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Resumo

No presente trabalho foram propostos modelos para a funcao dielétrica estética, a
densidade de carga de blindagem, o fator de estrutura, a funcao distribuicao de pares e a
energia de interacao do gas de elétron uniforme. Os parametros da funcao dielétrica sao
determinados impondo-se o principio da conservacao da carga, a regra da soma da com-
pressibilidade para grandes comprimentos de onda e a condi¢cao de Kato para a densidade
de carga de blindagem para pequenas distancias. Um modelo similar é adotado para o
fator de estrutura, cujos parametros sao obtidos da normalizacao da funcao distribuicao
de pares e da condicao de Kimball para o comportamento desta funcao a pequenas dis-
tancia, bem com no limite RPA do fator de estrutura para longos comprimentos de onda.
A imposicao destas condigoes de contorno leva a um conjunto de equacoes nao lineares
que permitem uma solucdo completamente analitica dos parametros. Alem de satisfaz-
erem a condicao de autoconsisténcia, os modelos obtidos sao bem comportados e levam a
funcao de distribuicao de pares positivo-definido e uma carga de blindagem convergente,

que exibe oscilacao de Friedel, como esperado para um gas de elétrons uniforme.
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Abstract

In the present work were proposed models for the static dielectric function: the screen-
ing charge density, the structure factor, the pair distribution function and the interacting
energy of the uniform electron gas. The parameters of the dielectric function are deter-
mined by imposing the charge conservation principle, the compressibility sum rule for
large wavelength and the Kato’s condition for the screening charge density at small
distances. A similar model is adopted for the structure factor, which parameters are
obtained from normalization of the pair distribution function and from the Kimball’s
cusp condition for the behavior of this function at small distances, as well as from the
RPA limit of the structure factor at long wavelength. The imposition of these boundary
condition leads to a set of non-linear equations which allows a complete analytical so-
lution for the parameters of the theory. Besides of satisfying selfconsistence conditions,
the obtained models are well behaved and leads to a positive-definite pair distribution
function and a convergent screening charge density which exhibit Friedell’s oscillations,

as expected for an uniform electron gas.
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Capitulo I

Introducao

O gas de elétrons consiste num fluido quantico de elétrons que interage segundo a lei
de Coulomb num meio rigido neutralizante de carga positiva e densidade uniforme.

O estudo do gés de elétrons, iniciou-se com os trabalhos de Pauli'e Sommerfeld? em
1927, Bloch?® em 1929 e Wigner*nos de 1934 e 1938. Nos anos 50 os trabalhos de Pines
e Bohm®, Gell-Mann e Brueckner® e Luttinger” descreveram o limite de altas densidade

do gés de elétrons. Neste mesmo perfodo surgiram abordagem alternativas através de

0

funcoes dielétricas proposta por Lindhard®, Hubbard® e Noziéres-Pines!®. Oa avancos

mais significativos foram obtidos no final dos anos 60 e inicio dos anos 70 com a funcao
dielétrica de Singwi'le no inicio dos anos 80 com o método Monte Carlo quéantico desen-

volvido por Coperley*?. Nas tiltimas duas decadas cresceu o interesse pelo gés de elétrons,

13,14 5

devido ao estudo sobre os elétrons de conducdo em metais'®!* sistemas magnéticos'®,

19,20,21

metais liquidos'®, cristalizacao de Wigner!?, supercondutividade'®, plasmas e sim-

2223 As propriedades do gds de

ulacao computacional de sistema quantico interagente
elétrons encontram aplicacoes importantes na teoria dos muitos corpos e particularmente
no célculo da auto energia de quasi particulas.

Nestas aplicagdes ultilza-se geralmente modelos elaborados com a RPA (random phase

approximatiom) e corre¢ao de campo local, no entanto as mesmas nao permitem obter

propriedades fisicas analiticas. Os tinicos modelos suficientemente simples para permitir



um célculo analitico das propridades do gds de elétrons sao os de Thomas-Fermi®* e o

polo de plasmon?®, porém ambos produzem inconsisténcia fisica.

O modelo de Thomas-Fermi, por exemplo, produz uma divergéncia nao fisica na
densidade de carga de blindagem e viola a conservacao da carga.

O modelo de polo de plasmon produz uma densidade de blindagem que converge e
conserva a carga, porém nao decai da forma correta e nem exibe oscilacao de Friedel
como esperado em um gas de elétrons.

Na presente dissertacao apresenta-se um modelo com os parametros livres para funcao
dielétrica que remove estas inconsisténcias fisicas e permite cédlculos analiticos simples.
Os parametros do modelo sao determinados ultilizando-se o principio da conservacao da
carga, a regra de soma da compressibilidade e da condicao de Kato?.

Outra propriedade de grande interesse fisico é o fator de estrutura, o qual permite
calcular a energia de interagao entre as particulas e a fungao distribuicao de pares. Estd
iltima fornece a probabilidade de se encontrar uma particula a uma distancia da outra
no sistema, e portanto deve ser sempre uma funcao positivo-definida. Entretanto para
pequenas distdncias o modelo de polo de plasmon do fator de estrutura produz uma
probabilidade infinitamente negativa, violando a positividade da funcao distribuicao de
pares.

Utilizando para o fator de estrutura um modelo similar para a funcao dielétrica nés
obtivemos expressoes analiticas para a energia de interacao e funcao de distribuicao de
pares. Neste caso os parametros foram obtidos da condi¢ao de normalizacao da proba-
bilidade, de uma expressao analitica que deduzimos para o fator de estrutura RPA no

limite grande comprimento de onda, e da condicao de Kimball.



Capitulo 11

Formalismo matematico

2.1 O modelo

O Modelo de jellium consiste num fluido quéantico de elétrons interagindo coulombia-
mente num meio rigido neutralizante de carga positiva e densidade uniforme. O operador

hamiltoniano do sistema pode ser escrito da seguinte forma
H=H,+ H.. + Hy, + H, (2.1.1)
onde Hj é o operador de energia energia cinética dos elétrons
Hy = le > Vi (2.2.2)
H.. é o operador de energia potencial de interacao elétron-elétron
N
1 e?
H.=- —_ 2.1.3
“o2 ; v — ] =

Hy, é a auto-energia do fundo de carga positiva de densidade uniforme n (x)

X/

Hy, = %62//d3$d3$’m (2.1.4)
|x —
3



e H,, € a energia potencial de interagao entre os elétrons e o fundo de cargas

H __22N: B n (x)
ebh — —€ ' m—|X—I‘i|.

(2.1.5)

Visto que H,.,Hy, e H,, divergem no limite termodindmico, convém introduzirmos o fator

de convergéncia exp(-ur) onde p é uma constante arbitréria que serd eliminado no final

do célculo. de modo que

Hy,

assim como

de modo que

< (a) [ [
-3 (5) [ (r [T

N exp (—p|x — i)
_ 2 3
Heb = —€ Z /d |X—I'Z|

_622 47T/ 26XP_>

. ZN47T__62£24_7T
= QMQ

1
H = —562N29*147r/f2 + Hy + H,..

Expressando Hy e H,.. em segunda quantizagao, temos que:

Hy = / BVt (2) TV (x)

2.1.6

2.1.7

(2.1.8)

(2.1.9b)



onde T = —ih(2m) "' V2 e V (r,r') = (e2/|r — r'|) exp [—p (r — 1')], enquanto ¥T (z) e
U (z) sao operadores de criagao e destrui¢ao de férmions nas coordenadas de espago e

spin x = (r,0), os quais obedecem as seguintes relagdo de anticomutagao.
(U (2),¥ (2)} = {¥"(z), ¥ (z)} =0 (2.1.10a)

{U(z), 0" (2)} =6(x—2'). (2.1.10Db)

Expressando ¥ e UT em termos de um conjnto completo de funcoes ortonormais @y,

temos
V(1) =) P (r) Cho (2.1.11a)
Ul (z) = o1, (r) CL, (2.1.11b)

onde CITW e Cy, sao operadores de criagao e destruigao de um elétron no estado de fungao
de onda ®y,.

Substituindo as expressoes 2.1.11 em 2.1.9, obtemos

Hy = Py |T| Prwor) C, Crcor (2.1.12a)
KK/
1

Hee = 5 Z <q)k101q>k202 ’V’ q)k303q>k404> 011101 0112020k3030k404 (2112b)

k1 koksky

01020304

de modo que

(B | T] Do) = / PBradt (r) Ty (r') (2.1.13a)

(Bres Breso V] Pregors Pres) = / d*r / Prd (1) B, () V (5.1) By () P (1)
(2.1.13b)



Represetando o hamiltoniano do gds de elétrons em uma base de fungoes de ondas planas,

Brey (1) = —— exp (ik.r) v, (5) (2.1.14)

VQ

onde os valores pedidos de K, para condigoes de contorno periddico sao k = (27/L).
(n.€; +n,&, 4+ n.&.) inteiros x,, (s) sdo os spinores de Pauli x; (1/2) =1, x; (=1/2) =
0,x,(1/2)=0,x,(-1/2) = 1.

Calculando-se os elementos da matriz, temos que

(Pio |T| Preror) = Z / d37‘— exp (—ik.r) x5 (s) (—@Vz) %exp (ik'.r) X, (5)

2m
h2k2 3 !
= 2mQ/drexpz(k k') rZXU Xy (8)
27.2
- h k (Skk/(sgo—/ 2115
2m
de modo que
h2k?
Ho=)_ —okacka (2.1.16)
ko

Expressando o potencial de interagao elétron-elétron numa série de Fourier V (r,r') =

Q71> Vaexpliq. (v — r')] com Vg = [, d*rV (r) exp (—iq.r), podemos escrever

1 .
Hee = E Z Vq Z <q)k101 Pisors ’eXp [Zq' (I‘ - 1")” q)k303q>k404> Olilgl 011202 C’k3<7361k404

q kikoksky
01020304

2.1.17



onde de 2-1-14

iky.r efikg.r’

. € * *
<CI)1<101 cI)szz |exp [Zq' (I‘ - I‘/)” cI)1<3U3CI)1<4<74> - ; /Q /Q d37”d37’/ \/ﬁ Xo1 (S) \/ﬁ Xosy (S/)

w eta(r=1’) Gik?"rl <$,> gikar ()
\/ﬁ X0'3 \/ﬁ Xcr4
1 * ir —
= @//d?’?”dg?"/ZXal (S) Xo (S)e (k3—k1)
QJo "

xelm e taTiony G (5) Xoy ()
o2 04

S

! ‘ k) L i _
- 50103502a4§/d3r6 (ks+q kl)ﬁ/d?’r'e (ks+q—ki)

