COMPORTAMIENTO ASINTOTICO DE LOS FACTORES DE
ESTRUCTURA PARCIALES EN MEZCLAS
DE FERMIONES CARGADOS A T=0

A. A. Melgarejo*, F. Vericat**
Instituto de Fisica de Liquidos y Sistemas Biolégicos (IFLYSIB), La Plata y Departamento de Fisicomatemdtica,
Facultad de Ingenieria, Universidad Nacional de La Plata (1900) La Plata, Argentina.

En este trabajo consideramos los factores de estructura parciales a longitudes de ondas largas y cortas, corres-
pondientes a un plasma mulicomponente degenerado. El comportamiento a distancias cortas es analizado
considerando en la ecuacién de Goldstone solamente diagramas de escalera. Por su parte, la forma dominante
de los factores de estuctura parciales a nimeros de onda pequefios surge de considerar que, en ese limite,
predominan modos colectivos correspondicntes a plasmones y fonones, cncontrdndose una relacién lineal en
vez de la caracteristica forma cuadrédtica propia del gas de clectrones.

I. INTRODUCCION

Los factores de estructura y sus transformadas
de Fourier, las funciones de correlacién de pares,
constituyen herramientas muy adecuadas para des-
cribir, desde el espacio de los momentos y desde el
espacio real, respectivamente, el comportamiento de
sistemas de muchas particulas'?. Ademds de consti-
tuir un verdadero puente entre las interacciones
microscopicas y el comportamiento termodindmico,
se relacionan directamente con experimentos de
difraccién de Rayos X o de neutrones permitiendo
el contraste de resultados tedricos®.

El comportamicnto de los factores de estructu-
ra a nimeros de onda grandes y pequefios o, equiva-
lentemente, el comportamiento asintético a distan-
cias pequeiias y largas, respectivamente, han recibi-
do una atencion especial. Esto es debido a que en
esos extremos la fisica es en general mds transpa-
rente que en regiones intermedias, donde la suma de
efectos de diverso origen y de semejante importan-
cia pueden llegar a oscurecerla.

En particular, el comportamiento asintético del
factor de estructura y la funcién de correlacién de
pares del gas de electrones (jellium) han sido bas-
tante estudiados con la idea de disponer de una gufa
en el disefio de teorias aproximadas que lo descri-
ban**!,

En este trabajo consideramos un sistema multi-
componente (en particular binario) de fermiones car-
gados en un fondo neutralizante a T=0, esto es,
consideramos la extensién a varias componentes del
modelo de electrones libres de Sommerfeld (jellium).
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Para este sistema estudiamos el comportamiento
asint6tico ( en ambos extremos) de los factores de
estructura parciales y de las funciones de correla-
cién entre las diversas componentes.

II. MODELO

Consideramos un sistema de N especies de
fermiones cargados moviéndose en un fondo
neutralizante. Suponemos que el sistema ocupa un
volumen V y que se encuentra a una temperatura
T = 0. Indicamos con Ni’ el nimero de particulas de
la especie ¢ (i = 1, 2, ....N), de mancra que n,=N,/
V cs la correspondiente densidad numérica. En el
modelo, las particulas de tipo i se representan como
puntgs de masa m, y carga Z e, donde e es la carga
de un electrén.

El Hamiltoniano del sistema es:

1 A
—szij(zj)(ﬁ;}ﬁlq—Nisij) ¢))

donde 51% denota la energfa cinética de particulas de
tipo i cuando su momento es k Y Yy (g§) es la interac-
cién coulombiana entre particulas de tipo i y j.
En la ecuacién (1), Nizﬁ‘}:D indica el opera-
dor niimero de particulas correspondiente a la espe-
cie {, siendo ﬁ,; el operador densidad de particulas
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del tipo i con momento §:

Aqui g a Ty af; representan los operadores de crea-
cion y amqu1la016n respectlvamente para la espe-
cie i

Los principales objetos ‘de interés en este tra-
bajo son los factores de estructura parciales, defini-

'

dos -
. NN
e s 1 < l-q>

SU (@)= (n nJ)I/Z v

y las correspondientes transformadas de Fourier, es
decir, las funciones de correlacién de pares:

)

I [ d%
(ninj)l/z (o)

g;(r)=1+ ef?F(SU(é)—Bi,) 3)

III. CORRELACIONES DE CORTO ALCANCE

La Férmula de Kimball-Niklasson®*¢, relaciona
las correlaciones electrén—eclectrén, en ¢l gas de
electrones, con el correspondiente factor de estruc-

_tura a longitudes de onda cortas. Tosi y colaborado-
res'? han extendido a sistemas multicomponentes el
resultado de Kimball®. En particular ellos encuen-
tran que la derivada de las funciones de correlacién
al contacto en el sistema multicomponente verifican

dg,;(r) 2Z.Z. .,

i i~ B .

