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ЕФЕКТИВНИЙ ПОТЕНЦIАЛ
МIЖЕЛЕКТРОННОЇ ВЗАЄМОДIЇ
ДЛЯ НАПIВОБМЕЖЕНОГО ЕЛЕКТРОННОГО ГАЗУ
З ВРАХУВАННЯМ ПОПРАВКИ НА ЛОКАЛЬНЕ ПОЛЕУДК 530.145

У роботi проведено чисельний розрахунок ефективного потенцiалу мiжелектронної вза-
ємодiї та двочастинкової кореляцiйної функцiї електронiв “густина–густина” для на-
пiвобмеженого простого металу з урахуванням поправки на локальне поле. Дослiджено
вплив на них плоскої поверхнi подiлу та рiзних форм поправки на локальне поле.
К люч о в i с л о в а: напiвобмежений метал, модель “желе”, ефективний потенцiал, коре-
ляцiйна функцiя.

1. Вступ

На сьогоднiшнiй день квантово-статистична теорiя
фермi-систем з наявнiстю поверхнi подiлу ще да-
лека вiд завершення. Актуальнiсть теоретичного
опису таких систем важко переоцiнити у зв’язку з
важливiстю процесiв, якi вiдбуваються за наявно-
стi поверхнi подiлу, та бурхливим розвитком екс-
периментальних методiв дослiдження поверхнi.

Найпопулярнiшим теоретичним методом дослiд-
ження таких систем є метод функцiонала густини
[1], що виник на основi добре вiдомого методу
Томаса–Фермi, який був розроблений для атомiв.
За своєю природою метод функцiонала густини
є одночастинковим пiдходом i не може коректно
врахувати багаточастинковi кореляцiйнi ефекти.
Тому найчастiше для енергетичних функцiоналiв
систем з поверхнею подiлу використовують набли-
ження локальної густини, тобто беруть для роз-
рахункiв вiдомi вирази з теорiї однорiдних систем
та замiсть концентрацiї електронiв 𝑛 покладають
розподiл електронної густини 𝑛(r). Такий пiдхiд є
дискусiйним [2], оскiльки наявнiсть поверхнi подi-
лу привносить не тiльки кiлькiсну, а й якiсну змiну
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рiзних характеристик електронної системи (напри-
клад, виникають сили зображення i т.д.), що прин-
ципово не можна врахувати в теорiї функцiонала
густини.

У циклi робiт [3–9] зроблено спробу побудови
послiдовної квантово-статистичної теорiї простого
металу з поверхнею подiлу “метал–вакуум”. Зокре-
ма, показано, що через ефективний потенцiал мiж-
електронної взаємодiї виражається термодинамi-
чний потенцiал та структурнi функцiї розподiлу
електронiв напiвобмеженого металу. Тому пред-
ставлена робота є логiчним продовженням цього
циклу робiт i має на метi дослiдження впливу рi-
зних апроксимацiйних форм поправки на локаль-
не поле на двочастинкову кореляцiйну функцiю
“густина–густина” та ефективний потенцiал мiж-
електронної взаємодiї.

Ефективна взаємодiя мiж зарядженими частин-
ками в просторово обмежених системах вiддавна
притягувала увагу дослiдникiв. Зокрема, вона до-
слiджувалася у роботах [10–18]. У роботi [10] при
певних наближеннях обчислена поляризацiйна ча-
стина енергiї взаємодiї нерухомого точкового заря-
ду з напiвобмеженим металом. За допомогою подi-
бних наближень у роботi [11] розраховано оберне-
ну дiелектричну функцiю напiвобмеженого металу
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та ефективний потенцiал. Для ефективного потен-
цiалу взаємодiї у роботах [12, 13] отримано асим-
птотики фрiделiвських осциляцiй для великих вiд-
станей мiж зарядами у площинi подiлу та дослi-
джено їх вигляд вiд рiзних форм поверхнi Фермi
металу.

У роботах [14–17] у наближеннi хаотичних
фаз дослiджувалося екранування зарядженої до-
мiшки поблизу поверхнi металу. Зокрема, в квазi-
класичному випадку та в наближеннi Томаса–
Фермi розраховано залежнiсть електростатичного
потенцiалу цiєї домiшки вiд вiдстанi в площинi по-
верхнi та вiдстанi до поверхнi, виявлено фрiделiв-
ськi осциляцiї.

