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Krystalografia
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Krystalografia

Akt, = 2mh
Akt, = 2k | Warunki Lauego sie¢ odwrotna . . .
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Rodzaje wigzan

Wigzanie metaliczne

Wigzanie chemiczne w metalach, utworzone w wyniku elektrodynamicznego oddziatywania
miedzy dodatnio natadowanymi rdzeniami atomowymi, ktdre znajdujg sie w weztach sieci
krystalicznej, a ujemnie natadowang plazmg elektronowg (elektronami zdelokalizowanymi,
gazem elektronowym). Podobne do wigzania kowalencyjnego, ale elektrony tworzgce wigzanie
sg wspolne dla wielkiej liczby atomow.

Electron gas
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Klasyczny model wspotczynnika zatamania

Fala e-m w réznych osrodkach:

dzf-l_ dx_l_ 2= qE lwt
acz Vg T T e
2: AR
F+)/E+w0x=

d?x 5 .

Z 40 +0=-"LFelet

dt? m

model Lorentza

widmo emisji

fale plazmowe

Rozwigzanie stacjonarne (steady state):
J_C')(t) — foelwt

1/18/2018 5



Klasyczny model wspotczynnika zatamania
d?x q

: Rozwigzanie stacjonarne:
— 4+ 0+40= _Eelwt fale plazmowe q o Jl.wt
dt? m x(t) = xye

Swobodne noéniki: 7 = o E

-, o - (1)2 N 2 -
—k(Eok) + k2E, = = (eL . —q) E

A
* zjonizowane gazy, (np. w lampach gazowych, w atmosferach gwiazd i jonosferach planet),
* plazma,
* plazma w ciele statym - czyli gaz swobodnych nosnikow znajdujgcy sie w metalach lub
potprzewodnikach,

* ciecze - jak elektrolity czy roztopione przewodniki.
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Fale plazmowe

dzf q - Rozwigzanie stacjonarne:
_ —_ Lwt fale plazmowe q ) '
) +0+0= Ee P 2(t) = Zyelot
dt m
S w* Ng* \ -
—k(Eok) + k*Ey = ——| &, — E
( 0 ) 0 c? (8L eomw2>
Longitudinal wave (fala podtuzna): K I E
-,5 - - 2 qu
—k(Eok) + k2Ey =0 Yp = eem

The transverse wave (fala poprzeczna): kK1E

2 2 2 2
NN - w w - w 2
~k(Egk) + k?Eg = — ¢, (|1 ——=2 |E = —¢.e(w) _n=1yt _ [VeElw) —1
0 0 c2 02 2 R = =
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Fale plazmowe

d*x q = - :

® 1 2xi0" / L]
q t //’
dt? m so} 1{a

Longitudinal wave (fala podfuzna): k || E Foop: WO > 3§
Ng? &

IR L2 w2 = < 2

- s

- - 2 G 14

The transverse wave (fala poprzeczna): k L E &"°L £<

c? w?
2 1!
P - n—1 c(w)—1
n+1 e(w) + 1 f
-1 (m—-12%2+x% . _
R = = (with damping) : . A . ; Bl S
A+l (n+1)2+k2 S R Mike P ®

Fi1c. 8. Reflectivity os wavelength for five n-type indium anti-
1/18/2018 monide samples. The refractive index curve labeled n is for the
sample with ¥ =6.2X10"" cm™,



Fale plazmowe

dt? m R%|.
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Fale plazmowe
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: 5 A
D

\

Current density:

_1AQ 1A(—enV) neSvpAt
SAt S At S At

Predkosé dryfu Up = (U — Veperm)

Model Drudego. Model przewodnictwa metali
Paul Karl Ludwig Drude zaproponowoany ok. 1900 r., wkrétce po odkryciu elektronu.

1863-1906
mﬁ n mg — _oF Po wyfaczeniu pola E predkoéé ¥ powraca
at t do predkosci termicznej (wykfadniczo: 1)
. dv L eT - o et
Dla stanu stacjonarnego: i 0O=>v=vp,=——E Ruchliwos¢: u = —
m
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: 5 A
D

\

Gestosc¢ pradu:

_1AQ 1A(—enV) neSvpAt

JTSAac TS At S At S
j = —envp
Predkos¢ dryfu Up = (¥ — Vherm)
2 2
Paul Karl Ludwig Drude o= neu = 57 ~ ne” L
— U= T~
1863-1906 m m (v)

W jaki sposdb policzy¢ srednig predkosc elektronow? T~1—500fs
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:
W jaki sposdb policzy¢ srednig predkosc elektronow?

