Studia li stopnia IN

Studia Il stopnia na makrokierunku ,Inzynieria nanostruktur”
- - odbywajg sie w ramach trzech sciezek ksztatcenia:
IM2Unienri=s
nanosCrukEur

. * Fotonika (Photonics),
EI:I_I dIE‘ * Modelowanie Natostruktur i Nowych Materiatow (MONASTR)

l l (Modeling of Nanostructures and Novel Materials),
Et == @ =] Nanotechnoloqle o .
lileni j Charakteryzacja Nowych Materiatow (NiChNM)
(Nanotechnologies and the Characterization of Novel
Materials).

Studenci majg do wyboru zajecia profilowane na zdobycie
specjalistycznego wyksztatcenia zwigzanego z nanotechnologiami,
zagadnieniami bedacymi aktualnymi problemami naukowymi i
realizacji programu studiow Il stopnia we wspotpracy z grupami
badawczymi.




Studia li stopnia IN

I-IH_E MiEris Po pierwszym semestrze Il etapu studidw, studenci mogg wybraé
MEncsEr Uk $ciezke ksztatcenia. W tym celu muszg udac sie do opiekuna danej
EIZI—IE"E Sciezki, ktory przedstawi mozliwosci wykonywania prac
ll magisterskich oraz ich opiekunéw. Opiekun bedzie ustalat z kazdym
studentem indywidualny program studiow w zakresie wybieranych
E;I:EHZIHIE, przedmiotow
kliknij

Nowe wyzwania - nowe kierunki. Rozwéj kierunkow
interdyscyplinarnych dla potrzeb gospodarki opartej na wiedzy

kierunek:
PRZYSIEOSE

e Stypenida — 1000 zt/mies

* Woyjazdy na dowolne konferencje w Europie
e Zajecia doksztafcajgce i warsztaty naukowe
Pomoc w znalezieniu zatrudnienia




Elektrony w krysztatach —
funkcja Blocha, pasma.

Jacek.SZCZVtkO@fUW.edU.pl Semi-conductor
http://www.fuw.edu.pl/~szczytko/NT
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Rodzaje wigzan

Potprzewodniki
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Kowalencyjne
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Grupa IV: diament, Si, Ge
Grupy llI-V: GaAs, AlAs, InSb, InAs...
Grupy lI-VI: ZnSe, CdTe, ZnO, SdS...




Rodzaje wigzan
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Struktura krystaliczna

SIeCI Bravals Regu|arna
Istnieje 14 mozliwych sieci A0V a=b=c
wypetniajgcych przestrzen. Sieci F a=p=r=90
te noszg nazwe sieci Bravais. Simple Face-centered Body-centered
cubic cubic cubic
Tworzg one 7 uktadow acbxc
krystalograficznych Tetragonalna . o= =90°
a=b=c y =120°
Simple Body-centered Hek |
tetragonal tetragonal €Ksagonaina
Rombowa
/e /
azb=c
Simple Body-centered Base-centered Face-centered
_orthorhombig orthorhombic orthorhombic orthorhombic
Jednoskoéna azb=c
Romboedryczna 0 _ : ] p laxp=y
a=b=c
' o = ﬂ 7 <120° # 909
A _~ T Simple Base-centered ______Triclinic__
\ = |_Rhombohedral Monoclinic monoclinic Trojskosna



Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny
Wygodnie jest wprowadzi¢ 3 wektory .Q .\) .\)

niewspdtptaszczyznowe Q’,f. _ 27T5ij Q .Q .\) .\)
£ xf, .u .u .u .o
(Gt @ @ @

27T k)‘.w ‘i)‘.f

. Dowolny wektor: G = hgl + kgz + | gg
Akts =27 spetnia warunki Lauego, Zatem, refleksy wystepujg gdy:

Ak =G




Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny

Wygodnie jest wprowadzi¢ 3 wektory & & D
niewspotptaszczyznowe Q. U. \). o
O O U
—iAKT; ~iGt|
e =€ )

Gt = (hg, + kg, +1 g, +n,t, +n,t,) P

Gt =2z(nh+nk+n,l) \). U. \).

