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Исходя из первых принципов, предложен метод расчета электрофизических свойств кри-
сталлов в рамках квантовой теории возмущений с использованием температурных функций 
Грина. Для описания наноструктурированных кристаллов развит метод вычисления диэлек-
трической поляризации кристаллов в сильных электромагнитных полях с учетом релятиви-
стских поправок, описывающих магнитооптические эффекты. 
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Введение 

В настоящее время представляет интерес моделирование электрофизических свойств 
наноструктурированных материалов, перспективных в использовании при разработках нано-
электронных устройств. К таким материалам относятся углеродные нанотрубки, углеродная 
нанопена и другие материалы с включениями в виде наноразмерных пузырьков, фотонные кри-
сталлы. Численное моделирование зонной структуры таких наноструктурированных кристал-
лов необходимо проводить с учетом мультипольного характера взаимодействия сильных элек-
тромагнитных полей с веществом. Особенностью наноструктурированных кристаллов является 
наличие направлений, перераспределение электронной плотности вдоль которых должно опи-
сываться большим числом значимых мультипольных моментов переходов в сильных электро-
магнитных полях. Так как при этом поправки на несферичность ячеистого (маффин-тин (МТ)) 
потенциала нельзя считать пренебрежимо малыми, то выбор пробных сферически симметрич-
ных волновых функции для вариационных расчетов "из первых принципов" методом рассеян-
ных волн становится неоднозначным, как становится неоднозначным и выбор разбиения кри-
сталлического пространства в такого типа расчетах [1, 2]. В сильных электромагнитных полях 
начинают проявляться магнитооптические эффекты, корректное описание которых возможно 
только с учетом релятивистских поправок. 

Целью данной работы является развитие методов расчета электрофизических характе-
ристик кристаллов, исходя из "первых принципов", в частности, определенного метода вычис-
ления диэлектрической поляризации кристаллов в сильных электромагнитных полях с учетом 
релятивистских поправок, описывающих магнитооптические эффекты. 
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Модель 

Рассмотрим квантово-полевое уравнение Швингера–Дайсона [3] 

( ) 1( ) ( ) ( ) 1ez E p p z G p zν ν ν− −Σ , , = ,=  (1) 

описывающее поле, получаемое квантованием уравнения Дирака в неявно релятивистской 
форме, в импульсном представлении. Здесь ( )e p zνΣ ,  — собственная энергия, являющаяся 
многочастичной поправкой к энергии ( )E p  одночастичного состояния; 1( )G p zν,  — одночас-
тичная температурная функция Грина; zν  — мацубаровские частоты; =  — постоянная Планка. 
В рамках теории возмущений основной проблемой при решении уравнения (1), возникающей в 
физике твердого тела, является выбор нулевого приближения, так как выбор в качестве нулево-
го приближения функции Грина свободного электрона не оправдан из-за наличия сильного 
кристаллического поля. В качестве одночастичного состояния мы могли бы использовать ква-
зичастичное состояние ( )pϕ , описываемое однородным уравнением Швингера–Дайсона: 

( )( ) ( ) ( ) 0ez E p p z pν ν ϕ− −Σ , = .=  (2) 

Однако из-за неэрмитовости эффективного одночастичного гамильтониана не сущест-
вует билинейного разложения свободной функции Грина, имеющего вид [4] 

1
( ) ( )( ) n n

n n

p pG p z
z

ϕ ϕ
ω

∗

, = ,
−∑  (3) 

где ( )n n pω ϕ,  — собственные значения и собственные состояния квазичастицы соответствен-
но. Следовательно, проблема начального выбора при таком подходе не решается. Выходом из 
создавшегося положения было бы аппроксимировать состояние ( )pϕ  квазичастицы в разложе-
нии (3) одночастичными состояниями, рассчитываемыми с помощью непертурбативных мето-
дов, например, вариационного метода в рамках функционала плотности. В нерелятивистском 
случае такой подход допустим [5], так как разложение (3) существует для исходного самосо-
пряженного гамильтониана. В релятивистском случае исходный гамильтониан не является су-
щественно самосопряженным. Поэтому собственные значения nω  квазичастичного состояния в 
(3) могут принимать комплексные значения. Следовательно, концепция квазичастицы теряет 
физический смысл, если не задать условия, обеспечивающие вещественность энергии квазича-
стицы. Вещественность энергии имеет место, если одночастичное релятивистское состояние 
представляет собой волновой пакет [6]. Расплывание волнового пакета из-за того, что масса 
электрона ненулевая, делает весьма проблематичным использование билинейного разложения, 
конструируемого с помощью функционала плотности, в качестве свободной функции Грина 
для кристалла. Поэтому далее нами предлагается подход к решению релятивистского уравне-
ния Швингера–Дайсона в неявно релятивистской форме для температурных функций Грина в 
рамках теории возмущений с использованием техники проективных операторов [7]. 

