòåíöèàëîâ [7, 8℄ èñïîëüçóþò �îðì�àêòîð ýêðà-

íèðîâàííîãî èîíà ïðè ¾ðàññåÿíèè íàçàä¿. Ïðè ¾ðàñ-ñåÿíèè íàçàä¿ íåëîêàëüíàÿ ÷àñòü �îðì�àêòîðà ïî-òåíöèàëà ðàññ÷èòûâàåòñÿ êàêjkf + qj=(kf , q < 2kf ,q� kf , q > 2kf .Íà ðèñ. 1 è 2 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè �îðì-�àêòîðà ýêðàíèðîâàííîãî èîíà ìàãíèÿ ïðè ¾ðàñ-ñåÿíèè íàçàä¿ è íîðìèðîâàííîé õàðàêòåðèñòè÷å-ñêîé �óíêöèè. Èç ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî çíà÷åíèÿ�îðì�àêòîðà �ÍÌÏ ïðè q < 2kf íåñêîëüêî âûøåçíà÷åíèé �îðì�àêòîðà, ðàññ÷èòàííîãî íà îñíîâåîïòèìèçèðîâàííîãî ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà (ÎÌÏ)òèïà Õåéíå�Àáàðåíêîâà [9℄. Ïðè q > 2kf �îðì�àê-òîð ÎÌÏ èìååò îñöèëëèðóþùèé õàðàêòåð (ìåíÿåòçíàê) è ñ ðîñòîì q ñòðåìèòñÿ ê íóëþ. Ôîðì�àêòîð�ÍÌÏ, â îòëè÷èå îò �îðì�àêòîðà ÎÌÏ, ïëàâíîóáûâàåò ïðè q > 2kf , ñòðåìÿñü ê íóëþ ñ ðîñòîì q .

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè �îðì�àêòîðà �ÍÌÏ ìàã-íèÿ (¾ðàññåÿíèå íàçàä¿), ïîëó÷åííîãî èç îïòè-ìèçèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà òèïà Õåéíå�Àáàðåíêî-âà [9℄, � ñïëîøíàÿ êðèâàÿ è ñ ïîìîùüþ �ÍÌÏâ íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ ïàðàìåòðàìè èç òàáë. 1 �ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ (x = q/kf )