= 50103502045k3+q,1{1 (5k47q,k2- 2-1.18

Levando a expressao 2.1.18 e 2.1.17 e renomeando-se k1 — ¢ — k , ko + ¢ — k' e substi-

tuindo v(q) obtemos

1
Hee - E Z Vq Z 011101 011202 Ck2—|—q02 Ck1 —q94

q kiks
0102
1 4re?
= — T T
o 20) Z Z q2 + MQ Ck+qaCk’—qg’Ck’U/Cko- 2.1.19
a  kk'

Calculando o termo q = 0 e usando as relagdes de anticomutaciao {Cy,Cyo} =



{Ck0'7 Ck/o’} =0e {Cka'7 Clt’o”} = 6kk/60g/ obtemos

1 4me?
h(e)e - 29 ZCIZUC’ Ck’ ’Oka
M kk'
1 4me?
- QQ 2 Z Clto' Clt’a" Cka Ck’a’
H kk:
1 4re?
H kk'
1 4me? ; T
= ﬁ M2 chcrcka Zc’klalck/o.l _ZCkUCkO' 2.1.20
k'o’ ko

onde N =%, Cl];aCkU é operador nimero de particula do sistema, o qual é uma con-

stante do movimento de modo que podemos identificar N =N e escrever

o _ L47T€2N 1 4me?
20 2 20 12

(2.1.21)

Observamos que o primeiro termo da equacao 2-2-21 cancela com o primeiro termo da
equagao 2-1-8, enquanto o segundo termo de 2-1-21 pode ser eliminado no limite {2 — oo
desde que ©Q > 1. Os termos q # 0 permanecem bem definidos quando i — 0 e sao
dados por

Pk 4rre?
= Z 2m CrrCho + Z Z k+qa qg/Ok' 'Co- (2.1.22)
ko

q;éO kk/

Definindo uma escala de distancia caracteristica ro através da relagao (4/3) mr® = Q/N
bem como das quantidades adimensionais{2, = r, 30, k., = rgk k! =rik/, q. =roq e

rs = To/ag onde ag = h?*/me? é o raio de Bohr, pode-se escrever

21.2 2 2 2 2 2
PERE M (kT _ae? KE (€ VK (2.1.23)
2m  2m \ 1o 2 riad apry ) 2




bem como

Ldne® 1 dmelrg @ 4 (62 ) o (2.1.24)

2Q ¢? ZZQ*TS q? _2Q*r5a0q_§: aory 20, ¢

Usando-se estas tranformagoes em 2.1.22 obtem-se

2

. e 2 rs 4 T T
H= 2a072 Zk*q‘*ock*" T Q. Z Z _20k*+q*00k;—q*o'Ck;a’Ck*a (2.1.25)
7S | k.o * qe#0 koK, =

oo’

onde €?/2ag = 1Rydberg.Na equagao 2.1.25 quando r, é pequeno, estamos no limite
de altas densidades onde o termo de energia de cinética é muito maior que o termo de
interacao elétron-elétron, deste modo esta quantidade comporta-se como uma pertubacao.
Para valores de r4 intermediarios e grandes termos de interagao elétron-elétron torna-se

importante e o sistema se encontra no limite das baixas densidades.

2.2 Teoria da resposta linear

Seja Hy o hamiltoniano de um estado de um sistema que se encontra no estado
fundamental |p,). Considere uma pertubacdo externa do tipo AF (t), onde A ¢ um
operador hermitiano e f(t) a parte temporal da pertubagao.A fungao de onda do sistema

pertubado é governada pela equacao de Schrodinger

1 0los ()

o = (Ho+ AF () les (1)) (2.2.1)

Usando as transformacoes |p) = e'0/" |ps (1)) e A(t) = eHot/h Ae=iHot/h cyjas inversas

S80 |pg (1)) = e Hot/h | o) e A = e Hot/h A (t) eiHot/h podemos escrever na forma

i % — AW F @) |p). (2.2.2)



Assumindo que F'(t) = 0 em t — —o0 e que neste limite o sistema o esteja no estado

fundamental |p,) obtem-se

0 =len =5 | ARV F(©)le) (2.2

—00

Considerando que a pertubagao seja pequena, podemos aproximar |p) em primeira ordem
de A por
. t
7
) = lea) — % / dt'A(t')F (') o) - (2.2.4)

Supondo que o valor esperado do operador B seja a resposta do sistema e que o mesmo

esteja no estado pertubado |p), temos

(B) = (¢|B|¢) (2.2.5)

Substituindo 2.2.4 em 2.2.5 e aproximando-se até primeira ordem de A, obtemos

B) =@l +3 [ @lAOBO-BOA) ) FO)d (226
B) - Bo=1 [ (allAW).BO]le) F(¢)de (227)

onde By = (¢ |B] ¢y). Supondo que a perturbagao seja do tipo F' (') = 6 (t'), temos

(B) = Bo = ¢pa (t) = %@ (t) (pol [A, B (t)] o) (2.2.8)

10



onde © (t) = 1parat > 0e O (t) = 0set < 0. Usando que F' (t') = fj;o dt"F (t") o (t" —t')

obtemos

(B) - By = / 0t (o] [ A )B@Hw&/mﬁ@NWW@“%@

—00

h
= / dt'F (¢ / dt’,% (ol [A (), B (1)) |i0) 6 (" — 1)
- /_ dF(E )h@(t_t”) (ol [A ("), B (£)] o) 2.2.9

Fazendo a troca t” — t' e utilizando a definicdo de ¢y, (t) obtida em 2.2.8 obtemos

(B) — By = /OO dt'F (t") ppa(t —1'). (2.2.10)

—00

Para uma perturbacio ciclica amortecida do tipo F (t) = e(=*"* onde 7 é introduzido

para garantir a convergéncia das integrais temos

(B) — By = /OO dt'e(‘”’“”)t'%@ (& =1) {pol [A(E), B (B)] o) (2.2.11)

Fazendo t — ' = t” ,obtemos

e " _(—iw —t i " "
(B) =By = = [ e e () (] (A~ ), B (0] I
= e(i“’*”)t/ dt"e(i‘“")t"%@ (") (ol [A, B (t")] lo) 2.2.12

onde acima usamos que o valor esperado do comutador de A e B depende da diferenca do
tempo da resposta do operador B e o tempo da pertubacao de A, onde [A (t — t"), B (t)] =
[A, B (t")]. Efetuando novamente a troca t” — ¢’ e usando que ppg, (f) = 0 para t’ <0

obtem-se

(B) — By = xga (w) el7wtnt (2.2.13a)

11



onde

XA @)= [ dee gy (0) (2.2.13b)
0

a qual pode ser interpretada como uma susceptibilidade generalizada contendo a ampli-
tude e a fase da resposta do sistema a perturbagao externa. Podemos exprimir ¢ 54 € X4
através de um conjunto completo de autofungoes |p,) do hamiltoniano nao perturbado
Hy, expandindo

eoa(®) = 1S (o0 416, (0B ()] 20) — (0 1B ()] 2a) (5 4] )

n

- 20 >ltenlalea (o

(o

o) o ot
= ZT Z (1407LBnOe wnot — BOnAAnOe no > 4 2.2.14

N I
ciHot' /I g ,—iHot /h‘ %>

11 B! M 5, ) (5,1 4] o)

n

onde wpoy = (B, — Eo) /I, Ano = (0, | Al vo) € Bno = (¢, | B| ¢o). Substituindo 2.2.14
em 2.2.13b e integrando sobre t' conseguimos a expressao geral para a susceptibilidade

generalizada

BOnAnO AOanO
= — ) 2.2.15
Xpa (@) zn: [w—wng—irin W+ Wpo + 19 ( )

Assumindo que a intensidade da pertubagao seja pequena podemos aplicar o principio

da superposicao linear para obter o caso geral por integracao de Fourier sobre x 45.

2.3 Teorema de flutuacao-dissipacao para a resposta

dielétrica e fator de estrutura.

Identificando o termo AF(t) definido a se¢ao anterior como a energia de interagao

entre o campo externo e o sistema, bem como a diferenga (B) - By como a densidade de

12



carga induzida, onde (B) é o valor esperado da densidade de carga. Teremos
Pt (r,t) = ea, cos (q.r) exp (—iw + 1)t (2.3.1)

onde e a carga do eletronica e a, ¢ a amplitude da densidade de carga. Levando 2-3-1,

na equagao de Poisson

VAV (v 1) = —dmp® (v, ) (2.3.2)
obtemos a seguinte expressao para o potencial elétrico

4
Vert(v,t) = aqi; cos (q.r) exp (—iw + 1) t. (2.3.3)
q

Observando que o operador de densidade de carga do sistema de elétrons é dado por

p(r) = Z 5(r—r;) (2.3.4)

de modo que
1 )
=5 > pge' (2.3.5a)
q

com
N

Pq = /d3rp = Z/d?’ré r—r;)e 94T = Z e, (2.3.5b)

i=1

temos que a densidade de carga induzida fica:

i)l

N
= e% Z <Z e_iq'r"> ar — e— Z <pq> e'ar 2.3.6
q i=1

pri(r) = efp(r))

—~

13



A fim de que a carga induzida oscile de acordo com o potencial externo definido em 2-3-3,
as quantidades a serem preservados no tltimo somatério sao <pq> = <p,q>, de modo que

pmd(r) = % (pg) (€97 +e7797) = % (pg) cos(q.r). (2.3.7)

Lembrando que o campo externo ¢ oscilante e que portanto a densidade de carga induzida

¢ dependente do tempo,convém escrever pi™® (r) = pi™ (r,t) e definir a resposta dielétrica

(g, w)

= Ve g (2.3.8)

X (q,w)

onde p™ (q,w) e V' (q,w) sao transformadas de Fourier de p™? (r,t) e V! (r, t) obtidas

em 2.3.3 e 2.3.7 de modo que

2 ¢*(pg)cos(qr) B ¢ (pq)
~ Qagdrecos (qr)exp (—iwt)  2ma,Qexp (—iwt)’

X (q,w) (2.3.9)

Partindo das relagoes 2-3-13, observamos que B equivale no presente caso a forma do

operador de interagdo AF(t) é dada por

N

N
4 2
AF(t) = U= Z eVt (vy,t) = Z Wf aq cos (q.r;) exp (—iwt)
47T62 Qq iq.r —iq.r .
= 222 (e"9" 4 "7 | exp (—iwt) 2.3.10
onde de 2.3.5b obtem-se
4e? a
=7 5 (Pg+r-q) (2.3.11)

de modo que das Eqgs.2.2.13b temos

4re? ay i

Z 27 /Ooo dt'O (t') (g | [pg + Poqr Pq )] | 00) - (2.3.12)

(pq) = exp (—iw + 1)
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Observando que o sistema é homogéneo e fazendo uso de um conjunto completo de

autofungoes | ¢,, ) de Hyobtemos

_ A ag | (Pa) oy (Pea) o (Pea)on (Pa)ug
(pa) = exp (=i 1) = 51 [ S T (2.3.13)
ma. vez que (p_q) no (Pq) ;n e (pq) no (h-aq) ;n temos que
_ . dme? aq ‘(pQ)On‘2 _ }(p,q)()nf
(pq) = exp (—iw + 1) —— 2 2 [w o+ i1 @+ wno+in (2.3.14)

onde aimda (p,q) on = (pq)One portanto

4mre? aq 1 _ 1
(pq) = exp (—iw + 1) 7 Z| ( , , ) . (2.3.15)

W—Wpo +1 W+ Wy +1N

Substituindo 2-3-15 em 2.3.9 obtem-se a resposta dielétrica

1 1
— . 2.3.16
x(a,w) th‘pq on (w—wn0~|—in w—l—wno—l—in) ( )

cujos efeitos dissipativos estao contidos em sua parte imagindria, dada por
Im x (q,w =0 Z | (P (w+wno) — 6 (W — wno)) (2.3.17)
onde usamos que d (z — x¢) = lim, o (1/7) {n/ [(x — z0) + 7]} .

