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Elektronens dans med sig sjalv

I dagens moderna samhalle spelar exempelvis elektroniken en allt storre
roll, och med detta vaxer konstant behovet av nya och battre material.
Halvledare ar ett exempel pa en av de mest fundamentala delarna som
den har utvecklingen har byggts pa, och en grundlig forstaelse av deras,
och andra materials, egenskaper ar diarmed en nédvandighet. En mojlighet
for att uppna detta dr genom experiment, varigenom deras svar pa yttre
stimulans ger viktiga insikter. Men for att forsta varfor ett material beter
sig pa ett visst vis, och kunna dra slutsatser om hur forandringar paverkar
beteendet, kravs aven en djup teoretisk forstaelse. Problem upstar dock
nar antalet elektroner blir manga och forenklingar behovs: hur ska dessa
approximationer skapas for att pa ett korrekt satt beskriva verkligheten —
och hur kan de forbattras?

Interaktionen mellan elektronerna som ror sig i materialet ar det som ger upphov
till de fascinerande egenskaper som uppvisas. Med hjalp av teorier som beskriver dessa
kan man, under en del antaganden, berakna egenskaper for olika material. Detta ar
valdigt anvandbart da man kan modifiera ett material med hjalp av nagra knapptryck,
istéllet for att behova framstélla dem pa nytt var gang; valdigt exotiska eller rent
av halsovadliga d&mnen kan pa sa sitt undersokas utan kostnad eller risk. Givetvis
maste materialen i slutdndan testas experimentellt for att sikerstélla att de berdknade
resultaten stdmmer, men det ultimata malet vore att efterlikna experimenten korrekt
endast med de grundliggande byggstenarna av materialet som utgangspunkt.

Trots att ekvationen som beskriver elektronernas beteende &ar valkand, den sa
kallade Schrodinger ekvationen, sa ar det i manga fall otroligt komplicerat att 16sa
den. Problemet ligger i att alla av de ofattbara mangderna elektroner interagerar med
varandra, varpa forenklingar och approximationer behovs for att mojliggéra de nu-
meriska berakningarna. Dessa approximationer medfoér att den forenklade bilden har
tappat delar av sin formaga att beskriva verkligheten. En av dessa ar den sa kallade
GW approximationen, som anvands for att forenkla det sa kallade mangkroppsproblem
som interaktionen ger upphov till. GW har anvéints med stor framgang pa breda
klasser av material, men det finns flera omraden dar approximationen brister och det
upptstar problem. I detta arbete har en typ av sjélvinteraktion (d.v.s. att elektronen
ofysikaliskt interagerar med sig sjilv) kallad sjalvskdrmning undersokts.

Sjalvskdarmning innebar att styrkan av interaktionen med ovriga elektroner som en
viss elektron kdnner av minskas (skdrmas av) pa grund av sin egen néarvaro. For att
undvika detta problem, som forekommer pa grund av hur GW approximationen ar
skapad, har en metod utvecklats for nagra ar sedan dar sjalvskdrmningen elimineras.
Malet med detta arbete har varit tvafalt; att undersoka denna forandrade version av
GW med hjalp av forenklade modeller av verkligheten, samt att genom numeriska
berdkningar for halvledare undersoka dess effekt pa riktiga material. Resultatet av ar-
betet visar pa att metoden for att avlagsna problemet med sjalvskdrmning forbéattrade
beskrivningen som ges av GW i flera fall for modellerna, till och med sa langt som
att nastan ge en fullt korrekt bild av de undersokta egenskaperna i vissa regimer, och
gav en genomgaende forbattrad bild av de undersokta halvledarna. Emellertid behovs
fortfarande vidare forskning for att na det 6vergripande malet om att kunna beskriva
ett material exakt, enbart fran dess mest fundamentala delar.
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