
Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• Kohn, Sham 1965

• funkcionál = funkce jiné funkce - zde elektronové hustoty n(r)

• Born – Oppenheimerova aproximace – elektrony v pevné látce se pohybují v externím   
potenciálu elektrického pole od nehybných iontů
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• Elektronová hustota
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• Hohenber – Kohnovy  teorémy

1. základní stav mnohaelektronového systému je jednoznačně určen elektronovou hustotou

2. elektronová hustota pro základní stav n0(r) minimalizuje funkcionál energie



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)
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• funkcionál energie:           rrr dnVnUnTnE 

• n0  minimalizace funkcionálu energie
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• Lagrangovy multiplikátory  Konh-Shamova rovnice:        rrrr iiisi V
m

  2

02

     
N

iSnn 2rrr • elektronová hustota: 
i 1



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• Kohn – Shamova rovnice (N-částicový  1-částicový problém)
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Kohn Shamova rovnice (N částicový  1 částicový problém)
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• elektronová hustota:    
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K h Sh i i j é ř ši lf k i ě• Kohn – Shamovu rovnici je nutné vyřešit self-konzistentně



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• Aproximace VXC

výměně-korelační potenciál pro 
homogenní elektronový plynAproximace VXC

      rr dnnnE XC
LDA
XC  • LDA (local density approximation)

      rr dnnnnE XC
LDA
XC   ,• LSDA (local spin density approximation)

      rr dnnnnE XC
GGA
XC   ,• GGA (generalized gradient approximation)



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• Kohn, Sham 1965 Coulombovská interakce mezi

• funkcionál celkové energie
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Coulombovská interakce mezi 
ionty v polohách {RI}

interakce mezi elektrony
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výměně-korelační interakce: 
exchange-correlation potential

interakce elektronů s iontykinetická energie elektronů



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• atomové jednotky (Hartree atomic units a u )atomové jednotky (Hartree atomic units a.u.)

• definujeme:

110 m 1e• klidová hmotnost elektronu : • elementární náboj :

1
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• hodnoty bezrozměrných konstant se nemění

• např. konstanta jemné struktury: 
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• atomové jednotky (Hartree atomic units a u )atomové jednotky (Hartree atomic units a.u.)

• definujeme:

110 m 1e• klidová hmotnost elektronu : • elementární náboj :

1
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• Redukovaná Planckova konstanta: • Coulombova konstanta: 1
4

1


2 4 0

• odvozené jednotky: 
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• atomové jednotky (Hartree atomic units a u )atomové jednotky (Hartree atomic units a.u.)

• definujeme:

110 m 1e• klidová hmotnost elektronu : • elementární náboj :

1
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• Redukovaná Planckova konstanta: • Coulombova konstanta: 1
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• Schrödingerova rovnice: 
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• Teorie funkcionálů hustoty (DFT)

• Kohn, Sham 1965 Coulombovská interakce mezi

• funkcionál celkové energie (v SI)
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Coulombovská interakce mezi 
ionty v polohách {RI}

interakce mezi elektrony
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výměnná-korelační interakce: 
exchange-correlation potential

interakce elektronů s iontykinetická energie elektronů

interakce mezi elektrony Coulombovská interakce mezi 

• funkcionál celkové energie (v a.u.)
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Výměnná-korlační interakce:interakce elektronů s iontykinetická energie elektronů Výměnná korlační interakce: 
exchange-correlation potential

ykinetická energie elektronů



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• 2-komponentní teorie funkcionálů hustoty (2-DFT)

• energie základního stavu systému tvořeného elektrony a pozitronyg y y p y
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• jedno-komponentní funkcionály pro elektrony a pozitrony
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• 2-komponentní teorie funkcionálů hustoty (2-DFT)

• Kohn – Shamovy rovnice

   
     

     rr
r

r
r

r iii

pe
cxc

i n
nnE

n
nE  
























 ,
2
1 2

y

   
     

     rr
r

r
r

r 








 















 iii

pe
cxc

i n
nnE

n
nE  ,

2
1 2

        '''' 0 rrrrr dnnn



 

• Coulombický potenciál

: hustota náboje od externího potenciálu r0n  rextV
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• n+ zanedbatelně malá (zero positron density limit), N+ = 1

• standardní schéma

+ ( p y ), +

• elektronová struktura se nejdříve vyřeší bez přítonmosti pozitronu
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• efektivní potenciál pro pozitron:       rrr   nVV corr

limita e- - e+ korelačního potenciálu        rrrr 
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korelační funkce (enhancement factor)



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• LDA - local density approximation

• aproximace e- - e- výměnné interakce

       rrr dnnnE LDA local density approximation
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e- - e- korelace v homogením 
elektronovém plynu  p y

elektronový korelační potenciál



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• LDA - local density approximation

• aproximace e- - e+ korelace

LDA local density approximation
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• LDA approximace V

• aproximace e- - e+ korelace
3n LDA approximace Vcorr
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• Boroński, Nieminen (1986)



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• LDA approximace V

• aproximace e- - e+ korelačního potenciálu
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• LDA approximace (n )

• aproximace e- - e+ korelačního koeficientu
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Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• doba života pozitronů v homogením elektronovém plynu

• LDA aproximace

doba života pozitronů v homogením elektronovém plynu

Arponen a Pajanne (1979)
L tt (1987)Lantto (1987)

Boroński a Nieminen



Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• LDA approximace (n ) v polovodičích a izolantech

• aproximace e- - e+ korelačního koeficientu

LDA approximace (n-) v polovodičích a izolantech 

• korekce na neúplné stínění pozitronu
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vysokofrekvenční dielektrická konstanta





Ab-inito teoretické výpočty pozitronových parametrů

• GGA approximace (n ) Barbiellini (1995)

• aproximace e- - e+ korelačního koeficientu

Arponen a Pajanne (1979)
Lantto (1987)

GGA approximace (n-), Barbiellini (1995)
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  FTF pq /4

• Thomasova-Fermiho rozptylová délka

(a.u.)  FTF pq (a.u.)