Drude: gaz doskonaty, rozktad Boltzmana % m{v)? = EkBT

2
3kpT m

(v) = / = .300K..=12-105—
m S

Czyste metalew T=300K () = 0,1 um,
wT=4K (l) =1lcm

Paul Karl Ludwig Drude
1863-1906

Sommerfeld: zdegenerowany gaz Fermiego (rozktad Fermiego-Diraca):

2ER § M N _ Arnold Johannes
(v) = ’7 = 1,3-10 B () = 0.05—1um Wilhelm Sommerfeld
(1868 —1951)

2018-01-18 13




Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:

W jaki sposdb policzy¢ Srednig predkosc¢ elektee~
(@O

Arnold Johannes
m S Wilhelm Sommerfeld
(1868 —1951)
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:

W jaki sposdb policzy¢ srednig predkosc elektronow?

Sommerfeld“*Zdegenerowany gaz Fermiego (rozktad Fermiego-Diraca):

2ER § M N _ Arnold Johannes
/7 =13-10 B (1) ~0.05 =1 um Wilhelm Sommerfeld

(1868 —1951)
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<
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Prawo Wiedemanna-Franza: stosunek

przewodnictwa cieplnego k i przewodnictwa
elektrycznego o w dowolnym metalu jest wprost
proporcjonalny do temperatury (L — stafa

Lorentza) - , o E — LT
B _ o)
Lpruge = 2 (?) =1,11-10 8?
n? (kg)’ wQ _
Lsommerfeta = E} (f) = 2,44 - 10_8? < | Lepszy wynik!

Table 5 Experimental Lorenz numbers

H

L x 10° watt-chm/deg” L x 10° watt-ohm/deg”
Metal 0°C 100°C Metal 0°C 100°C
Ag 9.31 2.37 Pb 9.47 2.56
Au 2.35 2.40 Pt 2.51 2.68
Cd 2.42 2.43 Sn 2.52 .3;0
Cu 2.23 2.33 W 2 g-*: 2. N
Mo 2.61 2.79 Zn . » Ch. Kittel

__—_—_——I—__-
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Opis teoretyczny materii skondensowane;

Przyblizenie Borna Oppenheimera

Petny nierelatywistyczny hamiltonian uktadu jader i elektrondw:
H(# R)¥(# R) = E¥(#,R)
H(7, ﬁ)

z |72 2 B Z ZNe
ZMN 4neo |r — RNl

N Z ZNZKe Z
4n80 N<K|§N—§K| 4”‘90- |7 — FJ|_

i<j

=T, +Ty +V(#,R) + V,(® + G(R)

Wspodtrzedne poduktadu elektronowego i poduktadu jgdrowego (jonowego) sg przemieszane,
separacja zmiennych elektronowych i jadrowych jest niemozliwa

Trzeba zastosowac przyblizenie adiabatyczne Borna-Oppenheimera
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Opis teoretyczny materii skondensowane;
Metoda LCAO

Rozwigzanie réwnania elektronowego wymaga metord numerycznych

Ho (7 B)W5 (7 R) = [T, + V(7 R) + V(D] (7 B) = E4(R) Wh(7 B)

Jedna z metod: LCAO-MO z przyblizeniem Hartree-Focka — metoda samouzgodniona
(rozwigzania iteracyjne), n-elektronowa funkcja falowa w postaci pojedynczego wyznacznika

Slatera, automatycznie zapewniajgcego antysymetrycznosc funkcji falowej ze wzgledu na
przestawienie dwoch dowolnych elektrondw:

(pfp (Fli Sl) QDfp(Fz, SZ) QOfp(Fn; S‘n)

SP 2 SP (> Sp =
- - T' S ,r. S . T' S
qjécl(rprz,?jg, ... 51,52, S3, ) = P2 ( 1L 1) ) ( 2/ 2) ¢, ( n 2)