Для усунення недолiкiв, якi притаманнi методу
функцiонала густини, є спроби використовувати
пiдхiд GW [19] з методом функцiонала густини.
Так, у роботi [18] проведено розрахунок ефектив-
ного потенцiалу мiжелектронної взаємодiї з ви-
користанням наближення локальної густини для
обмiнно-кореляцiйного потенцiалу.

2. Модель

Розглядаємо напiвобмежений простий метал в
рамках моделi “желе”, тобто, iонна пiдсистема ме-
талу моделюється рiвномiрно розподiленим дода-
тним зарядом, який обмежений площиною подiлу
𝑧 = −𝑑, з густиною:

𝑛+(𝑥, 𝑦, 𝑧) ≡ 𝑛+(𝑧) = 𝑛bulk 𝜃(−𝑑− 𝑧), (1)

де 𝜃(𝑥) – функцiя Хевiсайда:

𝜃(𝑥) =
{︁
1, 𝑥 > 0,
0, 𝑥 < 0,

𝑛bulk – концентрацiя електронiв, 𝑑 > 0 – параметр,
який визначається самоузгоджено з умови еле-
ктронейтральностi

+∞∫︁
−∞

d𝑧
(︀
𝑛(𝑧)− 𝑛+(𝑧)

)︀
= 0, (2)

де 𝑛(𝑧) – розподiл електронної густини.
Вважатимемо, що iонна пiдсистема формує по-

верхневий потенцiал для електронiв, який не до-
зволяє їм покинути метал. Цей поверхневий потен-
цiал моделюємо потенцiальною стiнкою

𝑉 (𝑧) =
{︁∞, 𝑧 > 0,
0, 𝑧 < 0. (3)

Така модель потенцiалу фiзично правильно вiдо-
бражає реальну ситуацiю та допускає аналiтичнi
розв’язки рiвняння Шредiнгера:[︂
− ~2

2𝑚
Δ+ 𝑉 (𝑧)

]︂
Ψp,𝛼(r) = 𝐸𝛼(p)Ψp,𝛼(r),

де 𝑚 – маса електрона, ~p – двовимiрний вектор
iмпульсу електрона у площинi, яка паралельна до
площини подiлу, 𝛼 – квантове число, яке пов’яза-
не з рухом електрона перпендикулярно до площи-
ни подiлу. Оскiльки рух електрона паралельно до
площини подiлу є вiльним, то хвильову функцiю
та вiдповiдну енергiю електрона можна записати
так:

Ψp,𝛼(r) =
1√
𝑆
eipr‖𝜙𝛼(𝑧), 𝐸𝛼(p) =

~2(𝑝2 + 𝛼2)

2𝑚
,

де r = (r‖, 𝑧) – радiус-вектор електрона, 𝑆 – площа
поверхнi подiлу,

𝜙𝛼(𝑧) =
2√
𝐿
sin(𝛼𝑧)𝜃(−𝑧), 𝛼 =

2𝜋𝑛

𝐿
, 𝑛 = 1, 2, ...,

де 𝐿 визначає область змiни нормальної до площи-
ни подiлу координати електрона: 𝑧 ∈ [−𝐿/2,+∞),
причому 𝐿, а також 𝑆, прямує до безмежностi так,
що має мiсце термодинамiчна границя.

3. Ефективний потенцiал
мiжелектронної взаємодiї

Згiдно з роботою [6] двовимiрний фур’є-образ за
радiус-вектором r‖ вiд ефективного потенцiалу
мiжелектронної взаємодiї можна подати так:

𝑔(𝑞|𝑧1, 𝑧2) = 𝜈(𝑞|𝑧1 − 𝑧2)+

+
𝛽

𝑆𝐿2

+∞∫︁
−𝐿/2

d𝑧

+∞∫︁
−𝐿/2

d𝑧′𝜈(𝑞|𝑧1 − 𝑧)×

×M(𝑞|𝑧, 𝑧′)𝜈(𝑞|𝑧′ − 𝑧2), (4)

