
ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 2 67Ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå æèäêîãî öåçèÿÎ.Â. Êðèñüêî1,a , Â.M. Êóçíåöîâ2,b , Â.Ì. Ñèëîíîâ2 , Ò. Â. Ñêîðîáîãàòîâà31Âëàäèìèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, �àêóëüòåò ïðèêëàäíîé ìàòåìàòèêè è �èçèêè,êà�åäðà �óíêöèîíàëüíîãî àíàëèçà è åãî ïðèëîæåíèé. �îññèÿ, 600005, Âëàäèìèð, óë. �îðüêîãî, ä. 87.2Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò,êà�åäðà �èçèêè òâåðäîãî òåëà. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.3Êèãàëüñêèé èíñòèòóò íàóêè è òåõíîëîãèè, �àêóëüòåò íàóêè, êà�åäðà ìàòåìàòèêè.�óàíäà, 3900, Êèãàëè, àâåíþ Àðìèè.E-mail: akrisko1952�mail.ru, b vkuznetsov�polly.phys.msu.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 15.12.2010, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 21.12.2010Ñ èñïîëüçîâàíèåì ãëàäêèõ íåëîêàëüíûõ ìîäåëüíûõ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ (�ÍÌÏ) è ýêñïåðèìåí-òàëüíûõ çíà÷åíèé ñòóêòóðíûõ �àêòîðîâ ïðîâåäåí ðàñ÷åò òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé ýëåêòðîñîïðî-òèâëåíèÿ æèäêîãî öåçèÿ. �àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ òåìïåðàòóð 35, 150, 280, 310, 470 è 630ÆC êàêñ ó÷åòîì èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû, òàê è áåç íåãî. Ïàðàìåòðû�ÍÌÏ æèäêîãî öåçèÿ íàõîäèëèñü ëèøü èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé òåðìîâ ñâîáîäíûõ èîíîâ,áåç èñïîëüçîâàíèÿ êàêèõ ëèáî ñïîñîáîâ ïîäãîíêè ïîä ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå öåçèÿ. Ïðèìåíåíèå�ÍÌÏ ïîçâîëèëî ñóùåñòâåííî óëó÷øèòü ñõîäñòâî òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé ðàññ÷èòàííûõè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ æèäêîãî öåçèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàñ÷åòàìè,îñíîâàííûìè íà ëîêàëüíûõ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëàõ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ãëàäêèé íåëîêàëüíûé ìîäåëüíûé ïñåâäîïîòåíöèàë, ýëåêòðè÷åñêèå òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà,æèäêèå ùåëî÷íûå ìåòàëëû.ÓÄÊ: 539.1, 536.21, 536.4, 537.311.3. PACS: 71.15Dx, 65.20.De, 72.15.Cz.ÂâåäåíèåÝëåêòðîñîïðîòèâëåíèþ æèäêèõ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâïîñâÿùåíî áîëüøîå ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåî-ðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé [1�17℄. Â îñíîâå áîëüøèí-ñòâà òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ýëåêòðîñîïðîòèâëå-íèÿ æèäêèõ ìåòàëëîâ ëåæèò èñïîëüçîâàíèå òåîðèè Çàé-ìàíà [1℄. Âûðàæåíèå ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ æèäêîãîìåòàëëà èìååò ïðîñòîé âèä�= 3�e2	h3 1v2F 
