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Gas de electrones: Jellium model

El Hamiltoniano quedó reducido a:

Ahora pasamos a segunda cuantización.

Término de Energía cinética:

REPASO
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Sustituyendo: x1 = y + x

REPASO



  

La interacción
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Separamos el término 

REPASO

https://blog.cupcakephysics.com/electromagnetism/math%20methods/2014/10/04/the-fourier-transform-of-the-coulomb-potential.html
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El término de q=0 se puede escribir como:

Número fijo de partículas:

Se cancela con el otro término de H
por partícula

Se va a cero al hacer:

Y después:
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Y así obtenemos:

Adimensionalización. Introducimos         distancia entre partículas:

Radio de Bohr:
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Esta expresión muestra un resultado anti-intuitivo: a alta densidad, o sea cuando

                 la energía potencial se vuelve una perturbación de la energía cinética.

Entonces, a densidad alta se puede intentar un desarrollo perturbativo de, por 

ejemplo, la energía del estado fundamental (ground state).

Se obtiene:

Ahora calculamos a y b.
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Electrones no interactuantes: 
exclusión de Pauli, esfera de Fermi

Si expandimos la energía:

Corrección a primer order,
debida a la interacción e-eOrder cero, 

no interactuante
Estado fundamental 
no interactuante

kx

ky

kF

Esfera de Fermi:

Volvamos al Hamiltoniano con unidades físicas:
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Estado fundamental 
no interactuante

Calculamos el k de Fermi,        : 

Se usó la densidad de estados en el espacio k que surge de las condiciones
periódicas de contorno:

kx

ky

kF

Esfera de Fermi:
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Estado fundamental 
no interactuante

Dijimos : 

Despejemos:  El        está fijado por la densidad de electrones:

Recordemos el      :
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Energía del estado fundamental no interactuante:

 Energía de Fermi
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Corrección a primer orden de la energía:

Deben estar ocupados para que los dos operadores
de destrucción no den cero

Deben rellenar los huecos

kx

ky

kF

Esfera de Fermi:
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Deben estar ocupados para que los dos operadores
de destrucción no den cero

Deben rellenar los huecos

kx

ky

kF

Esfera de Fermi:

Hay dos posibilidades:
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kx

ky

kF

Esfera de Fermi:

Dar vuelta usando el anticonmutador y que  q ≠ 0

eliminemos p
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kx

ky

kF

Esfera de Fermi:

Usando las dos expresiones anteriores:

Cambio de variable:
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Hay que calcular ese volumen, de la intersección

de dos esferas con                    se obtiene:
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Juntando las dos contribuciones:

Energía
cinética

Energía de
intercambio

A primer orden en la energía Coulombiana (electrón-electrón) hay dos términos, el

directo que corresponde a q=0 y que se canceló con  Hb + Hel-b , y el de intercambio,

(exchange energy) que es negativo.

Energía de correlación ...
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1) Energías negativas indican que el GS es estable.

2) La energía exacta siempre será menor que la que
    obtuvimos nosotros “ensanguchando” con un estado
    que no es el verdadero GS.

3) El mínimo de energía está en:

Que está bastante bien comparado con:

4) Podemos calcular la presión y la compresibilidad:
Se anula en:
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Yendo a densidades muy bajas  (rs grande) domina

la interacción Coulombiana y pasa algo interesante:

Transición a un Cristal de Wigner

Los electrones se quedan localizados en los sitios de una red cristalina.

La energía por partícula fue calculada por Wigner:

Y efectivamente es menor que la que obtuvimos antes.

Dudas: 
            La energía cinética es el segundo término?
            Porqué a la 3/2?
            Qué red cristalina es?
            Qué pasa en 2D?



  

Jellium model: ejercicio
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