Geometryczny czynnik strukturalny . . .
F(hkl)= Z fexp(-i2z(nh+nk+nl))

G =hg,+kg, +1 g,
gt =270y

T, xT,
0,=<7
(6 xG)




Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny

Przykfad: Dla krysztatu Li i krysztatu TIBr (sieci typu bcc
—regularna przestrzennie centrowana) znalez¢ mozliwe
wartosci geometrycznego czynnika strukturalnego.
_ Body-centered
= (O’O’O) cubic

(1 1 1)
r2 — | Ty <
2 2 2

F(hkI) Zf exp(—i2z(nh+nk+nl))
Frir (hkl): f, exp(=i2z(0+0+0))+ fg, exp(— iZn(%h +%k +%|D

FLi(th): T + Tg, expi;z'(h+k+|)




Rodzaje wigzan

Wiazanie metaliczne

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

Gaz elektronowy




Elektrony w krysztale

Opis teoretyczny
Opis Scisty niemozliwy — sg to uktady zbyt skomplikowane, 1 cm3? = 2,2x10%2 atomow (GaAs).
Jgdra + elektrony powtok zamknietych - nierozdzielne jony — rdzenie atomowe

*Elektrony walencyjne — stosunkowo stabo zwigzane.

*W wyniku oddziatywan odrywajg sie od macierzystych rdzeni i poruszajg sie niemal
swobodnie w catej objetosci krysztatu.
*Krysztat zwigzany dzieki elektrostatycznym
oddziatywaniom pomiedzy ujemng chmurg
elektronowg a dodatnimi jonami.

Wiasnosci:

a) duze przewodnictwo elektryczne

b) kowalnosé. Poniewaz jony metalu nie s3 ze
sobg scisle zwigzane i mogg sie wzgledem
siebie stosunkowo tatwo przesuwac,
niewielkimi sitami

Gaz elektronowy




Klasyczny model wspotczynnika zatamania

Fala w plazmie: e SR
d’x E
4% 00=E g
t m

j =—ok swobodne tadunki

‘_-.i‘.

-
it

S
:

* zjonizowane gazy, (np. w lampach gazowych, w atmosferach gwiazd i jonosferach planet),
* plazma,
* plazma w ciele statym - czyli gaz swobodnych nosnikdw znajdujacy sie w metalach lub
potprzewodnikach,
e ciecze - jak elektrolity czy roztopione przewodniki.

2 r 2

_ L L Ng* -
FEf)+FE, =-Z |, -4 _|E,

2 2
EoM @

OO Alot
X = X,€

Rozwigzanie dla stanu ustalonego:



Klasyczny model wspotczynnika zatamania

Fala w plazmie:

Fala podfuzna: IZ || Eo
~K(EoK )+ K2E, =0

Fala poprzeczna: K | EO

CK(EK)+KE, =2 &, |1-

[
o

I
&

T (n—ljz Je-1)
| R = _
- 0s|- n+1 \/E+l

08 10 12 14 16 18 z,b%




Klasyczny model wspotczynnika zatamania

Fala w plazmie:

100
R R%|
80} HgSe
n=144x10"%em?
~ T=110K
E0|-
05
_ 40}
i —
201-
0 . . .
100 200 300 400 500
0 . cneraia (mey)
obszor hoaw
widzialny

(2] ()




Klasyczny model wspotczynnika zatamania

Fala w plazmie:

R 1

| i 1
200 J00 400 500
cneraia (mey)

(2] ()




Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:

Gestosc pradu:

1AQ 1 A(= enV) _ Ne SVpAt
S At S At S At

j

\ Predko$¢ unoszenia Vp =V —V

Model Drudego. Opis przewodnictwa metali zaproponowany
Paul Karl Ludwig Drude  przez Drudego ok. 1900 r. zaraz po odkryciu elektronu.

term

1863-1906
m ﬂ 4 mv — _eE |Po wytgczeniu pola V wraca do predkosci
dt ¢ ° termicznej (wyktadniczo, stad [)
: dv T
Dla przypadku stacjonarnego: Py =0=>v,=——-E
m

Y er
Ruchliwos¢: uy=—
m



Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:

Gestos¢ pradu:

1AQ 1 A(= enV) _ Ne SVpAt
S At S At S At

j

] =—env, =neuE = ot
\ Predko$¢ unoszenia Vp =V —V

2 2
Paul Karl Ludwig Drude o=Nneu= ET ~ EL
1863-1906 m m <V>

Srednia predko$é elektronéw

1 2 _3k T Dla czystych metaliw T =300K | 15 % 10®m
§m<v> =3 wT=4K | dcm

Y er
Ruchliwos¢: uy=—



Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:
D
Gestosc pradu: y \

j_iAQ _ 1 A(-enV) _ ne SV At
S At S At S At

apredkosc elektronow

1 2 3 T Dla czystych metaliw T=300K |15 x 106 m,
m{v) =5 wT=4KIlem

Y er
Ruchliwos¢: uy=—



Podstawy modelu jednoelektronowego

Potencjat periodyczny O a0 20
Przyblizenia: . . .
Rdzenie nieruchome, ustawione w sie¢ przestrzenna. 9 .’\) .’*J .’*J
Przyblizenie jednoelektronowe (przyblizenie Hartree’ego)

