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Для расчета электронного спектра кристаллов широко использу-
ется метод Коринги, Кона и Ростокера (ККР) [1, 2]. Значения энер-
гии электрона являются решениями секулярного уравнения, в которое 
входит функция Грина пустой решетки. При Еп— |k+Gw|2, где 

— векторы обратной решетки, функция Грина имеет полюсы перво-
го порядка, поэтому каждый матричный элемент секулярного уравне-
ния также имеет полюс первого порядка при Е = ЕП. Вблизи ЕП матри-
ца секулярного уравнения ККР оказывается плохо обусловленной. Для 
вычисления электронного спектра £ ( к ) необходимо найти те значения 
энергии Е, при которых детерминант матрицы обратится в ноль. Для 
определения значений энергии, близких к ЕП, приходится вычислять 
детерминант плохо обусловленной матрицы. Метод устранения полюсов 
детерминанта, предложенный в работе [3], не работает, когда корни 
детерминанта лежат вблизи ЕП. В настоящей работе показано, что ис-
ходное секулярное уравнение можно преобразовать к виду, в котором 
матричные элементы не будут иметь полюсов внутри того интервала, 
на котором ищутся значения энергии электрона. Детерминант матрицы 
такого секулярного уравнения является непрерывной функцией энергии, 
и корни его в точности совпадают с корнями исходного уравнения. 

1. Секулярное уравнение метода ККР. Как было показано в рабо-
тах Коринги, Кона и Ростокера [1, 2], для определения электронного 
энергетического спектра £ ( к ) необходимо решить систему однородных 
линейных уравнений 

где ЦI — фазовые сдвиги, х = ]'Е, CL — коэффициенты разложения вол-
новой функции по решениям радиального уравнения Шрёдингера, 
Al,l' (Е, к ) — структурные константы, имеющие вид [4] 

£ [AL,L. (Е, k ) + X6L,L> c tg Ц, ( Е ) ] С , = 0 , L = (/, m ) , ( 1 ) 
L 

AL,V (Е, к) = 4 ПУ CY[L' AL» (Е, к), 
где 

Dw (E, к) = D[„'(£, к) + Dl„ (E, k) + e^.oDjj (E), 

D\„(E, K) 

J e x p ( - I K R N ) ^ T L , (RN) j exp + A YI" dz, 

(2) 
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Однородная система уравнений (1) имеет 

det [AL>L> (Е, к ) + %6L,L' c t g \ ( 

Корни уравнения (3) определяют ;закон 

решение, когда 

• ) ] = 0 . 

( 3 ) 
£ ( к ) . Отметим, что при E = kn2 каждый мат 
полюс первого порядка; матрица уравнения 
ловлена. Для вычисления значений детермг 
близких к kn2, необходимо повышать точность 
ным методам и пр. Покажем, как можно прео 
ных уравнений (1) к виду, при котором матри 
прерывными функциями всюду на выбранном i 

2. Преобразование структурных констант. 
DL»(E, к) только первое слагаемое DXL„(E, к) 
E = kn2. На выбранном интервале энергий заф 
суммы двух слагаемых: 

( 3 ) 

дисперсии электронов 
ричный элемент имеет 

вблизи kn2 плохо обус-
нанта при энергиях Е, 

прибегать к спецйаль-
(Бразовать систему линей-
чные элементы будут не-
нтёрвале. 

В выражении (2) для 
содержит полюсы при 

ишем DLL„(E, к) в виде 

D l , ( E , k ) = D ^ ( E , к) + (Е, к), 
где 

Р, ехр[-(к2п-Е)1ц] 

4я 

х 

> п^М 

ехр[-(к2п-Е)Щ] 
kl 

пем К* 
ехр [-(к2-Е)1ц] 

п&М 
М представляет собой набор векторов обрат 
ряющих равенству Е—kn 2 = 0 для любого вол 
щего в 1/48 зоны Бриллюэна, и любого значени 
интервала. В выражении (4) только D lJ, сод 
тельно, ALTL'(E, к) можно теперь представить р виде 

Л , . , , (£ , к) = 4я £ - £ J ] C f r 

L" пем L" 

где непрерывное слагаемое £>£„(£, к) имеет BI:, 

DL„ (Е, к) = Z>J>« (Е, к) + DL„(E, к) 
Воспользуемся равенством 

YLYi>=YlCi'L>YL. 
L" 

и перепишем (5), явно выделяя нерегулярную 

AL<L,(E,b) = A K L , { E , k ) - J £ i l 

П£М 
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( 4 ) 

к У 

1 \YL"{K), 

YL»(KN). 

яои решетки, удовлетво-
нового вектора к, лежа-
я энергии из выбранного 
2ржит полюсы. Следова-

ехр [-(к2п-Е)1ч] ^ г 
2 £ (kn)> К-Е 

( 5 ) 

+ 6L*M(E). 

