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Ï�ÎÑÒÎÉ ÑÏÎÑÎÁ ÒÎ×ÍÎ�Î �ÀÑ×ÅÒÀÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ ÎÄÍÎÌÅ�ÍÎÉ ÌÎÄÅËÈÕÀÁÁÀ�ÄÀ Ñ ÁÅÑÊÎÍÅ×ÍÛÌ ÎÒÒÀËÊÈÂÀÍÈÅÌÊ. À. Ñèäîðîâ a;b, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ a;b*, Í. Â. Òèõîíîâ baÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 3 ñåíòÿáðÿ 2012 ã.Ïîêàçàíî, ÷òî êàíîíè÷åñêàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà îäíîìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà ñ U = 1 â ïðèáëè-æåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé îïðåäåëÿåòñÿ ïðîèçâåäåíèåì êàíîíè÷åñêèõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì ñïèíîíîâ èõîëîíîâ. Äëÿ ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè 0 � ne < 1 â ýòîì ïðèáëèæåíèè òî÷íî âû÷èñëåíû êîíöåí-òðàöèîííûå è òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ñâîáîäíîé è âíóòðåííåé ýíåðãèé, õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà,ýíòðîïèè è òåïëîåìêîñòè.DOI: 10.7868/S00444510130201561. ÂÂÅÄÅÍÈÅÌîäåëü Õàááàðäà ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç íåìíîãèõáàçîâûõ ìîäåëåé �èçèêè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòî�ÿíèÿ. Åå òî÷íîå ðåøåíèå ñ ïðèìåíåíèåì àíçàöà Áå�òå [1℄ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç �óíäàìåíòàëüíûõ ðåçóëüòà�òîâ â îáëàñòè �èçèêè ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñè�ñòåì. Ñïåêòð ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé êàê çàðÿ�äîâûõ, òàê è ñïèíîâûõ, áûë èññëåäîâàí ïðè T = 0 âðàáîòå [2℄. Â ïðåäåëå U !1 òî÷íàÿ âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ óïðîùàåòñÿ ïðè èñêëþ÷åíèè ëîêàëüíûõ äâóõ�÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé è åå ìîæíî çàïèñàòü â âèäåïðîèçâåäåíèÿ ñïèíîâîé è çàðÿäîâîé �óíêöèé [3℄.Òåðìîäèíàìèêà îäíîìåðíîé ìîäåëè áûëà èññëå�äîâàíà ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè: íà îñíîâå àíçàöà Áå�òå ñ ïîìîùüþ ãèïîòåçû ñòðóí [4; 5℄ è ìåòîäîì êâàí�òîâîé òðàíñ�åð-ìàòðèöû [6℄. Âñå ýòè ìåòîäû äîñòà�òî÷íî ñëîæíû, ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ïîëó�÷åíèå òî÷íûõ ðåçóëüòàòîâ áîëåå ïðîñòûì ñïîñîáîì.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ �àêò ðàñùåïëå�íèÿ ñïèíîâûõ è çàðÿäîâûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû [3℄, ÷òîïðèâîäèò ê �àêòîðèçàöèè ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû ââèäå ïðîèçâåäåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì ñïèíîíîâ èõîëîíîâ. Ïðè U !1 îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæ�*E-mail: sgo�iph.krasn.ru

äó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè J = 2t2=U ! 0, ïîýòîìóèìååòñÿ öåïî÷êà íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ñïèíîâ ñîñòàòèñòè÷åñêîé ñóììîé Z(s) = 2Ne , ãäå Ne � ïîëíîå÷èñëî ýëåêòðîíîâ â öåïî÷êå. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììàõîëîíîâ Z(h) ëåãêî âû÷èñëÿåòñÿ áëàãîäàðÿ òî÷íîéäèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíèàíà ìåæàòîìíûõ ïåðå�ñêîêîâ äëÿ áåññïèíîâûõ �åðìèîíîâ. Â ðåçóëüòàòåïîëó÷åíû ïðîñòûå ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó òåðìîäèíà�ìè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè ýëåêòðîíîâ è áåññïè�íîâûõ �åðìèîíîâ (õîëîíîâ).