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Для вычисления обменно-корреляционных поправок к приближению хаотических фаз предложен самосо-
гласованный аналог фактора локального поля Хаббарда, учитывающий эффекты реальной зонной структуры
изучаемого металла. Представлены результаты расчетов зависимости от волнового вектора энергии и
ширины линии плазмона в калии. Расчеты проводились как в рамках приближения хаотических фаз, так и с
поправками на локальное поле. Полученное в результате хорошее согласие с экспериментальными данными
свидетельствует, во-первых, о необходимости учета поправок к приближению хаотических фаз для металлов
с низкой электронной плотностью, а во-вторых, о приемлемости аппроксимации фактора локального поля.
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1. Введение

Электроны проводимости типичных металлов образу-
ют плазму, представляющую собой сильно вырожден-
ную Ферми-жидкость, для описания которой необходи-
мо использовать многочастичные методы, учитывающие
коллективный характер движения электронов [1,2]. Од-
ним из проявлений такого движения являются плаз-
менные колебания (плазмоны) — высокоэнергетические
возбуждения в металлах. Детальное изучение зависи-
мости энергии и времени жизни (ширины линии) этих
возбуждений от волнового вектора является одной из
центральных задач в теории металлического состояния.

Экспериментально энергию и ширину линии плаз-
мона определяют по положению и ширине максимума
в интенсивности характеристических потерь энергии
(ИХПЭ) быстрых электронов (см., например, [3]). В си-
лу того что ИХПЭ пропорциональна мнимой части
обратной величины диэлектрической проницаемости ε,
основной задачей в теоретическом описании плазменных
колебаний является рачет ε с учетом структуры энерге-
тических зон рассматриваемого металла.

Диэлектрическая проницаемость определяется как [4]

ε(1, 2) = δ(1, 2)−
∫

d3Vc(1, 3)P(3, 2), (1)

где 1 ≡ (r1, t1), Vc — кулоновский потенциал, а P —
поляризационная функция, которая в рамках многоча-

стичной теории возмущений [4,5] представима в виде
диаграммного разложения в ряд по степеням экраниро-
ванного кулоновского потенциала

W(1, 2) =
∫

d3ε−1(1, 3)Vc(3, 2). (2)

Здесь и далее в формулах используется атомная система
единиц, т. е. e2 = ~ = me = 1. Наиболее распространен-
ным методом расчета поляризационной функции явля-
ется приближение хаотических фаз (ПХФ) [6]. Это при-
ближение является точным в пределе высокой электрон-
ной плотности n (при r s � 1, где параметр разреженно-
сти r s определяется соотношением 4πr 3

s/3 = 1/n) [6,7].
Однако при большой величине параметра r s, когда зна-
чителен вклад многочастичных эффектов, необходимо
учитывать поправки к ПХФ для получения более реа-
листичной картины диэлектрического экранирования [2].

В ПХФ поляризационная функция представлена про-
стой петлей, соответствующей свободному (взаимно
некоррелированному) движению электрон-дырочной па-
ры. Другими словами, в ПХФ при вычислении P учи-
тывается только диаграмма Фейнмана нулевого порядка
по W, т. е.

P(1, 2) ≈ P0(1, 2) = −2iG(1, 2)G(2, 1), (3)

где G — одночастичная функция Грина, а множитель 2
возникает из-за вырождения по спину. Кроме этого,
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использование ПХФ подразумевает наличие в P0 функ-
ции Грина нулевого порядка G0 вместо „одетой“ G,
определяемой уравнением Дайсона [5]

G(1, 2) = G0(1, 2) +
∫

d3d4G0(1, 3)6(3, 4)G(4, 2), (4)

где 6 — собственно энергетическая часть (массовый
оператор за вычетом потенциала Хартри). Формально
такое ПХФ соответствует диэлектрическому экраниро-
ванию в системе независимых электронов (приближение
среднего поля Хартри) [2,6], не испытывающих на себе
влияния эффектов обмена и корреляции. При этом
замена электронных состояний Хартри на состояния,
найденные в рамках приближения локальной электрон-
ной плотности (ПЛЭП), лишь модифицируют функцию
Грина, но не диаграмму, определяющую поляризацион-
ную функцию в ПХФ [8].