) ) ) )
(T, ) =W, (5)Y, (). W, (T.) e & & o
lub przyblizenie Hartree-Focka (wyznacznik Slatera). .‘J .’k) .’*J

Metoda pola samouzgodnionego - sprowadzamy zagadnienie () J J J
wieloelektronowe do rozwazania jednego elektronu . . .
znajdujgcego sie w potencjale pochodzgcym od jonéw w

weztach i pozostatych elektronéw.

p>2
2m,

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

V() =V(F,+R)

+V (I_;n) Y (f;]) = En\Pn (f;]) »Jednoelektronowe” rownanie Schrodingera




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha D o2 al)
Jesli potencjat jest periodyczny V () =V (F + ?) J. J. J. ,
to rozwigzania rownania Schrodingera " . . .

Wektory sieci Bravais

B° v hor " O 0 -0 =
{Zm +V(r)j‘P(r):E\P(r) " K B X

0

majg postac: .J .._J .‘-J

¥ ()= e‘EFun’-(F)

n,k

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




Podstawy modelu jednoelektronowego
Twierdzenie Blocha @ ) )
© © @

Dowad:

Operator tranlsacji fﬁ D .’Q .‘O .‘O
T.f(F)=f(F+R) O a0 a0 a0
R

— " oo oo

otencjat periodyczny z okresem sieci

_ _ ) ) J
TV (F)=V(F+R)=V(F) ® & ¢

Taki hamiltonian z potencjatem periodycznym:

To(Hy(7)=H(F+ Ry (F+R) = H(F)y (F + R) = H (F) Ty (F)

fﬁfﬁ,w(F) = fﬁ,fﬁl/l(F) = l//(F + ﬁ + ﬁ') operatory translacji s3 przemienne

Funkcje wiasne operatora translacji: fﬁl/l(F) = C(ﬁ)w(r) =g" (ﬁ)W(F) | C(ﬁ) °=1

Gdzie: f(R+R')=f(R)+ f(R")
f(0)=0

i f(R)=kR
czyli f(R) %

Pewien wektor




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha @ @ )
Dowdd: _ . . .
Operator tranlsacji I D .’Q .‘O .‘O
Ty (F) =C(R)y (F) =" Py (F) ="y (F) O O O O

Oznaczmy nasza funkcje /. () gdzie n odréznia rézne funkcje o tym samym k.
Zdefiniujmy: ’

—ikF

un,lz (F) = l//n,lz (F)e fiwfriodyczna
- = —ikFy __ AIkR —ik(F+R) _ —ikF
Tﬁ (un,lz) o Tﬁ (l//n,lze ) =€ l//n,lZe o Wn,lze o un,lz

Zatem:

v, (F)=u, (F)e

ikF

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

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




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha La.
Funkcjg Blocha nazywamy rozwigzanie w postaci: U \mmmmm/

o\ o\ IiKF
‘”‘ﬂ( i u”’Esne\
w ogdlnosci funkcja funkcja periodyczna, Wa(T) AWMH]/
nieperiodyczna tzw. czynnik Blocha

Przyktad: Ruch elektronu w statym potencjale 1 (1) Wm

hZ
H=——-A+V
am = ikF exp(ik-1) /\/\/
podstawiamy ¥, ¢ (r)=e
h2k2
Rozwigzaniem jest E =—+V
2m

Operator pedu P =—iAV  dostajemy Py (F)=7nhky(r)

Dla statego potencjatu rozwigzania rownania Schrodingera sg funkcjami

wiasnymi operatora pedu. Ped jest dobrze okreslony, wartos¢ wtasna

" operatora pedu f) = 7ik (sens fizyczny wektora falowego K ).



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Przyktad:
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

V(F)=V(F+R)=> Ve
G

G =hg, +kg, +14d,
Rozwigzaniem jest oczywiscie:

o\ =\ ~IKF
Wn,g(r) = Un,g(r)e

tatwo mozna pokazac¢ (np. Kittel, Ibach), ze:

u (F)=>.Ck-G)e™
G

w NN

exp(ik-1) /\/\/

Tym razem P =—iAV dostajemy P/ (F) = —ih(ilZ +Vu_ iz)eilzr #= hKky (1)

Zaraz do tego wrécimy!