ha(q)jV (q)2ji, (1)ãäåha(q)jV (q)2ji= 4 1Z0 a(q)jV (q)2j� q2kF �3 d� q2kF � . (2)Â (1), (2) a(q) � ñòðóêòóðíûé �àêòîð æèäêîãî ìå-òàëëà, V (q) � ýêðàíèðîâàííûé �îðì�àêòîð ïñåâäîïî-òåíöèàëà, kF � èìïóëüñ Ôåðìè, e � çàðÿä ýëåêòðî-íà, 	h � ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà, vF � ñêîðîñòü Ôåðìè,
 � îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà àòîì â æèäêîì ìåòàëëå.Âî ìíîãèõ ðàáîòàõ â êà÷åñòâå ñòðóêòóðíîãî �àêòîðàæèäêîãî ìåòàëëà èñïîëüçóåòñÿ ñòðóêòóðíûé �àêòîð,ðàññ÷èòàííûé â ìîäåëè òâåðäûõ ñ�åð, à â êà÷åñòâå�îðì�àêòîðà àòîìà æèäêîãî ìåòàëëà � ïðîñòåéøèé�îðì�àêòîð, ïðåäëîæåííûé Àøêðî�òîì [18℄. Ïîëó÷à-åìûå ïðè ýòîì óäîâëåòâîðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû ÷àñòîîïðåäåëÿþòñÿ ïîäãîíêîé ïàðàìåòðîâ ïñåâäîïîòåíöèà-ëîâ Àøêðî�òà. Ìîäåëü òâåðäûõ ñ�åð òàêæå íå íîñèòïðåöèçèîííîãî õàðàêòåðà.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò òåìïå-ðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ æèäêîãîöåçèÿ è èññëåäîâàíèå ðîëè ó÷åòà èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâïñåâäîïîòåíöèàëà â çàâèñèìîñòè îò îáúåìà, ïðèõîäÿ-

ùåãîñÿ íà àòîì. Ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ èñïîëüçî-âàëèñü ðåçóëüòàòû ïðåöèçèîííûõ íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõèçìåðåíèé åãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà a(q) [19℄ è �îðì-�àêòîðû ãëàäêèõ íåëîêàëüíûõ ìîäåëüíûõ ïñåâäîïîòåí-öèàëîâ (�ÍÌÏ) öåçèÿ, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ïðîâîäèòüðàñ÷åòû êàê ñ ó÷åòîì, òàê è áåç ó÷åòà çàâèñèìîñòè åãîïàðàìåòðîâ îò âåëè÷èíû àòîìíîãî îáúåìà ìåíÿþùåãîñÿñ òåìïåðàòóðîé [20�22℄.�ëàäêèé íåëîêàëüíûé ìîäåëüíûé ïñåâäîïîòåíöèàëÂ ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë�ÍÌÏ V (r) çàïèñûâàåòñÿ â âèäå [22℄V (r,E) =�Zr + 1X̀=0V`(r,E), (3)ãäå V`(r,E) =��A`(E)� Zr � 1�1 + � rRm�2�K , (4)E � ýíåðãèÿ ðàññåèâàþùåãîñÿ ýëåêòðîíà â ïîëå ñâî-áîäíîãî èîíà, ` � îðáèòàëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, Z �âàëåíòíîñòü èîíà, r � ðàññòîÿíèå îò öåíòðà èîíà â ïðÿ-ìîì ïðîñòðàíñòâå, Rm � ïàðàìåòð, õàðàêòåðèçóþùèéðàäèóñ ìîäåëüíîé ñ�åðû, A`(E) � ïàðàìåòð, õàðàê-òåðèçóþùèé ãëóáèíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû �ÍÌÏ äëÿêàæäîãî ` ïðè r < Ra , K � öåëîå ÷èñëî. Â äàëüíåéøåìáóäåì ïîëàãàòü K = 12.Ïðè ðàñ÷åòàõ V (q) ìàòðè÷íûé ýëåìåíò �ÍÌÏíåýêðàíèðîâàííîãî èîíà ðàçáèâàåòñÿ íà äâå ÷àñòè:ëîêàëüíóþ, çàâèñÿùóþ òîëüêî îò ìîäóëÿ âåêòîðà ðàñ-ñåÿíèÿ q , è íåëîêàëüíóþ, çàâèñÿùóþ îò k , k+ q �



68 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 2âåêòîðîâ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà, âçàèìîäåéñòâóþùåãîñ ðàññåèâàþùèì ïîòåíöèàëîì [22℄hk+ qjV ion(r,E)jki=V ion(k,k+q,E) ==V ion(k,k0;E) = B(q) + F(k,k+q;E). (5)Çäåñü B(q) � ëîêàëüíàÿ ÷àñòü, F(k,k+q;E) � íåëî-êàëüíàÿ ÷àñòü ïîòåíöèàëà. Ëîêàëüíàÿ ÷àñòü ïðåäñòàâ-ëÿåòñÿ â âèäåB(q) = 4�Z
q2 [�B1(q) +B2(q)℄. (6)Âûðàæåíèå â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéñóììó äâóõ ñëàãàåìûõ: ïåðâîå èìååò àíàëèòè÷åñêèéâèä, âòîðîå ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå èíòåãðàëà, áåðóùå-ãîñÿ ëèøü ÷èñëåííî:B1(q) = 1+C �Rm212(11)!e�XX2f�112 (X), (7)B2(q) = X 1Z0 sin(t)(1 + t2)12 dt, X = qRm, (8)ãäå C = A2 , f�1K (X) � ìíîãî÷ëåí ïîðÿäêà K� 2 [20℄.Íåëîêàëüíóþ ÷àñòü �îðì�àêòîðà �ÍÌÏ ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììû äâóõ �óíêöèé: E -çàâèñÿùåéíåëîêàëüíîé ÷àñòè �îðì�àêòîðà è E -íåçàâèñÿùåé:F(k,k+q;Ek) = F0(k,k+q) + F1(k,k+q;Ek), (9)F0(k,k+q) =�4�R3m
 2Xl=0 [2l +1℄[Al(EF )�C℄��D`(a, b)P̀ (os�), (10)F1(k,k+q;Ek) =�4�R3m
 2Xl=0 [2l +1℄ �d(Al(E))dE jE=EF��� (Ek �EF )D`(a, b)P̀ (os�), (11)ãäå d(A`(E))dE ��E=EF � ïðîèçâîäíàÿ ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ ïîýíåðãèè íà óðîâíå Ôåðìè, � � óãîë ìåæäó âåêòî-ðàìè k è k+ q , Ek � ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ñ èìïóëü-ñîì k , EF � ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íà óðîâíå Ôåðìè,b = jk+ qj � Rm , a = jkj � Rm , R = b� a, a , S = b+ a .D`(a, b) âû÷èñëÿëèñü ïî �îðìóëàìD0(a, b) = 12ab (f 0K(R)� f 0K(S)) �2K(K� 1)! , (12)D1(a, b) = �12(ab)2 ��f 1K(R)�abf 0K(R)�� �f 1K(S)+abf 0K(S)���� �2K(K� 1)! , (13)D2(a, b) = 32(ab)3 ��f 2K(R)�abf 1K(R)�� �f 2K(S)+abf 1K(S)���� �2K(K� 1)! +D0(a, b), (14)ãäå f�1K (X), f 0K(X), f 1K(X), f 2K(X) � ìíîãî÷ëåíû ñîîò-âåòñòâåííî ïîðÿäêà K� 2, K� 1, K , K+1, êîòîðûåìîæíî âû÷èñëèòü ÿâíî, èñïîëüçóÿ âûðàæåíèÿf 0k (X) = k�1Xj=0 XK�1�j2j C jK�1 (K� 1+ j)!(K� 1)! , (15)f�1K+1(X) = f 0K(X) = f 1K�1(X) = f 2K�2(X). (16)