Согласно концепции Хаббарда [9], поправки к ПХФ,
включающие эффекты обменно-корреляционной (ОК)
дырки, могут быть представлены в виде некоего фактора
локального поля (ФЛП) Gl f , ослабляющего взаимодей-
ствие между электронами. В результате поляризаци-
онная функция определяется соотношением, которое в
краткой форме записывается как

P = P0[1 + Gl f VcP0]−1. (5)

Отметим, что позднее величина f XC = −Gl f Vc получила
название ОК-ядра нестационарной теории функционала
электронной плотности (НТФЭП) [10]. С точки зрения
диаграммной техники соотношение (5) означает, что
сумму всех диаграмм Фейнмана более высокого порядка
(так называемые вершинные поправки) для поляри-
зационной функции можно „свернуть“ к указанному
виду [11]. Из (5) видно, что ПХФ соответствует случаю
Gl f = 0.

Для однородного электронного газа (ОЭГ) в импульс-
ном представлении Хаббардом [9] было предложено
следующее выражение для статического ФЛП:

GH
l f (q, ω) =

1
2

q2

q2 + k2
s
, (6)

где q = |q|. Изначально выражение содержало волно-
вой вектор ks, равный волновому вектору Ферми kF

(k2
s = k2

F). В более поздних версиях в определении
ks участвует длина экранирования Томаса–Ферми qTF

(k2
s = k2

F + q2
TF, где qTF = (4αr s/π)1/2, а α = (4/9π)1/3).

ФЛП Хаббарда соответствует поправкам, учитывающим
эффект статической обменной дырки. В рамках диа-
граммной техники такой ФЛП может быть получен
путем суммирования лестничных (обменных) диаграмм
поляризационной функции с контактным потенциалом и
функцией Грина G0 (см., например, [12]). В работе [13]
было получено более сложное выражение для статиче-
ского ФЛП, содержащее парную корреляционную функ-
цию, что обеспечило более точное описание ОК-эффек-
тов. Энергетическая зависимость ФЛП исследовалась в

работах [14–16]. При этом учет энергетической зависи-
мости ФЛП при рассмотрении дисперсии плазменных
колебаний, как обнаружено в [17], приводит лишь к
малым изменениям в энергии плазмона в области ро-
ждения одиночных электрон-дырочных пар.

Используемые в современной литературе факторы ло-
кального поля (в массе своей статические) [2], как пра-
вило, протабулированы и параметризованы с помощью
квантового метода Монте-Карло для ОЭГ с произволь-
ным значением параметра r s (см., например, работу [18]
и ссылки в ней). На практике, как и в ПЛЭП, вме-
сто плотности электронного газа используется реальная
электронная плотность как функция пространственных
координат. Такой подход, безусловно, оправдан и дает хо-
рошие результаты (см., например, [19,20]) в том случае,
когда зонная структура рассматриваемого материала
несильно отличается от таковой для свободных электро-
нов. В случае систем, характеризующихся электронно-
энергетическим спектром, существенно отличающимся
от свободных электронов, возникает вопрос о необхо-
димости учета зонных эффектов при построении ФЛП.
Наиболее ярким примером являются полупроводники
(см., например, работу [21] и ссылки в ней). Однако эти
эффекты могут быть значимы и в щелочных металлах,
где при переходе от Na (r s = 3.9) к Cs (r s = 5.6) d-зона
приближается сверху по энергии к уровню Ферми и
становится у́же [22]. Важно здесь то, что в результате
энергия плазмона [3] соответствует области межзонных
переходов, охватывающих и d-состояния. В связи с этим
возникает задача нахождения реализуемого на практике
приближения для ФЛП, содержащего информацию о
реальной зонной структуре и пригодного для описания
ОК-эффектов в диэлектрическом экранировании в ме-
таллах.