_ =t 5 _O) 4
a_r r=0 ﬁz . Byt =" @

con
W, =mm; /(m‘. +mj).-

De esta expresion y.de la ecuacién (3) obtene-

mos, usando. propiedades de las transformadas de

Fourier, la extensién a sistemas multicomponentes
de la férmula Klmball kalasson ' :

16 )"2 2z,

nn.| e My _

(6)‘§(/)]=" ‘ - W ij(r=0)
| (5)

lim [q4(SU
g
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Podemos apreciar que, al igual que en el caso
del jellium, el término dominante en los factores de
.. estructura parciales a longitudes de onda pequefias
es de orden gt ‘

Las funcxones de correlacién al contacto que
aparecen en las ecuaciones (4) y (5), pueden ser
evaluadas aproximadamente generalizando a varias

" componentes la conocida férmula de Yasuhara™ para
la correlacién electrén—electrén al contacto en el
gas de electrones. '

Con ese fin con51deramos la férmula de
.Goldstone™ para el corrimiento de la energfa produ-
cida por la perturbacién coulombiana y la aproxi-

“mamos restringiéndonos a los diagramas de escalera
(Fig. 1). Estos diagramas representan el proceso
virtual por el cual una particula del tipo i y otra del
tipo j son excitadas fuera de sus esferas de Fermi
por interacciones coulombianas mutuas y, luego de
dejar una un agujero en su lugar, repiten las interac-
ciones coulombianas hasta que, finalmente, son dis-
persadas a sus posiciones previas dentro de las co-
uespondlentes esferas de Fermi. -

] "
R
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.

S . .
Fig. I: Diagrama de escalera usados en la ecuacion de Goldstone.

- 3

~ Con el objeto de generahzar la férmula de
Yasuhara usamos el hecho que

dondg AE = E(ez)-—E(O),con E(0) la energia de
una mezcla de fermiones ideales (descargados) y

' E(e?) la energia completa del sistema. .

En la férmula resultante incluimos$ explicita-
mente el apantallamiento eléctrico considerando cier-
to momento de .corte K, como tal utilizamos el
momento de Thomas-Fermi. La expresién final para
las funciones de correlacién al contacto son'
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' 25, +1

[F( ~ﬁ )]2 parai=j

L | ‘ [F(XU)]Z parai# j | @ :

E§tamos considerando un sistema paramagnético de
fermiones con/spines arbitrarios y con §; indicamos
ell spin de las‘partlculas de tipo i.

‘1 En las ecuaciones (7) y (8), el pardmetro de
acoplamlento apantallado viene dado por

- _ 7‘0‘ ,
i T ®
; 1e (2sky /T kpr,
i i
| | ,
donde T
i it
e |
k; = Max (kl ‘k kN> con k el momento de

Ferml para la| especxe iy

4 213 2 12
A AT At (10)

i i

K

P ' e)\?
con x;=n,/n, y n, dado por n, —( ) /3n
El parémetro ﬁic acoplamlento desnudo en la ecua-
016n (9) es

" ; 2Z.Z .1,

‘ pAat

/ &j =———_—-A’

\ Ty,

; ar\' . . . . .
con A=——-. El radio de Wigner-Scitz r, se define:

i T !

. ! -1

- =(1";aoa) W a=(4/9m)"

cén agel radxo de Bohr para partlculas de la especie

1
i .
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Fig. 2! Régimen de aniguilacion de positrones en jellium en
funcion de la densidad de electrones. La linea sélida correspon-
de a la formuda (7). La lineq de trazos y de trazos y puntos son
los resultados de Arponen y Pajanne (Ref 17) y de Lantto (Ref.
18), respectivamente, y han sido reproducidas, al igual que los
datos experimentales, de la Fig. 5 de la Ref. 18. !i

1
e. Finalmente, en la ecuacién (9), s es unI nimero
que toma valores entre .1 y .2. "-
Vale la pena sefialar que la senc1lla férmula
(7) cuando se aplica a un solo positrén en un mar de
electrones, reproduce aceptablemente blen datos
experimentales para la aniquilacién de posxtrones en

metales' (Fig. 2). . :!