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Przyktad:
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

V(F)=V(F+R)=Y Ve
G

G =hg, +kg, +14d,
Rozwigzaniem jest oczywiscie:

l//n’g(r) =U ¢ (F)eikr
tatwo mozna pokazaé (np. Kittel, Ibach), ze: \
. - L
. _iGr y
u . (F)= ZC(k ~G)e ™
G

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




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Funkcje Blocha, ktérych wektory falowe rdznig sie o wektor sieci odwrotnej, sg jednakowe!

V. e =y () G =hg, +kg, +14,
Dowdd:

— - D Ay — — =, Y T R, o
wn,E+G (r) - un,IZ+é (r)e'(k+G)r - Zc(k +G-G )e IGre|( G _
=3

= ZC(IZ +G—G')e'CeIrgitr — ZC(E _G") e ErgiRIr _ v (F)
G' Gn

A co z ich energiami?

=2

2?n +V(F) ¥ (F) =E(nK)¥, .(F)
0

=2

V(1) ¥, (N =EMK+G)Y, . (1)
0




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Funkcje Blocha, ktorych wektory falowe réznig sie o wektor sieci odwrotnej, sg jednakowe!
Ve (D) =y () G =hg, +kg, +1d;
Dowdd:

— - D Ay — — =, Y T |Z o
l//n,IZ+G (r) - un,IZ+é (r)e'(k+G)r - Zc(k +G-G )e IGre|( G _
=3

=Y C(k+G—-G')e' e ™" =3 C(k-G")e e =y (F)
G' G"

A co z ich energiami?

p>2 ~ N B — —
2—mO+V(r) \Pn,g(r) — E(n’k)an,lz(r)
2—mO+V(r) LPn,EJrG (F)=E(nk +G)LPn,IZ+G (r)

—  E(n,k)=E(n,k +G)

Wartosci wtasne energii sg periodyczng funkcjg liczby
kwantowej k (wektoréw falowych funkcji Blocha).




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg, +kg, +14d,

E(n,K)=E(nk +G) >
i =—
a.

Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem:

- h’k?

E(n=1Lk)=——

2m

A
| | | | | | | | >

| | | | | | |
8 6z _4r 2 LA
a a a. a a a a



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg, +kg, +14d,

E(n,K)=E(nk +G) 5
i =—
a.

|
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: -~ o
- h’k? - = ' (k+G)

N

E(n=1K)=—"—=E(k+G)="—"_

A

87 671 A B 2_7r T A 67 87



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg, +kg, +14d,

E(n,K)=E(nk +G) >
i =—
a.

|
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: S~
- A%k’ - = B(k+G)’

E(n=1k)=—"—=E(k+G)="—"_

AN

a; a, a, a, a,

a.



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg, +kg, +14d,

E(n,K)=E(nk +G) >
i =—
a.

|
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: S~
h°k® -~ B(k+G)’

=E(k+G)=
m 2m




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg, +kg, +14d,

E(n,K)=E(nk +G) 5
i =—
a.

|
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: -~ o
nk? - = W (k+G)°

=E(k+G)=
m 2m




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg, +kg, +14d,

E(n,K)=E(nk +G) 5
i =—
a.

Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: 5 o =
h? k A U (€%e)

N

E(n= ) 5 =Ek+G)="—

Jest tzw. zredukowana strefa Brillouina.
Na granicy strefy +/- G/2=[/a wartosci
energii sg zdegenerowane.

W pustej przestrzeni?




Podstawy modelu jednoelektronowego

Strefa Brillouina

Wartoéci wiasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. G = h(j1 + kgz +1 0,

E(n,k)=E(n,k +G)

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowej

Strefa Brillouina w przestrzeni 2-wymiarowej, siec¢
ukos$nokatna.

{1

Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajgce strefe Sciany
kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
od punktow sieci odwrotnej typu (2,0,0) i (1,1,1).

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/fizyka/c_teoria_pasmowa/2.php



Podstawy modelu jednoelektronowego

Strefa Brillouina

Wartoéci wiasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. G = h(j1 + kgz +1 0,

E(n,k)=E(n,k +G)

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowej

Strefa Brillouina w przestrzeni 2-wymiarowej, siec¢
ukos$nokatna.

{1

Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajgce strefe Sciany
kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
od punktow sieci odwrotnej typu (2,0,0) i (1,1,1).