В настоящей работе предлагается аналог обменного
статического ФЛП Хаббарда (6), основанный на анали-
зе лестничных диаграмм Фейнмана в разложении по-
ляризационной функции по степеням экранированного
кулоновского потенциала W. В результате предлагаемый
ФЛП связан с потенциалом W, а через него — с зонной
структурой изучаемого материала. Схема нахождения
ФЛП содержит процедуру достижения самосогласован-
ности между статическим W и ФЛП, входящим в W в со-
ответствии с (1), (2) и (5). В работе в качестве примера
этот подход применяется для расчета закона дисперсии
ωp(q) и ширины линии 1E1/2(q) плазмона в калии.
Расчет проводился как в рамках ПХФ, так и с учетом
предлагаемого ФЛП. Выбор калия в качестве тестовой
системы мотивирован следующими его особенностями.
Область занятых состояний в K хорошо описывается мо-
делью свободных электронов (модель „желе“). Однако в
рамках модели „желе“ энергия плазмона ωp(0) = 4.4 eV,
что на ∼ 16% превышает ее экспериментальное зна-
чение [3]. Не соответствует реально наблюдаемому и
поведение 1E1/2(q), предсказанное в рамках модели
почти свободных электронов [7]. С учетом в рамках
ПХФ реальной зонной структуры, полученной ab initio
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методами расчета, ситуация заметно улучшается: теоре-
тическая кривая ωp(q) становится ближе к эксперимен-
тальной [8], а вычисленная дисперсия ширины линии
плазмона хорошо воспроизводит поведение 1E1/2(q),
наблюдаемое в эксперименте [23]. Однако при этом
экспериментальное значение для ωp(0) получено не
было, и дополнительный учет ОК-эффектов посредством
введения ФЛП не реализован. В силу достаточно боль-
шого значения параметра r s = 4.8 у калия последнее
может существенно влиять на указанные характеристики
плазменных колебаний [2].

2. Приближения

При рассмотрении вершинных поправок к P0 ограни-
чимся в настоящей работе учетом лестничных диаграмм
в разложении поляризационной функции по степеням W
(рис. 1, a):

P(1, 2) = P0(1, 2)− 2
∫

d3d4d5d6K(1, 1 | 3, 4)

× T(3, 4 | 5, 6)K(5, 6 | 2, 2), (7)

где T-матрица определяется уравнением Бете–
Солпитера (рис. 1, b):

T(1, 2 | 3, 4) = W(1, 2)δ(1 − 3)δ(2 − 4) + W(1, 2)

×
∫

d1′d2′K(1, 2 | 1′, 2′)T(1′, 2′ | 3, 4). (8)

Здесь ядро K(1, 2 | 1′, 2′) = iG(1, 1′)G(2′, 2). T-мат-
рица (8) описывает внутренне коррелированное дви-
жение электрон-дырочной пары. Эта корреляция обу-
словлена многократным взаимодействием электрона и
дырки посредством W в промежуточном состоянии.
Для представления (7) в виде выражения (5) будем
использовать вариационное решение уравнения (8), най-
денное в работе [24] в импульсном представлении в

Рис. 1. Лестничные диаграммы Фейнмана для поляризацион-
ной функции P (a) и диаграммное представление T-матрицы,
описывающей многократное электрон-дырочное рассеяние (b).
Волнистая линия обозначает экранированный кулоновский
потенциал. Сплошными линиями со стрелками представлены
функции Грина. T-матрица показана заштрихованным квад-
ратом.

рамках локального приближения. С учетом того, что
поляризационная функция ПХФ (3) связана с ядром
соотношением P0(1, 2) = −2K(1, 1 | 2, 2), в прямом про-
странстве вариационное решение работы [24] можно
переписать в виде

T(1, 2 | 3, 4) = 0(1 | 4)δ(1 − 2)δ(3− 4), (9a)

0(1 | 4) = W̃(1, 4)− 1
2

∫
d1′d2′W̃(1, 1′)P0(1′, 2′)0(2′ | 4).