Èñêëþ÷àÿ èç ïîëíîãî áàçèñà ëîêàëüíûõ ñîñòîÿ�íèé j0i, j�i = ay�j�i, j2i = ay"ay#j0i ñîñòîÿíèÿ äâîåê,ìû �àêòè÷åñêè ïðîåêòèðóåì ìîäåëü Õàááàðäà íàt�J-ìîäåëü, êîòîðóþ â ñëó÷àå U ! 1 ìîæíî çàïè�ñàòü â âèäåH =Xf;� "X��f � Xf;m;� tfmX�0f X0�m : (1)Çäåñü Xpqf = jpihqj � îïåðàòîðû Õàááàðäà, ïîñòðîåí�íûå íà óñå÷åííîì ëîêàëüíîì áàçèñå äëÿ óçëà f , ñî�äåðæàùåì òðè ñîñòîÿíèÿ j0i, j"i, j#i. Ïðè ýòîì íàðó�øàåòñÿ ýëåêòðîííî-äûðî÷íàÿ ñèììåòðèÿ, ïîýòîìóìû íå ìîæåì ðàññìàòðèâàòü íàïîëîâèíó çàïîëíåí�íóþ çîíó ñ êîíöåíòðàöèåé ýëåêòðîíîâ ne = Ne=N == 1 (N � ïîëíîå ÷èñëî óçëîâ). Íàøè ðåøåíèÿ ñïðà�âåäëèâû äëÿ êîíöåíòðàöèé 0 � ne < 1. Â íàñòîÿùåéðàáîòå ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ó÷åòîì ïåðåñêîêîâ tfmòîëüêî ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.379



Ê. À. Ñèäîðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Í. Â. Òèõîíîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013Ñòàòüÿ èìååò ñëåäóþùóþ ñòðóêòóðó. Â ðàçä. 2ìû àíàëèçèðóåì ìíîãîýëåêòðîííûå âîëíîâûå �óíê�öèè è çàïèñûâàåì òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ñòàòèñòè�÷åñêîé ñóììû â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé.Â ðàçä. 3 ïîëó÷åíî òî÷íîå ðåøåíèå â àòîìíîì ïðåäå�ëå (t = 0). Êîíöåíòðàöèîííûå è òåìïåðàòóðíûå çà�âèñèìîñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ýëåê�òðîíîâ, ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå òî÷íîãî ðåøåíèÿïðè êîíå÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ïåðåñêîêà t, ðàñ�ñìîòðåíû â ðàçä. 4. Íàêîíåö, â ðàçä. 5 ìû ñðàâíèâà�åì íàøè ðåçóëüòàòû ñ èçâåñòíûìè èç ëèòåðàòóðû. ÂÏðèëîæåíèè ïðèâåäåíî äîêàçàòåëüñòâî �àêòà �àê�òîðèçàöèè ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû â âèäå ïðîèçâåäå�íèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì äëÿ õîëîíîâ è ñïèíîíîâ.2. ÀÍÀËÈÇ ÌÍÎ�ÎÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕÑÎÑÒÎßÍÈÉÄëÿ áåññïèíîâûõ �åðìèîíîâ áàçèñ ëîêàëüíûõ ñî�ñòîÿíèé íà óçëå f ñîñòîèò âñåãî èç äâóõ âåêòîðîâj0if è j1if = ayf j0if . Îïåðàòîð ðîæäåíèÿ õîëîíà íàóçëå f åñòü X10f . Óñëîâèå ïîëíîòû áàçèñà ïðèíèìàåòñëåäóþùóþ �îðìó:X00f +X11f = 1: (2)�àìèëüòîíèàí õîëîíîâ èìååò âèäH =Xf "X11f �Xf;m tfmX10f X01m ; (3)ïðè÷åì äëÿ õîëîíîâ ñïðàâåäëèâî îáû÷íîå êîììóòà�öèîííîå ñîîòíîøåíèå, õàðàêòåðíîå äëÿ ñâîáîäíûõ�åðìèîíîâ:�X10f ; X01m � = X10f X01m +X01mX10f == Æfm �X11f +X00f � = Æfm: (4)Îòìåòèì, ÷òî îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿýëåêòðîíîâ ïîä÷èíÿþòñÿ óæå áîëåå ñëîæíîìó êîì�ìóòàöèîííîìó ñîîòíîøåíèþ:�X�0f ; X0�m � = X�0f X0�m +X0�m X�0f == Æfm �X00f +X��m � = Æfm �1�X ����f � : (5)Äëÿ îïåðàòîðîâ (1), (3) ñóùåñòâóåò îäèí î÷åíüóäîáíûé áàçèñ �óíêöèé, â êîòîðîì ìîæíî çàïèñàòüìàòðèöû ýòèõ îïåðàòîðîâ. Èìåííî, â êà÷åñòâå òàêî�ãî áàçèñà óäîáíî âçÿòü âîëíîâûå �óíêöèè âèäàj i = j i1j i2 : : : j iN = NYi=1 j ii; (6)

ãäåj ii ==8>>>><>>>>: j0ii; åñëè óçåë i íå îêêóïèðîâàíýëåêòðîíîì,j1ii; åñëè óçåë i îêêóïèðîâàíýëåêòðîíîì, (7)ïðè îòñóòñòâèè ñïèíà èj ii == 8>>>>>>>>><>>>>>>>>>:
j0ii; åñëè óçåë i íå îêêóïèðîâàíýëåêòðîíîì,j "ii; åñëè óçåë i îêêóïèðîâàíýëåêòðîíîì ñî ñïèíîì 1=2;j #ii; åñëè óçåë i îêêóïèðîâàíýëåêòðîíîì ñî ñïèíîì �1=2, (8)ïðè íàëè÷èè ñïèíà.�àçìåðíîñòü ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà g âîëíî�âûõ �óíêöèé ñèñòåìû ýëåêòðîíîâ ñâÿçàíà ñ ðàçìåð�íîñòüþ ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà áåññïèíîâîé ñè�ñòåìû (ñèñòåìû õîëîíîâ) g(h) î÷åâèäíûì ñîîòíîøå�íèåì g = 2Neg(h); (9)ãäå g(h) = N !Ne!(N �Ne)! : (10)Ñîîòíîøåíèÿìè (6)�(8) áàçèñ îïðåäåëåí ñ òî÷�íîñòüþ äî íóìåðàöèè áàçèñíûõ âåêòîðîâ, êîòîðàÿ,âïðî÷åì, íèêàê íå âëèÿåò íà âûâîäèìûå �èçè÷åñêèåðåçóëüòàòû. Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ áàçèñà ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü ìàòðèöû îïåðàòîðîâ (1) è (3) â ýòèõáàçèñàõ. Â Ïðèëîæåíèè èç òàêîãî ðàññìîòðåíèÿ èîáùèõ ñîîáðàæåíèé ñòðîãî äîêàçûâàåòñÿ, ÷òî êàíî�íè÷åñêàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà â ïðåäåëå U ! 1ðàñïàäàåòñÿ íà ïðîèçâåäåíèå ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóììäëÿ õîëîíîâ è ñïèíîíîâ:Z = Z(h)Z(s); (11)ãäå Z(h) = Sp�exp��H(h)kBT �� ; (12)à Z(s) îïðåäåëÿåòñÿ êàêZ(s) = 2Ne : (13)Ñîîòíîøåíèÿ (11)�(13) î÷åíü âàæíû, òàê êàê,îïðåäåëÿÿ ñâÿçü ìåæäó êàíîíè÷åñêèìè ñòàòèñòè÷å�ñêèìè ñóììàìè äëÿ áåññïèíîâîãî è ñïèíîâîãî ñëó�÷àåâ, îíè ïîçâîëÿþò ðàññ÷èòàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå380



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013 Ïðîñòîé ñïîñîá òî÷íîãî ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :ïàðàìåòðû ñèñòåìû ïðè íàëè÷èè ñïèíà, åñëè îíèóæå èçâåñòíû ïðè åãî îòñóòñòâèè. Èìåííî, ââåäÿîáîçíà÷åíèå x = 1� ne (14)äëÿ êîíöåíòðàöèè äûðîê è èñïîëüçóÿ õîðîøî èçâåñò�íûå òîæäåñòâà ñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè è òåðìîäèíà�ìèêè, ñðàçó ïîëó÷àåì ñëåäóþùèå ñîîòíîøåíèÿ:f = f (h) � kBT (1� x) ln 2 (15)äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè,s = s(h) + kB(1� x) ln 2 (16)äëÿ ýíòðîïèè, u = u(h) (17)äëÿ âíóòðåííåé ýíåðãèè, = (h) (18)äëÿ òåïëîåìêîñòè ïðè ïîñòîÿííûõ îáúåìå è êîëè÷å�ñòâå ÷àñòèö, � = �(h) � kBT ln 2 (19)äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Îòìåòèì, ÷òî êàæäàÿèç �îðìóë (15)�(19) èìååò ñëåäóþùèé îáùèé âèä:a = a(h) + a(s); (20)ãäå a(h) � âêëàä â âåëè÷èíó a, âîçíèêàþùèé îòìíîæèòåëÿ Z(h) â ðàâåíñòâå (11) (õîëîííûé âêëàä),a(s) � âêëàä îò ìíîæèòåëÿ Z(s) â òîì æå ðàâåíñòâå(ñïèíîííûé âêëàä).3. ÀÒÎÌÍÛÉ Ï�ÅÄÅËÂ àòîìíîì ïðåäåëå t = 0 è ãàìèëüòîíèàíû (1) è(3) ïðèíèìàþò âèäH(h) =Xf "X11f (21)äëÿ õîëîíîâ è H =Xf;� "X��f (22)äëÿ ýëåêòðîíîâ.Êàíîíè÷åñêèå ñòàòèñòè÷åñêèå ñóììû äëÿ ñè�ñòåì, îïèñûâàåìûõ ãàìèëüòîíèàíàìè (21), (22), ðàâ�íû ñîîòâåòñòâåííîZ(h) = N !Ne!(N �Ne)! exp��Ne"kBT � ; (23)Z = 2NeN !Ne!(N �Ne)! exp��Ne"kBT � : (24)

Èç ïðèâåäåííûõ ñîîòíîøåíèé âèäíî, ÷òî â äàííîìñëó÷àå ñïðàâåäëèâîñòü ðàâåíñòâ (11) è (13) îñîáåííîî÷åâèäíà. �àñïèñàâ â �îðìóëàõ (23) è (24) �àêòî�ðèàëû ïî �îðìóëå Ñòèðëèíãà n! � (n=e)n, ïîëó÷èìñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì:Z(h) = NNNNee (N �Ne)N�Ne exp��Ne"kBT � ; (25)Z = 2NeNNNNee (N �Ne)N�Ne exp��Ne"kBT � : (26)Èç âûðàæåíèé (25), (26) äëÿ ñòàòèñòè÷åñêèõñóìì, ñ ó÷åòîì îáîçíà÷åíèÿ (14) äëÿ êîíöåíòðàöèèäûðîê, ìîæíî ïîñëåäîâàòåëüíî ðàññ÷èòàòü âñå òåð�ìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû ñèñòåìû. Äëÿ ñâîáîä�íîé ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäèí àòîì, ñîãëàñíîòîæäåñòâó F = �kBT lnZ, ïîëó÷àåìf (h) = "(1�x)+kBT (x ln x+ (1� x) ln(1� x)) ; (27)f = "(1� x) + kBT �� (x lnx+ (1� x) ln(1� x) � (1� x) ln 2) : (28)Èç �îðìóë (27), (28) íåïîñðåäñòâåííî íàõîäÿòñÿóäåëüíûå ýíòðîïèÿ è âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ äëÿ õîëî�íîâ è ýëåêòðîíîâ:s(h) = �kB (x lnx+ (1� x) ln(1� x)) ; (29)s = �kB ((1�x) ln 2� (x lnx+(1�x) ln(1�x))) ; (30)u(h) = u = "(1� x): (31)Îòìåòèì, ÷òî ñîîòíîøåíèÿ (29) è (30) íàõîäÿòñÿ âïîëíîì ñîãëàñèè ñ �îðìóëîé Áîëüöìàíà, ñîãëàñíîêîòîðîé s = �kB lnw = �kBXk wk lnwk:Äàëåå, òåïëîåìêîñòü  = (�u=�T )V;Ne â àòîìíîì ïðå�äåëå ðàâíà íóëþ: (h) =  = 0: (32)Ýòîò ðåçóëüòàò èìååò ïðîñòóþ èíòåðïðåòàöèþ: èçâèäà ãàìèëüòîíèàíîâ (21) è (22) âèäíî, ÷òî âñå èõñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ îäèíàêîâû è ðàâíû Ne", òàê÷òî âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ íå èçìåíÿåòñÿ ïðè èçìåíå�íèè òåìïåðàòóðû. Íàêîíåö, õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë� = �F�Ne = �F�x �x�Ne = � 1N �F�xìîæíî çàïèñàòü â âèäå�(h) = "� kBT ln x1� x ; (33)� = "� kBT ln 2x1� x: (34)Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî âñå âûâåäåííûå ñîîòíîøåíèÿ(27)�(34) íàõîäÿòñÿ â ïîëíîì ñîãëàñèè ñ (15)�(19).381



Ê. À. Ñèäîðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Í. Â. Òèõîíîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 20134. ÒÎ×ÍÛÉ �ÀÑ×ÅÒÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ Ï�ÈÊÎÍÅ×ÍÛÕ ÇÍÀ×ÅÍÈßÕ ÏÀ�ÀÌÅÒ�ÀÏÅ�ÅÑÊÎÊÀÊîììóòàöèîííîå ñîîòíîøåíèå (4) äëÿ õîëîíîâ,õàðàêòåðíîå äëÿ ñâîáîäíûõ �åðìèîíîâ, ïîçâîëÿåòëåãêî äèàãîíàëèçîâàòü ãàìèëüòîíèàí (3) ïðîñòûìïðåîáðàçîâàíèåì Ôóðüå. Â ðåçóëüòàòå íàõîäèì òî÷�íîå âûðàæåíèå äëÿ ñïåêòðàëüíîé �óíêöèèhX10k X01k i = �exp� t(k)� �(ns)kBT �+ 1��1 == fFD (t(k)) ; (35)ñîâïàäàþùåå ñ âûðàæåíèåì äëÿ �óíêöèè ðàñïðåäå�ëåíèÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ Ôåðìè �Äèðàêà. Â âû�ðàæåíèè (35) t(k) � ýòî îáû÷íûé çîííûé ñïåêòð,êîòîðûé â îäíîìåðíîì ñëó÷àå â ïðèáëèæåíèè áëè�æàéøèõ ñîñåäåé èìååò âèät(k) = �2t os(ka): (36)Äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòå�ìû íåîáõîäèìî â ïåðâóþ î÷åðåäü ðåøèòü óðàâíåíèåäëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà:Xk �exp� t(k)� �(h)kBT �+ 1��1 = N� �� �Z0 dy�exp��2t osy � �(h)kBT �+ 1��1 = Ne; (37)ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì âåêòîðàì k èçïåðâîé çîíû Áðèëëþýíà. Íà âòîðîì øàãå âû÷èñëÿ�åì âíóòðåííþþ ýíåðãèþ ñèñòåìû õîëîíîâ:u(h) = 1N Xk t(k)fFD (t(k)) = �2t� �� �Z0 os y dy�exp��2t osy � �(h)kBT �+ 1��1 : (38)Èç �îðìóëû (38) ïîñëåäîâàòåëüíî âû÷èñëÿþòñÿ òåï�ëîåìêîñòü ïðè ïîñòîÿííûõ îáúåìå è êîëè÷åñòâåýëåêòðîíîâ, ýíòðîïèÿ è ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ:(h) = ��u(h)�T �V;Ne ; (39)s(h) = TZ0 (h)T dT; (40)
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�èñ. 1. Êîíöåíòðàöèîííàÿ (à) è òåìïåðàòóðíàÿ (á )çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîãî õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà-ëà. Íà ðèñ. á æèðíûå øòðèõîâûå ëèíèè � äàííûåðàáîòû [8℄f (h) = u(h) � Ts(h): (41)Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àþòñÿ õîðîøî èçâåñòíûå çàâè�ñèìîñòè, îòðàæàþùèå ïîâåäåíèå èäåàëüíîãî �åð�ìè-ãàçà [7℄. Îòìåòèì, ÷òî ïîëíîå ÷èñëî ñîñòîÿíèé íààòîì â çîíå õîëîíîâ ðàâíî åäèíèöå, ïîýòîìó â ïðè�áëèæåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé êîíöåíòðàöèîííàÿ çà�âèñèìîñòü äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà àíòèñèììåò�ðè÷íà, à äëÿ îñòàëüíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàê�òåðèñòèê õîëîíîâ ñèììåòðè÷íà îòíîñèòåëüíî êîí�öåíòðàöèè x = 1=2.