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè íîðìèðîâàííîé õàðàêòåðèñòè-÷åñêîé �óíêöèè ìàãíèÿ, ïîëó÷åííîé èç ÎÌÏ, �ñïëîøíàÿ êðèâàÿ [10℄ è ñ ïîìîùüþ �ÍÌÏ â íà-ñòîÿùåé ðàáîòå ñ ïàðàìåòðàìè èç òàáë. 1 � ïóíê-òèðíàÿ êðèâàÿ (x = q/kf )
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 ��2.257 �1.316 �1.454 �0.729 3.091 �0.174 3.35 156.8 1.623Òàêîå ðàçëè÷èå �îðì�àêòîðîâ, ðàññ÷èòàííûõ â äâóõìîäåëÿõ, îáúÿñíÿåòñÿ íåãëàäêèì õàðàêòåðîì çà-âèñèìîñòè íåëîêàëüíîé ÷àñòè ÎÌÏ èîíà îò râ ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå è êàê ñëåäñòâèå ïîÿâëåíèåì¾íå�èçè÷åñêèõ îñöèëëÿöèé¿. Ôîðì�àêòîð �ÍÌÏïëàâíî óáûâàåò è ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïðè q! 0,íå èçìåíÿÿ çíàêà, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ ãëàäêèì õà-ðàêòåðîì �ÍÌÏ èîíà â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå. Èçðèñ. 2 âèäíî, ÷òî çíà÷åíèÿ íîðìèðîâàííîé õàðàêòå-ðèñòè÷åñêîé �óíêöèè ìàãíèÿ ÎÌÏ ïðè q/2kf < 1.6íåñêîëüêî âûøå åå çíà÷åíèé, ïîëó÷åííûõ ñ �ÍÌÏâ íàñòîÿùåé ðàáîòå. Ïðè q/2kf > 1.6 ñèòóàöèÿ ìåíÿ-åòñÿ íà ïðîòèâîïîëîæíóþ. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ ðàçíè-öåé â çíà÷åíèÿõ �îðì�àêòîðîâ, ïîëó÷åííûõ â ðàç-ëè÷íûõ ìîäåëÿõ (ðèñ. 1), êîòîðàÿ â ñâîþ î÷åðåäüîáóñëîâëåíà îòñóòñòâèåì íå�èçè÷åñêèõ îñöèëëÿöèéó �îðì�àêòîðà �ÍÌÏ. Ëþáîïûòíî îòìåòèòü, ÷òîâ êâàçèëîêàëüíîì ïðèáëèæåíèè õàðàêòåðèñòè÷åñêàÿ�óíêöèÿ ÎÌÏ âåäåò ñåáÿ àíàëîãè÷íî õàðàêòåðèñòè-÷åñêîé �óíêöèè �ÍÌÏ [10℄. Âîçìîæíî, óñïåøíîåïðèìåíåíèå êâàçèëîêàëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïðè ðàñ-÷åòå àòîìíûõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ îáúÿñíÿåòñÿ íèâåëè-ðîâàíèåì íå�èçè÷åñêèõ îñöèëëÿöèé �îðì�àêòîðà¾íåãëàäêèõ¿ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ ïðè ïîëó÷åíèè õà-ðàêòåðèñòè÷åñêèõ �óíêöèé, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿäëÿ ðàñ÷åòà àòîìíûõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ.�àñ÷åò çàêîíà äèñïåðñèè �îíîíîâ â ìàãíèèâ òðåõ íàïðàâëåíèÿõ âûñîêîé ñèììåòðèè áûë ïðîâå-äåí ñ ïàðàìåòðàìè �ÍÌÏ, ïðèâåäåííûìè â òàáë. 1.Èñïîëüçîâàëîñü âûðàæåíèå (1) äëÿ õàðàêòåðèñòè÷å-

ñêîé �óíêöèè â ðàìêàõ ïîëíîé íåëîêàëüíîé òåîðèè�ÍÌÏ, ïîäðîáíîå îïèñàíèå ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíîâ Ïðèëîæåíèè. �åçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâïðèâåäåíû íà ðèñ. 3.Äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà �ÏÓ ìàãíèÿ, íîðìèðî-âàííàÿ íà ïëàçìåííóþ ÷àñòîòó, ðàññ÷èòûâàëàñü ïî�îðìóëàì (7). Âûáðàííàÿ íàìè ñèñòåìà êîîðäè-íàò è íîðìèðîâêà ïîçâîëèëè ïîñòðîèòü äåéñòâè-òåëüíóþ ñèììåòðè÷åñêóþ íîðìèðîâàííóþ äèíàìè-÷åñêóþ ìàòðèöó �D(q) ðàçìåðíîñòè 6� 6, ñîáñòâåí-íûå çíà÷åíèÿ êîòîðîé äàþò êâàäðàòû ÷àñòîò êî-ëåáàíèé ðåøåòêè, íîðìèðîâàííûå íà ïëàçìåííóþ÷àñòîòó ñ ó÷åòîì ý��åêòèâíîãî çàðÿäà èîíà:Dij(q) = 12XG (G+ q)i(G + q)j(G+ q)2 F0(jG + qj)�� 12XG � (G)i(G)j(G)2 F0(jGj)�� 12XG � (G)i(G)j(G)2 F0(jGj) 
os(2�(G � r2)),Di+3,j(q) = 12XG (G+ q)i(G + q)j(G+ q)2 F0(jG + qj)�� 
os(2�(G � r2)),Dij(q) = Di+3,j+3(q), Di,j+3(q) = Di+3,j(q). (11)Çâåçäî÷êà íàä çíàêîì ñóììû îçíà÷àåò, ÷òî ñëà-ãàåìîå ñ G = 0 ñëåäóåò îïóñòèòü, G � âåêòîðûîáðàòíîé ðåøåòêè, i è j � èíäåêñû îñåé äå-