(9b)
Из (9a) видно, что T-матрица в таком подходе локальна,
так как описывает процессы рассеяния, в которых коор-
динаты электрона и дырки совпадают как для начальных,
так и для конечных состояний. Локальность T-матрицы
существенно упрощает интегрирование в (7) и позволя-
ет переписать это соотношение в виде (5) с указанием
явного выражения для ФЛП, происходящего от беско-
нечного ряда лестничных диаграмм. Действительно, в
соотношении (9b) потенциал W̃ определяется обменной
диаграммой первого порядка P1∫

d1′d2′P0(1, 1′)W̃(1′, 2′)P0(2′, 4) = −2P1(1, 4), (10a)

P1(1, 4) = −2
∫

d1′d2′K(1, 1|1′, 2′)W(1′, 2′)K(1′, 2′|4, 4).

(10b)
Подставляя (9) в (7) и сравнивая с (5), приходим к тому,
что

GX
l f = W̃[2Vc]−1. (11)

Важно, что полученный обменный ФЛП совпадает с
ФЛП, найденным в работе [25] в рамках альтернатив-
ной формулировки многочастичной теории возмущений
с использованием концепции НТФЭП. Такой фактор
локального поля возникает в [25] в первом порядке
разложения по W. Однако преимуществом настоящего
подхода является то, что решение (9) с ФЛП (11)
найдено для T-матрицы, что позволяет суммировать
лестничные диаграммы не только в разложении P, но и
других величин (например, собственно энергетической
части 6), а также то, что явно указываются те процессы
электрон-дырочного рассеяния, которые соответствуют
ФЛП (11).

В работе [26] ФЛП (11) рассматривался в рамках мо-
дели ОЭГ в импульсном представлении при малых пере-
дачах энергии-импульса. Одним из важных результатов
такого рассмотрения мы считаем анализ приближения,
сделанного в [27] на основе работ [28,29]. В [27] в исход-
ном уравнении (8) использовался контактный потенциал
W(1, 2)→ Uδ(1−2), а в конечных соотношениях сила
контактного потенциала U определялась Фурье-преобра-
зованным статическим W0(q, 0), найденным в рамках
ПХФ. В нашем случае это приближение соответствует
замене W̃(q, ω) на W0(q, 0), что, как показал анализ [26],
допустимо в длинноволновом (ДВ) пределе для систем
с очень низкой электронной плотностью (r s →∞). Од-
нако привлекательность приближения [27] заключается в
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возможности его реализации в рамках ab initio расчетов,
так как в этом случае (с диэлектрической проницаемо-
стью ПХФ ε0)

GX
l f = [2ε0]−1. (12)

Поэтому в [26] была предложена схема, позволяющая
расширить область применения ФЛП (12). Из (12)
видно, что ФЛП определяется диэлектрической прони-
цаемостью, которая соотношением (1) связана с поля-
ризационной функцией (5). Последняя в свою очередь,
если это не ПХФ, содержит ФЛП. Это означает, что
мы можем провести самосогласование между ФЛП и
диэлектрической функцией, от него зависящей. Для ОЭГ
это привело [26] к появлению в (12) множителя 2/3
перед квадратными скобками, что существенным об-
разом улучшило оценку вклада лестничных диаграмм
рис. 1, a в интервале электронных плотностей типичных
металлов (2 ≤ r s ≤ 6).

Потенциал W̃, выраженный в соответствии с (11)
через ФЛП (12) с множителем самосогласования 2/3, хо-
рошо зарекомендовал себя при проведении ab initio рас-
четов времени жизни квазичастиц [30], где с помощью
локальной T-матрицы (9) суммировались лестничные
диаграммы в разложении собственно энергетической
части. Для ОЭГ в импульсном представлении ФЛП (12)
имеет форму, близкую к (6). Более того, в работе [21]
было показано, что для полупроводников ДВ-вклад в
ОК-ядро НТФЭП может быть представлен как α/q2, где
α — зависящий от материала модельный параметр —
связан с обратной диэлектрической постоянной ε−1

∞ . Эта
связь линейна с коэффициентом пропорциональности,
равным 4.615 (найденным подгонкой под эксперимен-
тальные данные). ФЛП (12) с множителем самосогла-
сования и с диэлектрической проницаемостью в модели
непроводящего „желе“ [31] дает 4.189 для этого коэффи-
циента. Все это может служить основанием для успеш-
ного использования ФЛП (12) в расчетах дисперсии
и ширины линии плазмона, где вместо множителя 2/3
предлагается провести численное самосогласование.