Квантовая теория возмущений для дираковской задачи 

Разложение релятивистской функции Грина в ряд теории возмущений формально вы-
глядит, как разложение функции Грина в ряд нерелятивистской квантовомеханической теории 
возмущений [8]: 

(0) (0)
0 0

B
n n n n

n n

k Tp p p p
i

χ γ χ χ γ χ′ ′
′ ′

| | = | | + ×
−∑ ∑ =

 

1 2
0 1 0 0 2 0

12

ˆ ( )int
n n n n

n n n n

p i pHp p p p
z E E

µγχ γ χ γ γ χ γ χ′′ ′ ′′
′ ′′, ′ ′′

| |
× | | | | .

− +∑ =
 (4) 
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Здесь nχ|  — биспиноры в стандартном представлении [9]; 0 n
γ χ |  — дираковскосопряжен-

ные биспиноры; 1 2p p p, ,  обозначают импульсы электрона; n  указывает номер зоны; 12z  — 
комплексая частота; T  — температура; Bk  — постоянная Больцмана; µγ  — матрицы Дирака. 

Далее предлагается диаграммная техника проективных операторов. Осуществляя пере-
становку частиц с импульсами 2p p, , переставляя частицы с импульсами 1p p,  и учитывая 
коммутационные соотношения для проективных операторов в уравнении (4), получаем 

0 (0) (0)
12 2 0 2( ) ( ) ( ) B

n n n n
n n

k TG p E z G p E p p p p
i

δ χ γ χ′′ ′
′ ′′,

, , = , − − | |
− ∑=  

( )†1 2 (0) (0) (0)1
0 0 0 0 1

12

ˆ ( ) ( )int B
n n n n

n nn n

p i p k T p pH p p
E E z i

µγ δγ γ χ γ χ χ γ χ〈′′ ′′ ′
′ ′′,′ ′′

| | −
× | 〉 | − | |

− + + − ∑= =
 

†
0 0 (0)

2 0 2 1 1 2
12

ˆ ( )
( ) ( )

( )
int B

n n
n n

i k TH p p p p p p
E E z i

µγ γ γ
χ γ χ δ δ′′

′ ′′

× | | + − −
− + + −= =

 

( )
†

†0 0(0) (0) (0)
0 1 0

12

ˆ ( )
( )

int
n n n n

n n n n

iHp p
E E z

µγ γ γ
χ γ χ χ γ χ〈′′ ′ ′′

′ ′′, ′ ′′

× | | | 〉 |
− + +∑ =

 

1 1(0) (0) (0)
2 0 2 0 0 0

12

ˆ ( )
( )

intB
n n n n

n n n n

p i pk T Hp p p p
i E E z

µγχ γ χ γ γ χ γ χ′′ ′ ′′
′ ′′, ′ ′′

| |
+ | | | | ,
− − + +∑= =

 (5) 

где 0
1 ( )G p�  — свободная температурная функция Грина дираковской частицы. Отсюда следует 

[8], что техника проективных операторов позволяет представить второй и третий члены в вы-
ражении (5) в виде диаграмм, которые описывают обменное взаимодействие, обусловленное 
принципом исключения Паули. Четвертый член описывает влияние многочастичных кулонов-
ских корреляций на распределение зарядовой плотности. Последнее слагаемое выражения (5) 
дает поправку, соответствующую несвязной диаграмме. Выражение 

12

1
n nE z E′′ ′+ −=  можем перепи-

сать в виде 

0
1

12 12

1 ˆ( ) ( )n n
n n n n

nn n n n

E E E EGE z E E z E
χ γ χ

δ δ′′′ ′′′
′′′ ′′ ′′′ ′′

′′′′′ ′ ′′′ ′

| |
− = − .

+ − + −∑∼
= =

 (6) 

Здесь δ  — функция вошла в выражение как следствие свойства проективных операто-
ров [8]. 