Ïåðåéäåì òåïåðü ê ðàñ÷åòó òåðìîäèíàìè÷åñêèõñâîéñòâ ñèñòåìû ïðè íàëè÷èè ñïèíà. Êàê óæå óïî�ìèíàëîñü, ïóòü ê ðàñ÷åòó òàêèõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõïàðàìåòðîâ îòêðûâàåò ðàâåíñòâî (11). Èìåííî ñ åãîïîìîùüþ âûøå áûëè ïîëó÷åíû �îðìóëû (15)�(19).�åçóëüòàòû ïðîâåäåííîãî íàìè ÷èñëåííîãî ðàñ÷å�òà äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 1. Â ñèëó ñîîòíîøåíèÿ (19) ýíåðãèÿ è âîëíîâîå÷èñëî Ôåðìè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû íå îòëè÷àþòñÿîò èõ çíà÷åíèé â õîëîííîé ñèñòåìå. Â ïîñëåäíåé ýòè382



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013 Ïðîñòîé ñïîñîá òî÷íîãî ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :çíà÷åíèÿ âû÷èñëÿþòñÿ èç èçâåñòíûõ ýëåìåíòàðíûõñîîáðàæåíèé. Â ðåçóëüòàòå íàõîäèì ðàäèóñ îäíîìåð�íîé ñ�åðû Ôåðìèk(h)F = NeN �a = (1� x)�a (42)è ýíåðãèþ Ôåðìè"(h)F = �2t os (�(1� x)) = 2t os(�x): (43)Òàêèì îáðàçîì, ïðè T = 0 çàâèñèìîñòü õèìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà îò êîíöåíòðàöèè äûðîê èìååò âèäîáû÷íîãî êîñèíóñà. Îäíàêî, êàê òîëüêî òåìïåðàòóðàñòàíîâèòñÿ îòëè÷íîé îò íóëÿ, õèìè÷åñêèé ïîòåíöè�àë ïðè x = 0 è x = 1 îáðàùàåòñÿ ñîîòâåòñòâåííîâ +1 è �1. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî íàèáîëåå íàãëÿä�íî äåìîíñòðèðóåòñÿ íà ïðèìåðå óðàâíåíèÿ (37), ðàñ�ñìîòðåííîãî íàìè âûøå äëÿ õîëîíîâ. Ïðè x = 0èìååì Ne = N . Ñóììà æå, ñîñòîÿùàÿ èç N ñëàãàå�ìûõ, ìîæåò áûòü ðàâíà N òîãäà è òîëüêî òîãäà, êî�ãäà êàæäîå ñëàãàåìîå â îòäåëüíîñòè ðàâíî åäèíèöå.Ýòîìó óñëîâèþ ìîæíî óäîâëåòâîðèòü ëèáî ïîëîæèâ�(h) � 2t è T = 0 (â ñîîòâåòñòâèè ñ ñîîòíîøåíèåì(43) óáåæäàåìñÿ, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå �(h) = 2t),ëèáî âçÿâ �(h) = +1 è T 6= 0. Â ñîîòâåòñòâèè æå ñ�îðìóëîé (19) ïðè íàëè÷èè â ñèñòåìå ñïèíà ãðà�èê�óíêöèè �t = �t �x; tT = onst�ïðîñòî ñäâèãàåòñÿ âíèç îòíîñèòåëüíî îñè îðäèíàò.Ñëó÷àé x = 1 ðàññìàòðèâàåòñÿ àíàëîãè÷íî.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ñîîòíîøåíèÿìè (17) è (18) âíó�òðåííÿÿ ýíåðãèÿ è òåïëîåìêîñòü ýëåêòðîíîâ ñîâ�ïàäàþò ñ âíóòðåííåé ýíåðãèåé è òåïëîåìêîñòüþõîëîíîâ. Âêðàòöå îáñóäèì ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû(ðèñ. 2, 3). Âñå çàâèñèìîñòè u(x; T=t = onst) ðàñ�ïîëàãàþòñÿ ìåæäó êðèâîé, îïèñûâàþùåé îñíîâíîåñîñòîÿíèå,u(h)(T = 0) = 1N kFXk=�kF "(k) == � t� (1�x)�Z�(1�x)� os y dy = �2t� sin(�x); (44)è êðèâîé, ñîîòâåòñòâóþùåé áåñêîíå÷íîé òåìïåðàòó�ðå,u(h)(T =1) = 21� �=aXk=�x=a "(k) == �2t� �Z�x os y dy = 2t� sin(�x): (45)
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�èñ. 2. Êîíöåíòðàöèîííàÿ (à) è òåìïåðàòóðíàÿ (á )çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé âíóòðåííåé ýíåðãèè. Íàðèñ. á æèðíûå øòðèõîâûå ëèíèè � äàííûå ðàáîòû [8℄Òàêèì îáðàçîì, ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ òåìïåðàòóðûêðèâàÿ ïëàâíî ïåðåõîäèò èç ñâîåãî ïîëîæåíèÿ (44)ïðè T = 0 ê ïðåäåëüíîìó ïîëîæåíèþ (45) ïðèT !1.Òî æå ïîâåäåíèå, êîíå÷íî, íàáëþäàåòñÿ è íàòåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ âíóòðåííåé ýíåðãèèu(kBT=t; x = onst): êðèâûå íà÷èíàþòñÿ â òî÷êàõ(0;�(2t=�) sin(�x)) è ïðè T ! 1 ñòðåìÿòñÿ ê ãîðè�çîíòàëüíîé àñèìïòîòå (45).Êðèâûå (x; T=t = onst), îïèñûâàþùèå çàâèñè�ìîñòü òåïëîåìêîñòè îò êîíöåíòðàöèè ïðè ïîñòîÿí�íûõ îáúåìå è êîëè÷åñòâå ýëåêòðîíîâ, ïðè óâåëè÷å�íèè òåìïåðàòóðû âîçðàñòàþò èç íà÷àëüíîãî ïîëîæå�íèÿ  = 0 ïðè T = 0, äîñòèãàþò íåêîòîðîé êðèòè÷å�ñêîé (ñàìîé âåðõíåé) êðèâîé è äàëåå, ñïëþùèâàÿñü,ñòðåìÿòñÿ ê íóëþ ïðè T ! 1. Òó æå �èçè÷åñêóþîñîáåííîñòü ìîæíî óâèäåòü ïðè ðàññìîòðåíèè òåì�ïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè.Â ñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé (16) ýíòðîïèÿ âîç�ðàñòàåò íà kB(1 � x) ln 2 ïî ñðàâíåíèþ ñ âêëàäîìõîëîíîâ. Ïîëó÷àåìûå ïðè òàêîé äîáàâêå êîíöåí�òðàöèîííûå çàâèñèìîñòè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4à.383