�èñ. 3. Ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ �ÍÌÏ äèñïåðñèîííûå êðèâûå äëÿ �îíîíîâ â ìàãíèè(ñïëîøíûå êðèâûå). Òî÷êè � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [11℄. Ïî îñè y îòëîæåíà ÷àñòîòà â 1012 �ö,ïî îñè x � ïðîåêöèè áåçðàçìåðíîãî âîëíîâîãî âåêòîðà �îíîíà â íàïðàâëåíèÿõ âûñîêîé ñèììåòðèè



46 Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2007. � 6êàðòîâîé ñèñòåìû êîîðäèíàò, êîîðäèíàòû ïåðâîãîàòîìà â ÿ÷åéêå ðàâíû íóëþ: r1 = (0, 0, 0); r2 �ðàäèóñ-âåêòîð âòîðîãî àòîìà â ÿ÷åéêå �ÏÓ ìàãíèÿ:r2 = �23a1 + 13a2 + 12a3� , a1,a2,a3 � âåêòîðû òðàíñ-ëÿöèè â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå: a1 =�12aex + p32 aey ,a2 = aex , a3 = 
ez . Òîãäà âåêòîðû òðàíñëÿ-öèè â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå b1 = 1a �ex + 1p3ey� ,b2 = 1a �ex � 1p3ey� , b3 = 1
 ez , à âåêòîðû îáðàòíîéðåøåòêè G = hb1 + kb2 + lb3 , ãäå h, k, l � èíäåê-ñû âåêòîðîâ �ÏÓ ðåøåòêè â îáðàòíîì ïðîñòðàí-ñòâå. Â äàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñêàëÿðíûå ïðî-èçâåäåíèÿ âåêòîðîâ îáðàòíîé ðåøåòêè íà âåêòîðûàòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ðàâíû: (G � r1) = 0,(G � r2) = 12 �l + 23(h� k)� .Â (11) F0(q) = Fbs(q)+Fes(q), ãäå Fes(q) � íîðìè-ðîâàííàÿ íà åäèíèöó ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ �óíêöèÿÝâàëüäà [7℄: Fes(q) = exp�� qkf�� . Ïàðàìåòð � ïîä-áèðàëñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ñõîäèëñÿ ðÿä ñóììè-ðîâàíèÿ ïî G â (11) ïðè çàìåíå F0(q) íà Fes(q).�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïðè �= 2.8. �åçóëüòàòû ðàñ-÷åòîâ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3. Âèäíî, ÷òî òåîðåòè÷åñêèðàññ÷èòàííûå êðèâûå äèñïåðñèè �îíîíîâ â ìàãíèèäîñòàòî÷íî õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì.Íåêîòîðûå íåñîîòâåòñòâèÿ ìîæíî îáúÿñíèòü òåì-ïåðàòóðíûì âëèÿíèåì íà �îíîíû, êîòîðîå íå ó÷è-òûâàåòñÿ ïðè ðàñ÷åòàõ, à òàêæå ïðèáëèæåííûì õà-ðàêòåðîì ó÷åòà îáìåííî-êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîââ ýëåêòðîííîì ãàçå ìåòàëëà. Â òàáë. 2 ïðèâåäåíûçíà÷åíèÿ ÷àñòîò �îíîíîâ â òî÷êàõ âûñîêîé ñèì-ìåòðèè, ðàññ÷èòàííûå â ïðèáëèæåíèè ÎÌÏ [10℄è �ÍÌÏ. Òàì æå ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ íà êîëåáàíèÿõðåøåòêè ìàãíèÿ [11℄. Âèäíî, ÷òî ìîäåëü �ÍÌÏäàåò ðåçóëüòàòû áîëåå áëèçêèå ê ýêñïåðèìåíòó,Ò à á ëèö à 2×àñòîòû �îíîíîâ â ìàãíèè â �-, Ì- è À-òî÷êàõñèììåòðèè, ðàññ÷èòàííûå â äâóõ ìîäåëÿõ(ÎÌÏ è �ÍÌÏ), è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå! ! !Òî÷êè (ÎÌÏ-ìîäåëü), (�ÍÌÏ-ìîäåëü), (ýêñïåðèìåíò),ñèììåòðèè Ò�ö Ò�ö Ò�ö [11℄�+5 3.78 3.66 3.70�+3 8.10 7.79 7.30Ì+1 7.63 7.34 6.88Ì�2 7.28 7.06 6.58Ì+4 3.73 3.65 3.70Ì�3 5.66 5.56 5.45Ì+3 4.26 4.06 4.15Ì�4 6.52 6.32 6.12À3 2.78 2.76 2.94À1 5.73 5.58 5.20