Как известно, односвязные диаграммы в разложении функции Грина в ряд квантовой 
теории возмущений учитываются простым повторением сильносвязных диаграмм. В нереляти-
вистском случае мы можем использовать трансляционную симметрию, чтобы развести сильно-
связные диаграммы сколь угодно далеко в данный момент времени. Но для релятивистской 
теории упорядочение во времени теряет смысл. Последнее означает, что в отличие от нереляти-
вистской диаграммной техники проективных операторов в релятивистском случае имеются 
симметричные и антисимметричные проекторы, соответствующие частице и античастице. По-
этому трансляционная симметриия существует по отношению к диаграммам, имеющим как 
электронные, так и позитронные линии. Следовательно, мы должны в разложениии релятиви-
стской функции Грина учитывать односвязные диаграммы, имеющие как электронные, так и 
позитронные линии. Разложение (4) можно переписать в виде ряда, учитывающего односвяз-
ные диаграммы, которые не являются трансляционно-симметричными. Проективная диаграмм-
ная техника в этом подходе следующая [3]. Строим обычную нерелятивистскую диаграмму. 
Домножаем вклады внутренних поддиаграмм на эрмитовосопряженные (так как античастицы 
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распространяются обратно во времени) и суммируем по всем поляризациям λ  внутренних ли-
ний 0λ λχ γ χ+| | : 

0 (0) (0)1
12 0 1 0

( )( ) ( ) B
n n n n

n n

k T p pG p E z G p E p p
i

δ χ γ χ γ′′ ′
′ ′′,

−
, , , − | |

− ∑∼
=

 

†

0
12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( ) ( )

int int

n n n n

i iH H
E E z E E z λ

µ µ
λ

λ

γ γ
χ γ χ+

∗
′ ′′ ′ ′′

−
× | |
− + + − + + ∑= =

ı  

(0) (0) (0)
0 2 0 2 1 1 2 0 1( ) ( ) B

n n n n
n n

k Tp p p p p p p p
i

γ χ γ χ δ δ χ γ χ′′ ′′ ′
′ ′′,

× | | + − − | |
− ∑=  

( )
†

†(0)
0 0 0 0

12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( ) ( )

int int
n n

n n n n

i iH H i
E E z E E z λ

µ µ
λ

λ

γ γ
γ γ χ γ χ χ γ χ+

〈′′∗
′ ′′ ′ ′′

−
× | | | 〉 | ,

− + + − + + ∑= =
 (7) 

где i λχ
+|  — биспинор, описывающий античастицу, знак ∗  означает комплексное сопряжение. 

Процесс поглощения виртуального фотона античастицей из виртуальной электрон-позитронной 
пары, как и должно, описывается электромагнитным взаимодействием вида 

ˆ int e A e eH
µ+ +≡ − , = − .  (8) 

Техника проективных операторов требует перейти к вейлевскому представлению бис-
пиноров [9, 10]. Тогда формула (7) принимает вид: 

(0) (0)0 1
12 5 1 5

( )( ) ( ) B
n n n n

n n

k T p pG p E z p E p pG i
δ γ γχ χ′′ ′

′ ′′,

−
, , , − | |

− ∑
� � � �∼

=
 

†

5
12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( ) ( )

int int

n n n n

i iH H i
E E z E E z

µ µ
λ λ

λ

γ γ
γχ χ∗

′ ′′ ′ ′′

−
× | |
− + + − + + ∑ � �

= =
 

(0) (0) (0)
5 2 5 2 1 1 2 5 1( ) ( ) B

n n n n
n n

k Tp p p p p p p p
i

γ γ δ δ γχ χ χ χ′′ ′′ ′
′ ′′,

× | | + − − | |
− ∑� � � �
=

 

( )
†

†(0)
5 5 5 5

12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( ) ( )

int int
n n

n n n n

i iH H i
E E z E E z

µ µ
λ λ

λ

γ γ
γ γ γ γχ χ χ χ〈′′∗

′ ′′ ′ ′′

−
× | | | 〉 | ,

− + + − + + ∑ � � � �
= =

 (9) 

где χ�  — биспинор в вейлевском представлении. С использованием известного правила пере-

множения трех матриц Дирака [11] распишем функцию Грина (9) в матричном виде G Gαβ→
� �

: 

(0) (0)0 1
12 5 5 1

( )( ) ( ) B
n n n n

n n

k T p pp E z p E p pG G iαβ αβ
α β

δ γ γχ χ⎛ ⎞ ⎛ ⎞
⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟′′ ′⎝ ⎠ ⎝ ⎠

′ ′′,

−
, , , − | |

− ∑� � � �∼
=

 