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�èñ. 3. Êîíöåíòðàöèîííàÿ (à) è òåìïåðàòóðíàÿ (á )çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè ñ ó÷åòîìðàâåíñòâà (18). Íà ðèñ. á æèðíûå øòðèõîâûå ëè-íèè � äàííûå ðàáîòû [8℄Ïðè x = 0 âèäåí õîðîøî èçâåñòíûé ðåçóëüòàòs(x = 0) = kB ln 2, ò. å. ýíòðîïèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ëîêà�ëèçîâàííûìè ñïèíàìè � = 1=2. Äàëåå, ïî ìåðå óâå�ëè÷åíèÿ îòíîøåíèÿ t=kBT êðèâàÿ s(x) ¾ïåðåõîäèò¿èç ñâîåãî íà÷àëüíîãî ïîëîæåíèÿ, îïèñûâàåìîãî ðà�âåíñòâîì (30), â ïðÿìóþ, îïðåäåëÿåìóþ óðàâíåíèåìs = kB(1 � x) ln 2. Êðèâûå s(kBT=t) ¾âûõîäÿò¿ èçòî÷êè (0; kB(1 � x) ln 2) è ïðè kBT=t ! 1 ñòðåìÿò�ñÿ ê ñâîåé àñèìïòîòå, îïèñûâàåìîé ðàâåíñòâîì (30)(ðèñ. 4á ).Îáñóäèì, íàêîíåö, ïîâåäåíèå ñâîáîäíîé ýíåðãèè.Êðèâàÿ f(x) (ðèñ. 5à) ïî ìåðå âîçðàñòàíèÿ îòíîøå�íèÿ t=kBT ¾ñïëþùèâàåòñÿ¿ èç ìèíóñ áåñêîíå÷íîñòèê ¾êðèòè÷åñêîé¿ êðèâîéf(x; T = 0) = u(x; T = 0) = �2t� sin(�x);êîòîðàÿ, â ñîîòâåòñòâèè ñ (15), îïðåäåëÿåòñÿ îäíèìè òåì æå óðàâíåíèåì êàê ïðè íàëè÷èè ñïèíà, òàêè ïðè åãî îòñóòñòâèè. Êðèâûå f(kBT=t) âûõîäÿò èçòî÷êè (0;�(2t=�) sin(�x)) è ïðè kBT=t ! 1 àñèì�ïòîòè÷åñêè ïðèáëèæàþòñÿ ê ïðÿìûì, îïèñûâàåìûìóðàâíåíèåì (ðèñ. 5á )
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�èñ. 4. Êîíöåíòðàöèîííàÿ (à) è òåìïåðàòóðíàÿ (á )çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé ýíòðîïèèf = 2t� sin(�x)��kBT ((1�x) ln 2�x lnx�(1�x) ln(1�x)) : (46)5. Ñ�ÀÂÍÅÍÈÅ Ñ �ÅÇÓËÜÒÀÒÀÌÈ Ä�Ó�ÈÕ�ÀÁÎÒÒåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè òåðìîäèíàìè÷åñ-êèõ âåëè÷èí ðàíåå áûëè âû÷èñëåíû äëÿ îäíîìåðíîéìîäåëè Õàááàðäà ïðè U = 1 â ðàáîòå [8℄ áåç ïðè�âëå÷åíèÿ èäåé î ñïèí-çàðÿäîâîì ðàñùåïëåíèè. Êàêâèäíî èç ïðåäñòàâëåííûõ íàìè òåìïåðàòóðíûõ çàâè�ñèìîñòåé íà ðèñ. 1á, 2á, 3á, 4á, 5á, ïîëó÷åííûå íàìèðåçóëüòàòû ïîëíîñòüþ ñîâïàäàþò ñ äàííûìè [8℄. Âòî æå âðåìÿ êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè ðàíååíå ïðèâîäèëèñü â ëèòåðàòóðå. Äëÿ êîíå÷íûõ U âðàáîòàõ [5; 6℄ ïðèâåäåíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñè-ìîñòè òåïëîåìêîñòè, êîòîðûå ïðè ìàëûõ x èìåþòäâà ïèêà. Íèçêîòåìïåðàòóðíûé óçêèé ïèê ñâÿçàíñî ñïèíîâûìè âîçáóæäåíèÿìè è äîñòèãàåòñÿ ïðèT � J=kB � t2=kBU ; ýòîò ïèê îòñóòñòâóåò â ïðåäåëåU ! 1. Áîëåå øèðîêèé âûñîêîòåìïåðàòóðíûé ïèêîáóñëîâëåí çàðÿäîâûìè âîçáóæäåíèÿìè. Îí ñëàáîçàâèñèò îò âåëè÷èíû U , è äëÿ U = 4t è U = 8t ïðè384



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013 Ïðîñòîé ñïîñîá òî÷íîãî ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ : : :
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�èñ. 5. Êîíöåíòðàöèîííàÿ (à) è òåìïåðàòóðíàÿ (á )çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé ñâîáîäíîé ýíåðãèè
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�èñ. 6. Ñðàâíåíèå òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåéòåïëîåìêîñòè èç ðàáîòû [6℄, âû÷èñëåííûõ äëÿU=t = 4 è U=t = 8, ñ ïîëó÷åííîé íàìè ðàñ÷åòíîéêðèâîé ïðè áåñêîíå÷íîì îòòàëêèâàíèè