Para obter uma relacao entre Im x (¢, w)e as suas flutuacoes de carga no sistema basta

integrar 2-3-17 em 0 < w < o0 o que fornece

15



™

/0 dw Imx (q,w) — _th Z (p‘Z)On ('OQ):LO = _Q_h ('OQ)On (p—Q)nO
= —th > {20]Pgl ©n) (n]P-g| 20)

- _th (0 |pap—q| #0) 2.3.18

:

onde de 2.3.4 e 2.3.5 tem-se que

/ dPre~tar (z:: 5 (r— m) / d*r'eiar (z: 5 (r - rj)>

N
= Z/dgr/dgrl (po [0 (r = 1) 6 (' —x;)[ ) e /4™

(@0 |pap—ql ©0) = <800

=1
N
- Z / d*r (0o |6 (x — 13)] o) €' 9)
=1
TN
= /dgrelq'r Y Apold (x = (ri = 1)) <Po>]
Lij=1

N
— / d*re™4T NG (r) + 3 (o |6 (xr = (r; — 1)) m] 2.3.19
L 1#]

onde acima realizamos a troca r—r; — 7" e em seguida renomeamos r — r. Observando
que no somatério todos os pares de particulas sao equivalentes, e que para cada valor

de”i” haverao N-1 valores de ”j ”(com i# j), podemos escrever

(0 [Pap-al #0) /dg’”eiq'T[N5 (r) + N(N = 1) (o |0 (r = (r1 — r2))| @o)]

= N/d?’?“@_iq'rw (r) + (N = 1) {0 [0 (r — (r1 — r2))[ ) (2.3.20)

Por outro lado temos que

16



(o0 (r —(r1 —12))| o) = [ @o(r1,ro,r3,..,tN) 6 (r — (r1 —13)) g (r1, T2, T3, ..., TN)

Xd3T1d3T2d37“3...d37”N =

(,06(['"‘1'2,['2,1'3,.-.,I'N>g00(r+r2,r2,r3,-.-,rN)
Xd3T2d37’3...d37“N = 5/(,08(1‘4—1'2,1'2,1'3,...71']\[)@0 (I'+I'2,I'2,I‘3,...,I‘N)
1
XA dProdirs.. . d>ry = ﬁg(r) 2.3.21

onde vemos que para uma particula em uma posicao g(r) fornece a probabilidade de
encontrarmos uma segunda particula a uma distancia ‘r’. desta primeira. Além disso das

expressoes 2.3.20 e 2.3.21 temos que

<<p0 ‘pqpfq} <p0> = N/d?’reiq"r lé (r) + S g(r)]|. (2.3.22)

onde (g [pgp_q| ¥o) = 25 {109 le47ie’9Ti| ) de modo que (g |pgh—q| P0),_, = N*

(§ podemos escrever

(¢0|Pap_q| ¥0) = N?6q—0 + NS (q) (2.3.23)

de tal forma que o fator de estrutura S (q) se anula em ¢ = 0 e é a transformada de

Fourier de ¢ (r). Pois das expressoes (2.3.22) e (2.3.23) tem-se

Négeo+ S(q) = /dgre_iq'rc? (r) + % /d3re_iq'rg (r) (2.3.24)

onde [d*re @75 (r) = 1, Noqo = N (g [ d*re™") = n [ d3re™9" e no limite ter-
modindmico, no qual N — oo e 2 — oo com N/Q = n constante(de modo que

(N —1) /Q — n), encontra-se

S(g)—1=n / PBre-iar (g (r) — 1] (2.3.25)
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da qual tem-se a transformacao inversa
(r) —1= —1 iq'r—l [S( ) — 1] (2 3 26)
E e . 3.
g Q n q

No limite em que os valores de ¢ percorrem um continuo devemos passar a integracao via

> g — 8 i (57333 de modo que neste caso

g () :1+% / (gﬂ‘igem S(q) —1]. (2.3.27)

Observando 2.3.18 e 2.3. 23, obtemos

h (o ¢]
S(q)=—— dwIm x (q,w) (2.3.28)
™m Jo
o qual é uma relagao fundamental da teoria da resposta linear conhecido como teorema
de flutuagao-dissipagao, no caso particular da resposta dielétrica. Partindo da expressao

2.3.25(observando que S (0) = 0) notamos que g (r) satisfaz a condi¢ao de normalizagao

n / d*re " [g(r) — 1] = -1 (2.3.29)

que pode se interpretado como um enuciado do principio da conservacao da carga ou

nimero de particulas do sistema

18



2.4 Condicoes de contorno sobre as funcoes de cor-

relacao de pares

Usando o hamiltoniano abaixo

N h2 ) N 62 ) ) 5 N ,
H o= ) 5.Vt ), e
= 2m " i>j=1 v — ;] 2 (Ve - 2m " Ty — 1o
+§N: < - < ) + ENZ ¢
i=3 ‘I‘ _rl‘ ‘ri_r2’ iSi=3 ‘I’l—I‘J‘

a funcdo de onda do estado fundamental de energia E seja 1 (ry,ro,r3,...,ry), corre-

sponde ao estado fundamental, deve satisfazer a seguinte equacao de Schrodinger

H’QZ) (r17r27r37 ...,I'N> - Ew (r17r27r37 "'arN)

onde E ¢é a energia.

2.4.2

Tomando duas particulas quaisquer do sistema, podemos escrever suas posicoes em

funcao das coordenadas relativas e do centro de massa. Usando as relagoes

r=r; —ry
e
R (it 1'2)’
2
de onde obtemos
Ve, =V, + %VR
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os quais levado em (2.4.2), temos

<—h—2V2—|—6—2)¢(rRr3 wny) = {E+h—2V2R+h—2§N:V2_—
2u T e 4m 2m ri
l e? e?
;(\ri—(mg)mri—rzi)

Z }¢ r17r2,1'3,...,I'N) 2.4.5
|rz — 1)
1>5=3
onde = m/2 é a massa reduzida. Pondo a equagao acima em coordenadas esféricas
obtemos

( h? 0? h2 0

o2
2.9 " wor + ) v(r,R,r3,....,ry) =€ (r,R,rs,....,ryn). 2.4.6

onde € é o operador do lado direito equagao (2.4.5). Considerando ¢ (r,R,r3,...,ry)

como solucao para pequenos valores de ‘r’, temos

@D(F,R,rg,...,I‘N) %@D(O,R,I‘g,...,r]\r)‘i— <877Z} (r7R7aI7:37'”’rN)) r (247)
r=0

onde ainda pondo a = (9¢ (r,R,rs,...,ry) /Or),_, ¢ b= (0*¢ (r,R,r3,...,ty) /Or?), _,,
podemos escrever

v =a+br 2.4.8

onde a coordenada r de 1) estd representando a separacgao entre dois elétrons.

Levando 2.4.8 em 2.4.6, obtemos o seguinte

h? 02 h? 0 e?
<_EW_EE+_> (a+br) = €(a+b7"> 2.4.9
h2b
___1_2_’_ b = ea+ ebr 2.4.10
ur r

20



a qual deve ser equacionada em 7 — 0 de tal modo que o termo (e?/r) seja removido

_pd +ea=0 (2.4.11)
I
b pe*  me? 1

Y 2.4.12
a h2 2h2 2(10

¢(r)=a<1+%>:a<l+2L%> 2.4.13

obserando que ¢ (r) o< ¥*(r)1(r) obtemos

e assim

g(r) = K (1 + i>2 (2.4.14)

onde K é uma constante.

De modo que

g(0)=K (2.4.15)
Derivando 2.4.14
dg(r) K r
=— 14+ — 2.4.16
dr ao ( * QaO) ( )
donde entao
dg_(r) — 5 (2.4.17)
dr )._o o o

Pondo o valor de K dado em 2.4.15, obtemos finalmente

(dg (T)>,_o _9(0) (2.4.18)

dr ao

a qual foi originalmente obtida por Kimball.
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2.5 Correlacoes de curto alcance e limites de grandes
vetores de onda dos fatores de estrutura

Da relagao 2.3.27, temos que

90) =1+ [ e is @ 1), (25.)

onde no presente caso S(q) é esferosimétrica, de tal modo que

9() =1+ g [ daasinar) 15 (@) - 1 259

Desenvolvendo sin(gr) para pequenos valores do argumento e seguida tomando r igual a

zero, obtemos

0O =1+ 577 [ 150 1] (2.5

Afim de que ¢ (r) seja bem definida na origem, vemos que 1 — S(q) deve ir a zero pelo

menos tao rapidamente quanto q’4 para g — OQ. Também observamos que (dz_(:)) 7é
r=0

0, desde que o lim [1 — S(q)] = (C/q*e C seja proporcional a esta derivada.

g—00

Considerando as afirmacgoes acima, podemos escrever

1 - S(g) = ﬁ 4 Si(q) (2.5.4)

onde S;(q) é uma fungao caindo mais rapidamente do que ¢ .

Levando 2.5.4 em 2.5.2, temos

3nC 3

o) =1- e = 5o [ daasintan)sifa) (2:5.5)
F F

Derivando 2.5.5, chegamos & expressao

dg(r) 37rC’€_T N 3
dr 8k} 2r2k3,

3
2Tk%

/Ooo dqqsin(qr)Si(q) /OOO dqq? cos(qr)Si(q)  (2.5.6)
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Considerando que ¢gr < 1, entdao podemos desenvolver sin(qr) e cos(gr) em série e em

seguida fazemos r — 0, nestas condicoes 2.5.6. pode ser escrita da seguinte forma

=59, 00 (2.5.7)

dg (1) _ 3rC _ 3nC lim [1
dr o 8ki  8ki

Continuando neste desenvolvimento, concluimos que a segunda derivada serd finita na

origem, desde que Si(q) caia pelo menos da ordem ¢ paara grandes valores de q.