†

5
12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( ) ( )

int int

n n n n

i iH H i
E E z E E z δδ

µ µ
λ λ

λ

γ γ
γχ χ∗

′ ′′ ′ ′′

−
× | |
− + + − + + ∑ � �

= =
 

(0) (0) (0)
5 2 5 2 1 1 2 5 5 1( ) ( ) B

n n n n
n n

k Tp p p p p p p p
iκκ α β

γ γ δ δ γ γχ χ χ χ⎛ ⎞ ⎛ ⎞
⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟′′ ′′ ′⎝ ⎠ ⎝ ⎠

′ ′′,

× | | + − − | |
− ∑� � � �
=
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( )
†

†(0)
5 5 5

12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( ) ( )

int int
n n

n n n n

i iH H i
E E z E E z

µ µ
δ κ κλ λδ

λ

γ γ
γ γ γχ χ χ χ〈′′∗

′ ′′ ′ ′′

−
× | | | 〉 | .
− + + − + + ∑ � � � �

= =
 (10) 

Суммирование по поляризациям 5 ( )m pκ µ δκλ λ µδλ
γ γχ χ| |= +∑ � � �  в (10) и использова-

ние свойств 5γ -матрицы [12] дают следующее уравнение для функции Грина: 

(0) (0)0 1
12 5 1 5

( )( ) ( ) B
n n n n

n n

k T p pG p E z p E p pG
δ γ γχ χ′′ ′

′ ′′,

−
, , , − | |

− ∑
� � � �∼

=
 

†

5
12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( )

( ) ( )
int int

n n n n

H H m p
E E z E E z

µ δα µ αβ
µ βκµ

γ γ
γ γ∗

′ ′′ ′ ′′

× +
− + + − + +

�
= =

 

(0) (0) (0)
2 5 2 1 1 2 5 1( ) ( ) B

n n n n
n n

k Tp p p p p p p pδκ
γ δ δ γχ χ χ χ′′ ′′ ′

′ ′′,

× | | + − − | |
− ∑� � � �
=

 

( )
†

†(0)
5 5 5

12 12

ˆ ˆ( ) ( )
( )

( ) ( )
int int

n n
n n n n

H H m p
E E z E E z

µ δα µ αβ
µ βκ κ δµ

γ γ
γ γ γ γχ χ〈′′∗

′ ′′ ′ ′′

× + .| 〉 |
− + + − + +

� ��
= =

 (11) 

Замечаем, что так как энергия равна 
32 2

1
( ) ii

E p m p
=

= +∑ , 

2 2

1 1 1
( ) ( ) ( ) ( )n n n n n nE E z E E z E E z∗

′ ′′ ′ ′′ ′′ ′

=
− + + − + + − −= = =

 

3 32 2
2 22 2 2

1 0

1 1 1
( ) ( ) ( ) i

i

E p z m z mp pµ
µ= =

= = =
− − + −∑ ∑

� � �= =
, (12) 

где ( )
def

n nE p E E′′ ′−=� ; 0 zp =� = ; pµ
�  — 4-импульс биспинора. Подставив (12) в (11), получаем 

(0) (0)0 1
12 5 1 5

( )( ) ( ) B
n n n n

n n

k T p pG p E z p E p pG
δ γ γχ χ′′ ′

′ ′′,

−
, , , − | |

− ∑
� � � �∼

=
 

† (0)
5 2 5 2 1 1 222

( )
ˆ ˆTr ( ) ( ) ( ) ( ) B

int int n n

m p k Tp p p p p pH H m p
µ µ

µ µ
µ

γ
γ γ γ γ δ δχ χ′′

⎡ +
⎤× | | + − −⎢ ⎦ −−⎢⎣

�
� �

� =
 

( )†(0) (0) † (0)
5 1 5 5 522

( )
ˆ ˆTr ( ) ( )n n int int n n

n n

m p
p p H H m p

µ µ
µ µ

µ

γ
γ γ γ γ γ γχ χ χ χ〈′′ ′ ′′

′ ′′,

⎡ ⎤+
× | | .| 〉 |⎢ ⎥

−⎢ ⎥⎣ ⎦
∑

�
� � � �

�  (13) 

Мы видим, что суммирование по внутренним линиям диаграмм приводит к появлению 
операции взятия следа Tr и появлению в (13) члена 22

( )m p

m p
µ µ

µ

γ+

−

�

� , являющегося биспинорной функ-

цией Грина 1G αβ,
�

: 

1 3
22

0

( )m p
G

m p

µ αβµ
αβ

µ
µ

γ
,

=

+
= .

