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ÒÅÎ�ÅÌÀ ÂÈ�ÈÀËÀ È Ï�ÎÁËÅÌÀ ÎÑÍÎÂÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßÂ ÒÅÎ�ÈÈ ÏÎËß�ÎÍÀÍ. È. Êàøèðèíà a*, Â. Ä. Ëàõíî b**, À. Â. Òóëóá ***aÈíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ Íàöèîíàëüíîé àêàäåìèè íàóê Óêðàèíû03028, Êèåâ, ÓêðàèíàbÈíñòèòóò ìàòåìàòè÷åñêèõ ïðîáëåì áèîëîãèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142290, Ïóùèíî, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÑàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò199034, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 àâãóñòà 2011 ã.Îáñóæäàåòñÿ òåîðåìà âèðèàëà äëÿ òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîé òåîðèè ïîëÿðîíà [3℄. Ïîêàçàíî, ÷òî â ðà-áîòå [3℄ â ïðåäåëå ñèëüíîé ñâÿçè áûë ñäåëàí íåîïòèìàëüíûé âûáîð âàðèàöèîííûõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûéïðèâåë ê íàðóøåíèþ âèðèàëüíûõ ñîîòíîøåíèé. Ââåäåíèå äîïîëíèòåëüíîãî âàðèàöèîííîãî ïàðàìåòðà âïðîáíóþ �óíêöèþ ïðèâîäèò ê ïîíèæåíèþ ýíåðãèè ïîëÿðîíà è âûïîëíåíèþ ñîîòíîøåíèé òåîðåìû âèðè-àëà äëÿ ïîëÿðîíà ñèëüíîé ñâÿçè (òåîðåìû Ïåêàðà 1 : 2 : 3 : 4).Êàê èçâåñòíî, äëÿ êëàññè÷åñêèõ è êâàíòîâûõ ñè�ñòåì â ðÿäå ñëó÷àåâ âîçìîæíî óñòàíîâèòü íåêîòî�ðûå îáùèå ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ñðåäíèìè âåëè÷èíà�ìè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè, ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè èýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå íîñÿò íàçâàíèå òå�îðåìû âèðèàëà. Òåîðåìà âèðèàëà âûïîëíÿåòñÿ êàêäëÿ òî÷íûõ, òàê è äëÿ ïðèáëèæåííûõ âîëíîâûõ�óíêöèé, ïðè òîì, îäíàêî, óñëîâèè, ÷òî îíè ïîëó�÷åíû âàðèàöèîííûì ìåòîäîì.Â ÷àñòíîñòè, òàêèå îáùèå ñîîòíîøåíèÿ ìîæíîïîëó÷èòü äëÿ ïîëÿðîíà, èñõîäÿ íåïîñðåäñòâåííî èçãàìèëüòîíèàíà Ôð�åëèõà:Hp = �~2�r2m +Xk (Vkeik�rak+H..)+Xk ~!aykak; (1)ãäå m � ý��åêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíà; r � êîîð�äèíàòà ýëåêòðîíà; ayk, ak � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ èóíè÷òîæåíèÿ �îíîíîâ ñ ýíåðãèåé ~!,Vk = �e22�~!k2~"V �1=2 ; ~"�1 = "�11 � "�10 ; (2)e � çàðÿä ýëåêòðîíà, "1, "0 � âûñîêî÷àñòîòíàÿ èñòàòè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêèå ïðîíèöàåìîñòè, V �îáúåì ñèñòåìû.*E-mail: n�kashirina�mail.ru**E-mail: lak�impb.psn.ru***E-mail: tulub�NK7099.Spb.edu

Âèðèàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ïîëÿðîííîé çàäà�÷è ïðè ïðîèçâîëüíîé âåëè÷èíå ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ èìåþò âèä [1℄Tp = �Fp; Eel = 3Fp; Eint = 4Fp; (3)ãäå Fp = Tp +Eint=2; Eel = Tp +Eint;Tp = h	pj � ~2�r2m j	pi;Eint = h	pjXk (Vkeik�rak +H..)j	pi;	p � âîëíîâàÿ �óíêöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîëÿ�ðîíà. Â ïðåäåëå ñèëüíîé ñâÿçè ê âèðèàëüíûì ñîîò�íîøåíèÿì (3) äîáàâëÿåòñÿ åùå îäíî ñîîòíîøåíèå:Eph = �2Fp; (4)ãäå Eph = h	pjXk ~!aykakj	pi:Â ýòîì ïðåäåëå âåëè÷èíà Fp ñîâïàäàåò ñ ïîëíîé ýíåð�ãèåé îñíîâíîãî ñàìîñîãëàñîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ïîëÿ�ðîíà (ýíåðãèåé òåðìîèîíèçàöèè) Ep = h	pjHpj	pi, àâèðèàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [1℄,ñîîòâåòñòâóþò èçâåñòíîé òåîðåìå Ïåêàðà 1 : 2 : 3 : 4äëÿ ïîëÿðîíà ñèëüíîé ñâÿçè [2℄.994



