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Kurzfassung

Die vorliegende Arbeit befaßt sich mit der Berechnung der elektronischen Eigenschaf-
ten eines Vielteilchensystems am Beispiel verschiedener Metalle. Dabei sind neben
den Grundzustandseigenschaften die Dynamik angeregter Zustände von großem In-
teresse, insbesondere ihre Lebensdauern.
In diesem Zusammenhang wurden zuerst die Grundzustände berechnet und anschlie-
ßend, darauf aufbauend, die angeregten Zustände mit Hilfe der Vielteilchenstörungs-
theorie. Die Berechnungen der Grundzustände wurden im Rahmen der Dichtefunk-
tionaltheorie (DFT) durchgeführt. Dabei ist das Austausch-Korrelationspotential
in der lokalen Dichteapproximation (LDA) angesetzt worden. Im Regelfall wurde
ein Pseudopotentialformalismus benutzt, allerdings führten auch andere Methoden
zu vergleichbaren Ergebnissen. In der Arbeit werden die Lebensdauern angeregter
Zustände in einfachen Metallen, sowie in Edelmetallen besprochen. Für letztere wer-
den auch die Lebensdauern von Elektronen in Oberflächenzuständen diskutiert. Zur
Berechnung der Oberflächeneigenschaften wurde die Superzellenmethode herange-
zogen. Es wurden Slabs konstruiert und Grundzustände der drei niederindizierten
Oberflächen des fcc-Gitters für Aluminium sowie die Edelmetalle berechnet. In die-
sem Zusammenhang sind viele Tests bezüglich der Slab- und Vakuumdicken inner-
halb der Superzellen durchgeführt worden.
Die angeregten Zustände 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 für den unendlich ausgedehn-
ten Festkörper als auch für die Oberflächensysteme gut mit den zum Vergleich her-
angezogenen experimentellen Resultaten überein.





Inhaltsverzeichnis

1 Einleitung 13

2 Vielteilchentheorie 17

2.1 Der Hamiltonoperator, die Wellenfunktion . . . . . . . . . . . . . . . 17

2.2 Der Grundzustand . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19

2.2.1 Die Dichtefunktionaltheorie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19

2.2.2 Die selbstkonsistenten Gleichungen . . . . . . . . . . . . . . . 20

2.2.3 Die lokale Dichte-Approximation . . . . . . . . . . . . . . . . 22

2.3 Methoden der Grundzustandsberechnung . . . . . . . . . . . . . . . . 23

2.3.1 Die LAPW-Methode . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 23

2.3.2 Die PW-Methode . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24

2.4 Der angeregte Zustand . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

2.4.1 Die Dysongleichung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25
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