−∑

�
�

�
 (14) 
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Предположим, что энергии nE  таковы, что можно пренебречь рождением электрон-
позитронных пар. Это означает, что приблизительно заменив биспиноры nχ

�  биспинорами nχ  
в стандартном представлении, получим: 

0
12 12

0
( ) lim ( ) ( )n n nG p E z G p E z G p E

χ+→
, , = , , ≈ ,

�
 

†(0) (0)1
0 1 0 0 2 2

( )( ) ˆ ˆTr ( ) ( )B
n n int int

n n

m pk T p p p p H H m p
µ µ

µ µ
µ

γδ χ γ χ γ γ γ γ′′ ′
′ ′′,

+−
− | |

− −∑=
 

(0)
2 0 2 1 1 2( ) ( ) B

n n
k Tp p p p p pχ γ χ δ δ′′× | | + − −
−=

 

( )††(0) (0) (0)
0 1 0 0 02 2

( )
ˆ ˆTr ( ) ( )n n n nint int

n n

m p
p p H H m p

µ µ
µ µ

µ

γ
χ γ χ γ γ γ γ χ γ χ〈′′ ′ ′′

′ ′′,

+
× | | | 〉 | .

−∑  (15) 

Покажем, как от техники проективных операторов перейти к феймановской диаграмм-
ной технике (по крайней мере в низкоэнергетическом пределе). Пусть скалярный потенциал 

0 1A V r≡ = /  в уравнении (8) является кулоновским потенциалом. Тогда уравнение (15) запи-
сывается в виде 

0 (0) (0)1
12 0 1 0 0 0

( ) ˆˆ( ) ( ) Tr ( )B
n n n n

n n

k T p pG p E z G p E p p e AA
δ χ γ χ γ γ γ′′ ′

′ ′′,

−
, , ≈ , − | | − +∑

GG
=

ı  

† (0) (0)1 1 2
0 0 2 0 20 2 2

( ) ( ) ( )ˆˆ( ) B
n n n

n n

m p k T p p p pe A p p pA m p
µ µ

µ

γ δ δγ γ γ χ γ χ χ′′ ′′
′ ′′,

+ − −
× − + | | + |

− ∑
GG

=
ı  

( )†(0) † (0)
0 1 0 0 0 0 00 0 2 2

( )ˆ ˆˆ ˆTr ( ) ( )n n n

m p
p e A e AA A m p

µ µ

µ

γ
γ χ γ γ γ γ γ γ χ γ χ〈′ ′′

+
× | − + − + | 〉 | .

−

G GG G
ı ı  (16) 

Используя перестановочные соотношения для γ -матриц 
2 2

0 0 0 1,iγ γ γγ γ γ= − , = =
G G

 (17) 

преобразуем уравнение (16) к виду 

0 (0) (0)1
12 0 1

( )( ) ( ) B
n n n n

n n

k T p pG p E z G p E p pδ χ γ χ′′ ′
′ ′′,

−
, , ≈ , − | |∑=

 

† (0)
2 0 2 1 1 22 2

( )
ˆ ˆTr ( ) ( )n n

m p
ie ie p p p p p pA A m p

µ µ
κ τκ τ

µ

γ
γ γ χ γ χ δ δ′′

+
× | | + − −

−
 

( )††(0) (0) (0)
0 1 02 2

( )
ˆ ˆTrB

n n n n
n n

m pk T p p ie ieA A m p
µ µ

κ τκ τ
µ

γ
χ γ χ γ γ χ γ χ〈′′ ′ ′′

′ ′′,

+
× | | | 〉 | ,

−∑=
 (18) 

где { } { }iA A Vµ = ,  — 4-х мерный вектор-потенциал. Обозначим в (18) произведение †ˆ ˆA Aµ ν  че-

рез Dµν , а дробный множитель вида 
3

2 2

0

( ) ( )m p m pµ µ αβ µ
µ

γ
=

+ / −∑  через 1G αβ, : 
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†
1 3

2 2

0

( )
ˆ ˆ

m p
D GA A

m p

µ µ αβ
µν αβµ ν

µ
µ

γ
,

=

+
= , = .

−∑
 (19) 

Dµν  и 1G αβ,  есть в точности фотонный пропагатор и релятивистская спинорная функция Грина 
электрона соответственно. Тем самым мы доказали, что в рассматриваемом приближении диа-
граммные вклады эквивалентны феймановским диаграммам для расчета функции Грина частиц 
со спином 1/2 с вершинами ie µγ  и фотонными линиями 

2

1( )
g

D p g q p q
r p

µν
µν µν= − + = − ,  (20) 

( ) 0 1 2 3µ ν = , , , ; gµν  — метрический тензор. 