Ôîðì�àêòîð ýêðàíèðîâàííîãî �ÍÌÏ ïîòåíöèàëàèîíà â êðèñòàëëå ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñóììû äâóõ�óíêöèé V (k,k0;Ek) =V ion(k,k0;Ek) +V sr(q), (17)ãäå k0 = k + q , V sr(q) � ïîòåíöèàë ýêðàíèðóþùåéýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñ ó÷åòîì ïîòåíöèàëà ýêðàíèðî-âàííîé îðòîãîíàëèçàöèîííîé äûðêè [7, 10, 22, 23℄:V sr(q) = Vee(q)��V ion(k,k0;E)�+Vort(q)"(q) , (18)Vort(q) � ïîòåíöèàë îðòîäûðêè â ïðèáëèæåíèè Äàä-æåíñà [23℄: Vort(q) =Vee(q)�ort(q), (19)Vee(q) � ïîòåíöèàë ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìî-äåéñòâèÿ ñ ó÷åòîì îáìåíà è êîððåëÿöèè â îáðàòíîìïðîñòðàíñòâå: Vee(q) = 4�
q2 (1� f (q)), (20)f (q) � îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ â ïðèáëèæå-íèè Øîó [24℄:f (q) = 1� exp �0.535� qkF �2! , (21)�ort(q) � �óðüå-îáðàç ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îðòîãî-íàëèçàöèîííîé äûðêè:�ort(q) = Zdpl �1� 6/�2 (fd(�� qRm)� fd(�+ qRm))2qRm , (22)fd(x) = 2 sin(x)x2 � 2 os(x)x � sin(x)x , Zdpl � çàðÿä îðòîäûðêè.Â íàøèõ îáîçíà÷åíèÿõ äëÿ �ÍÌÏZdpl = 
�2 kFZ0 ��4�R3m
 2Xl=0 [2l +1℄ �d(Al(E))dE ���E=EF���Dl(jkjRm, jk+qjRm)k2�dk, (23)�[F(k,k0;E)℄ � ýêðàíèðóþùèé �óíêöèîíàë [22, 23℄äëÿ ïðîñòûõ ìåòàëëîâ, ïðåäñòàâëÿþùèé ñîáîé ñóììóâ k-ïðîñòðàíñòâå ïî k â îáëàñòè jkj < kF , êîòîðóþìîæíî ïðåîáðàçîâàòü â èíòåãðàë âèäà�[F(k,k0;E)℄ = 2Xk<kF 2F(k,k0;Ek)k2 � k02 == 2
(2�)3 Zk�kf 2F(k,k0;Ek)k2 � k02 dk, (24)â àòîìíûõ åäèíèöàõ Ek = k22 . Ïðè ðàñ÷åòå èíòåãðà-ëà (24) âîçíèêàþò ïðîáëåìû, ñâÿçàííûå ñ îñîáåííîñòüþïîäûíòåãðàëüíîé �óíêöèè ïðè jkj= jk0j . Èíòåãðèðîâà-íèå ïîäîáíûõ èíòåãðàëîâ ïðîâîäèëîñü ìåòîäîì �àóññà.Â ÷àñòíîì ñëó÷àå âû÷èñëåíèÿ ýêðàíèðóþùåãî �óíê-öèîíàëà îò ëîêàëüíîé ÷àñòè ïîòåíöèàëà (ò. å. ïðèF(k,k0;E) = �(q) � �óíêöèè, çàâèñÿùåé ëèøü îòâåêòîðà ðàññåÿíèÿ q ), �óíêöèîíàë âû÷èñëÿåòñÿ àíàëè-òè÷åñêè è èìååò âèä�[�(q)℄ = 1� "(q)Vee(q) �(q). (25)



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 69Çäåñü "(q) � äèýëåêòðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ ìåòàëëà ñ ó÷å-òîì îáìåíà è êîððåëÿöèè. Èñïîëüçóÿ (5), (25), ïîëó-÷àåìVee(q)��V ion(k,k0;Ek)�=Vee(q)�[B(q) + F(k,k0;Ek)℄ == (1� "(q))B(q) +Vee(q)�[F(k,k0;Ek)℄, (26)Ïîäñòàâëÿÿ (26) â (17), ñ ó÷åòîì (18) èìååì äëÿýëåêòðîíîâ íà óðîâíå Ôåðìè çíà÷åíèå íåëîêàëüíîãîýêðàíèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà èîíàV (k,k+q;EF) = F(k,k+q;EF ) + Vlo 2(q)"(q) , (27)ãäå Vlo 2(q) = B(q) +Vort(q) +Vf1(q), Vf1(q) = V 0ee(q) �� �[F(k,k+q;Ek)℄.