Metoda Mazura-Bedeaux -

- rozwiniecie we fluktuacjach gestosci.

Karol Makuch

Instytut Fizyki Teoretycznej
Uniwersytet Warszawski

styczen 2007

autor tytul



Dielektryk ztozony z polaryzowalnych czastek
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Jaka jest stata dielektryczna?
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Wzér Clausiusa-Mossottiego
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E= Eo + Pole od tadunkéw powierzchniowych
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Wzér Clausiusa-Mossottiego
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o W krysztale_
kubicznym E” = 0.

—

/3 = paE,oc = pa(l?+£)

EO 360
P=(c—1)eE
c-l_pa
e+2  3e
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Funkcja Clausiusa-Mossotiego.

Rozwiniecie wirialne funkcji Clausiusa-Mossottiego:
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Metoda Mazura-Bedeaux wyznaczenia statej dielektrycznej polega na
wyrazeniu funkgji Clausiusa-Mossottiego w sposéb przyblizony.
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Pole Lorentza

Dla krysztatéw
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W ogdlnosci, jesli zdefiniujemy pole Lorentza wzorem E;, = E + e
mamy:
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P= pa/,(l -+ C) Eio

Pole dziatajace na czaske i:
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pole pochodzace od pozostatych czastek
To(F) = 1 —1+3p7 i(7) = To(r) r>a
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Gestosci mikroskopowe:
N N
n(F)=> 6(F—R) B(F) =Y 8(F— R)p;
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P= pa/,(l -+ C) Eio

Pole dziatajace na czaske i:
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pole pochodzace od pozostatych czastek
To(7) = 1 —1+43¢7 i(7) = To(F) r>a
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Gestosci mikroskopowe:
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P = pa/,(l -+

«——— Mikroskopowa polaryzacja

usrednianie () =P (ny=p
ﬁ = POZEO aty (na[ﬁ} «———— Makroskopowa polaryzacja
p=P+6p
ELo = Eo + LB
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P= pa(El_o + p71<5n265>)
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P = pa/,(l -+

Wyznaczenie 6p w zaleznosci od pola Lorentza:

—

Sp=p—P

@ Wyrazenie mikroskopowe na polaryzacje p= na(Eo + Zﬁ)

o Wyrazenie na makroskopowa polaryzacje
P = pa(ELo + p’1<5n26[5>>
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op = adnEL, + apZ(S,B + Aadnlsp

Ag =g —(g)
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P = pa/,(l -+

Wyznaczenie §p w zaleznosci od pola Lorentza:
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op=p—P

@ Wyrazenie mikroskopowe na polaryzacje p= na(Eo + Zﬁ)

@ Woyrazenie na makroskopowa polaryzacje
P = pa(E'Lo + p‘1<5n25ﬁ>)
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P = pa/,(l -+

Wyznaczenie §p w zaleznosci od pola Lorentza:

Sp=p—P

@ Woyrazenie mikroskopowe na polaryzacje p= na(EO + 25>

o Wyrazenie na makroskopowa polaryzacje
P = pa(ELD + p*1<5n[§ﬁ>>
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Ag =g —(g)
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Mikroskopowe wyrazenie na C: P = pa/,(l +

N

¢ = p_1<6n2(1 —apl — Aaén[)_1a6n>

Istotne w metodzie: przesumowanie Tozsamos¢ algebraiczna:

niefluktuujacych wyrazéw (1 —(a+ b)) o 1-a)t (1 — b(1 — a)_l) -

Sciste wyrazenia na operator C:

¢ = p_1<5n0(1 - Aa6n0)71a5n>

U=1(1-apl)™?
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Metoda Mazura-Bedeaux

PN

Sciste wyrazenia na operator C:

C=pHonU(1- Aa5n0)71a5n>

Metoda Mazura-Bedeaux polega na
uwzglednieniu N
jedynie pierwszego wyrazu w C

C ~ ap t{(6nUsn)
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Operator U = [(1 — apl)~!

Mikroskopowa polaryzacja:
= = o _ =2 = ~n =
p= na(Eg T Lp) uérednienie (krysztat) P = POé(Eo = LP)

P = pa(l = Zpa)_lgo
P(7) = apU(7)po

U—propagator pola w dielek-
tryku o statej dielektrycznej danej

Iﬁo wzorem Clausiusa-Mossottiego.
~ (EL —|— 2)2 ~
Ulr>0)=—=1L
(r>0) o,
Fo = Lpo

autor tytul



Podsumowanie

@ Woprowadzenie rozwiniecia we fluktuacjach gestosci funkcji
Clausiusa-Mossottiego
(propagacja pola przez efektywny osrodek).

@ Przyblizenie polega na uwzglednieniu w funkcji C-M najnizszego
wyrazu zawierajacego fluktuacje gestosci
(wielociatowe oddziatywania).

@ Do wyznaczenie statej dielektrycznej potrzebna jest dwuczastkowa
funkcja korelacji.
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