3. Методика расчета

Благодаря трансляционной симметрии кристалла лю-
бая величина X, зависящая от двух пространственных
переменных, например ε, P0, G0 или W, может быть
разложена в ряд [2,32]

X(r1, r2, ω) =
∑
qi j

Bqi (r1)Xi j (q, ω)B∗q j (r2), (13)

где {Bqi} представляет собой некий набор базисных
функций, удовлетворяющих теореме Блоха и норми-
рованных на единицу в объеме элементарной ячей-
ки �. Например, в теории псевдопотенциала в ка-
честве базисных функций выступают плоские волны

Bq j (r)⇒ exp[i (q+G)r]√
�

, где G — вектор обратной решетки.
В этом случае Xi j ⇒ XGG′ . Для нахождения закона
дисперсии ωp(q) и ширины линии 1E1/2(q) плазмона

необходимо знать матрицу P0
i j (q, ω), связанную соот-

ношением (13) с P0(r1, r2, ω). Эта матрица определяет
в соответствии с уравнением (1) матрицу диэлектри-
ческой проницаемости εi j (q, ω), а следовательно, и
интенсивность характеристических потерь, пропорцио-
нальную мнимой части от [33]

ε−1(q, ω) =
∑

i j

〈q|Bqi 〉ε−1
i j (q, ω)〈Bq j |q〉, (14)

где 〈q|Bqi 〉 — Фурье-преобразованные базисные функ-
ции. В настоящей работе для нахождения матрицы
поляризационной функции P0

i j (q, ω) используется ее
представление через спектральную функцию S0

i j (q, ω)

Im P0
i j (q, ω) = −πS0

i j (q, ω) sgn(ω), (15a)

Re P0
i j (q, ω) = P

∞∫
−∞

dω′
S0

i j (q, ω
′)

ω − ω′ . (15b)

Здесь P означает главное значение интеграла. Для полу-
чения выражения для спектральной функции S0

i j (q, ω)
функция Грина, входящая в (3), записывается в ви-
де [4,32]

G(r1, r2, ω) =
occ∑
kn

ψkn(r1)ψ∗kn(r2)
ω − εkn− i δ

+
unocc∑

kn

ψkn(r1)ψ∗kn(r2)
ω − εkn + i δ

,

(16)
где ψkn — одночастичная блоховская волновая функция,
соответствующая состоянию с энергией εkn, а положи-
тельная бесконечно малая величина δ характеризует спо-
соб обхода плюсов при интегрировании. Подставляя (16)
в (3) и используя разложение (13) и соотношение (15a),
приходим к следующему определению спектральной
функции:

S0
i j (q, ω) = 2

∑
k

∑
n,n′

( f k+qn − f kn)〈Bqiψkn|ψk+qn′〉

× 〈ψk+qn′ |ψknBq j 〉δ
[
ω − (εk+qn′ − εkn)

]
, (17)

где f kn = 2(EF − εkn) — фермиевская функция распре-
деления, а матричные элементы определяются как

〈ψk+qn′ |ψknBq j 〉 =
∫
�

drψ∗k+qn′(r)ψkn(r)Bq j (r). (18)