x = 0:5 äîñòèãàåòñÿ ïðè Tmax � 0:6t=kB (ðèñ. 6).Ââèäó ñëàáîé çàâèñèìîñòè ýòîãî ïèêà îò âåëè÷èíûU âîçìîæíî ñðàâíèòü åãî ñ íàøèìè ðåçóëüòàòàìèïðè U !1 (íèæíèé ãðà�èê íà ðèñ. 6). Êàê âèäèì,î÷åíü áëèçêè ê ðåçóëüòàòàì, ïðèâåäåííûì â ðàáî�òå [6℄, è çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû Tmax, è âåëè÷èíàòåïëîåìêîñòè =kB � 0:3 â òî÷êå ìàêñèìóìà. Êàêîòìå÷àåòñÿ â ðàáîòå [5℄, ðîñò êîíöåíòðàöèè äûðîêðàçìûâàåò äâà ïèêà (ñïèíîííûé è õîëîííûé) âòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè, ïîñêîëü�êó â ìåòàëëè÷åñêîé ñèñòåìå âîññòàíàâëèâàåòñÿâçàèìîñâÿçü çàðÿäîâûõ è ñïèíîâûõ âîçáóæäåíèé.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÏðîãðàììû Ïðåçèäèóìà �ÀÍ �20.7, ãðàíòà ÍØ1044.2012.2, �ÔÔÈ (ãðàíò �10-02-00251) è âíóòðåí�íåãî ãðàíòà ÑÔÓ ÍÔ-11. Àâòîðû âûðàæàþò èñêðåí�íþþ ïðèçíàòåëüíîñòü Ñ. Â. Íèêîëàåâó è Å. È.Øíåé�äåð çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ ïðîáëåìàòèêè äàííîéñòàòüè. Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÄîêàæåì èìåþùóþ ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèåäëÿ âñåé ñòàòüè �îðìóëó (11). Ââåäåì ñëåäóþùèåîáîçíà÷åíèÿ äëÿ îïåðàòîðîâ:H(h)0 =Xf "X11f ; (47)H(h)t =Xg;m tgmX10g X01m ; (48)H0 =Xf;� "X��f ; (49)Ht = Xg;m;� tgmX�0g X0�m : (50)Íåïîñðåäñòâåííûì âû÷èñëåíèåì óáåæäàåìñÿ â òîì,÷òî hH(h)0 ; H(h)t i = [H0; Ht℄ = 0: (51)�àâåíñòâî óêàçàííûõ êîììóòàòîðîâ íóëþ âëå÷åò çàñîáîé ñëåäóþùèå ìàòðè÷íûå ðàâåíñòâà:exp �H(h)0 +H(h)tkBT ! == exp �H(h)0kBT ! exp �H(h)tkBT ! ; (52)exp��H0 +HtkBT � == exp�� H0kBT � exp�� HtkBT � : (53)12 ÆÝÒÔ, âûï. 2 385



Ê. À. Ñèäîðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Í. Â. Òèõîíîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013Ó÷èòûâàÿ äàëåå, ÷òî ìàòðèöû exp(�H(h)0 =kBT ) èexp(�H0=kBT ) äèàãîíàëüíû è íà äèàãîíàëÿõ îáåèõñòîÿò ÷èñëà exp(�Ne"=kBT ), ïîëó÷àåì ñëåäóþùèåâûðàæåíèÿ äëÿ êàíîíè÷åñêèõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóììñîîòâåòñòâåííî äëÿ áåññïèíîâîãî è ñïèíîâîãî ñëó÷à�åâ:Z(h) = exp��Ne"kBT � Sp exp �H(h)tkBT !! ; (54)Z = exp��Ne"kBT � Sp�exp�� HtkBT �� : (55)�àññìîòðèì òåïåðü âîçäåéñòâèå îïåðàòîðà H(h)t íàñîñòîÿíèå òèïà (6), â êîòîðîì j ii îïðåäåëÿþòñÿ ðà�âåíñòâàìè (7). ÈìååìH(h)t ���� 1 1 : : : 1f1 f2 fNe� == Xm2ff1;f2;::: ;fNeg Xg2hnff1;f2;::: ;fNeg(�1)�Ngm+1 �� tgm ���� 1 1 : : : 0 : : : 1 : : : 1f1 f2 m g fNe� ;ãäå â ëåâîé ÷àñòè ñòîèò âåêòîð, ñèìâîëèçèðóþùèéñîñòîÿíèå, ó êîòîðîãî íà óçëàõ f1; f2; : : : ; fNe íàõî�äÿòñÿ õîëîíû, íà îñòàëüíûõ óçëàõ � äûðêè; �èãóð�íûå ñêîáêè ff1; f2; : : : ; fNeg îáîçíà÷àþò ìíîæåñòâî,ñîñòîÿùåå èç óçëîâ f1; f2; : : : ; fNe ; h � ìíîæåñòâîâñåõ óçëîâ ñèñòåìû; çíàê ¾n¿ îáîçíà÷àåò ðàçíîñòüìíîæåñòâ; �Ngm � êîëè÷åñòâî õîëîíîâ, íàõîäÿùèõ�ñÿ ñòðîãî ìåæäó óçëàìè g è m. Ïîíÿòíî, ÷òî âñå âåê�òîðû, ñòîÿùèå â ëåâîé ÷àñòè ïîñëåäíåãî ðàâåíñòâà,ðàçëè÷íû ìåæäó ñîáîé. �àçëè÷íû òàêæå è êîý��è�öèåíòû ïðè íèõ. Ñêàëÿðíî óìíîæàÿ ýòî ðàâåíñòâîíà êàêîé-ëèáî áðà-âåêòîð èçN !Ne!(N �Ne)!