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012 Òåîðåìà âèðèàëà è ïðîáëåìà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ : : :Â òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîé òåîðèè [3℄ îïåðà�òîðû ïîëÿ ïîäâåðãàþòñÿ ïðåîáðàçîâàíèþ ñäâèãà:ak ! ak + fk;ïðè÷åì �óíêöèÿ fk îïèñûâàåò êëàññè÷åñêóþ êîìïî�íåíòó ïîëÿ (ïîëÿðîííàÿ ÿìà). Äëÿ ýíåðãèè îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ Ep â ðàáîòå [3℄, èñõîäÿ èç ãàìèëüòîíè�àíà (1), áûëî ïîëó÷åíî âûðàæåíèåEp = �E + 2Xk Vkfk +Xk f2k (5)(â �îðìóëå (5) ïîëîæåíî ~ = ! = 1, êàê â ðàáîòå [3℄).Âõîäÿùèå â (5) âåëè÷èíû èìåþò ñëåäóþùèéñìûñë:Tp = �E; Eint = 2Xk Vkfk; Eph =Xk f2k ;è äîëæíû ïîä÷èíÿòüñÿ âèðèàëüíûì ñîîòíîøåíèÿì(3) è (4). Òàê, äëÿ âåëè÷èíû Eint â ðàáîòå [3℄ áûëîïîëó÷åíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîáíîé �óíêöèè fTk == �Vk exp(�k2=2a2), ãäå a � âàðèàöèîííûé ïàðà�ìåòð, âûðàæåíèåEint = 2Xk Vkfk = � 2p� g2a; (6)ãäå g2 = � = e2~~"r m2~! ;� � �ð�åëèõîâñêàÿ êîíñòàíòà ýëåêòðîí-�îíîííîéñâÿçè. Ñîîòâåòñòâåííî äëÿ Eph áûëî ïîëó÷åíî âû�ðàæåíèå Eph = 1p2� g2a: (7)Èç �îðìóë (6) è (7) ñëåäóåò, ÷òîEint=Eph = �2p2 : (8)Ýòî âûðàæåíèå íàõîäèòñÿ â ïðîòèâîðå÷èè ñ òåîðå�ìîé âèðèàëà (ñ ñîîòíîøåíèåì (4)).Â ðàáîòå [3℄ äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèîäíîì âàðüèðóåìîì ïàðàìåòðå áûëî ïîëó÷åíî çíà÷å�íèå E0 = �0:105g4; (9)êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò áîëåå âûñîêîé ýíåðãèè ïîëÿ�ðîíà, ÷åì ýíåðãèÿ, ïîëó÷åííàÿ â ðàáîòå Ìèÿêå [4℄,ðàâíàÿ: E0 = �0:10851128g4: (10)

Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ íàéòè ìèíèìóì ïîëíîéýíåðãèè â ðàìêàõ òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîé òåî�ðèè â êëàññå �óíêöèé, óäîâëåòâîðÿþùèõ âèðèàëü�íûì ñîîòíîøåíèÿì. Â ðàìêàõ ýòîé çàäà÷è âûÿñ�íèëîñü, ÷òî âûáîð ïðîáíîé �óíêöèè fTk â ðàáî�òå [3℄ íå ÿâëÿåòñÿ îïòèìàëüíûì. Íàèìåíüøåå çíà�÷åíèå �óíêöèîíàëó (5) äîñòàâëÿåò â ðàìêàõ çàäà�íèÿ äâóõ âàðèàöèîííûõ ïàðàìåòðîâ �óíêöèÿ òèïàf0k = NfTk . Âàðèàöèîííûé ïàðàìåòð N îêàçàëñÿ ðàâ�íûì N = p2. Ïðè âûáîðå fk = f0k = p2 fTk âûïîë�íÿþòñÿ âèðèàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ (3) è (4), ñïðàâåä�ëèâûå äëÿ ïîëÿðîíà ñèëüíîé ñâÿçè (òåîðåìà Ïåêàðà1 : 2 : 3 : 4 [2℄), à äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ,âû÷èñëåííîãî ñîãëàñíî (5), ïîëó÷àåòñÿ ñëåäóþùååçíà÷åíèå: E0 = �0:1257520g4; (11)÷òî ãîðàçäî íèæå íàèëó÷øåãî çíà÷åíèÿ (10).