Для учета поправок к ПХФ рассчитывается стати-
ческий ФЛП GX

l f , определяемый соотношением (12) с
диэлектрической проницаемостью, содержащей в свою
очередь этот ФЛП. GX

l f находится самосогласованно для
выбранного q при ω = 0. Затем для этого q при ω 6= 0
найденный ФЛП без изменений используется в расчетах
интенсивности характеристических потерь (14). Каждая
итерация процедуры самосогласования включает в себя
расчет в представлении базиса {Bqi} диэлектрической
проницаемости (1) (с P = P0 в первой итерации), стати-
ческого ФЛП (12) с этой диэлектрической проницаемо-
стью и поляризационной функции (5) с найденным ФЛП.
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В настоящей работе расчет зонной структуры калия
{ψkn, εkn} проводится самосогласованным методом лине-
аризованных muffin-tin-орбиталей (ЛМТО) [34] в рамках
ПЛЭП с использованием приближения атомных сфер
при построении потенциала. В качестве базиса {Bqi}
используется так называемый product-базис [33], кото-
рый в отличие от плоских волн позволяет значительно
уменьшить размеры матриц Xi j . Строится такой базис на
парных произведениях ЛМТО, локализованных на одном
и том же узле решетки. Отметим, что в таком базисе
в ДВ-пределе величина [−GX

l f Vc] подобна потенциалу
электрон-дырочного притяжения работы [35].

Непосредственно в расчетах δ-функция выраже-
ния (17) заменяется гауссианом

δ(ω)→ 1
σ
√
π

exp[−ω2/σ 2] (19)

с σ = 0.136 eV [36]. Суммирование в (17) проводится
по s-, p- и d-зонам и по набору точек 30× 30 × 30
вектора k, что соответствует 752 точкам в неприводи-
мой части зоны Бриллюэна. Оптимизированный базис
product-орбиталей {Bqi} содержит 40 ортонормирован-
ных функций. На энергетической оси рассматривается
1001 точка в интервале от 0 до 27.2 eV.

4. Результаты расчета и обсуждение

Известно [34], что метод ЛМТО содержит параметры
линеаризации El

ν , значения которых выбираются незави-
симо для каждого орбитального момента l . Как правило,
эти значения соответствуют „центру тяжести“ занятых
состояний (s, p или d) и пересчитываются на каждой
итерации самосогласования, т. е. изменяются в процессе
расчета зонной структуры. При этом чем дальше состо-
яния отстоят по энергии от El

ν , тем ниже их расчетная
точность. Поэтому для получения более точных резуль-

Рис. 2. Зонная структура калия, рассчитанная с фиксирован-
ными Ep,d

ν (сплошная линия) и равными „центрам тяжести“
занятых состояний (штриховая линия). ωp — энергия плазмона
в калии при q = 0.

Рис. 3. Полная (сплошная линия) и парциальные s- (штри-
ховая), p- (пунктирная) и d- (штрихпунктирная) плотности
состояний калия.

татов El
ν фиксируются в интересующей области энергии.

Так, в калии уровень Ферми EF, а следовательно, и все
определенные по „центру тяжести“ El

ν лежат в s-зоне
далеко от d-состояний (рис. 2), которые, как указано
в [8,23], играют определяющую роль в дисперсии и
затухании плазмона. В связи с этим в данной рабо-
те для более точного описания d-состояний значение
Ed
ν было сдвинуто вверх и зафиксировано в области

между уровнем Ферми и экспериментальным значением
ωp(0) = 3.8 eV [3]. Эта область содержит одночастичные
состояния, которые в соответствии с законом сохране-
ния энергии могут быть вовлечены в процесс формиро-
вания и распада плазмона (см. (17)) [23]. В силу влияния
интенсивного смешивания d-состояний и высокоэнерге-
тических p-состояний на положение d-зоны аналогичной
процедуре было подвергнуто и значение Ep

ν . Точные зна-
чения Ed

ν = 3.4 eV и Ep
ν = 3.2 eV, которые соответствуют

малой окрестности пика плотности состояний, ближай-
шего к EF (рис. 3), были определены минимизацией
полной энергии. В результате последняя уменьшилась
на ∼ 0.01% относительно случая с „центрами тяже-
сти“, тогда как зонный спектр претерпел существенные
изменения (рис. 2). Отметим, что полученная таким
образом зонная структура достаточно точно воспро-
изводит электронно-энергетический спектр, нейденный
в [23] с помощью полнопотенциального варианта ли-
неаризованного метода присоединенных плоских волн.
Указанные изменения, как показал расчет, привели к
понижению ПХФ-энергии плазмона в среднем на ∼ 6% в
ДВ-области, приблизив ее значения к экспериментально
наблюдаемым (ПХФ-расчет дисперсии плазмона в калии
в рамках описанной выше методики с El

ν , найденными
по заполнению соответствующих зон, см. в [8]). Все это
явилось причиной для использования зонного спектра,
найденного с фиксированными Ep,d

ν , в качестве основы
для дальнейших расчетов.

