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Произведен квантовомеханический расчет частотной зависимости элементов тензора действительной части ком-
плексной диэлектрической проницаемости силицена на основе данных о  волновых функциях,  полученных с помощью 
пакета SIESTA.

Ключевые слова: ab initio,  DFT,  SIESTA,  силицен,  элементы тензора,  комплексная диэлектрическая 
проницаемость.

В работе исследовался силицен –  двумерный 
материал,  аналог графена,  имеет ряд предпо-
чтительных отличий от него. В последнее время 
он и устройства на его  основе довольно  активно  
изучаются [3–6]. Пока нет отработанной техно-
логии получения данного  материала в силу его  
низкой стабильности [3]. Однако  структурные,  
электрические и оптические свойства в силу их 
особенности продолжают исследоваться [7–9]. 
На рис. 1 представлена молекулярная структура 
силицена.

Цель данной работы –  рассчитать недиа-
гональные элементы тензора комплескной ди-
электрической проницаемости пленки титана,  
используя подход Аграновича,  Гинзбурга,  из-
ложенный в [1,  с. 339]. Согласно  этому подходу,  
компоненты тензора определяются по  формуле:
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Под n подразумевается основное состояние.
Для определения матричных элементов ( )j

mnM k


 
необходимо  знать вид волновых функций.

Для их получения взята программа SIESTA,  
которая использует метод МО ЛКАО. В качестве 
базисных функций выбираются NAO (numerical 
atomic orbitals),  которые представляют собой 

численное решение уравнения Кона-Шэма для 
изолированного  псевдоатома с теми же прибли-
жениями (обменный функционал,  псевдопотен-
циал),  что  и для конденсированной системы.
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Решение данного  уравнения производится ме-
тодом Нумерова.

Базисная функция представляется в виде:

( ) ( ) ( )Ilmn Iln I lm Ir R r Y rφ =
 

 .

Базис характеризуется размером (количе-
ством функций на один атом),  диапазоном (про-
странственным расширением орбиталей),  фор-
мой радиальной части. В качестве радиальной 
части берутся гауссовы функции,  в качестве 
угловой –  функции Бесселя.

Интересно  то,  что  базисные функции строят-
ся для изолированных атомов,  а используются 
в конденсированном веществе. Это  делается для 
большей гибкости при описании различных си-
стем.

Однако  было  решено  использовать численные 
данные о  базисных функциях,  которыми опери-
рует SIESTA. В данной программе они представ-
лены в виде

cµ µν ν
ν

Ψ = φ∑ ,

где cµν –  коэффициенты при базисных волновых 
функциях νφ ,  радиальная часть которой пред-
ставлена таблично,  а угловая аналитически.

Таким образом,
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( ) ( , )c R r Yµ µν ν ν
ν

Ψ = θ ϕ∑ .

Далее примем 0nµΨ ≡ Ψ  –  полная функция ос-
новного  состояния системы.

Для расчета тензора диэлектрической прони-
цаемости нужно  знать компоненты матричных 
элементов ( ) ,j
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 которые находятся,  исходя 
из того,  что:
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Далее подставляем формулы выше в выраже-
ние для матричного  элемента:
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Чтобы получить компоненты матричного  эле-
мента,  необходимо  умножить слева на единич-
ный вектор:
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Тогда получаем:
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.
Из формулы,  определяющей матричный эле-

мент видно,  что  для решения задачи нужно  
знать частные производные волновой функции 
по  x,  y,  z.
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Учитывая (1),  преобразуем выражение выше:
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Очевидно,  необходимо  найти производные 

0( , , )m rΨ θ ϕ  по  пространственным координатам 
x,  y,  z. Ниже приведены результаты.
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Рис. 1. Молекулярная структура силицена
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Выражения для компонент матричных эле-
ментов (на примере x-й) после взятия производ-
ных упрощаются:
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Раскрывая скобки,  находим:
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Далее для тождественных частиц (электронов) 
сумма под интегралом заменяется произведе-
нием:
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где N –  число  электронов в единице объема.
Вынося константы за знак интеграла и опу-

ская проекции,  получаем:
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После чего  интеграл можно  разбить на два:
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Данные интегралы берутся численно,  мето-
дом трапеций [2],  а производные –  двухточеч-
ным методом. Должен быть учтен тот факт,  что   
подынтегральные функции должны быть без-
размерными. Размерность же производных вол-
новой функции 1[ ].L-  Также размерностью обла-
дает элемент объема 2 sin .r drθ  Необходимо  из-
бавиться от размерности:

( )0 0, ,r r r dV d V V′ ′= =

где 0 0.529 8.0r E= -  см (система СГС);  r′ –  без-
размерная величина.

Подставляя соответствующие переменные,  
получаем:
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Получив матричные элементы,  можно  рас-
считать компоненты тензора диэлектрической 
проницаемости. Для этого  преобразуем форму-
лу,  учитывая тождественность электронов и вы-
нося общий множитель за скобки,  а также факт,  
что  величины в зависимости должны быть без-
размерными.

Диагональные компоненты представляются 
системой:
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Далее:
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После упрощения получаем:
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E′ –  в ридберг,  V′ –  в кубических борах.
Недиагональные компоненты выразятся фор-

мулой:
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На рис. 2–5 приведены графики качественных 
результатов на основании данных формул.
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The calculations of  the real part of  complex  dielectric constant of  silicene is produced by the first principles. Using 
the SIESTA program,  the wave functions were constructed. For a sicilene layer the reflection frequency –  angle spectra 
have been analyzed  in the ATR configuration. The surface polaritons may be generated in this case.
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