Â �îðìóëå ðàñ÷åòà ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ [2℄ ðàññå-èâàþùèé ýêðàíèðîâàííûé ïîòåíöèàë V (q) ëîêàëåí ïîîïðåäåëåíèþ. Â ñëó÷àå íåëîêàëüíîãî ïîòåíöèàëà ïðèðàñ÷åòå ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ èç ñåìåéñòâà íåëîêàëü-íûõ ïîòåíöèàëîâ ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷åíèè ìîäó-ëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ q âûáèðàåòñÿ îäèí ëîêàëüíûé,ó êîòîðîãî ìîäóëü ðàññåÿííîãî âåêòîðà ðàâåí kF . Îáû÷-íî äëÿ ñðàâíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ïñåâäîïîòåíöèà-ëîâ [7℄ èñïîëüçóþò �îðì�àêòîð ýêðàíèðîâàííîãî èîíàïðè ðàññåÿíèè íàçàä èëè âïåðåä. Ïðè ðàññåÿíèè íàçàäíåëîêàëüíàÿ ÷àñòü �îðì�àêòîðà F(k,k+q;EF) ñ k= kF(kF � âåêòîð ðàññåÿíèÿ íà óðîâíå Ôåðìè) ðàññ÷èòûâà-åòñÿ èñõîäÿ èç òîãî, ÷òîjkF + qj=(kF , q < 2kF ,q� kF , q > 2kF . (28)Ïðè ðàññåÿíèè âïåðåäjkF + qj= jkF j+ jqj.�ðà�è÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ñîîòíîøåíèé ìåæäóâåêòîðàìè k , k+ q , q íà óðîâíå Ôåðìè ïðè ðàññåÿíèèíàçàä ïðè q < 2kF ïðèâåäåíî íà ðèñ. 1. Èç (28) è ðèñ. 1âèäíî, ÷òî ïðè ðàññåÿíèè íàçàä ìîäóëü âåêòîðà ðàññå-ÿííîãî ýëåêòðîíà ðàâåí kF . Îñíîâíîé âêëàä â ýëåêòðî-ñîïðîòèâëåíèå ìåòàëëà äàþò ýëåêòðîíû íà ïîâåðõíîñòèÔåðìè, ïîýòîìó ìû èñïîëüçîâàëè ëîêàëüíóþ �îðìóýêðàíèðîâàííîãî �ÍÌÏ ïðè ðàññåÿíèè íàçàä.Çíà÷åíèÿ àòîìíûõ îáúåìîâ æèäêîãî öåçèÿ íà-õîäèëèñü èç çíà÷åíèé ïëîòíîñòè [25℄ è ïðèâåäåíûâ òàáë. 1. Òàì æå äàíû çíà÷åíèÿ ðàäèóñîâ Ôåð-ìè kF è ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ A0 , A1 , A2 , dA0(E)dE ��E=EF ,dA1(E)dE ��E=EF , dA2(E)dE ��E=EF , Zdpl . Ìåòîäèêà ïîëó÷åíèÿ ïà-ðàìåòðîâ �ÍÌÏ ïðèâåäåíà â [21℄. Èç òàáë. 1 âèäíî,

�èñ. 1. Ñõåìàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ñîîòíîøåíèÿâåêòîðîâ kF íà óðîâíå Ôåðìè è âåêòîðà ðàññåÿíèÿ qïðè ðàññåÿíèè íàçàä

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè ñòðóêòóðíûõ �àêòîðîâ æèäêîãîöåçèÿ îò òåìïåðàòóðû, ÆC: 1 � 35, 2 � 150, 3 � 280,4 � 310, 5 � 470, 6 � 630÷òî çíà÷åíèÿ 
 óâåëè÷èâàþòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðûîò 35 äî 630ÆC íà áîëåå ÷åì 20%. Èçìåíåíèÿ ïàðà-ìåòðîâ A0 , A1 , A2 ìåíåå çíà÷èòåëüíû è ñîñòàâëÿþòïîðÿäêà 1% ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû ïî÷òè â 5 ðàç.Âñå òðè ïàðàìåòðà óâåëè÷èâàþòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòó-ðû. Ïðîèçâîäíûå dA0(E)dE ��E=EF , dA1(E)dE ��E=EF , dA2(E)dE ��E=EF íåèçìåíÿþòñÿ. Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû ñòðóêòóðíûå �àêòîðûæèäêîãî öåçèÿ äëÿ 35, 150, 280, 310, 470ÆC èç [24℄.Èç ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû íàáëþäàåò-ñÿ ðîñò çíà÷åíèé ñòðóêòóðíûõ �àêòîðîâ â èíòåðâàëåçíà÷åíèé ìîäóëåé âåêòîðîâ ðàññåÿíèÿ îò 0 äî 2kF .Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿþò äàííûå äëÿ 35 è 150ÆC. Ýòèêðèâûå ïåðåñåêàþòñÿ ïðè çíà÷åíèè q , ðàâíîì 0.34 à.å.Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ �îðì-�àêòîðîâ �ÍÌÏ æèäêîãî öåçèÿ äëÿ òåõ æå òåìïåðàòóð.Òà á ëèö à 1Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ öåçèÿ â çàâèñèìîñòè îò îáúåìà, ïðèõîäÿùåãîñÿ íà àòîìT , ÆC 
, à.å. A0, à.å. A1, à.å. A2, à.å. dA0(E)dE ��E=EF dA1(E)dE ��E=EF dA2(E)dE ��E=EF Zdpl35 839 �0.872 �1.883 1.361 �4.379 �10.246 4.471 �0.168150 839 �0.874 �1.888 1.363 �4.379 �10.246 4.471 �0.162280 878 �0.876 �1.894 1.366 �4.379 �10.246 4.471 �0.154310 887 �0.877 �1.895 1.366 �4.379 �10.246 4.471 �0.152470 941 �0.88 �1.903 1.369 �4.379 �10.246 4.471 �0.143630 1001 �0.884 �1.911 1.373 �4.379 �10.246 4.471 �0.134
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè �îðì�àêòîðîâ �ÍÌÏ æèäêîãîöåçèÿ òåìïåðàòóðû, ÆC: 1 � 35, 2 � 150, 3 � 280,4 � 310, 5 � 470, 6 � 630Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî çíà÷åíèÿ �îðì�àêòîðîâ �ÍÌÏæèäêîãî öåçèÿ â äëèííîâîëíîâîì ïðåäåëå ïàäàþò ñ ðî-ñòîì òåìïåðàòóðû. Òàêæå âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì çíà÷åíèéq/kF íàáëþäàåòñÿ èíâåðñèÿ è âáëèçè çíà÷åíèé q/kF = 2çíà÷åíèÿ ýòèõ �îðì�àêòîðîâ ðàñòóò ñ òåìïåðàòóðîé.Â òàáë. 2 è íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëü-íûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿæèäêîãî öåçèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð. Âèäíî, ÷òîðàññ÷èòàííûå â ìîäåëè �ÍÌÏ çíà÷åíèÿ ýëåêòðîñî-ïðîòèâëåíèÿ ïî àáñîëþòíîìó çíà÷åíèþ îòëè÷àþòñÿ îòýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé íå áîëåå ÷åì íà 20%.�àñ÷åòû ñ ëîêàëüíûì ïîòåíöèàëîì [27℄ ïðèáëèçèòåëüíîâ 3 ðàçà îòëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé.Àíàëîãè÷íàÿ ðàçíèöà áûëà ïîëó÷åíà â ðàáîòå [3℄ ïðèäðóãèõ, îòëè÷àþùèõñÿ îò íàøåãî ñëó÷àÿ çíà÷åíèÿõñòðóêòóðíîãî �àêòîðà. Ýòî ãîâîðèò î âàæíîñòè ó÷åòàíåëîêàëüíîñòè è ãëàäêîñòè ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ïðèðàñ÷åòàõ �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ æèäêèõ ìåòàëëîâ. �àñ-ñ÷èòàííàÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü çíà÷åíèé ýëåê-òðîñîïðîòèâëåíèÿ æèäêîãî öåçèÿ íåñêîëüêî îòëè÷àåòñÿîò ýêñïåðèìåíòàëüíîé. Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû òàêæå�óíêöèè, àïïðîêñèìèðóþùèå ëèíåéíûå çàâèñèìîñòèýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ îò òåìïåðàòóðû. �àñ÷åòû ëèíåé-íûõ çàâèñèìîñòåé ïðîâîäèëèñü â òðåõ ìîäåëÿõ. Äâåëèíåéíûå çàâèñèìîñòè � ïóíêòèðíàÿ è øòðèõïóíêòèð-íàÿ � îòâå÷àþò ðàñ÷åòàì ñ àòîìíûì îáúåìîì, ðàâíûì745.5 à.å., à øòðèõïóíêòèðíàÿ � ñ àòîìíûìè îáúåìàìèèç òàáë. 1. Âèäíî, ÷òî ó÷åò èçìåíåíèé ïàðàìåòðîâ�ÍÌÏ îò àòîìíîãî îáúåìà öåçèÿ íåñóùåñòâåíåí. Èçñðàâíåíèÿ çíà÷åíèé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ (òàáë. 2 èðèñ. 4), âèäíî, ÷òî òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ýëåêòðî-ñîïðîòèâëåíèÿ, ðàññ÷èòàííûå â ìîäåëè �ÍÌÏ, íèæåýêñïåðèìåíòàëüíûõ [26℄ âáëèçè 250ÆC. C äàëüíåéøèìðîñòîì òåìïåðàòóðû òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ñòàíîâÿòñÿáîëüøå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ. Íà ýòîì æå ðèñóíêå ïðè-âåäåíû ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿæèäêîãî öåçèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðì�àêòîðîâ êâà-çèëîêàëüíûõ ìîäåëüíûõ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ ÀíèìàëóÒàì æå ïðèâåäåíà ýêñòðàïîëÿöèîííàÿ ëèíåéíàÿ çàâè-ñèìîñòü, ïîñòðîåííàÿ ïî ýòèì äàííûì. Âèäíî, ÷òî ýòèðàñ÷åòû çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

Òà á ë èö à 2Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ æèäêîãî öåçèÿ â çàâèñèìîñòèîò òåìïåðàòóðûT �, ìêÎì/ñì,ýêñïåðèìåíò �, ìêÎì/ñì,ïàðàìåòðûA0, A1, A2çàâèñÿò îò 
 �, ìêÎì/ñì,ïàðàìåòðûA0, A1, A2�èêñèðîâàíû35 32.1 25.2 25.5150 39.7 31.9 32.5280 49.7 45.4 46.4310 54.8 56.4 57.6470 70.8 82.0 84.2

�èñ. 4. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýêñïåðèìåíòàëü-íûõ è òåîðåòè÷åñêèõ çíà÷åíèé ýëåêòðîñîïðîòèâëå-íèÿ æèäêîãî öåçèÿ: H � ýêñïåðèìåíò, � � ðàñ÷åòñ �îðì�àêòîðàìè �ÍÌÏ è ïàðàìåòðàìè, íå ó÷èòûâà-þùèìè èçìåíåíèÿ àòîìíîãî îáúåìà ñ òåìïåðàòóðîé,� � ðàñ÷åò ñ �îðì�àêòîðàìè �ÍÌÏ è ïàðàìåòðàìè,ó÷èòûâàþùèìè èçìåíåíèÿ àòîìíîãî îáúåìà ñ òåì-ïåðàòóðîé, N � ðàñ÷åò ñ �îðì�àêòîðàìè Àíèìàëó;ïóíêòèð � ëèíåéíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ðàññ÷èòàííûõçíà÷åíèé ñ ó÷åòîì èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ �îðì�àê-òîðà �ÍÌÏ ñ òåìïåðàòóðíûì èçìåíåíèåì àòîìíîãîîáúåìà, øòðèõïóíêòèð � òî æå áåç åãî ó÷åòà; 1 � ëè-íåéíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ,2 � ëèíåéíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèéñ �îðì�àêòîðàìè Àíèìàëóäàííûõ è ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ãëàä-êèõ íåëîêàëüíûõ ìîäåëüíûõ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ.Â ðåçóëüòàòå ñðàâíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðå-òè÷åñêèõ çíà÷åíèé çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿæèäêîãî öåçèÿ (ðèñ. 4, òàáë. 2) ìîæíî ïðèéòè ê âû-âîäó î ðåàëèñòè÷íîñòè èñïîëüçîâàíèÿ òåîðèè Çàéìàíàñîâìåñòíî ñ �ÍÌÏ ïðè ðàñ÷åòàõ ýëåêòðîîïðîòèâëåíèÿæèäêîãî öåçèÿ. Îá ýòîì ãîâîðÿò:1) óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîâïàäåíèå òåîðåòè÷åñêèõçíà÷åíèé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèçíà÷åíèÿìè;2) ñîâïàäåíèå õàðàêòåðà ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâè-ñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ öåçèÿ îò òåìïåðàòóðûñ òåîðåòè÷åñêè ðàññ÷èòàííîé. Â ýêñïåðèìåíòå è â ðàñ-



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 71÷åòàõ íàáëþäàþòñÿ áëèçêèå ê ëèíåéíûì çàâèñèìîñòèýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ îò òåìïåðàòóðû â ðàññìàòðèâàå-ìîì èíòåðâàëå.Âëèÿíèå ó÷åòà èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ �ÍÌÏ îòàòîìíîãî îáúåìà ìàëî. Ýòèì ìîæíî îáúÿñíèòü íåêîòî-ðûå äîñòàòî÷íî óñïåøíûå ðàñ÷åòû ýëåêòðîñîïðîòèâëå-íèÿ ïðîñòûõ æèäêèõ ìåòàëëîâ ñ ïîìîùüþ ëîêàëüíûõïñåâäîïîòåíöèàëîâ [3℄. Ïàðàìåòðû �ÍÌÏ öåçèÿ íåïîäãîíÿëèñü ïîä çíà÷åíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ öåçèÿèëè äðóãèå åãî �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà â òâåðäîì èëèæèäêîì ñîñòîÿíèè. Îíè áûëè ïîëó÷åíû èç ýêñïåðè-ìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé òåðìîâ ñâîáîäíûõ èîíîâ öåçèÿ[20, 21℄. Âñå ýòî ãîâîðèò î ðåàëèñòè÷íîñòè ïðèìåíåíèÿòåîðèè íåëîêàëüíûõ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ (â ÷àñòíîñòè,�ÍÌÏ) ê ðàñ÷åòó �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðîñòûõ ìåòàë-ëîâ â êîíäåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Ë.À. Áëàãîíðàâî-âó çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Ziman J.M. // Phil. Mag. 1961. 6. P. 1013.2. Bradley C.C., Faber T.E., Wilson E.G., Ziman J.M. // Phil.Mag. 1962. 7. P. 865.3. Sundstrom L.J. // Phil. Mag. 1965. 11. P. 657.4. Ashroft N.W., Lekner J. // Phys. Rev. 1966. 145, N 1.P. 83.5. Ashroft N.W., Langreth D.C. // Phys. Rev. 1967. 159.P. 500.6. Marh N.M. Liquid metals. Oxford, 1968.7. Marh N.M. // Can. J. Chem. 1977. 35. P. 2165.8. Faber T.E. Introdution to the theory of liquid metals. L.,1972.9. Ratti V.K., Evans R. // J. Phys. F: Metal Phys. 1973. 3.P. L238.
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