1
Ny

‘Prslp (71, 51) ‘P:Lp (75, 52)

0,7 (7, Sp)

Kazdy z jednoelektronowych spinorbitali ¢, (#,, s,) musi by¢ inny — dwa spinorbitale moga np.
miec te samg czesc orbitalng, ale wtedy muszg sie réznic¢ spinem

O3 G 5) = 57 G [ 1] 1ub 57 G | ]

2018-01-18
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Opis teoretyczny materii skondensowane;
Metoda DFT

The Nobel Prize in Chemistry 1998
Walter Kohn, John Pople

The Nobel Prize in Chemistry 1998
Nobel Prize Award Ceremony
Walter Kohn

John Pople

Walter Kohn John A. Pople
The Nobel Prize in Chemistry 1998 was divided equally between Walter Kohn "for

0 his development of the density-functional theory" and John A. Pople "for his
18-01-18 . . ;
development of computational methods in quantum chemistry”.




Opis teoretyczny materii skondensowane;

Przyblizenie Hartree (jednoelektronowe)

lpécl(?p?zﬂj& w) = @1(F1) - 02 (1) - 03(73) - o @ (1)
Zaktadamy, ze na kazdy elektron dziata sSredni potencjat pochodzacy od jondw i pozostatych
elektronow:

2
( m Z Vi(ﬁ)> Wi (P 7o, Ty, ) = Egor Wi (71, o, 7, ...
i i

Czyli

2
p - - -
(_27171 + Vi(ﬁ)) @;(r;) = E;;(1;) E E; = E¢ot

l
Jesli kazdy potencjat jest taki sam V, (7)) = V, (%) = --- = V, (7;,) = V(¥) dostajemy
jednoelektronowe rownanie Schrédingera:
2
p - - -
(ﬁ + VG‘)) @;(7;) = E;j;(7)
Tym razem i oznacza zbidr liczb kwantowych numerujgcych jednoczgstkowe stany kwantowe
@;(7;) o energiach E;. Stany jednoczastkowe podlegajg zasadzie Pauliego.
Trzeba pamietac, ze jesli np. zmienimy istotnie liczbe elektronédw w danym pasmie, to mozemy
spodziewac sie modyfikacji potencjatu V (#) i zmiany widma jednoczastkowego! (np.

2018-01-18



Nasz cel:

Twierdzenie Blocha

E -
>(r)=u_z({)e
Pnk nk
a
) Ef - Ej
2v.
g k . f $o o
pks (o o it
= i 3g G 5 - _ - - = - - -
Rys. XV.5. Powstawanie przerw na granicy kolejnych stref Brillouina i redukcja przedstawienia aq; q; aq; 4 a; a; a;
pasm do pierwszej strefy a.
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha .\) .\) .\)
Przyblizenia:

Rdzenie nieruchome, ustawione w sieé przestrzenna.

Przyblizenie jednoelektronowe (przyblizenie Hartree’ego) . . .

Lpé{l(ﬁ»?jzﬂ%» ) =@1(F) - 0 (12) - 3(73) - s @ (1) . . . .

lub przyblizenie Hartree-Focka (wyznacznik Slatera). . . .
Metoda pola samouzgodnionego - sprowadzamy zagadnienie ()
wieloelektronowe do rozwazania jednego elektronu . . .

znajdujgcego sie w potencjale pochodzgacym od jonéw w
weztach i pozostatych elektrondw.

2
p — - -
(—2 + V(r)) on (1) = Epe, () ,Jednoelektronowe” réwnanie Schrédingera

Potencjat efektywny, periodyczny z okresem sieci, jednakowy dla wszystkich elektrondéw.

V(#) = V(7 +R)

2018-01-18 22




Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha .u .u .u
Jesli potencjat jest periodyczny  V(¥) = V(F + }_f)
to rozwigzania rownania Schroédingera 1‘ 9 .\) .\) .\)

Wektory sieci Bravais

(% ; vm) 007 ®) = Ey i1 " B B X

maja postac: | fala ptaska !

@7 (7) = u, () e™

funkcja Blocha, amplituda Blocha,
stan Blocha obwiednia Blocha

gdzie tzw. f. Blocha:

5 (7) = (7 + R)

P = 0506

"You want proof? I'll give you proof!"