Результаты расчетов зависимости ωp(q), найденной
как в рамках ПХФ, так и с учетом обменных эффектов
с помощью самосогласованного статического ФЛП (12),
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представлены на рис. 4 вместе с экспериментальными
данными работы [3]. Во всех расчетах энергия плазмона
определялась из условия

Re ε(q, ωp) = 0 при ∂ Re ε(q, ω)/∂ω
∣∣
ω=ωp

> 0. (20)

Из рис. 4 хорошо видно, что расчет в рамках
ПХФ дает удовлетворительное, а с учетом статического
ФЛП — и детальное согласие с экспериментальны-
ми данными по дисперсии плазменных колебаний в
калии для q2 < ∼ 0.55 Å−2. Однако для бо́льших q
наблюдается значительное расхождение теоретических
и экспериментальных данных, что связано с неодно-
значностью определения плазмонного пика в области
q > qc ∼ ωp/νF, когда плазмонная ветвь ωp(q) проника-
ет в область рождения одиночных электрон-дырочных
пар и „включается“ механизм затухания Ландау [3]. Ис-
ходя из проведенных расчетов, значение q2

c ∼ 0.42 Å−2

(∼ 0.61 Å−2 в модели ОЭГ с r s = 4.86). Отметим, что
полученные результаты укладываются в представления
о возможностях ПХФ и влиянии ФЛП на дисперсию
плазмона. Во-первых, это возможность получения для
достаточно больших r s разумных ПХФ-значений для
ωp(q) при корректном учете эффектов реальной зонной
структуры (см., например, [8,23,36–38]). Во-вторых, это
понижение энергии плазменных колебаний при допол-
нительном учете поправок к ПХФ посредством ФЛП,
что, как правило, обеспечивает детальное согласие с экс-
периментом (см., например, [19,20]). Важным является
тот факт, что в нашем случае такое согласие получе-
но с использованием нелокального самосогласованного
статического ФЛП, содержащего в себе информацию
о зонной структуре рассматриваемого металла. Новым
является то, что включение такого ФЛП в отличие
от ФЛП для ОЭГ приводит к заметному эффекту уже
в ДВ-области, и в интервале значений q2 от ∼ 0.15
до ∼ 0.6 Å−2 вклад, связанный с GX

l f , остается практи-
чески неизменным, резко уменьшаясь при приближении
к границе зоны Бриллюэна (далеко от qc). Указанное
отличие обусловлено „нелокальностью“ GX

l f : в расчетах
ФЛП входит в (5) как недиагональная в общем случае
матрица, построенная в базисе {Bqi} с учетом кристал-
лической структуры калия.

Зная обратную диэлектрическую проницаемость (14)
и соотношение (12), определяющее статический обмен-
ный ФЛП, можно сопоставить полученные для само-
согласованного GX

l f результаты со статическим ФЛП,
найденным для ОЭГ с r s = 4.86. Такое сравнение воз-
можно благодаря суммированию в (14) по i и j , что
устраняет нелокальность GX

l f . Наиболее корректным
будет сравнение со статическим обменным ФЛП рабо-
ты [39], где исследовались те же вершинные поправки.
Аппроксимируя зависимость ФЛП от волнового вектора
функцией GX

l f (q, 0) ≈ a0 + a1q/kF + a2q2/k2
F, находим

a2 = 0.1202, что практически совпадает со значением
a2 = 0.1190, найденным в [39]. Это можно объяснить
тем, что ФЛП — статический, а следовательно, его

поведение в основном определено зонной структурой
в области уровня Ферми, где она близка к спектру
свободных электронов.