÷åì ìîäåëü ÎÌÏ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ãîâîðÿòî ïåðñïåêòèâíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ ïðåäëîæåííîé ìî-äåëè �ÍÌÏ äëÿ àíàëèçà àòîìíûõ ñâîéñòâ ïðîñòûõìåòàëëîâ.ÏðèëîæåíèåÔîðì�àêòîð �ÍÌÏ íåýêðàíèðîâàííîãî èîíà ïðåä-ñòàâëÿåòñÿ â âèäå 
óììû ëîêàëüíîé è íåëîêàëüíîé ÷à-ñòåé ïîòåíöèàëà:V ion(k, k+ q;Ek) = B(q) + F(k, k+ q;Ek). (�1)�àçáèâàÿ ëîêàëüíóþ ÷àñòü ïîòåíöèàëà B(q) íà ñóì-ìó äâóõ ÷ëåíîâ: îäíîãî, èìåþùåãî àíàëèòè÷åñêèé âèä,è äðóãîãî â âèäå èíòåãðàëà, áåðóùåãîñÿ ëèøü ÷èñëåííî,ïðåäñòàâëÿåì åå â âèäå ñóììûB(q) = 4�Z
q2 [�B1(q) +B2(q)℄, (�2)ãäåB1(q) = 1 +C �Rm21211!X2f�1(X), B2 = X 1Z0 sin t(1 + t2)12 dt,X = qRm,f�1(X) � ìíîãî÷ëåí 10-ãî ïîðÿäêà, óìíîæåííûé íà e�X(îí áóäåò îïðåäåëåí íèæå).C ó÷åòîì âûðàæåíèÿAl(E) = Al(EF ) + dAl(E)dE ���E=EF (Ek �EF )íåëîêàëüíóþ ÷àñòü �îðì�àêòîðà �ÍÌÏ F(k, k + q;Ek)ðàçáèâàåì íà ñóììó äâóõ ÷àñòåé � ýíåðãîíåçàâèñÿùåéè ýíåðãîçàâèñÿùåé:F(k, k+ q;Ek) = F0(k, k+ q) + F1(k, k+ q;Ek), (�3)ãäåF0(k, k+ q) ==�4�R3m
 2Xl=0 [2l + 1℄[Al(EF )�C℄Dl(k, k+ q)Pl(
os�);F1(k, k+ q;Ek) =�4�R3m
 2Xl=0 [2l + 1℄ �d(Al(E))dE ���E=EF��� (Ek � EF )Dl(k, k+ q)Pl(
os�),� � óãîë ìåæäó âåêòîðàìè k è k + q ; EF � ýíåð-ãèÿ ýëåêòðîíà íà óðîâíå Ôåðìè, îòñ÷èòàííàÿ îò äíàçîíû ïðîâîäèìîñòè ìåòàëëà [2℄. Ââîäÿ îáîçíà÷åíèÿb = jk + qj � Rm , a = jkj � Rm , R = b� a , S = b+ a ,ïðèõîäèì ê ñëåäóþùèì èíòåãðàëàì, êîòîðûå áåðóòñÿàíàëèòè÷åñêè:Dl(k, k+ q) = 1ab 1Z0 � jl(at)jl(bt)(1 + t2)12 � t2 dt. (�4)
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