2.6 Teoremas da energia e do potencial quimico, e
regra de soma da compressibilidade.

A energia potencial média de um gés de elétron é dada por

2

v = g/d?’re? [g(r) — 1] (2.6.1)

onde g(r) é a funcao distribuigao de pares e o fator 1/2 serve para evitar a duplicidade na
contagem da interacao elétron-elétron. Substituindo 2.3.27 em 2.6.1, podemos expressar

a energia potencial média em termos do fator de estrutura, conforme relacao abaixo

b= ‘;—2 /0 " dg[S (q) 1] (2.6.2)

expressando 2.6.2 em Rydbergs, obtemos

4 1/3
v=—— (%) T (2.6.3)

rs
onde 7 é a grandeza adimensional, dada por

1 e.9]

T dqlS(¢q) —1]. (2.6.4)

T =

23



O conhecimento da energia potencial do gés de elétron como fungao de g nos permite
obter a energia total do estado fundamental do sistema de acordo com o teorema de

Feynman. Para verificarmos isto podemos escrever o hamiltoniano do sistema na forma
H(\) = Ho+ \V (2.6.5)

onde A\ é uma quantidade adimensional, que iremos variar adiabaticamente no intervalo
zero a um. Para cada valor de \ as autofungdes v (\,r,) e os autovalores £ (\) do

hamiltoniano satisfazem a equacao de Shrodinger
HX1a) Y (Aira) = (M) (A7) (2.6.6)

onde r,, representa o conjunto de coordenadas de espaco e spin que descrevem o sistema.

Calculando o valor de ¢ (\) em 2.6.6 temos que
200 = [ dra” o) H (57 ¥ (ra). (26.7)

onde assumimos que a fungao ¢ (A, r,) é normalizada.

Derivando 2.6.7 obtemos

8 A 8 * A; o * aH /\; a
;y = /dra—¢ gA’T>H<A;m>w<x;m>+/draw <A;ra)—éAT>w<A;ra)
O (A7
+/draw* (A;rQ)H(A;rQ)% 2.6.8
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como o operador H é hermitiano, podemos escrever

L = e [ara |25y i) 0 i) 2]

O\ [ ()

+ [[drav (ira) T (xor,)

= g [ drar OrawOsra) + [ (i) ZLE i)

_ / drat” (57 V () © (A7) = 3 / drod* (\ira) AV (ra) (X )
_v(¥)

= 2.6.9

onde V (\) é a energia potencial para um dado valor de A. Lembrando que este valor

esta contido no intervalo entre zero e um, podemos escrever para &(\)

1

A

e=eo+ / d)\# (2.6.10)
0

onde g9 =€ (0) e ¢(1) sdo os autovalores para o hamiltoniano H = Hy e H (1) = Hy+V

respectivamente. Reescrevendo 2.6.3 em fungao de A, temos

V) = —A—— (%)1/37

Trs

de modo que

c - (%)1/3 /0 L () (2.6.11)

Trs

e finalmente pondo ry = Arg, podemos escrever

4 [or\? [rs

1 [
= &+ ) / dTS/TS/U (7”3/) . 2.6.12
s Jo

a qual é a forma adequada do teorema de Feynman para aplicacao do gas de elétrons.

O conhecimento da energia do gés de elétrons para um sistema de N particulas £;(N),
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nos permite obter um potencial quimico u, o qual é difinido por

Considerando €(n), a energia do estado fundamental or particula e n a concentracao do

gés de elétron, entao

Er (N)= Ne(n) (2.6.14)
Adicionando uma particula ao sistema sua nova concentragao sera

N+1 N 1 1
nf—T—ﬁ—i-ﬁ—n—i-ﬁ (2.6.15)

portanto de 2.6.14, temos que

Q On

~ Er (N)—l—s(n)—l—naga—;n) 2.1.16

Er(N+1) = (N—I—l)e(nf):(N—i—l)g(n—i—é)2<N+1) [g(n)_*_laf(n)}
= Ns(n)+s(n)+%8&é—§j)

de modo que 2.6.16 em 2.6.13 obtemos a expressao do teorema de Sietz

j=c(n)+ na%g&") _9 ["gén)] (2.6.17)

o qual associa a energia do estado fundamental ao potencial quimico.

A partindo Er(N), podemos calcular a pressao do gés de elétrons da seguinte forma

P=— (%)N - ndgdgl”) (2.6.18)

de onde obteremos a compressibilidade x, dada por

1 dP dP _ ,d’[ne(n)] _ ,dlu(n)]
= (E>N:n%:n72n ‘;—n. (2.6.19)
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Expondo o gds de eletrons a um campo elétrico de comprimento de onda ¢ e energia
potencial elétrica qu (r), teremos que cada elétron do sistema sofre a¢ao de uma forga

externa dada por

£ (r) = VW (1) (2.6.20)

Supondo que os vetores de onda sejam pequenos, entao a forga elétrica fllutuard levemente

em relacao a varidvel r, o que nos permite escrever as relacoes abaixo

B ) Npeet (1) gt (1) = —nWW 1) = 9 [caWet ()] . (2621

por outro lado

Fext
“ Q<T) — VP, (2.6.22)
combinando 2.6.20 e 2.6.21, obtemos
V [-nW (r)] = VP, =0 (2.6.23)
logo
P, = —ane“ (r). (2.6.24)

de 2.6.20, observamos as alteracoes na densidade sao devidos as modificagoes na pressao

do gés de elétrons, dado por
p(q) = knP = —kn*We™ (r) (2.6.25)
onde da teoria da resposta linear temos que

p(q) = x*(g,0) W™ (r) (2.6.26)
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e a partir 2.6.25, no limite de pequenos valores de ¢, obtemos

lim x* (¢,0) = —kn? (2.6.27)

q—0

conhecida como a regra de soma da compressibilidade.

2.7 Modelos de funcao diéletrica

2.7.1 Modelo de Thomas-Fermi

Consideramos um potencial elétrico V' (r) gerado por uma distribuicao de carga es-

tatica de densidade p(r), satisfazendo a equagao de poisson
V2V (r) = —4np(r). (2.7.1.1)

Assumindo que p(r) seja a superposi¢ao de cargas externas e induzidas com densidades

p°t(r) e p™4(r) respectivamente, onde podemos escrever

V2V (r) = —4n[p(r) 4+ p™(r)]. (2.7.1.2)

. K3 ~ ‘ . A
Definindo 1, = =% como concentracao do géds de elétron na auséncia de campo e

3
K3(r) ~ ~
77(7’) = 37 COmo a concentra(;ao de carga local na presenca do mesmo, entao temos que

pm(r) = [n(r) — 1] (2.7.1.3)

onde no equilibrio a energia de fermi do sistema independente da posicao, de modo que

_ R2K2(r)

2m

Ep +V(r) (2.7.1.4)
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e portanto

Kp(r) = —@ i1 %7:) (2.7.1.5)

Elevando ao cubo a espressao acima e multiplicando por 1/37%, obtemos

n(r) = 2 [1 - V(T)f (2.7.1.6)

p(r) = —e lno (1 - ‘;5?)3 - 770] . (2.7.1.7)

; 3eV (r)
m(r) = 2.7.1.
P = =55 (2.7.1.8)
e portanto a equacao 2.7.1.2 fica
6me?V
V2V (r) = 4mp™(r) + Gme Vr)ro (2.7.1.9)
Er
ou ainda
(V2 = tp)V(r) = dme’ o= (r) (2.7.1.10)

onde ¢ = 6we’n,/Er ¢ o vetor de onda de Thomas-Fermi.
Usando a representagao de Fourier V(r) = [ d®qV (k)e'@™ e assumindo que p®*(r) =

Qi(r), temos que

Vig) = T (2.7.1.12)
¢+ qrF
enquanto para a carga externa de densidade p®(r) = Qd(r) a equagdo de poisson
V2V (r) = 4mp(r) fornece
Vig) = 47;2Q (2.7.1.13)
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Dividindo 2.7.1.13 por 2.7.1.12, temos finalmente a expressao para funcao dielétrica dado

por

e(q) = 1+ LLE (2.7.1.14)

a qual é a funcao dielétrica de Thomas-Fermi.

2.7.2 Modelo RPA

Nesta subsegao apresentaremos a funcao dielétrica RPA (Ramdom phase approxima-
tion) obtida da teotia da pertubagao dependente do tempo.

A equacao de Schrodinger de um gés de elétrons livres é dada por

Y (r,t
iﬁ%# = Ho |0y}, (r,1)) (2.7.2.1)
onde Hy =), h;nvj, cuja a solucao ¢é do tipo
[0 () = [ () " (2.7.2.2)

o qual ¢2 (r) satisfaz a equagao de autovalores

Hy |v3 (r)) = B |43 (r)) - (2.7.2.3)

Na presenga de um potencial 60U (r,t), a fun¢do de onda do sistema pertubado ird satis-

fazer a equacao
100 (1,)

ET = [Ho + 6U (r,t)] |¢ (r,1)) (2.7.2.4)

onde 1 (r,t) pode ser expandida como uma conbinac¢ao linear das fungdes de onda nao

pertubadas na forma

Z Co(t) |0 (1)) e 7 (2.7.2.5)
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de modo que a equacao 2.7.2.4 fica
ihy " Ch(t) |h (r))ye T = ZC t)oU (r,t) |oh (r)) e 7. (2.7.2.6)

Multiplicando ambos os lados de 2.7.3.6 por (¢9 (r)| e usando que (©9(r) |¢%(r)) = bpp,

obtemos
. i 0 0 i(E
Cp=-7 D Calt) (p5(r)] SU(r, 1) |5 (r)) € (2.7.2.7)
Assumindo que C),(—00) = d,x, ou seja que um tempo infinitamente no passado o

sistema se encontrava num dado estado especifico |p}) e considerando uma aproximagao

de primeira ordem, temos

t E9-REQ
Colt) = [ e (@) 60 r,t) o () 57 (23.25)
Supondo que 0U(r,t) = (Uelar—t) 4 {teilar—wt)) ¢ ysando que para o sistema de
elétrons livres nao pertubado | (7)) = % e |0 (r)) = eas =, tem-se
( kip— )t ot eTiwt
= 2.7.2.
Crpp = Ue’ e (Ek: "B T ho T mﬁ> (2.7.2.9a)

C (1)t ot e 2.7.2.9b
kp =€ “ \E, - Ew, + hw + iha (2.7.2.9b)

de modo que

Wy, (7’, t) = 1/’2(7“7 t) + Ck+pwz+p (7’, t) + Ck*pwgfp(rv t) (27210)

Uma vez obtida o efeito da pertubacao sobre cada funcao de onda, podemos calcular a

densidade de carga total induzida dada por
(r,t) = erk [W)k r, )" = [vp(rt)] } (2.7.2.11)
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onde f? ¢ a distribuigao de Fermi-Dirac.