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/fizyka/c_teoria_pasmowa/2.php



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha [
E(n,k)=E(n,k+G)  G=hg, +kg, +14,

S _2z
E(n=1k)= = di =
( ) 2m 4
2 (1, ~\ 2
_E(K +G)=KO)
2m

Struktura pasmowa dla gazu elektrondw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol majg wskazniki [hk|]:

000,
100,100, 200, 200,




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha [
E(n,k)=E(n,k+G)  G=hg, +kg, +14,

S _2z
E(n=1k)= = di =
( ) 2m 4
2 (1, ~\ 2
_E(K +G)=KO)
2m

Struktura pasmowa dla gazu elektrondw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol majg wskazniki [hk|]:

000,
100,100, 200, 200,
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Twierdzenie Blocha
E(n,k)=E(n,k+G)  G=hg, +kg, +14,

S _2z
E(n=1k)= = di =
( ) 2m 4
2 (1, ~\ 2
_E(K +G)=KO)
2m

Struktura pasmowa dla gazu elektrondw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol majg wskazniki [hk|]:

000,
100,100, 200, 200,

110,101,110,101,101,110,101,110

W pustej przestrzeni?




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Co z t3 pustg przestrzenia?
Przyjmijmy, ze w weztach sieci znajduje sie ,,maty potencjat”

27 (rozwazymy przypadek
V (X) :/\‘/0 COS(? X jednowymiarowy)

,maty potencjat”

Jak wyglada wptyw stabego potencjatu na energie na granicy
strefy Brillouina? 5 5
R o iGr V0 i?ﬂx —i?ﬂx
V(r):V(r+R)=ZVée =—|e " e
G

A

[ i K
) ax a'X
k hkl = 000, 100,100, 200, 200,




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha 1

Opis stanow elektronowych na granicy strefy Brillouina

<€—— nowa wspodtrzedna

[]
wymaga superpozycji co najmniej dwoch fal ptaskich. Dla <
znikajgcego (ale niezerowego) potencjatu falami tymi sa:

i—X

iEX I(G—GJX _|G
Ve g-els N e

>
7T
el kX
a'X
—iEX _iEX 72- 7 7 N s * 2 72'
v, ~|e 2 +e ~ Cosgx gesto$¢ prawdopodobieAstwa : Wy = Cos gx
.G .G 7T
—iox  —iox T L . s ein2
w_~|e ? —e 2 |~sin—x gestos¢ prawdopodobierstwa —W_l//_— sin EX
a
a Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:
X

J O O O O O O o o o
Q O O 0 0 0 o0 o o o
D

J O J J J J J O J
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Twierdzenie Blocha 1

Opis stanow elektronowych na granicy strefy Brillouina §
wymaga superpozycji co najmniej dwoch fal ptaskich. Dla <
znikajgcego (ale niezerowego) potencjatu falami tymi sa:

<€—— nowa wspodtrzedna

.G (G .G
1—X i| —G [x —i—x
~pa 2 2
v (x)~e wzﬁ(x)~e( j —e 2 — >
) s kx
a'X
—iEX _iEX 72- 7 7 N s * 2 72'
v, ~|e 2 +e ~ Cosgx gesto$¢ prawdopodobieAstwa : Wy = Cos gX
.G .G 7T
—iox  —iox . T L .y * (2
w_~|e ? —e 2 |~sin—x gestos¢ prawdopodobierstwa = y_y =sIn EX
a
a Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:
X

Q O O O O O O O o0 o o o
0 X0 X0 X o X o X 0 X o X oX oxXoXoXo
QR R KR X



Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha T

Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina
Patrz H.lbach, H. Luth Fizyka Ciatfa Statego.

|
1
|
I
|
oy € Strzed
<« nowa wspotrzedna
I
|

LY

>
7T
Y
IaX
« , 7T
@)-v'y ~cos' Zx

a Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:

J O O VO O O VO VO O O O o
» X0 X0 X o X o X o X o X o X o X o X oXo

OO I H OO
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Twierdzenie Blocha T

Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina
: A <_D_ <€— nowa wspdtrzedna

s

R kx
‘ ‘ ‘ ‘ ‘ w y = cos’ —x
T - —sin2 % x
2z 'z ' # 2z 4 6r 8% Svpssiny
a, & a, a a a, a
<a_>