де 𝜈(𝑞|𝑧1 − 𝑧2) =
2𝜋𝑒2

𝑞 e−𝑞|𝑧1−𝑧2| – двовимiрний
фур’є-образ кулонiвського потенцiалу, 𝑧1 та 𝑧2 –
нормальнi до площини подiлу координати еле-
ктронiв, 𝛽 – обернена термодинамiчна темпера-
тура, M(𝑞|𝑧, 𝑧′) – кореляцiйна функцiя “густина–
густина”, яка є розв’язком iнтегрального рiвняння
Фредгольма другого роду [7]:

M(𝑞|𝑧1, 𝑧2) = M0(𝑞|𝑧1, 𝑧2)+
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+
𝛽

𝑆𝐿2

+∞∫︁
−𝐿/2

d𝑧

+∞∫︁
−𝐿/2

d𝑧′M0(𝑞|𝑧1, 𝑧)×

×
(︁
𝜈(𝑞|𝑧 − 𝑧′)− 𝜈(𝑞|𝑧 − 𝑧′)

)︁
M(𝑞|𝑧′, 𝑧2), (5)

де 𝜈𝑘(𝑞) = 𝐺𝑘(𝑞)𝜈𝑘(𝑞), 𝜈𝑘(𝑞) =
4𝜋𝑒2

𝑞2+𝑘2 – тривимiр-
ний фур’є-образ кулонiвського потенцiалу (змiн-
на 𝑘 вiдповiдає за розвинення Фур’є вздовж нор-
мальної до площини подiлу координати електро-
на), 𝜈(𝑞|𝑧 − 𝑧′) = 1

𝐿

∑︀
𝑘 e

i𝑘(𝑧−𝑧′)𝜈𝑘(𝑞), M0(𝑞|𝑧1, 𝑧2) –
двочастинкова кореляцiйна функцiя “густина–гус-
тина” в наближеннi iдеального обмiну [7], 𝐺𝑘(𝑞) –
поправка на локальне поле.

У випадку низьких температур для двочастин-
кової кореляцiйної функцiї електронного газу в на-
ближеннi iдеального обмiну в роботi [6] отримано
такий вираз:

M0(𝑞|𝑧1, 𝑧2) =
𝐿2

𝛽

∑︁
𝛼1,𝛼2

Λ𝛼1,𝛼2
(𝑞)×

×𝜙*
𝛼1
(𝑧1)𝜙𝛼2

(𝑧1)𝜙
*
𝛼2
(𝑧2)𝜙𝛼1

(𝑧2), (6)

де

Λ𝛼1,𝛼2
(𝑞) =

2𝑚

~2
𝑆

2𝜋

𝛼2
1 − 𝛼2

2 − 𝑞2

𝑞2
×

×

[︃
1−

√︃
1− 4𝑞2

𝑝2F − 𝛼2
1

(𝛼2
1 − 𝛼2

2 − 𝑞2)2
×

× 𝜃

(︂
1− 4𝑞2

𝑝2F − 𝛼2
1

(𝛼2
1 − 𝛼2

2 − 𝑞2)2

)︂]︃
𝜃(𝑝F − 𝛼1), (7)

де 𝑝F = (9𝜋/4)1/3/𝑟S – iмпульс Фермi, 𝑟S – пара-
метр Бракнера в одиницях радiуса Бора 𝑎B.

У роботi [6] показано, що в певних наближеннях
для функцiї M0(𝑞|𝑧1, 𝑧2) можна отримати аналiти-
чний вираз:

M0(𝑞|𝑧, 𝑧′) = −𝑆𝐿2

𝛽

2𝑚

~2
1

𝜋2

e−𝑞|𝑧−𝑧′| − e−𝑞|𝑧+𝑧′|

𝑞
×

×
[︂
𝑝F cos(𝑝F(𝑧 + 𝑧′))

(𝑧 + 𝑧′)2
− 𝑝F cos(𝑝F(𝑧 − 𝑧′))

(𝑧 − 𝑧′)2
+

+
sin(𝑝F(𝑧 − 𝑧′))

(𝑧 − 𝑧′)3
− sin(𝑝F(𝑧 + 𝑧′))