Substituindo 2.7.2.10 em 2.7.2.11, obtemos

p (Tv t) = € Z fl? [Ok-&-p (¢2 (T’ t))*@/}g_,_p (Tv t) + Cl:—f—pwlg (T’ t) (¢2+p(7”7 t))* +
k

Crp(p (r, 1)) 0 (r,t) + Cr_ o (r t) (Y, (r, )] 2.7.2.12

Levando o conjunto de expressao 2.7.2.9 e substituindo as fungoes de ondas planas citadas

acima em 2.7.2.12, podemos escrever

t — at iq.r 71772)25 fk+q
plr1) e ZEk—Ek+q+hcu+zozﬁ

Tiargit Jisa 2.7.2.13
ZEk—Ek+q+hCU—ZCYh ( )

Com o conhecimento da densidade p (r,t), podemos encontrar a potencial elétrico através
de equagao de poisson

V2V (r,t) = 47p (r,t) (2.7.2.14)
Pondo 2.7.2.13 em 2.7.2.14 e resolvendo-a em seguida, obtemos

_Awe*U — Jitq
V(gw) = Z 5= EM . (2.7.2.15)

q? + hw + tah

Lembrando que o sistema responde & agao combinada dos potenciais externo ¢ (¢,w) e o

induzido V' (¢,w) pela redistribuicao de carga, de modo que

U (q,w) =V(q,w) + ¢(q,w) (2.7.2.16)
Vig,w)
0U(g,w) =~ 0. (2.7.2.17)
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onde

Are? 1 IR = fut
=1 — 9
elgw) =1+ e QZEk—Ek+q+hw+iah

(2.7.2.18)

a qual é a funcao RPA.
Integrando a expressao 2.7.2.18 sobre todos os ‘k’e em seguida escrevendo-a na forma

real e imagindria, temos

2

2
_ drr m 2
e (qw) = 1+ ?{1 + K [4EpE, — (E; + w)]
E,+ qup +w m? N
In | =2 AEpE, — (B, —
" {Eq—qu—Fw} * QKFq?’[ rEy = (g = w)]
E,+qup —w
In | =F—"— 2.7.2.19
D{Eq_qUF_UJ} ( )
para q < 2Kp
( 2
2w <eq§”) 0<w<qur — E,
2
(ez:f,”) [k% - (%) (w— Eq)z} qur — B, <w < qup + E,
e (q,w) =
0 qup+E;<w
\
2.7.2.20.a
para q > 2Kp

qup — By <w <qup+E; 27.220.b

= () - (2

onde vp = h% ¢é a velocidade de Férmi.

2.7.3 Modelo de Polo de Plasmon

Expandindo a expressao 2.7.2.20a e assumindo que as varidveis £ << 1e % << 1,

temos
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_ w? 1 [3 _ 1
lime; (q,w) =1— — 1+ =z (qur)” — ;| +O =) (2.7.3.1)

q—0

4mrnge?

onde wf) = é chamada freqiiéncia de plasma para o géds de életrons.

Igualando & expressao 2.7.3.1 a zero, obtemos:

3 he?\
wg=wy+ Ve)? + <%) , (2.7.3.2)

conhecida como a lei de dispersao de plasmon.
Adaptando & expressao 2.7.3.2, ao potencial de Thomas-Fermi, é introduzido no termo

¢® um fator 5/9 menor que o coeficiente RPA, entao a relagao acima assume a forma:

2 2 1 2 hq? ’

Baseando nas observagoes acima, podemos escrever que:

2 2
Wy —w

e(q,w) = (2.7.3.4)

2 42 427
wq wp w

onde ¢ (¢,w) € o modelo de polo de plasmon, o qual satisfaz as regras de soma abaixo:

& 1 T
d Im|—— | = —=? 2.7.3.
[ || = 5 (2733

o 1 T
Im | —————— | = =w? 2.7.3.
/0 dw w mL(q’ijw)} W (2.7.3.6)

2.7.4 Correcao de campo local.

Numa aproximacao de campo efetivo, a densidade de carga induzida sobre um gés

de eletrons por um potencial elétrico externo V¢ (¢, w) ¢ dado por:

dp(q,w) = X" (q,w) [V (q,w) + VI (q,w) 6p (q,w)] (2.7.4.1)
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onde \°(q,w) ¢ a polarizabilidade do gds de eletrons livres de expressao

W law) =3 / T [ptac _Tpo (2.7.4.2)
7 o—1,| V=0 (2m)® h? (q? + 2.p.q) /2m + w + 6

e VeIl (q,w) dp(q,w) é o potencial efetivo sentido por um eletron a partir das cargas de

polarizacao induzidais dado por :

VI (q,w)dp(q,w) = (V(Q) + fre () 5p (q,w) (2.7.4.3)

onde V (q) = 4me? /¢? é a interagao coulombiana pura e f,. (¢) ¢ o usual fator de correlagao

4

e troca’?, o qual estd relacionado a corregao de campo local G (q) por:

fre (@) ==V (@) G (q). (2.7.4.4)

Além disso, na teoria da resposta linear nés temos que:

dp(a,w) = x (q,w) V< (q,w) (2.7.4.5)

e portanto, das Eqs.(2.7.4.1)-(2.7.4.5), obtem-se a resposta dielétrica corrigida

_ X’ (q,w)
1=V (q)[1-G(@)]x°(qw)

X (q,w) (2.7.4.6)
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Capitulo 111

Propriedades estaticas para um gas

de elétrons interagentes

3.1 Introducao

Antes de mencionar o desenvolvimento dos modelos da densidade de blindagem e do
fator de estrutura proposto neste capitulo, vamos mostrar algumas inconsisténcias fisicas
dos modelos ja desenvolvidos: tais como “A funcao dielétrica de Thomas-Fermi e modelo
de polo de plasmon.

Vamos primeiro mostrar a inconsisténcia fisica verificada no modelo de Thomas-Fermi,

o qual apresenta uma divergéncia na densidade de carga de blindagem, quanto ‘r— 0’.

Chamando de 6(r) a funcao densidade de carga de blindagem, a qual estd relacionada

com a fungdo 1/¢(q), conforme férmula abaixo:

5(@:/(32?&%‘” (1—%) (3.1.1)

temos que a quantidade mencionada acima é esferosimétrica, entao podemos escrever

as seguintes relagoes:
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d*q = ¢*sin(0)dqdOde (3.1.2)

q.r =|q||r|cos (0) (3.1.3)

Levando as expressoes 3.1.2 e 3.1.3 em 3.1.1, e considerando os dominios em que as

varidveis q, 6 e ¢ operam, temos o seguinte:

RS SN L L L gilalelcos(0) ( _ L
)= G /O /O /0 ¢ sin(6)dgddd 1- ) (3.1.4)

Resolvendo a expressao 3.1.4, com relacao as varidveis 6 e ¢,obtemos:

5(r) = 273% /0 " dgqsin (q) (1 - qu)) (3.1.5)

Reescrevendo 2.7.2.14, da seguinte forma:

1 q2

e(q,w) E+ ¢y

(3.1.6)

e levando a mesma em 3.1.5, temos:

5(r) = 27:% /0 " dgqsin (gr) (1 - (#)) , (3.1.7)

ou ainda

5(r) = — /Ooodqqsin(qr) <‘J%—F> (3.1.8)

T 22y ¢* + ¢tp
Resolvendo a integral que envolve a expressao 3.1.8, chegamos a seguinte forma para

fun¢ao densidade de blindagem:

2
d(r) = ?ﬁ exp(—qrer) (3.1.9)

Observando a relagao 3.1.9, conlui-se que a funcao densidade de blindagem diverge
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na origem, o que é uma inconsisténcia fisica.

Quanto ao modelo de polo de plasmon, sua funcao estatica apesar de produzir uma
densidade de blindagem convergente, esta nao produz oscilagao de Friedel e nem satisfaz
a regra de soma da compressibilidade, além de produzir inconsisténcia fisica no fator de
estrutura, o qual serd desenvolvido abaixo.

Para iniciarmos o nosso desenvolvimento, vamos reescrever expressao 2.7.4.4:

w2 —(/.)2
_ q
Fazendo:
w=w+id, (3.1.11)

e pondo esta expressao em 3.1.10, temos o seguinte:

w? — (w +1i6)?

elq,w) = . 3.1.12

(@.w) w?]—wg—(w—i-i(sf ( )

Como nos interessa é o inverso da fungao acima, obtemos:
1 _ (w2 = w? —w? +6%) (w2 — w? +67)
€ (q,w) (wg —w?+ 52)2 + 4w26*
4w 6*
(wg —w?+ 52)2 + 4w?25?
206 (w2 — w? — w? +6° 2w6 (w? — w? 4 6

(wg —w?+ 62)2 + 4262 B (wg —w?+ 52)2 + 4w26>

Tomando o imaginario da funcao acima, temos:

qw) (w2 —w?+ 52)2 + 4w (w2 —w?+ 52)2 + 4w?6°

Im( (1 ) _ <2w5 (wg —w? —w2+52) B 200 (wg —w2+(52) ) (3114)
€
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ou ainda

w36 w26

1 2 2
Im (m) - _ng [W - wg)2 N 52} + i [(uﬂ +wg)2 . 52] : (3.1.15)

Fazendo 6 — 0, na expressao 3.1.15, podemos escrever que:

1 Tw? Tw?
i (— ) = s, — %5 (w + 3.1.16
(e (q, w)) 2w2 (W —wg) + 2w? (wW+w,), ( )

onde § (w —w,) € 0 (w~+ w,) sdo conhecidas como func¢ao delta de Dirac.

Reescrevendo a férmula do fator de estrutura, temos:

0=z ) () (3.L17)

e substituindo nela, a expressao 3.1.16, obtemos:

1 o0 w2 w2
Sq) = ——— dw | ——26 (w — —L5 3.1.19
W=y (GRS e+ fRb ). 3119
e lembrando que V(q) = 4’;262 ,entao podemos reescrever 3.1.19, da seguinte maneira:
2,2 00 2, .2 0o
qw q w
S(q) = —2— 0 (w— dw — —2— ) d 3.1.20
(Q> 8%71'62&}3 /0 (w wq) w 87’1,71'62(,()3 /0 (w + Wq) W, ( )
o qual temos:
2,2
q w
S(q) = —F—. 3.1.21
(9) 8n7T62w2 ( )
Substituindo 2.7.4.3 em 3.1.2.1, obtemos:
2,,2
S(q) = L , (3.1.22)

N 2
8nme? i/wg + 2 (qVr) + (;%)
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ou ainda:

mw? 1 /2mVp 2 2mw,\ 2 2
- P1+= L : 1.2
Sta) Amne? ( * 3 < hq ) * < hq? ) (3.1.23)

Desenvolvendo expressao 3.1.23 em série binomial, podemos escrever o seguinte:
@) = (11 (Ve 21 (2muw, 2+ (3.1.24)
q) = 5 e AW o I 1.

