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1. 上节课最后，我们说到KS eigenvalue除了特殊态，并不对应严格的单粒子激发能。

2. 而单粒子激发谱对于凝聚态物理的研究是最基本的一个手段，前面均仁也讲到（准粒子激
发），理论上将此性质描述清楚是理解后续物性（输运、光学性质）的基础。

3. 它所对应的物理过程如右图所示（PES，Inverse PES）：

4. 其中每个激发，对应的是一个谱，既有实部，也有虚部。
实部对应激发能，虚部对应准粒子寿命，如下图：

5. 理论上，如果你是无相互作用量子系统，那你的单粒子激发谱很简单。有相互作用，很复
杂。如何在理论上将类似过程描述清楚？就是我们这节课的任务。
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这个Motivation的另外一种说法：



The Green Function

此方法中的关键函数：多电子系统中的单粒子格林函数
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The Dyson Equation
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The Dyson Equation



The Self Energy: Hedin’s equation
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The Self Energy: GW approximation
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The G0W0 method



GW versus HF
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GW versus LDA、GGA

Si
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Flowchart of a GW code
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BZ integration



在实际材料中的应用
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在实际材料中的应用
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1. Dielectric Function，一个粒子数不变时的动力学响应。

Bethe-Salpeter Equation in a Nutshell



𝑃 =
𝛿𝑛

𝛿𝑣tot

𝜖−1𝑣 = 𝑣 + 𝜖−1𝑣𝑃𝑣

𝜖−1 = 1 + 𝜖−1𝑣𝑃

𝜖−1 1 − 𝑣𝑃 = 1

𝜖 = 1 − 𝑣𝑃

Irreducible polarizability

𝜒 =
𝛿𝑛

𝛿𝑣ext

1 = 𝜖𝜖−1 = 1 − 𝑣𝑃 1 + 𝑣𝜒 = 1 − 𝑣𝑃 + 𝑣𝜒 − 𝑣𝑃𝑣𝜒

Reducible polarizability

𝜖−1 =
𝛿𝑣tot
𝛿𝑣ext

=
𝛿 𝑣ex𝑡 + 𝑣ind

𝛿𝑣ext
= 1 +

𝛿𝑣ind
𝛿𝑣ext

= 1 +
𝛿𝑣ind
𝛿𝑛

𝛿𝑛

𝛿𝑣ext
= 1 + 𝑣𝜒

𝑣𝜒 = 𝑣𝑃 + 𝑣𝑃𝑣𝜒 𝜒 = 𝑃 + 𝑃𝑣𝜒 𝜒 = 𝑃 1 + 𝑣𝜒 𝑃 = 𝜒 1 + 𝑣𝜒 −1

Bethe-Salpeter Equation in a Nutshell

1. Dielectric Function，一个粒子数不变时的动力学响应。

对于外界扰动响应的RPA近似（每个粒子分别进行自
己的响应，因为没有𝑣ind，所以有关系： 𝜒0 = 𝑃0。
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𝑃 =
𝛿𝑛

𝛿𝑣tot
Irreducible polarizability

𝑃 = −𝑖𝐺𝐺Γ

Γ = 1 +
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝐺𝐺Γ

𝐺𝐺Γ = 𝐺𝐺 + 𝐺𝐺
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝐺𝐺Γ

𝑖𝑃 = 𝑖𝑃0 + 𝑖𝑃0
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝐺𝐺Γ

𝜒 1 + 𝑣𝜒 −1 = 𝑃0 + 𝑃0
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝐺𝐺Γ

𝜒 = 𝑃0 1 + 𝑣𝜒 + 𝑃0𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
−𝑖𝐺𝐺Γ 1 + 𝑣𝜒

𝑃 = 𝑃0 + 𝑃0
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝐺𝐺Γ

𝜒 = 𝑃0 1 + 𝑣𝜒 + 𝑃0𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝑃 1 + 𝑣𝜒

𝜒 = 𝑃0 1 + 𝑣𝜒 + 𝑃0𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝜒 = 𝑃0 + 𝑃0 𝑣 + 𝑖

𝛿Σ

𝛿𝐺
𝜒

𝑃 = 𝑃0 + 𝑃0𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
−𝑖𝐺𝐺Γ 𝑃 = 𝑃0 + 𝑃0𝑖

𝛿Σ

𝛿𝐺
𝑃

1. Dielectric Function，一个粒子数不变时的动力学响应。
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2. 将Polarizability的起点（终点）所对应的事件分开：Bethe-Salpeter Equation。

𝜒 =
𝛿𝑛

𝛿𝑣ext

𝜒 = 𝑃0 + 𝑃0 𝑣 + 𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝜒

无相互作用系统：𝜒0 = 𝑃0

−𝑖𝐿 = −𝑖𝐿0 + −𝑖𝐿0 𝑣 + 𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
−𝑖𝐿

𝐿 = 𝐿0 + 𝐿0 𝑣 + 𝑖
𝛿Σ

𝛿𝐺
−𝑖𝐿

𝐿 = 𝐿0 + 𝐿0 −𝑖𝑣 +
𝛿Σ

𝛿𝐺
𝐿



严谨度：
IPA-RPA (without local field effects) < RPA < BSE

Albrecht et al., Phys. Rev. Lett. 80, 4510 (1998).
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