(𝑧 + 𝑧′)3

]︂
×

× 𝜃(−𝑧)𝜃(−𝑧′). (8)

Зокрема, з цього виразу видно, що крiм членiв iз
залежнiстю вiд (𝑧 − 𝑧′), якi характернi для одно-
рiдної системи, з’являються члени iз залежнiстю
вiд (𝑧 + 𝑧′). Причиною появи цих членiв є наяв-
нiсть плоскої поверхнi подiлу. Тобто, у нашому
пiдходi для двочастинкової кореляцiйної функцiя
“густина–густина” вже в наближеннi iдеального
обмiну врахованi ефекти, якi пов’язанi iз зобра-
женнями. Зауважимо, що у роботах [10, 11] для
поляризацiйного оператора взято суму двох поля-
ризацiйних операторiв однорiдного електронного
газу, один з яких залежить вiд (𝑧 − 𝑧′), а iнший –
вiд (𝑧 + 𝑧′). Проте, як показує формула (8), зале-
жнiсть вiд (𝑧 − 𝑧′) та (𝑧 + 𝑧′) не є такою простою.

У подальших чисельних розрахунках для дво-
частинкової кореляцiйної функцiї “густина–густи-
на” в наближеннi iдеального обмiну використовує-
ться вираз (6).

4. Результати чисельних розрахункiв
двочастинкової кореляцiйної функцiї
“густина–густина” та ефективного
потенцiалу мiжелектронної взаємодiї

Проведено чисельнi розрахунки двочастинкової
кореляцiйної функцiї електронiв “густина–густи-
на” M(𝑞|𝑧1, 𝑧2) згiдно з рiвнянням (5), узявши по-
правку на локальне поле 𝐺𝑘(𝑞) з теорiї однорiдного
електронного газу у таких формах:

1) модифiкована поправка Хаббарда [20]:

𝐺𝑘(𝑞) =
1

2

𝑞2 + 𝑘2

𝑞2 + 𝑘2 + 𝜉𝑝2F
, (9)

де 𝜉 – параметр, значення якого наведенi нижче;
2) поправка Iчiмару [21]:

𝐺𝑘(𝑞) = 𝐴𝑄4 +𝐵𝑄2 + 𝐶 +

+

[︂
𝐴𝑄4 +

(︂
𝐵 +

8

3
𝐴

)︂
𝑄2 − 𝐶

]︂
×

× 4−𝑄2

4𝑄
ln

⃒⃒⃒⃒
2 +𝑄

2−𝑄

⃒⃒⃒⃒
, (10)

де 𝑄 =
√︀
𝑞2 + 𝑘2/𝑝F, параметри 𝐴, 𝐵 та 𝐶 є гро-

мiздкими i наведенi в роботi [21].
Усi чисельнi розрахунки виконанi для калiю

(𝑟S = 4,86 𝑎B).
Маючи чисельний розв’язок рiвняння (5) та

пiдставивши його в (4), отримаємо двовимiрний
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фур’є-образ ефективного потенцiалу мiжелектрон-
ної взаємодiї. Зробивши обернене перетворення
Фур’є за змiнною q та врахувавши, що двовимiр-
ний фур’є-образ ефективного потенцiалу залежить
лише вiд модуля вектора q, отримаємо ефектив-
ний потенцiал мiжелектронної взаємодiї:

𝑔(𝑟‖, 𝑧1, 𝑧2) =
1

𝑆

∑︁
q

eiqr‖𝑔(𝑞|𝑧1, 𝑧2) =

=
1

2𝜋

∞∫︁
0

d𝑞 𝑞 J0(𝑞𝑟‖)𝑔(𝑞|𝑧1, 𝑧2),

де J0(𝑥) – цилiндрична функцiя Бесселя нульового
порядку.

На рис. 1–3 подано результати розрахункiв
двочастинкової кореляцiйної функцiї електро-
нiв “густина–густина” M(𝑞|𝑧1, 𝑧2) (розв’язок iнте-
грального рiвняння Фредгольма другого роду (5))
з використанням рiзних поправок на локальне по-
ле, а також без неї (наближення хаотичних фаз).