) |

IV. CORRELACIONES DE LARGO ALCANCE
i I

Con el objeto de estudiar el comportamiento a

largo alcance de las funciones de correlacién, es

decir ¢l comportamiento a longitudes de onda largas

de los factores de estructura parciales S (?]), consi-

deramos las reglas de suma para momento cero y

para momento 1 o regla de suma f '3, en términos

de la parte imaginaria de la funcién de resf)uesta de
la densidad éstas se leen: i

" 1
il

S,;,-(é’)=— C 72 jdm Imxu( ,(o) )
n\](ni nj) . 'E
, |
Y !
|
‘! )
1 i=1 M
] _
i i
| ]
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Con el objeto de obtener formas explicitas para

los términos dominantes de los factores de estructu-
ra ‘parciales a longitudes de ondas largas, supone--

mos que en ese limite las excitaciones de particula
simple y multiparticulas son despreciables frente a
los modos colectivos. En particular suponemos que
los modos colectivos dominantes son plasmones y
fonones. Entonces las funciones de respuesta parcia-
les pueden ser aprox1madas en la forma _ i

g ()= (n,n,)"z{a,,qz[s (o-0r)-
5_(m+0)p)]+[3,-,-(1[8 (méqv_‘,)—ﬁ(m+qv“;)]}(13) '
donde d es la funcién delta de Dirac. ®p és la fre-

cuencia de plasma y v_la velocidad del sonido.
Sustltuyendo (13) en (11) obtenemos

- [ o ,
Tarﬁbién, usando ec. (13) para XU(?I,Q)) en la

regla de suma-f, obtenemos las siguientes relaciones
que deben ser verificadas por los coeficientes 0;; y

By .
4&%?2(ninj)llzziz_ja,ij'=1 |
i o
» Z(ninj)mZZB

En el resto del trabajo‘nds_restringiremos a

mezclas binarias del tipo clectrén—positrén en las -

que ambas especies tiene igual masa (m =m_=m),
carga (Z =-Z_ = 1) y densidad (n =n_ ;Iz
Debido a la snmema entre especies tenemos

amn

Los parametros oy By ij en el modelo fonon—plas—
moén se reducen a -
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sy

(16) -

1
o, =0__=-0, == ; (18)
20pm
. : 3
B_H_EB_E—BEEHB =4h]€F (19)

. donde la frecuencia de plasma w, y el momento de
Ferml k F son

o} = )
m

3 o

| kF=(37c2n)] @

Entonces el comportamlento asintético de los facto—
res de estructura parcxales queda - - :

s

. 3q 14 -
= = . - (22)

3¢ lq2 ’ -
S(q) = ———5 23
](q)q—*ogk 4k} 23
con 4 -
. 8ne’n
ksz:
ho

. A partir de los factores de estructura parciales
podemos evaluar los factores de estructura par-
ticula—particula y carga-carga® para sistemas 1-1
cuyos comportamientos asintéticos son:

RPN 3 ¢g |

S =5,(9)+S = ——
w (@) o(q)+ (7)4_)04.1%. (24)
SQQ( )52[50(‘1)“5:(‘1)] =20 (25)
» - qg—0 kS .

'Podemos observar que el factor de estructura |
carga~carga, a igual que el factor de estructura del
jellium_estd dominado por modos plasmdnicos: El
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fz%ctor de estructura particula—particula, en cambio,
se comporta como un gas ideal de fermiones.

i Es interésante comparar el limite para nime-
ros de onda pequenos que hemos encontrado para
10s factores de estructura parciales en mezclas tipo
electron—posntron (ecs. (22) y (23)), con los corres-
pondientes comportamlentos encontrados en meta-
les liquidos. En estos dltimos el comportamiento
esencialmente| cldsico de los iones positivos, con-
juntamente con la electroneutralidad hacen que tan-
to el factor de ?structura i6n—i6n como electrén—elec-
trén y electrént—ién estén dominados a longitudes de
ondas largas por un término constante proporcional
aila compresibilidad isotérmica’®,

i .

|
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