На вставке к рис. 4 представлена зависимость от
волнового вектора отношения ширины линии плаз-
мона 1E1/2(q) к ее значению 1E1/2(0) при q = 0.
В эксперименте 1E1/2(0) = 0.24 eV [3]. В расчетах
1E1/2(0) выбиралась равной ширине, соответствующей
(q/kF)2 = 0.023. В ПХФ это 0.25 eV, а с учетом поправок
на локальное поле — 0.24 eV. Ширина линии плазмона
находилась из приближенного соотношения [7]

1E1/2(q) ≈ 2 Im ε(q, ω)
[
∂ Re ε(q, ω)/∂ω

]−1∣∣
ω=ωp

. (21)

Затем строилась спектральная функция плазмона
A(ω) = γ/[(ω − ωp)2 + γ2], где 2γ = 1E1/2. Получен-

Рис. 4. Закон дисперсии плазмона в калии в направлении
0−N зоны Бриллюэна. На вставке — ширина линии плазмона
как функция вектора q, отнесенная к ее значению в длинно-
волновом пределе. Точки — экспериментальные данные [3];
штриховая линия с квадратами — ПХФ-расчет; сплошная
линия с ромбами — расчет со статическим самосогласованным
ФЛП GX

l f .

Рис. 5. Спектр энергетических потерь калия для трех значе-
ний волнового вектора q в направлении 0−N. Точки — ПХФ-
расчет с фиксированными Ep,d

ν , сплошная линия — спектраль-
ная функция A(ω) с энергией и шириной линии плазмона,
найденными из (20) и (21) соответственно. Горизонтальные
пунктирные линии соответствуют значениям [− Im ε−1]max/2.
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ная A(ω) сравнивалась с рассчитанной ИХПЭ —
Im ε−1(q, ω) для контроля найденного из (21) значения
1E1/2. Примеры аппроксимации плазмонного пика в
ИХПЭ функцией A(ω) приведены на рис. 5. Пред-
ставленные результаты расчета 1E1/2 соответствуют
ДВ-области q2 от 0 до ∼ 0.15 Å−2, для которой, во-
первых, значения энергии плазмона, найденные с учетом
ФЛП, фактически совпадают с экспериментальными, а
во-вторых, спектральная функция A(ω) с полученной
из соотношения (21) шириной линии 1E1/2 с высокой
точностью описывает плазмонный пик.

В целом, можно говорить о хорошем согласии по-
лученных результатов с экспериментальными данными:
найденная зависимость ширины линии от волнового
вектора воспроизводит экспериментально наблюдаемое
поведение 1E1/2 с ростом q. Отметим также практически
полное совпадение результатов, полученных как в рам-
ках ПХФ, так и с учетом поправок на локальное поле.
Это может служить доказательством высказанного в [23]
предположения об отсутствии значимого влияния ФЛП
на ширину линии плазмона в калии.

5. Заключение

Для учета поправок к ПХФ в работе предложен
самосогласованный подход к определению статического
ФЛП, содержащего информацию о реальной зонной
структуре металла и учитывающего обменные эффекты
в диэлектрическом экранировании. Будучи связанным
с вкладом лестинчных (обменных) диаграмм Фейнмана
в разложении поляризационной функции, предлагаемый
ФЛП является аналогом обменного статического ФЛП
Хаббарда. Работоспособность предлагаемого подхода по-
казана на основе расчетов закона дисперсии и ширины
линии плазмона в калии, свойства плазменных коле-
баний в котором не описываются в рамках модели
„желе“, несмотря на близость зонного спектра калия в
области уровня Ферми к спектру свободных электронов.
Хорошее согласие полученных результатов с экспери-
ментальными данными указывает на важность учета не
только реальной зонной структуры в рамках ПХФ, но
и поправок на локальное поле в случае щелочного
металла. Преимуществом предлагаемого подхода явля-
ется то, что расчеты с учетом поправок на локальное
поле проводятся с теми же затратами вычислительного
времени, что и в рамках ПХФ.
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