Якщо один з електронiв знаходиться в глиби-
нi металу, то ця функцiя є симетричною вiдносно
нормальної до площини подiлу координати зафi-
ксованого електрона та має гострий пiк при збiган-
нi нормальних до площини подiлу координат двох
електронiв (див. рис. 1), тобто електрони корелю-
ють мiж собою та не вiдчувають впливу поверхнi.

Якщо один з електронiв наближається до по-
верхнi подiлу, то на двочастинкову кореляцiйну
функцiю електронiв ще починає впливати поверх-
ня подiлу. Гострий симетричний пiк, який спосте-
рiгався на рис. 1, втрачає симетричнiсть та роз-
ширюється: крiм електронних кореляцiй ще вини-
кає ефективне вiдштовхування вiд площини подi-
лу (див. рис. 2). Внаслiдок цього вiдштовхування
за подальшого наближення електрона до поверх-
нi подiлу максимум двочастинкової кореляцiйної
функцiї електронiв є не при збiганнi нормальних
до площини подiлу координат двох електронiв, як
це було в глибинi металу (див. рис. 1), а дещо зсу-
нутий лiвiше вiд поверхнi подiлу (з рис. 3 видно,
що максимум знаходиться поблизу −2,7𝑎B).

Крiм того, з цих рисункiв видно, що рiзна фор-
ма поправки на локальне поле якiсно не змiнює по-
ведiнку двочастинкової кореляцiйної функцiї еле-
ктронiв, але змiнює кiлькiсно. Використання на-
ближення хаотичних фаз приводить до наймен-
ших вiдхилень двочастинкової кореляцiйної фун-
кцiї електронiв, тодi як поправка Iчiмару приво-
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Рис. 1. Залежнiсть двочастинкової кореляцiйної функцiї
“густина–густина” (в обезрозмiренiй формi) вiд однiєї нор-
мальної до площини подiлу координати електрона, iнша
нормальна до поверхнi подiлу координата електронiв зафi-
ксована (𝑧1 = −19,57𝑎B); 𝑞 = 0,02𝑎−1
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Рис. 2. Залежнiсть двочастинкової кореляцiйної функцiї
“густина–густина” (в обезрозмiренiй формi) вiд однiєї нор-
мальної до площини подiлу координати електрона, iнша
нормальна до поверхнi подiлу координата електронiв зафi-
ксована (𝑧1 = −2,99𝑎B); 𝑞 = 0,45𝑎−1
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Тип лiнiї Апроксимацiя

Iчiмару
Гелдарт та Воско (𝜉 = 2)
𝐺𝑘(𝑞) ≡ 0

Хаббард (𝜉 = 1)
Шем (𝜉 = 1 + 4

𝜋𝑝F𝑎B
)

Анiмалу (𝜉 = 1 + 2
𝜋𝑝F𝑎B

)
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Рис. 3. Залежнiсть двочастинкової кореляцiйної функцiї
“густина–густина” (в обезрозмiренiй формi) вiд однiєї нор-
мальної до площини подiлу координати електрона, iнша
нормальна до поверхнi подiлу координата електронiв зафi-
ксована (𝑧1 = −0,57𝑎B); 𝑞 = 0,45𝑎−1
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Рис. 4. Ефективний потенцiал мiжелектронної взаємодiї
як функцiя вiдстанi мiж електронами у площинi подiлу,
нормальнi до поверхнi подiлу координати електронiв зафi-
ксованi в глибинi металу (𝑧1, 𝑧2 → −∞)

дить до найбiльших вiдхилень. Розрахованi зна-
чення двочастинкової кореляцiйної функцiї еле-
ктронiв з використанням iнших форм поправки на
локальне поле знаходяться мiж значеннями, якi
отриманi у наближеннi хаотичних фаз та з вико-
ристанням поправки Iчiмару.

На рис. 4–9 подано результати розрахункiв ефе-
ктивного потенцiалу мiжелектронної взаємодiї
𝑔(𝑟‖, 𝑧1, 𝑧2) з використанням рiзних поправок на
локальне поле, а також без неї (наближення ха-
отичних фаз).