Çíà÷åíèå E0, îïðåäåëÿåìîå �îðìóëîé (10), â íà�ñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ òâåðäî óñòàíîâëåííûì èîïðåäåëÿåòñÿ èç ñîîòíîøåíèÿlim E0�2 = inf	;k	k=1 �12 Z drjr	(r)j2 �� 1p2 Z dr1dr2j	(r1)j2jr1 � r2j�1j	(r2)j2� ; (12)ãäå �óíêöèîíàë â ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ ÿâëÿ�åòñÿ �óíêöèîíàëîì Ïåêàðà, ïîëó÷åííûì â ïðåäå�ëå ñèëüíîé ñâÿçè. Ñòðîãîå äîêàçàòåëüñòâî óòâåðæäå�íèÿ (12) áûëî äàíî â ðàáîòàõ [5; 6℄. �åçóëüòàò Ìèÿêåâîñïðîèçâîäèëñÿ â áîëüøîì ÷èñëå ðàáîò (ñì. [7; 8℄)è íå âûçûâàåò íèêàêîãî ñîìíåíèÿ.Íà íàø âçãëÿä, (ðåçóëüòàòû ðàáîòû [3℄ áûëè åùåðàç ïåðåïðîâåðåíû) åäèíñòâåííîå âîçìîæíîå îáúÿñ�íåíèå âîçíèêøåãî ïðîòèâîðå÷èÿ ëåæèò â òîì, ÷òîâ òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîé òåîðèè â ïðèáëèæå�íèè ñèëüíîé ñâÿçè è â òåîðèè ñèëüíîé ñâÿçè, îñíî�âàííîé íà âîëíîâûõ �óíêöèÿõ, ìèíèìèçèðóþùèõ�óíêöèîíàë (12), èñïîëüçóþòñÿ âîëíîâûå �óíêöèè,ïðèíàäëåæàùèå ðàçíûì êëàññàì �óíêöèé. Â òðàíñ�ëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîé òåîðèè âîëíîâàÿ �óíêöèÿïîëÿðîíà ïðè ðàâíîì íóëþ ïîëíîì èìïóëüñå èìååòâèä 	T0 = exp �iXk kaykakr! �̂ (fakg) j0i;j	T0 j2 = onst; (13)ãäå �óíêöèîíàë �̂ â ÿâíîì âèäå ïðèâåäåí â ðàáî�òå [3℄. Ïåðåõîä ê ëîêàëèçîâàííîìó îïèñàíèþ â ïî�ëÿðîííîé çàäà÷å (ñîñòîÿíèÿ â òåîðèè ñî ñïîíòàííî995 13*



Í. È. Êàøèðèíà, Â. Ä. Ëàõíî, À. Â. Òóëóá ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012íàðóøåííîé òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèåé) áûë òàê�æå ðàññìîòðåí â ðàáîòå [3℄ è ïðèâåë ê âûðàæåíèþ(9) äëÿ ýíåðãèè. Ïðèáëèæåííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, îïðåäåëÿåìàÿ �óíêöèîíàëîì(12), ïðèíàäëåæèò ê êëàññó ëîêàëèçîâàííûõ, íîð�ìèðóåìûõ �óíêöèé. Â òî æå âðåìÿ, ñòðîãîå îáîñíî�âàíèå âûâîäà î äåëîêàëèçîâàííîñòè èñòèííîé âîëíî�âîé �óíêöèè ïîëÿðîíà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè áûëîäàíî â ðàáîòå [9℄.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïðèíÿòèå çíà÷åíèÿ(11) äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîëÿðîíà ïðè�âîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ïåðåîöåíêè êðèòåðèÿ ñòà�áèëüíîñòè áèïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ Ebp < �2Epïî ïàðàìåòðó � = "1="0, âûøå êîòîðîãî áèïîëÿ�ðîííûå ñîñòîÿíèÿ îòñóòñòâóþò. Äëÿ ïàðàìåòðà �,íàéäåííîãî â ðàáîòå [10℄ â ðàìêàõ òîãî æå êâàí�òîâî-ïîëåâîãî ïîäõîäà, ÷òî è ïîëÿðîííàÿ ýíåðãèÿ,îïðåäåëÿåìàÿ âûðàæåíèåì (11), ïîëó÷èì çíà÷åíèå� = 0:179 âìåñòî � = 0:2496, ðàññ÷èòàííîãî ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ïîëÿðîííîé ýíåðãèè (10). Â ñâÿçè ñòåì, ÷òî â ðàáîòå [10℄ ïðè ðåøåíèè áèïîëÿðîííîéçàäà÷è áûëà ïðîâåäåíà ïðîöåäóðà îïòèìèçàöèè ïîäîïîëíèòåëüíîìó âàðèàöèîííîìó ïàðàìåòðó, òåîðå�ìà âèðèàëà äëÿ áèïîëÿðîíà [11℄ âûïîëíÿåòñÿ â [10℄àâòîìàòè÷åñêè.
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