Observando a expressao 3.1.24, vemos que S(q) - 1 cai com um valor proporcional a

4mne?

pois w, = =+

q~2, sendo assim a funcao distribuicdo de pares divergird na origem, o que leva a uma

inconsisténcia fisica.

Pois sendo
9(1) =1+ 5= [ dagsin(ar) (S(a) - ). (3.1.25)
entao
3 ° 9
9(0) =1+ 5= [ dgq*(S(a) - 1), (3.1.26)
F Jo

o qual divergird a menos que s(q)-1 caia pelo menos tao rapido quanto q—*.

Este modelo de funcao dielétrica também apresenta problema de inconsisténcia fisica
quanto a regra da soma da compressibilidade.

Em vista das inconsisténcias fisica apresentadas por estes modelos analiticos, ndés
iremos apresentar um novo modelo para o fator de estrutura e para funcao densidade
de blindagem, que satisfazem uma série de condicoes de contorno e cujos os parametros

serao obtidos nas proximas secoes.
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3.2 Calculo da densidade de carga de Blindagem.

Partindo do modelo proposto para a fungao 1/e(q) abaixo:

1 2nF T B T
@_1 x (T2+(x—F)2 TQ—!—(m—I—F)Z)’ (3.2.1)

vamos calcular a funcao densidade de carga de blindagem, bem como o conjunto de
parametros F,T e I', os quais serao obtidos através das condicoes de contorno.

Como duas condigoes de contorno estao relacionadas com a funcao densidade de carga
de blindagem, entao vamos calcular a fungao acima proposta.

Chamando de 6(r) a funcao densidade de carga de blindagem, o qual estd relacionada
com a fungdo 1/¢(q), conforme férmula abaixo:

Reecrevendo a expressao 3.1.5 abaixo:

5(r) = — /0 " dqqsin (qr) (1_}), (3.2.2)

2m2r (q)
onde faremos as seguinte mudanca de varidvel, considerando que x =

levando estds quantidades na relacao 3.2.3, temos:

_ Kr
272z

5(2) ) /0 " i psin(r2)(1 — ——) (3.2.3)

Chamando de p (z) = %, podemos escrever o seguinte:
F
1

272z

p(2)

/000 dx xsin(xz)(1 — —). (3.2.4)

Levando 3.2.1 em 3.2.4, obtemos :

1 > : 2rF T
p(z) = 57, /0 dr zsin(zz){l —[1 — . ((T2 TS — (3.2.5)
iy
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ou

1 > Tesin(zz)de
p(z) = 27r2z/0 27TF(T2—|—(J:—F)2) (3.2.6)

1 > Yz sin(xz)dx
5 2rF 3
2mz Jo (T2 + (z+1)7)

Lembrando que estés integrais estao resolvidas no apéndice A, entao podemos escrever

a expressao para a funcao densidade de blindagem:

_ Fexp(—Tz)sin(I'z)
z

p(z) (3.2.7)

Obtida a expressao para a densidadede blindagem, vamos na secao desenvolver as

equagoes para obtencao do pardmetros, F, T e I'.

3.3 Calculos do parametros F,T e I’

Observando o conjunto de parametros acima, vemos a necessidade de obter trés
equagoes de contorno. Para desenvolvermos a primeira condi¢ao de contorno, vamos

rescrever a func¢ao 1/¢(q) da seguinte maneira:

1 (Y2 +T12 — 22T + 22) (Y2 + T2 + 22T + 2%) (3.3.1)
e(z)  (T2+T2—22T +22) (Y2 + T2+ 220 + 22) — 87F YT o
onde a sua inversa é:
(2) (Y2 +T12 — 22T + 2%) (Y2 + T2 + 22T + 2%) — 87F YT (33.2)
€(r) = 3.
(T2 + T2 — 22T + 22) (Y2 + T2 + 22T + 22) ’
ou
8rF YT
e(z) =1— i (3.3.3)

(Y2 + 12— 22T + 22) (Y2 + T2 + 22T + 22)
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Desenvolvendo a expressao 3.3.3, em série binomial e desprezando os termos acima

de ordem dois, temos:

8rF YT
T2 4 12)° 4222 (12 - T2)

e(r) =1+ ( (3.3.4)

Para obtermos a condicao de contorno, serd necessario continuarmos a desenvolver

em série binomial a expressao 3.3.4, a qual pode ser escrita da seguinte maneira:

-1
B 8rF YT (T2 +12)?
G(QZ) =1+ m (1 + m y (335)

ou ainda

AnF YT 21 F YT (T2 +I'2)°

—1 — 3.3.6
€ ($) + 72 (TQ _ FQ) 4 (Tg . F2)2 ( )
Substituindo = = KLF, na expressao 3.3.6, temos:
ATKAFYT  2nK4F YT (T2 4 12)°
e(q) =1+ ikt 2 ZTRR ( s ) (3.3.7)
(T2 —=1?)q (T2 — I2)? ¢4
Como a regra de soma da compressibilidade é:
Grr K
€e(q) =1+——, 3.3.8
@ =

onde igualaremos os termos de ordem dois das expressoes 3.3.7 e 3.3.8, das quais

temos a primeira condi¢aode contorno:

ArKZFYT  , K

Para calcularmos a segunda condicao de contorno, vamos recorrer a lei da conservacao

da carga, qual é a seguinte:
47r/ dr %6 (r) = 1. (3.3.10)
0
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5 ~ . -
Lembrando que z = rKp e p(2) = %, entao podemos reescrever a lei da conservacao
F

da carga da seguinte maneira:

477/ dz 2°p(2) =1 (3.3.11)
0

Levando a expressao 3.2.7 em 3.3.11, temos o seguinte:

0 ~Y2)sin(T
dm / gz 2o Z) sin(l2) _ 4, (3.3.12)
0

Resolvendo a equacao 3.3.12, temos a seguinte condicao de contorno:

8TF YT

T 1. (3.3.13)

Para obtermos a tltima condi¢ao de contorno, vamos recorrer a expressao de Kato, a

qual estd descrita abaixo:

do (r) 2
r—o = ——0(0). 3.3.14
o =50 (3:3.14)
Usando as relagoes z = rKr e p(z) = %, podemos reescrever a condicao de Kato
F
da seguinte maneira:
dp (2) 2

o= — : 3.1
s == O (33.15)

1
onde qoKr = (%)3 Ti
S

Observando a expressao 3.3.15, vemos a necessidade de calcular a derivadado p(z), o

qual serd expressa abaixo:

dp(z) _ F exp(—7Tz) sin(Fz)+FTexp(—T2) sin (T'z) _Frexp(—Tz) cos (I'z)

dz 22 z z

. (3.3.16)

Levando as expressoes 3.3.16 e 3.2.7 em 3.3.15 e fazendo a varidvel z igual a zero,
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obteremos a seguinte condicao de contorno:

1
4 3
YT =2(—) rrT, 3.1
r (9W> rof (3.3.17)

ou

A\ 3
Y=2(—) r,. 3.1
<9ﬂ> r (3.3.18)

Igualando as expressoes 3.3.9 e 3.3.13, podemos escrever que:

win

2
2 4 \3 K2 2 K2 4 K2
F = :|: — (4 <%) T? + (]%FK—%> Zl: \/qTFK6 + ].6 (971_) TQQTFK(S . (3319)

Levando as relagoes 3.3.18 e 3.3.19 em 3.3.9, temos:

K2 (8 (%r) S+ QTFK6 + \/ TFK6 + 16( ) TQQ%F;;?)

F=+qrr—
TFKJGJ e ) 482 2 2 4 K2
8 ()7 rf) = (4(2) 72 + ahodiz ) + {fabodis +16 ()7 riah oz

(3.3.20)

3.4 Cilculo do Sigma (o)

Para o céalculo da constante sigma (o), usada na determinagao dos parametros que
compoem o fator de estrutura e a funcao distribuicao de pares, usaremos a aproximagcao

RPA patindo da expressao mais geral:

V,P%(q,w)
1+ V,G(q)P°(q,w)

€(qw)=1— (3.4.1)

onde
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(g, w) =1V, P°q,w) (3.4.2)

¢ a funcao dielétrica RPA e P (¢, w) é a polarizabilidade de Lindhardt.

Da expressao 3.4.2, vamos isolar a quantidade P°(gq, w),como esta desenvolvido abaixo:

1— 0
PO (gw) = L2 (@) (3.4.3)
Vq
e substituindo em 3.4.1, obtemos o seguinte:
e(quw)=1— L= (g,w) (3.4.4)
’ 1+G(q) (1= (q,w)) -
Considerando que:
60 (qv w) = 6[1) <Q7 w) + Zﬁg (qa w) ? (345)
e substituindo em 3.4.4, chegamos a expressao:
1— 0 _ .0
€ (q7 Cd) —1— ( €1 (Q7 CU) 1€9 (Q7 UJ)) (346)

1+G(q) (1 — € (q,w) — i€ (q,w))’

ou

€ (q,w) -1— (1 _ 6(1) <Q7w) _ ieg (Q7 w)) ) (347)

(1+G(q) (1 =€l (g,w)) —iG (q) €3 (g, w))

Multiplicando a expressao 3.4.7, pelo conjugado do denominador, temos o seguinte:

gw) = 1 (1 = €g,w)) 1+ G = & (g,w)) + C(g) (e3(a,w))”
[(1+G(g) (1= & (q.w)]> + (G () € (q.w))]”
i[(1-(q,w) G (@) &) (q,w) — &3 (q,w) 1+ G(g)(1 — €} (Qaw)))](3.4.8)
[(1+G (q) (1 — €& (q,w))]* + [G(q) € (¢, w))]”

Supondo que:

46



e(q,w) = €1 (q,w) + i€ (q,w), (3.4.9)

e igualando as partes real e imagindria, temos o seguinte:

_(1-4e.w) 1+ G — € (g,w) + Gla) (S(a,w))’
[(1+G(g) (1= (qw)]* + [ (a) 3 (g, )]

€1 (q,w) = (3.4.10)

[(1 — g(f(q,w)) G (q) Eg (q, ) Eg ( ) (1 + G( )(1 _ 6? (Q7 w)))] (3.4.11)

2(0w) =~ (1+G (@) (1— Q@) + G (@) 8 (0.0)]

onde €¥(q,w) e €3 (q,w) , sao dados explicitamente por:

Lgip m? 2 €q +qVr +w
R A S I Rl P
2
m 9 €q+qVp—w
4F — Inl——— 4.12
2qu [ reg— (6 =) ] . €q—qVr —w (3 )
com q%F - GTEFH7
em
€9 (q,w) = v [©(Kr— P) (K2 —P?) — O (Kr—P) (K: — P})],  (3.4.13)

com Py = 2 |w—¢f, o= T|w+el e O(Kp— ) representa funcao degrau de
Heaviside.
Restringindo o cdlculo & aproximacao RPA na qual G (¢) = 0 e tomando o valor q— 0,

tem-se que € (¢,w) — 0, e €7 (q,w), pode ser escrito da seguinte maneira:

€ (qw) =1~ “ {1 T [g (qVr)? — 63} } , (3.4.14)

w2
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2
com w? = imne”
p m

Reescrevendo a férmula do fator de estrutura abaixo:

1 o 1
S(q) = ———— dw Im [ —— 3.4.15
0=z [ (). (3.4.15)
com V, = 42—262,011de temos a expressao 3.4.5, qual estd reescrita da seguinte forma:

1 al(gw) —ie(qw) (3.4.16)

e(e,w) e (qw)’ +e(gw)?

onde seu imagindrio é:

1m< ! ) ___ elw (3.4.17)

€ (q,w) e (qw)* + €2 (g, w)*’

o qual ¢ levado a expressao 3.4.15, temos:

1 o €2 (q>w)
S(q) = / duw , 3.4.18
@ nVy Jo €1 (qw)z + € (g, W)2 ( )

assumindo q— 0, entao teremos o seguinte:

1 e 1 [Pdwé(w—w 1
S(q) = W/ dw 6(€; (qw)) = — Jo 861(qw)( 0) - o , (3.4.19)
qJ0 q o - nV, = -
onde € (qwg) = 0.
Fazendo w = wy em 3.4.14, obtemos:
0 w? 1 [3 s
€1(q,wo) =1— 2 1+ = HUGAR (3.4.20)
e em seguida, igualando a relagao 3.4.20 a zero, temos:
“ [y, ] S (V) — & (3.4.21)
-3 — | = —€ = 4.
w3 w2 |5 T e ’
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ou

wy — wiwg — W E (qVr)? — €§:| =0, (3.4.22)
cuja a resolugao é:
ol 1o 2] 4 ) |3 2_ 22
wo =+ §(wp + ¢/wh +dw? = (qVr)" —€2|), (3.4.23)

admitindo que as raizes sao reais, como também usando aproximacao binomial, podemos
escrever o seguinte:

2172
3 q°Vi

—w(1+ =
wo C{)IU(—FI(] w%

). (3.4.24)

Derivando a expressao 3.4.14, obtemos:

dé¥ (¢, w) 2w?  4w? [3
1;w ) _ w;’ + wf {— (qVr)* — eg] : (3.4.25)

e substituindo 3.4.24 em 3.4.25, obtemos:

de? (Q7w0) 2

S 3.4.26
dw Wp ( )
Levando 3.4.26 em 3.4.19, chegamos a férmula para o fator de estrutura:
¢*w
S(q) =51+ (3.4.27)

- 2ndme?’
e lembrando que ¢ = K e também podemos escrever que ndme? = mcuf7 e levando

estds quantidades em 3.4.27, temos:

a2, (3.4.28)



Pondo estéds quantidades mencionadas acima em 3.4.28, obtemos:

S(z) = <%) (1218) 2, (3.4.29)

e como S(z) = oz?,onde podemos escrever que:

- — (%) (1215)%. (3.4.30)

N[

3.5 Modelo para o Fator de Estrutura

Apresentaremos nesta secao, o seguinte modelo matematico para o fator de estrutura:

2« B B B
Sle) = 3ﬂx(62+(w—7)2 62+(w+7)2>’

onde temos x = KiF e o conjunto de parametros «, 3 e 7, os quais serao determinados

(3.5.1)

através das condicoes de contorno, que envolve a funcao acima.

Observando a fungao proposta, necessitamos um conjunto de trés equagoes para obter
as varidveis «, 8 e 7y, implicando assim trés condigoes de contorno envolvendo a funcao
do fator de estrutura.

Duas condigoes de contorno envolvendo o fator de estrutura, podem ser obtidos de-

senvolvendo a funcao em série, para pequenos valores de x, onde podemos escrever o

seguinte:

(3.5.2)




ou

203 v 22 ~1
S T 1 B
(x) 3rx (ﬁ2+72) |:< + (52+72) + (52+72)>

(1_(5fiﬁﬂ)+u?iaﬁ)>1 (3.5.3)
ou ainda
e ‘fm(Qﬁa—zivz) { [1 . <_ (5221$72) - (521272))] -
[1 B ((52219672) - (52:1272))] } (3.5.4)

Usando a seguinte expansao :

(1=t =1+t+2 48+, (3.5.5)

em 3.5.4, obtemos o seguinte:

= __ 8aBy 2y 72
e 3w<52+v2>2“”< T ww))*

<_ (5221$72) B (52f72))2+ <_ (5221%72) - (52::272))1 ] -
(i w) (T )

2vx 2 3
<(52+72) B (52+72)> M } (3.5.6)
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ou seja

8aBy 16a8y (62 —~%)
- 7 T T T
3 (ﬁ2 + 72) 3 (62 + 72)

Da expressao 3.5.7, temos as seguintes condicoes: onde a primeira refere-se a funcao

S(z) =1 (3.5.7)

S(x), o qual é nula quando x tende a zero, o que nos permite escrever:

8a By
3 (52 + 72)2

e a segunda condi¢ao, decorre que o termo em segundo grau da expressao 3.6 é igual

=1, (3.5.8)

o, sendo assim podemos escrever que:

16037 (67 = 7°)
37 (52 + 72)4

=o. (3.5.9)

A outra condigao de contorno, estd relacionado com a condi¢ao de Kimball, o qual

serd deduzido segao seguinte.

3.6 Obtencao da funcao de distribuicao de pares

Nesta secao vamos obter a funcao distribuicao de pares a partir do modelo proposto
para o fator de estrutura. Para o desenvolvimento deste cédlculo vamos recorrer a ex-

pressao 2.5.2, o qual é a seguinte:

g(x) =1+ % deasin (22) [S () — 1], (3.6.1)
0
onde z = rKr.

Levando a fungao do fator de estrutura em na expressao 3.6.1, temos o seguinte:
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— 3 [ . 200 16
9(z) = 1+ 2, drzsin(zz) {1 3 <ﬁ2 s 7)2_
B
) 302
ou seja
9z) = 1— aB [* wsin(ex) dx

mz Jo (B2 + (x—9)?)
aB [* wsin(zx) do

w2 Jo (B4 (x+9))

(3.6.2)

Como as integrais acima estao resolvidas no apéndice A, entdo podemos escrever que:

o(z) =1 aexp (—Bzz) sin (’yz). (3.6.3)

Obtida a funcao g(z), podemos desenvolver a terceira condigao de contorno, usando

a relacao de kimball, desenvolvido no capitulo anterior, o qual serd reescrita abaixo:

dg(2)| _ 9(2)
dz " Krag

|2=0, (3.6.4)

1
onde Krag = (%)3 Ti
S

Observando a expressao 3.6.3, vemos a necessidade de calcular a derivada de G(z), o

qual serd expressa abaixo:
dg(z) _ exp(=fz)sin(yz) 5exp(—ﬁz) sin(y2) exp(—fz) cos(yz)

B > ~ — ay ~ . (3.6.5)

Levando as expressoes 3.6.3 e 3.6.5 em 3.6.4 e fazendo a varidvel z igual zero, obter-

emos a terceira condicao de contorno, o qual esta relacionada abaixo

53



afy = (%) i (1—ay). (3.6.6)

Com a obtencao das trés condigoes de contorno, podemos achar os parametros «, 5 e

v, cujos os valores serao obtidos na préxima secao.

3.7 Resolugao do sistema de equacoes para obtencao
dos parametros para o fator de estrutura.
Antes de obter os pardmetros, vamos reunir as trés equagées em um sistema abaixo:

8aBy —
37"(62“1”}/2)2
1606v(68°—7) _ o (3.7.1)
3W(52+V2>4
oy = () (1 a9).

Chamando %Y = t*, entdo podemos reescrever o sistema de equacoes 3.7.1 da

seguinte maneira:

) _ g (3.7.2)

3t _ ([ 4\3 _ 3mtt
8 — (977) Ts ( 83 ) -
Resolvendo o sistema 3.7.2, podemos escrever as seguintes relacoes para os parametros

a, B e ,em funcao da varidvel “t”:

(3..7.3)

o4



o210 — 9r2((dh) ¥ r)2rs — s ()5} 19 4 64 () ) 12

om2ts — asr () r) 11464 (&) r,)

2

’y:

(3mt' =8 ()7 ) \2/97T2t8 —a8m () r) #1+64 (L) rs>2

((%)% TS)</97T2t10 B 97(2((91;) rs)ztg 437 ((%)% 7“5> 16 + 64 ((%)% 7“8)2 t2.
(3.7.5)

Enquanto para varidvel “t”, obtemos a seguinte equacao abaixo:

1

3m((a5)° rs)t"‘ Lo 2+0

(37rt4 8(9) Ts> 4

onde desenvolvendo a mesma escrita acima, podemos obter dois polindmio incompleto

, (3.7.6)

do quarto grau, os quais sao:

AN7 [ 4 8 [ 4\7
t4 _ 2 St3 —_— R s g 0 37.7
(97r) 2to 3 (97T> " ( )

ou

1 1

4\ ,[ 4 8§ (47
t4 _ 2 Stg _ — R s = 0 37.8
* (%) 210 " 3n (97r> " (3.7.8)

1
34 —y_1(4)\3 2/ _4
Fazendo a mudanga de varidvel, onde ¢ =y — ; (gﬂ) \/ 3157s, Obteremos o seguinte:

s/ 1 7“4—i i §7’ =0
2—1—0 \/37123 97T 2+0) 187 % 37 \ 9«7 y

ou
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P 3 ST a8 (4N
Yy — 23 T o— 2sy Ts —5- | oz s =
(2+0) 3 (2+0) 2+a) 187 * 37 \ 97

(3.7.10)
Introduzindo a varidvel “x”, nas equacoes 3.7.8e 3.7.9 e fazendo em seguida algumas

manipulagoes, chegamos as seguintes igualdades abaixo:

2 r2 3/ 2 2 r2
(e G 3?+I> = <_(2+‘a) pe +2I>

4 13,13 1 1.4 8 2 2, 8 (4\3,2 (3.7.11)
o Wt eV T~ TV et 2 g (5r)
ou
2 r2 2 r2 92
(y s 3#2”) —<‘<2+cr> 5t “"> (3.7.12)
) 1.