На рис. 4 подано ефективний потенцiал взаємо-
дiї мiж електронами, якi знаходяться в глибинi ме-
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Рис. 5. Ефективний потенцiал мiжелектронної взаємодiї
як функцiя вiдстанi мiж електронами у площинi подiлу,
нормальнi до поверхнi подiлу координати електронiв
зафiксованi (𝑧1 = 𝑧2 = −5𝑎B)
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Рис. 6. Ефективний потенцiал мiжелектронної взаємодiї
як функцiя вiдстанi мiж електронами у площинi подiлу,
нормальнi до поверхнi подiлу координати електронiв зафi-
ксованi (𝑧1 = 𝑧2 = −3𝑎B)

талу, тобто вони не вiдчувають впливу поверхнi
подiлу. З цього рисунка видно, що врахування по-
правки на локальне поле приводить до появи по-
тенцiальної ями на вiдстанях вiд 4,5− 5𝑎B зале-
жно вiд вигляду цiєї поправки. Глибина цiєї потен-
цiальної ями також залежить вiд вигляду поправ-
ки на локальне поле. Найглибшу потенцiальну яму
дає поправка Хаббарда, а наймiлкiшу – поправ-
ка Шема. Решта розглянутих поправок забезпечу-
ють промiжнi глибини потенцiальних ям. Крiм то-
го, наближення хаотичних фаз (тобто розрахунки
без врахування поправки на локальне поле, штри-
хпунктирна лiнiя) в однорiднiй системi приводить
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Рис. 7. Ефективний потенцiал мiжелектронної взаємодiї
як функцiя вiдстанi мiж електронами у площинi подiлу,
нормальнi до поверхнi подiлу координати електронiв зафi-
ксованi (𝑧1 = 𝑧2 = −1𝑎B)

до вiдсутностi потенцiальної ями на цих вiдстанях.
На великих вiдстанях спостерiгаються фрiделiв-
ськi осциляцiї [12, 13, 22], тодi як в ефективному
потенцiалi, який розрахований у роботi [18], вони
вiдсутнi.

На рис. 5 подано залежнiсть ефективного по-
тенцiалу взаємодiї мiж електронами вiд вiдстанi
мiж електронами в площинi, нормальнi коорди-
нати електронiв: 𝑧1 = 𝑧2 = −5𝑎B. На такiй вiдста-
нi вiд поверхнi подiлу спостерiгається значне по-
глиблення потенцiальної ями, навiть використан-
ня наближення хаотичних фаз приводить до по-
тенцiальної ями. Причиною цього є немонотонна
поведiнка розподiлу електронної густини 𝑛(𝑧) бi-
ля поверхнi подiлу [4], а саме: бiля поверхнi подiлу
є чергування плоских шарiв з меншими та бiль-
шими концентрацiями електронiв, нiж у глибинi
металу. Внаслiдок того у збагачених електронами
шарах колективнi ефекти є значнiшими i вiдбу-
вається сильнiше екранування електронiв. У збi-
днених шарах навпаки: екранування послаблює-
ться, вiдштовхування мiж електронами посилює-
ться (див. рис. 6). За подальшого наближення еле-
ктронiв до поверхнi подiлу переважає вiдштовху-
вання мiж електронами (див. рис. 7). При подаль-
шому зростаннi нормальних до поверхнi подiлу ко-
ординат електронiв ефективний потенцiал мiжеле-
ктронної взаємодiї прямує до кулонiвського потен-
цiалу:

lim
𝑧1,𝑧2→∞

𝑔(𝑟‖, 𝑧1, 𝑧2) =
𝑒2√︁

𝑟2‖ + (𝑧1 − 𝑧2)2
.

-25 -20 -15 -10 -5 0 5 10 15

-0,025

-0,020

-0,015

-0,010

-0,005

0,000

0,005

0,010

0,015

0,020

0,025

g(
r | |

,z
1,
z 2)

, 
e2 /a

B

z
1
, a

B

r
| |
=0

z
2
=-5a

B

Рис. 8. Ефективний потенцiал мiжелектронної взаємо-
дiї як функцiя нормальної до поверхнi подiлу коорди-
нати одного з електронiв, iнша координата зафiксована
(𝑧2 = −5𝑎B, 𝑟‖ = 0)
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Рис. 9. Ефективний потенцiал мiжелектронної взаємо-
дiї як функцiя нормальної до поверхнi подiлу коорди-
нати одного з електронiв, iнша координата зафiксована
(𝑧2 = −1𝑎B, 𝑟‖ = 0)