2018-01-18 23




Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha O 20 20
Dowdd: . . .
Operator tranlsacji Tz Tz (f®) = f(F+R) 9 .k) .k) .k)

Potencjat periodyczny z okresem sieci T (V(#)) = V(7 + ﬁ).U .U .U .U
Taki hamiltonian z potencjatem periodycznym: .K) .\) .\)

75 (A®w®) = AF + R)w(F + R) = AG (7 + R) = ADO Tz (@)

T=Tz (@) = (7 + R+R') = TxTzp(#) operatory translacji s przemienne!

Funkcje wtasne 1/)nE(F) operatora translacji Tﬁz

Pt = CR,z() = Py z®  [c(B) =1
gdzie f(f\’) + }_?)') = f(}_?)) + f(l_?)')
£(0) =0 = f(R) = kR
N




Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha O a0 20
Dowdd: . . . .
Operator tranlsacji Tz Tz (f(®) = f(7 +R) 9 .k) .k) .k)

Funkcje wtasne ¥ - (7) operatora translacji Tﬁz Q Q Q O
TaW,z @ = C(R), () = eif(R)lpn}(?) = Ry~ () . Q. Q. Q.
Oznaczmy naszg funkcje l/)n%(F) gdzie n odrdznia rozne funkcje o tym samym k.

Zdefiniujmy:

—ik7

U,z = ¥,(Me

funkcja okresowa

/

Tz () = Tz ($oxMe ) = e Ry 2 @e KR =y @e ™ =,

Stad:

Yoz () = up g™

Stany wtasne elektronu w potencjale periodycznym opisujg dwie liczby kwantowe n i E, gdzie:

k — wektor falowy
N — opisuje pasma energetyczne (za chwile!)

1/18/2018 25




Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Funkcja Blocha nazywamy rozwigzanie w postaci:

Qi (@) =u, () e

~ —

w ogdlnosci funkcja funkcja periodyczna,
nieperiodyczna tzw. czynnik Blocha

Przyktad: Ruch elektronu w statym potencjale

hZ
H=——A+V
2m
podstawiamy ¢, () = 1 elk?
h2k?
Rozwigzaniem jest E = o +V

o NV
Wast) MM

exp(ikr) /\/\/

Operator pedu p = —ihV dostajemy py(7) = hk (7). Dla statego potencjatu rozwigzania
rownania Schrodingera sg funkcjami wiasnymi operatora pedu. Ped jest dobrze okreslony,
warto$¢ wtasna operatora pedu p = hk (sens fizyczny wektora falowego k).

2018-01-18
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

{il-

Przyktad: ) \mmmm/
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

va W W,
Rozwigzaniem jest oczywiscie:

V(@) =u, () e

tatwo mozna pokazac (/bach, Luth):

exp(ik-r) /\/\/

17 = ) Cp_gei®
:

Tym razem p = —ihV dostajemy py(¥) = —ih(i Kk + |7un})ei%’j + fll_()l/J(T_‘)).

V(r) = Z Va exp(iﬁ?)
G

5 == hg)l +kg)2 + lgg

Funkcja Blocha nie opisuje elektronu o dobrze okreslonym pedzie!

hk nazywa sie kwazipedem lub pedem krystalicznym.

2018-01-18 27




Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
pY(P) = —ih(i k + Vu, 7 )e™ + hkp(P).

nk nazywa sie kwazipedem lub pedem krystalicznym.

Przy oddziatywaniu z innymi kwaziczgstkami (elektrony, fonony, magnony etc.) uwiezionymi w
krysztale i prawdziwymi czgstkami przenikajgcymi przez krysztat (np. fotony, neutrony) prawo
zachowania pedu nalezy zastgpi¢ prawem zachowania kwazipedu:

Zhl_éi-l_Zﬁi =zhzi'+zﬁ{+hﬁ
[ [ [ [

Zasada zachowania energii nie ulega zmianie

in =in’
[ [

2018-01-18
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Potencjat periodyczny
Twierdzenie Blocha .u .u .u

0,77 =u, () e™

9 O O O
Z \ ® & o
funkcja Blocha, amplituda Blocha, .U .k) .k) .O

stan Blocha obwiednia Blocha Q Q Q
Pokazalismy, ze rozwigzanie jednoelektronowego réwnania . . .
Schrédingera w potencjale periodycznym ma postaé J ) ) )
modulowanej fali pfaskiej o periodzie sieci: . . .