4 14 8 2 43,2
97 ¥ (2+0)2 5y+ 67r (2+g) \ Tenls — (2+0) \ 3.2 7 ZC—FZ’ + 3 3T (9#)3 Ts

Tomando o A = 0, do lado direito das equacoes 3.7.11 e 3.7.12, obtemos o seguinte

polinémio do terceiro grau em “x” :

5 1
3 3 2.2
T eroV1zeE T

8 4/ 4 2513 )3 ,
— =7 [ 1+ ———(B|7l3
3m V 9 ( 32(2+0) ( |

8 7 12578

S

972 (24 0) 32472 (2 +0)°

1

Usando a relacao r = z + % chegamos a seguinte equacao:

1272 (2+0)’
BRI (T P L S (3.7.14)
Z —_ —_— /r‘Sz p— . . .
3 \ 97 272 (2+ o)

Resolvendo a equacao 3.7.13, tivemos como solucao:
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1., 512r3 52428813 1638476
po= — Y -——Ts 492 n .
12 \ 72 (2+0) 814 974 (2 + o)
1, 512r3 52428813 1638476
— T 192 + .
12 \ T T2(2+0) 814 974 (2 + o)
Conhecido o valor de “z”, podemos obter o seguinte:
1, 5123 524288r3  16384r6
r = — +12¢2 + 5
2\ 2 (2+0) 814 974 (24 0)
1, 5123 524288r3 1638476
— — 127 + 5
2\ 122+ 0) 8l 914 (24 0)
54/ 1 2
3V 1272 (2 + o)

(3.7.15)

+ (3.7.16)

Como equagao 3.7.13 é do terceiro grau admite uma raiz real em x=xg, levando esta

quantidade nas expressoes 3.7.11 e 3.7.12, obtemos os resultados abaixo:

2 s/144a 12 512r3 52428873 16384r6
(y \/ 72 36210y T 12\/ 2210 T 12\/ siet -+ 94 (240)° 7+
1 3/ _512r3 52428813 16384r8 \o _ 3/144 12
12\/ w2 (2+0) 12¢ 8174 + 7r4(2+g)2) - ( w2 9(2+0)+
13 512r3 52428873 1638476 s/ 5128 52428873 1638476
6\/ 2 (210) T 12\/ r=aa 94 (2+0)2 T m2(2+0) 124/ = + 97(240)* )

—(2)7 ()

1

(

72 (2+0)

s/lag_r3 ,13[
72 9(2+0) ' 6

ou ainda

512rS 524288r3 . 16384r8 | 13
+12\/ 8174 Jr9774(2+a)2+

5127‘S

o7

72 (2+0)

8174

712\/524288r5+ 1638478

9rd(24+0)2

(3.7.17)



2 3/144 1?2 512r3 524288r3 1638476
(y 72 36(2+0) + 12\/ w2( 2+o‘ + 12\/ 81wt 9714 2+g) 2+
1 3/ 512038 52428873 1638416 \o _ (3/144 72
12\/ 72(240) 12¢ e 9ﬂ4(2+g)2) = ( 2 9(2+a)+
13 512r3 52428873 1638476 s/ 512r3 52428873 1638476
6\/ 2 (2+0) + 12\/ siet T 974 (2+0)* + 7r2(2+cr) 124/ =i+ 974 (240)* z)

()7 ()

( 1 2'

2
3/14a 2 512r3 2/524288r3 | 16384r8 | 1 3 512r3 2/524288r3 | 16384r8
V w2 9(2+0)+ \/ w2 (240 )+12 8174 +97‘r4(2+a)2+ T 72(240) -12% 8174 +97‘r4(2+a)

(3.7.18)
Chamando de m, n e p as quantidades abaixo temos o seguinte:
5/144 r? 1, 512r3 5242883 1638476
Y it s 4 3 __%s 4192 5 4+ 2 {347.19
" 23602+0) 12\ mP2+o0) 8lmt | 9nt(2+0) #.19)

Lo 51ed ), [524288r8 1638416
12\ 72 (2+0) 817t 974 (2 + o)

2 3 2428873 163847
NEVVES. 1, 5123 +12§/5 883 638 2 3790

2 92+0) 6\ P2t 8lrt ' 974 (24 o)

51273 192524288 1638478
12 (2+0) 8174 97t (24 0)?

p= (;ﬂ) rs <2i0)_, (3.7.21)

podemos rescrever 3.7.19 e 3.7.20 da seguinte maneira:

wlbno

(v +m)" =n (y- 3)2 (3.7.22)
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ou ainda:

(v + m)2 =n (y + %)2 : (3.7.23)

Partindo das expressoes 3.7.22 e 3.7.23, podemos obter uma férmula fechada para

variavel "t’:

t

_dFnF Y —Al(#p)+m] 1 ( 4 )é o/ 4 (3.7.24)

2 4

e assim podemos achar os valores o, 3 e 7.

3.8 Calculo da energia de interacao.
Para cdlculo da energia de interagao do gés de elétrons, vamos reescrever 2.6.4:

1 o

T:—% ;

dqlS(q) — 1], (3.8.1)

e substituindo 3.5.1 em 3.8.1,temos:

_ _L > _ 2x B B 6 -
T 2kr Jo 4 [1 3mx (52 + (x — 7)2 8%+ (z + 7)2) 1] ) (3.8.2)
ou ainda
_ o [T BB
")y (52+ (x—7)* B+ (:c+7)2>' (3:83)

Resolvendo 3.7.27, obtemos:

_ a7y
T ceas (3.8.4)
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e substituindo 3.7.27 em 2.6.3, temos:

4 1/3
v=— e (9—7T> : (3.8.5)
Srrs (07 + ) \ 4

que é a energia de interacao em funcao do pardmetros a, 3,7 e rs.
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Capitulo IV
Sumario

No capitulo dois, apresentou-se o formalismo matemédtico empregado na dissertacao,
incluindo-se o hamiltoniano do modelo, a teoria da resposta linear, o teorema de Flutuacao-
dissipacao, as condigoes de contorno sobre a funcao de distribuicao de pares, a correlagao
de curto alcance e o limite de grandes vetores de onda do fator de estrutura, o teorema
de Helmann-Feynmann para a energia, o modelo de Thomas-Fermi, a aproximacao RPA,
modelo de polo de Plasmon e correcao de campo local.

No capitulo trés apresentou-se a densidade de carga de blindagem na aproximacao de
Thomas-Fermi e o fator de estrutura na aproximacao de polo de plasmon, em seguida
apresentou-se um novo modelo para a fungao dielétrica estédtica com a qual obteve-se uma
densidade de blindagem convergente e que conserva a carga, bem como sastisfaz a regra
da soma da compressibilidade e a condi¢ao de Kato. Um modelo similar para o fator de
estrutura que produz uma funcao de distribuicao de pares convergente e positivo-definida
para todas as distdncias. Os pardmetros foram obtidos impondo-se a normalizacao da
funcao distribuigao de pares, a condicao de Kimball para o comportamento desta funcao
para curtas distancias e o limite RPAdo fator de estrutura para grandes comprimentos
de onda.

Observando a exposicao acima, podemos concluir que os modelos densidade de carga

de blindagem e fung¢ao distribuicao de pares, desenvolvidos neste trabalho, sao bem com-
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portadas em todas as distancias, em contraste com os modelos de Thomas-Fermi e modelo
de pdlo de plasmon de lundquivist, os quais geram uma divergéncia nao fisica na densi-
dade de carga de blindagem e fun¢ao distribuicao de pares na regiao de curto alcance e
além disso os mesmos nao exibem oscilacao de Friedell na regiao de longo alcance.

Observamos que a funcao distribuicao de pares satisfaz a condicao de Kimball, o qual
¢é violada pelo modelo pélo de plasmon. O mesmo acontece com o modelo da densidade de
blindagem o qual satisfaz respectivamente a condicao de Kato, bem como a regra da soma
da compressibilidade, ambos violado por por todos os modelos atualmente conhecidos.

Os modelos desenvolvidos neste trabalho nao apresentam dependéncia com a freqiién-
cia e portanto nao incorpora efeitos dindmicos, como o tempo de vida das excitagoes,
apenas em uma forma promediada.

Dentro de uma perspectiva futura, estes modelos podem ser usados para calcular as
seguintes quantidades fisicas: energia de quasi-particulas, densidade de estados, largura
de banda para o estudo de transicao metal-isolante, aplicacoes em sistema de baixa
dimensionalidade como o gds de elétrons 2D e 1D, susceptibilidade e fator de estrutura

magnético, magnetismo intinerante e efeitos dindmicos.
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Apéndice A

O calculo do residuo para o fator de

estrututa e a carga de brindagem

Calculo da densidade de blindagem na equacao 3.2.6 e da funcao distribuicao de pares

na equagao 3.6.2 envolve a solugao da integral

[z sin(ax) dx
. /0 R (A1)

onde a expressao A.1. pode ser escrita como:

> sin(az) dv 1 [ x Im(exp(iaz)) dz

Sabendo que:

B 2 Im(exp(iaz)) dz z Im(exp(iaz)) dz . )
/_R (ﬁ2 + 22) T /F (52 n 22) =127 Zreszduos (A.3)

onde I' é o gréfico abaixo:
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Im

Re
E K
Rescrevendo A2 da seguinte forma temos:
R .
/ z Im(e.zxp(zaz)? dz, (A)
g (z—1B) (2 +ip)

onde iremos calcular os residuos da expressao A.4, através da férmula abaixo:

Re s(zp) = lim (2 — 20) f(2). (A.5)

z=20

Estando os polos em z=if3 e z=-i[3, entao temos:

Res(if8) = lelr_rzlﬁ (z +18) € Z_(e;g))((ljizi_))w) _ —’iﬁ_ezzpﬁ(aﬁ) _ expéaﬁ) (A.6)
Res(if) = Zh:rl% (z —1ifB) € Z—(e;;;(g:i))lm _iB eng(ﬁ—aﬁ) _ exp(;aﬁ)' (A7)

Levando A..6 e A.7 em A.3, temos:

R 2 Im(exp(iaz)) dz z Im(exp(iaz)) dz o exp(af)  exp(—aB)
[ [ e (% 72 )
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como R — 0o, entao a integral sobre a curva I' é zero, podemos escrever o seguinte:

)

/0°° % _ %/‘: x Im((;;qj—(z;z;;)) dx _ %Im <i27r <exp§aﬁ) B exp(;aﬁ))
(A.9)

ou ainda

/0°° x (sﬁlzl(ixx)g)dx . (expéaﬁ) B exp(;aﬁ)) ‘ (A.10)
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