Таку ж поведiнку показано на рис. 8 та рис. 9.
Тут подано залежнiсть ефективного потенцiалу
взаємодiї мiж електронами вiд нормальної до по-
верхнi подiлу координати одного з електронiв, iн-
ший – зафiксований, а вiдстань мiж електрона-
ми в площинi подiлу дорiвнює нулевi (𝑟‖ = 0).
Наявнiсть поверхнi подiлу приводить до несиме-
тричностi ефективного потенцiалу мiжелектрон-
ної взаємодiї вiдносно нормальної до поверхнi подi-
лу координати. Лiвiше вiд зафiксованого електро-
на є бiльше електронiв, екранування сильнiше, то-
му спостерiгаються потенцiальнi ями та фрiделiв-
ськi осциляцiї. Правiше вiд нього – електронiв мен-
ше, потенцiальна яма мiлкiша або взагалi зникає.
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5. Висновки

У роботi проведено розрахунок двочастинкової ко-
реляцiйної функцiї електронiв та ефективного по-
тенцiалу мiжелектронної взаємодiї з використан-
ням рiзних, вiдомих з теорiї однорiдного електрон-
ного газу, форм поправки на локальне поле.

Дослiджено поведiнку двочастинкової кореля-
цiйної функцiї електронiв, яка залежить вiд нор-
мальних до поверхнi подiлу координат електро-
нiв, та дослiджено вплив на неї рiзних форм по-
правки на локальне поле. Зокрема, виявлено, що
наявнiсть поверхнi подiлу приводить до додатко-
вого ефективного вiдштовхування електронiв вiд
поверхнi подiлу, максимум двочастинкової кореля-
цiйної функцiї спостерiгається не при збiганнi ко-
ординат електронiв, як це є у глибинi металу, а
дещо зсунутий вiд поверхнi подiлу.

Дослiджено поведiнку ефективного потенцiалу
мiжелектронної взаємодiї, яка залежить вiд нор-
мальних до поверхнi подiлу координат електронiв
та вiд вiдстанi мiж електронами у площинi подiлу,
дослiджено вплив на неї рiзних форм поправки на
локальне поле. Нашi розрахунки показують, що в
металi бiля поверхнi подiлу є плоскi шари, в яких
поведiнка ефективного потенцiалу мiжелектронної
взаємодiї є суттєво рiзною, а саме: в одних ша-
рах є осцилююча поведiнка ефективного потенцiа-
лу мiжелектронної взаємодiї з глибшими потенцi-
альними ямами, а в iнших – з меншими або взага-
лi вiдсутнiми. За рахунок цього бiля поверхнi ме-
талу виникають додатковi механiчнi напруження,
якi можуть приводити до появи трiщин та iнших
дефектiв.
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ЭФФЕКТИВНЫЙ ПОТЕНЦИАЛ
ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ МЕЖДУ ЭЛЕКТРОНАМИ
ДЛЯ ПОЛУОГРАНИЧЕННОГО ЭЛЕКТРОННОГО
ГАЗА С УЧЕТОМ ПОПРАВКИ НА ЛОКАЛЬНОЕ ПОЛЕ

Р е з ю м е

В работе проведен численный расчет эффективного по-
тенциала взаимодействия между электронами и двухча-
стичной корреляционной функции электронов “плотность–
плотность” для полуограниченного простого металла с уче-
том поправки на локальное поле. Исследовано влияние на
них плоской поверхности раздела и различных форм по-
правки на локальное поле.

B.M.Markovych, I.M. Zadvorniak

EFFECTIVE POTENTIAL
OF ELECTRON-ELECTRON INTERACTION
IN THE SEMIINFINITE ELECTRON GAS
WITH REGARD FOR THE LOCAL-FIELD CORRECTION

S u m m a r y

The effective potential of electron–electron interaction and the

two-particle “density–density” correlation function have been

calculated for a simple semiinfinite metal making allowance

for the local-field correction. The influence of a flat interface

and various models of local-field correction on the results of

calculations are analyzed.
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