D D D D D D D D D D D D

0 X0 X0 X0 X o X o X o X o X o X oX oXo
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Twierdzenie Blocha t |

|
Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina !
1 1 1 1 1 1 1 . .
: : i : ! : ! : ! <_D_: <€—1 nowa wspo6trzedna
I I !
| | 1
| | 1 1 | | I I I
: AN AN AN A
| | | | ! | ! T
I I I I : I : : : k
| | I I | I
o o
| | I I | I I

=

I

I D D J I I D D D D
0 X0 X o X o X o XXX oXoXoXo>

I
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Twierdzenie Blocha T

|
1
|
Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina !
1 1 1 1 1 1 . .
' ' ' ! J J <_D_: <€—— nowa wspoétrzedna
I
|

I

I D D J I I D D D D
0 X0 X o X o X o XXX oXoXoXo>

I




Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

ePoniewaz funkcja Blocha przesunieta o wektor sieci odwrotnej nie zmienia sie to wygodnie jest
przedstawiaé wyniki tylko w I-szej strefie Brillouina. Trzeba wowczas numerowac pasma
energetyczne.

*Stan elektronu w ciele statym zadany jest przez wektor falowy z I-szej strefy, numer pasma oraz
rzut spinu.

T. Stacewicz & A. Witowski

a
) EY b)

g K g g 3
L +2
4 29 £ 2
|t 3g T

Rys. XV.5. Powstawanie przerw na granicy kolejnych stref Brillouina i redukcja przedstawienia
pasm do pierwszej strefy
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Twierdzenie Blocha
Zalezno$¢ E(K) dla elektronu w ciele statym rdzni sie od zaleznosci dla elektronu swobodnego
(prézni), poniewaz elektron w krysztale stale oddziatuje z pozostatymi czgstkami uktadu -

elektronami i jgdrami.

2 2
mv D
E (p) = ;o E()= Comic? +p’ E (p)
a) b) c)
E\ El _ E)
Elektron w ciele statym jest
guasi-czastka. Dlaczego?
k 7 k
v v vi
____________ C
K k K
e - 5

ys. XV.8. Predko$¢ jako funkcja wektora falowego dla réznych zalezno$ci E(k): a) czastka
swobodna, b) czastka relatywistyczna, c) elektron w krysztale

T. Stacewicz & A. Witowski
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Dygresja — model ciashego wigzania:

Pasma energetyczne dostaniemy niezaleznie od tego, czy nasz potencjat jest staby, czy silny. W
modelu ciasnego wigzania (dla krysztatéw kowalencyjnych, dla ktorych elektrony walencyjne sg
zlokalizowane mozemy, zastosowaé zmodyfikowang metode orbitali molekularnych).

Stany energetyczne E(K) elektronu w krysztale, wywodzace sie z poziomu energetycznego E;
swobodnego atomu. Zaktadamy, ze funkcja falowa jest kombinacjg liniowg atomowych funkcji
wtasnych

(Kittel, Ibach). . —T_=(£a,0,0);(0,£a,0);(0,0,xta)
E(K) ~ E; - A — 2B, (cos(k,a) +cos(k,a) +cos(k,a))

4EVIr) AE AE

128,

L e e

e e
a' % 2? 3161- K
(odleglosé)”  wektor falowy k wzdtuz kierunku [111]
b c

H. Ibach
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Dygresja — model ciashego wigzania:

0 v
| \ potozenie rownowagowe
L =1
: g/
= | .
£ u: i stan kwantowy
o =1 pasmo
; 10k = : przewod-
< T | nictwa 2
c = @) ks
% § 3: stan kwantowy
e .é-—.i"f}- ‘E: = C|-3S——D
. oy e % -20 -
T 3 & -
o @ stany kwantoge «©
.8 ’§—"U- ee na atom %
g £ & -30
O T~ pasmo walencyjne = K+3p e
- -2 5 i i k=) A L i i 1 i ' i [ 1 i L -%
=0 2 4 6 8 10 12 14 16 @
Stafa siatki w A 5 -0
1 ‘ % "\
Mata odlegto$é Duza odlegto$é = o etk
miedzy atomami miedzy atomami
. -60 | | 3 1 1 1
pasma poziomy . 5 8 10

odlegtos¢ miedzy jonami w promieniach Bohra

H. Ibach
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Dygresja — inne modele:
Model Kroniga-Penney'a

http://fermi.la.asu.edu/schmidt/applets/kp/plugkp.html

(McKelvey s. 212, Kittel s. 202, Seeger s. 10).
U(X)A

—— U, S—

T

XV

-b 0 a a+b



http://fermi.la.asu.edu/schmidt/applets/kp/plugkp.html
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