2 1) = w5 (7 + B)

WprowadziliSmy oznaczenie n dla réznych rozwigzan odpowiadajgcych temu samemu k (indeks
pasm). Wektor k nalezy wtedy do pierwszej strefy Brillouina.

1, 5() = ) Cp_ge'®
z

29
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

O 20 @0
@ 0 O
O 20 @l @
@ © o

Wtasciwosci funkeji Blocha: ¢ (%) = u, - () elkt

unﬁ(F + ﬁ) =u, ()

1 u, , ) ) ) @
2. (pn’§+5(17)= Pn¥ () . . . .

3. En(k)=E,(k+G)
2 BO=nE0 o e e
5

. Inwersja w przestrzeni En(k) = En(—k)

. Inwersja w czasie (bez pola magnetycznego) . . .
Ex (’_‘)' 1) = En(_l_‘)' L)

2018-01-18
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Periodic potential

LOOK: SON . DIFFERENTIAL EQUATION!

-~ —-r"'\1

DIFFERENTIAL EIJUAT_IOIIS EVERYWHEREI

G
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Periodic potential
Bloch theorem O 20 20
® & ¢

Periodic potenetial we can expand as a Fourier series:
) D @ & &
v =3 v exn(i69 o o o
G

Q&) &) &) O
The wavefunction can be represented as a sum of plane . . . .
waves of different wavelengths satisfying periodic boundary .u .\) .Q

conditions :

(@) = Y Cyexp(ik?) o O @, @
2.5 "

Schrédinger equation:

2m

ﬁz
(— + V(ﬂ) o) =E o)

h2 k2
2m

Cy exp(ik7) + ) Gy Vgexpli(k + G)7] = B ) Cy exp(ik7)

k k.G k
This is an equation for E and C, for all vectors E),F and G. _ _
See also: Ibach, Luth ,,Solid State Physics”

32
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Periodic potential

Bloch theorem Y @ &’
h2k2 . . .
Ce exp(lkr) + z C3 Vz exp[l(k + G)r] E Z C3 exp(lkr) . .
o . . .
. . .
‘e e @

k
The sum is over all k, G ,therefore:

>y vgexpli(k + )7 =
k.G

= Z CrgVs exp[il_c)F]
k.G

\)
=L

We get Schrodinger equation in a form:

%
z exp(ik?) S E|C; + z C_gVz
K G

=0

k
That must be met for each vector 7.

2018-01-18 33




Periodic potential
Bloch theorem O a0 20
® & ¢

o | (R2K2 O al al av
Yosti|(55 -t Yool 0 ° @ @ @
k G

for each vector 7. .k) .O .U .K)
Thus, for each vector k we got equation for coefficients C3 O O O
and E: . . .
h2k? O 20 a0 a0
(w—)ea T = oo o
G

In this equation for (3 also coefficients shifted by G like C%_él’ CTé—éz' Cﬁ_@sappear

(but others do not, even when we started for any E!).

This equation couples those expansion coefficients ¢ (7) = Zg C3 exp(izf), whose k - values

differ from one another by a reciprocal lattice vector G. c
kq
Cr,
Cr,

Try to plot the mattrix of this equation Cr,,

34
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Periodic potential

Bloch theorem

O o0 o0
h*k? u. u. u. 0
<2m _E>Cﬁ+zcﬁ-5[/§=0 ® O O

We do not need to solve these equations for all vectors G- .O .O .O .U

we can find a solution in one unit cell of the reciprocal lattice

and copy it N times (N — number of unit cells)! .\) .\) .\)
Thus we can find eigenvalues E - E7 — E(l_c)) corresponding o Q Q Q
to the wave-function ¢, () represented as a superposition of . . .
plane waves whose wave vectors k differ only by reciprocal

lattice vectors G.