âîçìîæíûõ, ïîëó÷èì ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ðàâ�íûé ëèáî íóëþ, ëèáî (�1)�Nij+1tij , ãäå i 22 ff1; f2; : : : ; fNeg, j 2 hnff1; f2; : : : ; fNeg. Çàìåòèìñåé÷àñ, ÷òî ïîïóòíî ìû äîêàçàëè îäíî âàæíîåóòâåðæäåíèå. Äëÿ åãî �îðìóëèðîâêè óñëîâèìñÿíàçûâàòü ïàðó âåêòîðîâ, íà êîòîðûõ ñòðîèòñÿäàííûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò, ïàðîé, ïîðîæäàþùåéäàííûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò. Òîãäà èç èçëîæåííîãîâûøå âûòåêàåò, ÷òî ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îòëè÷åí îòíóëÿ òîãäà è òîëüêî òîãäà, êîãäà ìåæäó âåêòîðàìèïîðîæäàþùåé åãî ïàðû âîçìîæåí ïåðåõîä îò îäíîãîê äðóãîìó ïîñðåäñòâîì ïåðåñêîêà òîëüêî îäíîãîýëåêòðîíà èç îäíîé ïîçèöèè â äðóãóþ. Àíàëîãè÷íîýòîìó è ïðè íàëè÷èè ñïèíà ìàòðè÷íûé ýëåìåíò

îòëè÷åí îò íóëÿ òîãäà è òîëüêî òîãäà, êîãäà âîçìî�æåí ïåðåõîä îò îäíîãî èç âåêòîðîâ ïîðîæäàþùåéïàðû ê äðóãîìó ïîñðåäñòâîì ïåðåñêîêà òîëüêîîäíîãî ýëåêòðîíà èç îäíîé ïîçèöèè â äðóãóþ (ññîõðàíåíèåì åãî ñïèíà). Ýòî óòâåðæäåíèå äîêàçû�âàåòñÿ ðàññìîòðåíèåì âîçäåéñòâèÿ îïåðàòîðà Ht íàñîñòîÿíèå òèïà (6), ãäå j ii îïðåäåëÿþòñÿ íà ýòîòðàç ðàâåíñòâîì (8).Íåòðóäíî äàëåå óñìîòðåòü àëãîðèòì, ïî êîòîðî�ìó èç ìàòðèöû îïåðàòîðà H(h)t ïîëó÷àåòñÿ ìàòðè�öà îïåðàòîðà Ht. Î÷åâèäíî, ÷òî êàæäûé ìàòðè÷�íûé ýëåìåíò òðàíñ�îðìèðóåòñÿ â áëîê ðàçìåðîì2Ne � 2Ne . Î÷åâèäíî äàëåå, ÷òî åñëè ýòîò ìàòðè÷�íûé ýëåìåíò ðàâåí íóëþ, òî îí ïðåîáðàçóåòñÿ â íó�ëåâîé æå áëîê. Ýòî óòâåðæäåíèå âåðíî õîòÿ áû ïî�òîìó, ÷òî ëþáîé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ðàññìàòðèâàå�ìîãî áëîêà ïîðîæäàåòñÿ ïàðîé òàêèõ âåêòîðîâ, ÷òîíåâîçìîæåí ïåðåõîä îò îäíîãî ê äðóãîìó ïîñðåä�ñòâîì ïåðåñêîêà òîëüêî îäíîãî ýëåêòðîíà èç îäíîéïîçèöèè â äðóãóþ (òàê êàê ðàâåí íóëþ òðàíñ�îðìè�ðóåìûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò). Åñëè æå ìàòðè÷íûéýëåìåíò ðàâåí ìèíóñ ïàðàìåòðó ïåðåñêîêà ìåæäóáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, òî äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòûáëîêà ðàâíû åìó ñàìîìó. Äåéñòâèòåëüíî, äëÿ ïà�ðû, ïîðîæäàþùåé äèàãîíàëüíûé ýëåìåíò, ñóùåñòâó�åò ïåðåõîä îò îäíîãî âåêòîðà ïàðû ê äðóãîìó ïî�ñðåäñòâîì ïåðåáðàñûâàíèÿ òîëüêî îäíîãî ýëåêòðîíàñ ñîõðàíåíèåì åãî ñïèíà. Íàïðàâëåíèÿ îñòàëüíûõñïèíîâ äëÿ âåêòîðîâ ïîðîæäàþùåé äèàãîíàëüíûéýëåìåíò ïàðû ñîâïàäàþò (âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ðàñ�ñìàòðèâàåòñÿ èìåííî äèàãîíàëüíûé ýëåìåíò). Äëÿíåäèàãîíàëüíûõ æå ýëåìåíòîâ íàïðàâëåíèÿ ñïèíîâõîòÿ áû îäíîé ïàðû ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ â äâóõâåêòîðàõ, ïîðîæäàþùèõ ðàññìàòðèâàåìûé ìàòðè÷�íûé ýëåìåíò, â îäíîé è òîé æå ïîçèöèè, îáÿçàòåëü�íî ðàçëè÷àþòñÿ (âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ñàì ýëåìåíòíåäèàãîíàëüíûé). Èòàê, ìàòðèöà îïåðàòîðà Ht ïî�ëó÷àåòñÿ èç ìàòðèöû îïåðàòîðà H(h)t ïðåîáðàçîâà�íèåì êàæäîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà â áëîê ðàçìåðîì2Ne � 2Ne , íà äèàãîíàëè êîòîðîãî ñòîÿò ÷èñëà, ðàâ�íûå ïðåîáðàçóåìîìó ýëåìåíòó, à âñå íåäèàãîíàëüíûåýëåìåíòû ðàâíû íóëþ.Ïî ïðàâèëó óìíîæåíèÿ áëî÷íûõ ìàòðèö, ó÷è�òûâàÿ îïðåäåëåíèå ìàòðè÷íîé ýêñïîíåíòû êàê ìàò�ðè÷íîãî ðÿäà, íåòðóäíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ìàòðè÷�íàÿ ýêñïîíåíòà exp(�Ht=kBT ) îáðàçóåòñÿ èç ýêñ�ïîíåíòû exp(�H(h)t =kBT ) ïîñðåäñòâîì ïðåîáðàçîâà�íèÿ êàæäîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà â áëîê ðàçìåðîì2Ne � 2Ne , íà äèàãîíàëè êîòîðîãî ñòîÿò ÷èñëà, ðàâ�íûå ïðåîáðàçóåìîìó ìàòðè÷íîìó ýëåìåíòó, à íåäèà�ãîíàëüíûå ýëåìåíòû ðàâíû íóëþ. Íåïîñðåäñòâåííîîòñþäà è âûòåêàåò ñîîòíîøåíèå (11).386
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