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Dielektryk złożony z polaryzowalnych cząstek

~p - moment dipolowy α-polaryzowalność

~p = α~E0

~E (~r) - pole elektryczne wytworzone przez dipol o momencie ~p

~E (~r) =
1
4πε0

−1+ 3r̂ r̂
r3

~p

~E0

~p
~r

~p = α~E0

Jaka jest stała dielektryczna?
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Wzór Clausiusa-Mossottiego
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~Eloc = ~E + ~E ′

+ ~E ′′

~E ′ =
~P
3ε0

W krysztale
kubicznym ~E ′′ = 0.

~P = ρα~Eloc = ρα
(
~E+
~P
3ε0

)
~P = (ε− 1)ε0~E

ε− 1
ε+ 2

=
ρα

3ε0

~E = ~E0 + Pole od ładunków powierzchniowych
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Wzór Clausiusa-Mossottiego
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Wzór Clausiusa-Mossottiego
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Funkcja Clausiusa-Mossotiego.

Rozwinięcie wirialne funkcji Clausiusa-Mossottiego:

ε− 1
ε+ 2

=
ρα

3ε0

(
1+

∞∑
n=1

an
( ρα
3ε0

)n
︸ ︷︷ ︸

C

)

Metoda Mazura-Bedeaux wyznaczenia stałej dielektrycznej polega na
wyrażeniu funkcji Clausiusa-Mossottiego w sposób przybliżony.
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Pole Lorentza

Dla kryształów

~P = ρα
(
~E +

~P
3ε0

)
︸ ︷︷ ︸

~ELo

W ogólności, jeśli zdefiniujemy pole Lorentza wzorem ~ELo = ~E +
~P
3ε0

mamy:

~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

~P = (ε− 1)ε0~E

ε− 1
ε+ 2

=
ρα

3ε0

(
1+ Ĉ

)
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

Pole działające na cząskę i :

~pi = α
(
~E0 +

N∑
j 6=i

T0(~Ri − ~Rj)~pj︸ ︷︷ ︸
pole pochodzące od pozostałych cząstek

)
~E0

T0(~r) =
1
4πε0

−1+ 3r̂ r̂
r3 L̂(~r) =

{
T0(~r) r > a
0 r < a

Gęstości mikroskopowe:

n(~r) =
N∑
i=1

δ(~r − ~Ri ) ~p(~r) =
N∑
i=1

δ(~r − ~Ri )~pi

~p(~r) = n(~r)α
(
~E0(~r) +

∫
d ~r ′L̂(~r −~r ′)~p(~r ′)

)
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

Pole działające na cząskę i :

~pi = α
(
~E0 +

N∑
j=1

L(~Ri − ~Rj)~pj︸ ︷︷ ︸
pole pochodzące od pozostałych cząstek

)
~E0

T0(~r) =
1
4πε0

−1+ 3r̂ r̂
r3 L̂(~r) =
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)
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

~p = nα
(
~E0 + L̂~p

) Mikroskopowa polaryzacja

uśrednianie 〈~p〉 = ~P 〈n〉 = ρ

~P = ρα~E0 + 〈nαL̂~p〉 Makroskopowa polaryzacja

n = ρ+ δn

~p = ~P + δ~p
~ELo = ~E0 + L̂~P

~P = ρα
(
~ELo + ρ−1〈δnL̂δ~p〉

)
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

Wyznaczenie δ~p w zależności od pola Lorentza:

δ~p = ~p − ~P

Wyrażenie mikroskopowe na polaryzacj ↪e ~p = nα
(
~E0 + L̂~p

)
Wyrażenie na makroskopową polaryzację
~P = ρα

(
~ELo + ρ−1〈δnL̂δ~p〉

)
⇓

δ~p = αδn~ELo + αρL̂δ~p + ∆αδnL̂δ~p

∆g = g − 〈g〉
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

Wyznaczenie δ~p w zależności od pola Lorentza:

δ~p = ~p − ~P

Wyrażenie mikroskopowe na polaryzacj ↪e ~p = nα
(
~E0 + L̂~p

)
Wyrażenie na makroskopową polaryzację
~P = ρα

(
~ELo + ρ−1〈δnL̂δ~p〉

)
⇓

δ~p =
(
1− αρL̂−∆αδnL̂

)−1
αδn~ELo

∆g = g − 〈g〉
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

Wyznaczenie δ~p w zależności od pola Lorentza:

δ~p = ~p − ~P

Wyrażenie mikroskopowe na polaryzacj ↪e ~p = nα
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Wyrażenie na makroskopową polaryzację
~P = ρα
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~ELo + ρ−1〈δnL̂δ~p〉

)
⇓
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(
1− αρL̂−∆αδnL̂
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Mikroskopowe wyrażenie na Ĉ : ~P = ρα
(
1+ Ĉ

)
~ELo

Ĉ = ρ−1〈δnL̂
(
1− αρL̂−∆αδnL̂

)−1
αδn〉

a b

Istotne w metodzie: przesumowanie
niefluktuujących wyrazów

Tożsamość algebraiczna:(
1− (a + b)

)−1
= (1− a)−1

(
1− b(1− a)−1

)−1

Ścisłe wyrażenia na operator Ĉ :

Ĉ = ρ−1〈δnÛ
(
1−∆αδnÛ

)−1
αδn〉

Û = L̂(1− αρL̂)−1
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Metoda Mazura-Bedeaux

Ścisłe wyrażenia na operator Ĉ :

Ĉ = ρ−1〈δnÛ
(
1−∆αδnÛ

)−1
αδn〉

Metoda Mazura-Bedeaux polega na
uwzgl↪ednieniu
jedynie pierwszego wyrazu w Ĉ

Ĉ ≈ αρ−1〈δnÛδn〉
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Operator Û = L̂(1− αρL̂)−1

Mikroskopowa polaryzacja:

~p = nα
(
~E0 + L̂~p

)
uśrednienie (kryształ)

~P = ρα
(
~E0 + L̂~P

)
~P = ρα

(
1− L̂ρα

)−1~E0

~p0

~E0 = L̂~p0

~P(~r) = αρÛ(~r)~p0

Û-propagator pola w dielek-
tryku o stałej dielektrycznej danej
wzorem Clausiusa-Mossottiego.

Û(r > 0) =
(εL + 2)2

9εL
L̂
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Podsumowanie

Wprowadzenie rozwini ↪ecia we fluktuacjach g ↪estości funkcji
Clausiusa-Mossottiego
(propagacja pola przez efektywny ośrodek).

Przybliżenie polega na uwzgl ↪ednieniu w funkcji C-M najniższego
wyrazu zawieraj ↪acego fluktuacje g ↪estości
(wielociałowe oddziaływania).

Do wyznaczenie stałej dielektrycznej potrzebna jest dwucz ↪astkowa
funkcja korelacji.

D.Bedeaux P.Mazur Physica 67 23 (1973)
B.U.Felderhof Physica 76 486 (1974)
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