Wave vector k is a good quantum number according to which the energy eigenvalues and
quantum states may be indexed. Thus the function ¢ () is the superposition of ¢ (7) of

energies E(l_c))
p(r) = z C exp(il_c)f’) = .= Z @z (1)
k k

(later on we introduce coefficient n for different solutions of E; corresponding to the same I_E)

1/18/2018 35




Periodic potential

Bloch theorem .U .U .O
Wave-function which is the solution of the Schrodinger

equation (pﬁ(f") is represented as a superposition of plane 9 .\) .\) .\)
waves whose wave vectors k differ only by reciprocal lattice

vectors G and it has energies £ = E(l_c)) : .O .k) .k) .U
0@ = ) Cy_gexpli(k—G)7]
D= G o e e

Each vector I_é — G can enumerate states; it is convenient to . . .
choose the shortest vector (which belongs to the first
Brillouin zone).

(pk(r)—ZC; L pi(k=G)7 Zcﬁ L p—iGF Hik? =u§(F)e"W

The function ug (7) is a Fourier series over reciprocal lattice points 5, and thus has the

periodicity of the lattice.
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Funkcje Blocha, ktérych wektory falowe réznig sie o wektor przestrzeni odwrotnej G sg takie
same! l/}nj()+§(?) = l/’n,% (1) G =hg, + kg, +1gs
Proof:

V() = 5, Vee 67, (@ = Z C@)e® 5y () = Z C(R - §)e
k %

lpnTc’+§(F) = un%+5(7_ﬂ)) el (k07T — z C(l_é +G— C_f’)e_i@”7 pl(R+G)T — .,

G’ 7 2 —i¢"7 (k)T -
B 2 C(k—G")e™0T el = 4 2 ()
5/’
Co z energig? p2 ) ) . i
(s V0 s = B0 ) 9,57
0

2
(% +V (F)) Yuiirc@® = E(nk +G) 5,6

0
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Funkcje Blocha, ktérych wektory falowe réznig sie o wektor przestrzeni odwrotnej G sg takie
same! Y@ = Y P G =hg, + kg, +1gs
Proof:

V() = 5, Vee 67, (@ = Z C@)e® 5y () = Z C(R - §)e
k %

lpnfc’+5(7:>) = un%+5(f)) el(k+G)7 = z C(l_é +G— 5’)3—1'6'? pl(k+G)T — ..
Gr

— 2 C(l_c) _ 5//)e_l-Gl’f’ ei(k)F — ‘/’n,% (7-2)

5/’
Co z energig? p2 R ) . .
<_ V@ | @ = E(n k) (P

Zmo

2
(p— + V(ﬂ) Yoieg@® = E(nk +G) ¥,7,6@

2my

Energia jest periodyczng funkcjg wektora falowego k! = E(n, k) = E(n, k + G)
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Wtasciwosci funkeji Blocha: ¢ (%) = u, - () elkt

D ) O O
(7 +R) Q) @60
1w, z(F+R)=u,zF @ O &) O
ey e 66 e
3. En(k)=E,(k+G)

Dla potencjatu periodycznego dazgcego do zera (model

prawie swobodnych elektronow): . . .

S - .. h* o L2
En(k)=En(k+G)zﬁ|k+G|
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Potencjat periodyczny

Strefy Brillouina

Wektor I_c)g na granicy | strefy Brillouina l_ég ==G

N | =

Pokazaé: |]_€g —G| = |l_€g| (wskazowka: policz |Eg - 5|2 )

Wektor I_ég —G = I_c)’g lezy po przeciwnej stronie | strefy Brillouina i jest rownowazny wektorowi

— —

kg. Wektory k, i I_c>’g spetniajg warunek Lauego: I_ég — E’g =Ak =G

Stany @+ () z granicy | strefy Brillouina odpowiadajg elektronowym falom stojgcym (pokazaé!)
Pkq

Przypomnienie:

@z (1) = z Ch_g pi(k-G)F — Z C

G G

=
|
Q
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Przyktad:
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

V(r) = z Va exp(iﬁ?)
G

5 == h§1 +kg)2 + lgg

Rozwigzaniem jest oczywiscie:
V2 (@) = u, 2 () ™"
tatwo mozna pokazac (/bach, Luth):
U, (F) = ) Cp_ge'®
G
Tym razem p = —ihV dostajemy py(¥) = —ih(i Kk + |7un§)eik’j + hl_()tp(?).