1асть: 

< h 
( 6 ) 



где 

A l v ( Е , к ) = 4 л £ CLL,L>Db ( Е , к) , 
L" 

hL>n(E,k) = ^exp[~(kl~E)!(2r])]YL(kn). 
V т 

3.Преобразование секулярного уравнения. С учетом (6) секулярное 
уравнение (1) можно переписать в виде 

h h* 

2 {A*L, (Е, k) + x6 L ( I / ctg л; ( £ ) ] C L - £ J ] = 
L n£M L n 

Введем новые переменные Bn'-

hi—E L 
3i запишем систему 

2 

h*T 
L' ,n' 

{kl—E)bn,n> Bn + ^hL<n(E,k)CL = 0, n*=M, (7) 
L 

L n€M 

Система линейных однородных уравнений относительно неизвест-
ных CL и Вп имеет единственное решение для тех значений Е, при ко-
торых 

detJAin.L'n' (Е, к)] = 0 (9) 
•с матрицей KLriyL'n> (Е, к): 

^Ln.L'n' (Е, к) -
\ hL,n \ (k2n—E)bn,n' J 

Уравнение (9) эквивалентно (3), но теперь детерминант является 
непрерывной функцией энергии. В некотором смысле проделанные пре-
образования эквивалентны процедуре, предложенной Займаном [5]. 
Действительно, воспользуемся следующим матричным тождеством. 
Пусть 

х = / л ^ 
VC D, 

Тогда 
det det D • d e t f ^ — B D ~ l C ) . (10) 

Положим 

A = A*L,+X8LtZ>,ctgri/f B=h*Tn„ C = kLn, D=(kl-E)bn,n> . 

Из равенства (10) видно, что преобразование уравнения (3) к виду 
(9) есть матричное преобразование. 

4. Численные оценки и выводы. Описанная процедура использова-
л а с ь в методе ККР для вычисления электронного спектра соединения 
с двумя атомами на элементарную ячейку в решетке типа CsCl. Вы-
числение детерминанта с точностью 5—6 знаков по стандартной про-
цедуре оказалось неустойчивым при |Е—&n2| < 0 , 0 2 Ry, в отдельных 
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случаях оказывался неверным даже знак детерм 
к появлению ложных энергетических уровней. 

При вычислении учитывалось 8 векторов 
матрицы увеличивалась с 18 до 26. Несмотря ш. 
время, затрачиваемое на вычисление детерминант 
ющая за счет автоматизации программы, сущес 
ведение вычислений. 

инанта, что приводило-

Grt, т. е. размерность-
то что увеличивается 
а, экономия, возника-

твенно облегчает про-
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Возможность возбуждения рентгеновских по 
двухволновой дифракции была рассмотрена в р 
ные волны возникают в этом случае при ОДНОЕ 
условия полного внешнего отражения [2] и ус 
в вакууме неоднородной волны (полное внутренЕ 

В настоящей 
суше 

а з 

Рис. 1. Геометрия дифракции 

возможность 
ских поверхностны 
щих углов паденш 
фракции, а также 
на трехволновой 
боты [1]. Предст 
ленного расчета 
гированных и 
волн, а также ди 
сти кристалла кре 
отражений 311/31 
вектор поляризап 
перпендикулярен 
ратной решетки. 

верхностных волн при: 
боте [1]. Поверхност-
ременном выполнении 
ловия возникновения 
ее отражение [3]) . 

работе установлена 
ствования рентгенов-

х волн для нескользя-
при трехволновой ди-
проведено обобщение 

с|лучай результатов ра-
лены результаты чис-

нтенсивностей дифра-
зФркально отраженной 

шерсионной поверхно-
мния для комбинации 
/600 в случае, когда 
ии падающей волны 

глоскости векторов об-

п 

Геометрия дифракции аналогична рассмотр 
изображена на рис. 1. Здесь A-t — узлы обратной 

| AjA2 I = I А!АЗ I = Я, I LsA, I = 1 / и I LAf 

где Ав — длина волны, соответствующая условия 
волновой дифракции, а х — волновой вектор 

-V 
плоской волны £ (г ) = е£ехр[—2шхг] (е 
В дальнейшем символами к{ и хг- будем обозначу 
волн в кристалле и в вакууме соответственно, 
что фурье-компоненты поляризуемости х ( г ) УД1 

НИЯМ XL3 = — l l 2 — %h, %23 = 0 . 

нной в работе [4] и 
зешетки, 
= 1 Д = ; х = |х|, 

м компланарной трех-
адающей на кристалл 
лектор поляризации), 

ть волновые векторы 
м также считать, 

сйвлетворяют соотноше-
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