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Kurzfassung

Die vorliegende Arbeit befafit sich mit der Berechnung der elektronischen Eigenschaf-
ten eines Vielteilchensystems am Beispiel verschiedener Metalle. Dabei sind neben
den Grundzustandseigenschaften die Dynamik angeregter Zusténde von grofiem In-
teresse, insbesondere ihre Lebensdauern.

In diesem Zusammenhang wurden zuerst die Grundzusténde berechnet und anschlie-
Bend, darauf auftbauend, die angeregten Zusténde mit Hilfe der Vielteilchenstérungs-
theorie. Die Berechnungen der Grundzustédnde wurden im Rahmen der Dichtefunk-
tionaltheorie (DFT) durchgefithrt. Dabei ist das Austausch-Korrelationspotential
in der lokalen Dichteapproximation (LDA) angesetzt worden. Im Regelfall wurde
ein Pseudopotentialformalismus benutzt, allerdings fithrten auch andere Methoden
zu vergleichbaren Ergebnissen. In der Arbeit werden die Lebensdauern angeregter
Zustande in einfachen Metallen, sowie in Edelmetallen besprochen. Fiir letztere wer-
den auch die Lebensdauern von Elektronen in Oberflichenzusténden diskutiert. Zur
Berechnung der Oberflicheneigenschaften wurde die Superzellenmethode herange-
zogen. Es wurden Slabs konstruiert und Grundzustédnde der drei niederindizierten
Oberflichen des fece-Gitters fiir Aluminium sowie die Edelmetalle berechnet. In die-
sem Zusammenhang sind viele Tests beziiglich der Slab- und Vakuumdicken inner-
halb der Superzellen durchgefiihrt worden.

Die angeregten Zustdnde werden mit Hilfe der Dyson-Gleichung beschrieben. Die
darin enthaltene Selbstenergie wurde in der GW-Approximation (GWA) angesetzt.
Die Ergebnisse der GW-Rechnungen stimmen sowohl fiir den unendlich ausgedehn-
ten Festkorper als auch fiir die Oberflichensysteme gut mit den zum Vergleich her-
angezogenen experimentellen Resultaten iiberein.
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