Диэлектрическая поляризация наноструктурированных кристаллов 
в сильном электромагнитном поле 

С помощью описанного подхода оценим обменно-корреляционный вклад в функцию 
Грина в длинноволновом приближении: 

00 ( )n np p m z E E′′ ′→ ⇒ + + − .
G � ��=  (21) 

Подставив выражения (21) и (20) в уравнение (18), получим разложение: 

0 (0) (0)1
12 0 1

( )( ) ( ) TrB
n n n n

n n

k T p pG p E z G p E p pδ χ γ χ′′ ′
′ ′′,

−
, , ≈ , − | |

− ∑=
 

(0) 2
2 0 2 1 1 2

122

1 ( ) ( )
( ( ) )

B
n n

n n

k Te g e p p q p p p p
p zE E

κτ
κ τγ γ χ γ χ δ δ′′

′ ′′

× | | / + − −
− + + −� � = =�

 

( )†(0) (0) (0) 2
0 1 0

122

1Tr
( ( ) )n n n n

n n n n

p p e g e q
p zE E

κτ
κ τχ γ χ γ γ χ γ χ〈′′ ′ ′′

′ ′′, ′ ′′

× | | | 〉 | / .
− + +∑ � � = �

 (22) 

Данное выражение можно использовать для расчета многочастичных эффектов в кри-
сталлах. Например, используя несферический потенциал, предложенный в [8], можно записать 
поляризационную часть 1Ĝδ  возмущенной функции Грина с помощью приближенного выра-
жения типа (22). При этом мы получим поправку к температурной функции Грина электрона, 
описывающую несферическую часть корреляционных взаимодействий, в виде (заметим, что 
это же выражение было получено в [2] с использованием феймановской диаграммной техники) 

( )( )( ) 0 0
1 1 2 14

0

4( ) ( ) Tr ( ) ( )
3

kkk B
n c n n

n z

rk TG p C G p E dq e dpdp dp p p
q

δ χ χ
ε

∗
′′

′′ ′,

= − , ∫ ∫∑� �
=

 

( )( )
1 2

1 2 12

( ) ( )
( ) ( ( ) )

kk
n n

n n

e eeg p p eg
z E p z E p z

νµ ν κ κ
µ µν

γ γγ χ γχ∗
′′

′′

× ,
′ ′− − + += = =

 (23) 

где 
1
2
1 1
2 2

2 0
(2 0)(2 0)C C ± ,
± , ± ,=  — коэффициент Клебша–Гордона; 0ε  — диэлектрическая постояная; 

0r  — радиус сферы, аппроксимирующей эллипсоид, с помощью которого моделируем атомные 
МТ-области в вычислениях из "первых принципов"; ce  — эксцентриситет МТ-эллипсоида 
вращения, который служит мерой наноструктурированности кристалла. Индекс k  в данной 
ситуации различает два возможных случая: спин вверх и спин вниз. 
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Корреляции (23) ответственны за поляризационные эффекты и экранирование атомного 
потенциала в твердых телах за счет рассеяния локализованных блоховских электронов. Значе-
ние параметра cε  для наноструктурированных кристаллов намного больше, чем для плотно-
упакованных. Следовательно, наноструктурированность приводит к тому, что в диэлектриче-
скую проницаемость дадут вклад не только коллективные плазменные колебания свободных 
блоховских электронов, но и осцилляции в распределении локализованных блоховских элек-
тронов. Таким образом, эффект экранирования внешнего электрического поля в нанострукту-
рированных кристаллах обусловлен плазменными колебаниями, частоты которых определяют-
ся дипольными моментами межзонных переходов. 

RELATIVISTIC POLARIZATION IN CELL POTENTIAL APPROXIMATION AND 
SCATTERING OF ELECRONS ON NUCLEI IN CRYSTALS 

L.I. GURSKY, H.V. GRUSHEVSKAYA 

Abstract 

Based on 'ab initio' calculation, a method to calculate electrophysical properties of crystals 
was offered within the framework of a quantum theory of perturbations with use of temperature Green 
functions. To describe nanostructured crystals a method of an estimation of dielectric polarization of 
crystals in strong electromagnetic fields was developed by taking into account of relativistic correc-
tions corresponding to magnetooptical effects. 
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