Funkcja Blocha nie opisuje elektronu o dobrze okreslonym pedzie!

hk nazywa sie kwazipedem lub pedem krystalicznym.

2018-01-18 42




Potencjat periodyczny

* krysztaty sg skonczonych rozmiarow — mozna
wprowadzi¢ warunki brzegowe znikania funkgcji
falowej na brzegach krysztatu. Prowadzi to jednak
do tego, ze wszystkie fale (elektronowe, sieciowe
etc.) beda stojgce, co w wielu wypadkach utrudnia
opis

* poniewaz w krysztatach makroskopowych drogi
swobodne elektrondw sg duzo mniejsze niz roz-
miary krysztatow, najwygodniejszym rozwigzaniem

jest przyjecie tzw. warunkéw periodycznosci Borna-
Karmana: W(7 + N; C_ij) =Y (j =1,2,3) L,

gdzie 5,]- sq wektorami sieci Bravais, a N; duzymi liczbami catkowitymi, takimi ze N;a; = L;
jest rozmiaru catego krysztatu.

Jesli nasz krysztat ma skonczone rozmiary zbiér wektoréw I:i jest skonczony (cho¢ olbrzymil!).

- 2t 4w 6w 21N;
klzoii ;i ;i )"';i
L — Ly L L;
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Potencjat periodyczny

W przypadku funkcji Blocha ¢ (¥) = uy, (F)eiw :

op(F+ N &) = wg (7 + N; @) e+ )

— uk,(f.’)eﬁ()f"eﬁ()lvj a]
Musimy zazada¢, zeby e**NJ dj = 1 L,
Z 0 +2TL’ +4TL’ 21N v
] — )—_)—_) ) -
Ly L Ly

dozwolone wektory falowe stanowig dyskretng sie¢ punktow réwnomiernie roztozong w
przestrzeni wektora falowego; komodrke elementarng sieci odwrotnej (strefe Brillouina) wypetnia
N; - N, - N,
takich punktéw. Tyle tez bedzie standw w kazdym pasmie. Ny, N,, N; moga by¢ rozne, ale

najczesciej przyjmujemy takie same

M. Baj Fizyka materii skondensowanej i struktur potprzewodnikowych
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Gestosc stanow

GQStOS'é stanow lloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od iloéci wymiaréw)

Jesli nasz krysztat ma skoriczone rozmiary zbidr wektorow K jest skoriczony (cho¢ olbrzymi!), np.
mozemy przyjac periodyczne warunki brzegowe i wtedy:

Warunki Borna-Karmana

Skonczone rozmiary krysztatu L, Ly, L,

¥ — postac funkcji Blocha

Pix +L,y2) = Px,y +L,2) = P(x, 3,z + L)

el _
: P 2r  Ar 27N,
e -1 kK =0t— +t—,....F—
ik L L L L
e -7 —
llo$¢ stanow _ 2 _ 2V
w objetosci 277 y 27 y 27 (2;;)3 27 Y.
Lo

1 1 1 1 1 |yA 1 1 1 1 1
——————————————————————————————————————————————————————————————
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
g g i i i s S R [
1 1 1 1 1 1 1 I 1 I 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
I 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 R R R R I i I TTTOTTT [ B r==1--- [
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
——————————————————————————————————————————————————————————————
1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1
S | s I | Y A R R Lo | I R L4,
1 1 1 1 I I 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1 1
I i R TTTAT T T TSI T AT TR T T TTTOT T TR TSI T T T T T T I T TTm T
1 1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1 1 1
——————————————————————————————————————————————————— — - -
1 1 1 1 1 1 1
1 1 1 1 1 1
. - X >
1 1 1 1 1 I
1 1 1 1 1
1 1 1 1
T--0 /it St Ittt e S e it St Tl it St el ity Sttt et
1 1 1
1 1 1
-------------------------------------------------------------
1 1
1 1
1 JI (. JI. ) L I I M
1 1
1 1
iint St Iefaind miaih St It it ety Tl e e it aits St Ieftl ity et el
1
1
-------------------------------------------------------------
1
1
[
[
1
1
————————————————————————————————————————————————————————————

—————————————
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