Fizyka Materii Skondensowanej
Potencjat periodyczny

inEynieri=
NanosErukEur

)Wydziai Fizyki UW
Jacek.Szczytko@fuw.edu.pl

KAPTALLUDZKI

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Transformacja G funkcji wywotana przez transformacje G zmiennych, od ktérych te funkcje
zaleza, jest zdefiniowana jako:

GY(@) = p(G7'r) = ()

61629 (r) = GY(G3'r) = GP() = P(GT'r) = P(G7 67 r) = ¢((G1GZ)_11‘)

Rys. 1.10. Transformacja funkeji pray obrocie

ciala
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Podsumowanie:

1. Dla danego uktadu przestrzennego atoméw umiemy znalez¢ elementy grupy symetrii
punktowych

2. Potrafimy roztozy¢ reprezentacje grupy symetrii na reprezentacje nieprzywiedine (wektor
charakterow reprezentacji przywiedlnej jest kombinacjg charakteréw reprezentacji
nieprzywiedInych)

3. Wymiar reprezentacji nieprzywiedInych decyduje ... no o czym wtasciwie decyduje?
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Transformacja G funkcji wywotana przez transformacje G zmiennych, od ktdrych te funkcje
zaleza, jest zdefiniowana jako:

GY@) = p(E7'r) L ()

G1G29 () = Gip(G3'r) = GP(r) = P(GT'r) = (G716 r) = ll’((G162)_17')

G@) = = (1)
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Transformacja G funkcji wywotana przez transformacje G zmiennych, od ktérych te funkcje
zaleza, jest zdefiniowana jako:

GY@ = P(E7'r) = P(r)
Przykfad: elektron opisany funkcja: ¥ (x,y,2) = 3dy, = xy - f(r) - znajdz postac funkcji
falowej po obrocie 0 45° wokét z.
x cos(—45°) —sin(—45°) 0] /x v2/2 272 o] x
(}') - [sin(—4—5°) cos(—45°) 0} (}') =|-v2/2 v2/2 0 <}’>
Z 0 0 11z 0 0 1]z

1 -
GY(r) = E(XZ =¥ f) =P@) =3d,2_ye

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu

03 Elementy symetrii:
Tozsamos¢ (1) E
~ - Odbicia wzgledem przekatnych (2) o,, g,
. e Odbicia wzgledem $rodkéw bokéw (2) o1, o3
N 0y Obroty 0 90° (4) C4, CZ,C3, C2
Obroty 0 180° (1) C,, CZ
~ S, Inwersja (1) i
- AS Obroty inwersyjne 0 90° (3) S,, 52,53, S#
/ . Obroty inwersyjne o 180° (1) S,, S7
Odbicie wzgledem ptaszczyzny xy

Pawet Kowalczyk , Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Réwnanie Schrodingera opisujace dany uktad jest niezmiennicze wzgledem operacji symetrii
danego uktadu (bo dostajemy funkcje falowe o tej samej energii, czyli zdegenerowane).
Wymiar reprezentacji nieprzywiedlnej wyznacza liczbe réznych stanéw o tej samej energii, a
wiec okresla degeneracje uktadu (jednak uktad moze by¢ zdegenerowany bardziej, na skutek
tzw. degeneracji przypadkowej).

Jesli czasteczka znajdzie sie pod wptywem zaburzenia ograniczajacego jej symetrie

(np. utworzy wigzanie z inng czasteczka albo zostanie wbudowana w krysztat), liczba
dozwolonych symetrii zmniejsza sie i opisuje je inna, ubozsza grupa. Funkcje falowe
czasteczki, zwigzane uprzednio z jednym poziomem energetycznym, transformuja sie
oczywiscie nadal tak samo, ale odpowiadajgca im reprezentacja moze okazac sie przywiedlna
w nowej grupie symetrii uktadu. Oznacza to rozszczepienie zdegenerowanego poziomu.

Pawet Kowalczyk , Fizyka czasteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu

o "4 o GE My =[5 °]
w\\ ,'/'/’ MGy = [_0 1 _01] M(os) = [—01 (1)
meo =[] 7 01

e i M(oy) =
, C e[y Y o

_[0 -1
M) =" ]
Grupa Cy,, —rzad grupy 8, 5 klas (E, 2Cy, C3, 204 3, 205 4), jedna dwuwymiarowa.

5
Zk3=n:22+12+12+12+12=8
i=1

Pawet Kowalczyk ,Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu

03
O 02 Bi(C)=-1
B -A;=0=1%1+2%(=1)+c+2d+2e=0
Bl Ay =021%1+2%(=1)+c—2d—2e=0
\:;I{:' % E —dwuwymiarowa-2*1+4xb+2*c+4d+4e =0
,"/ \\ Grupa Cyy
| [ E 26 ]G l20u]20
1 1 1 1 1 z2Ax+y?
1 1 1 -1 -1 R,
1 1011 [
BEY: 1 1 1
02 0 -2 0 0 @Ry

Pawet Kowalczyk ,Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu

. 03 Najwyzsza degeneracja standw dla Cy,, to 2 i faktycznie: Ej; = Ej,
4\ U%, Ale s3 takze degeneracje przypadkowe: Ess = E;; = E7; albo
. v Ey9 = Egy = Eg7 = E76 .
™ /x [ 2 2 2 2
¥ h* | mn ml mh
Pl AN E,=—I|(—) +(— = _[n2412
" 2m (L) (L) ] amiz | ]
P (6) = ()

2 cos(k,x) n nieparzyste
= |Z p-iwnt n
[ Cow | E [ 2€s [ G, [2015 |20, IR —ﬁ S I

il a [a| 1 |1
1|2 [a]=a=n
Bl 1 1 1
BEBY: 1+ 1 -

2 0 -2 0

Pawet Kowalczyk , Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu
g3 W oo studni potencjatu L X L znajduje sie czastka o masie m:
o %, B (0% 0%y n
“Im (W + W) FVEW = Eny fn =
41 2 2 2
¥ h* | mny 2 nl mh
Ey=—|l— — | === m?+1?
=2 | (T) +<L)] amiz ™ U
P, ¥) = 1 (9 ()
2 . cos(k,x) n nieparzyste
= |Z p—iwnt n
[ Co | E 126, ] G, 2015120, MRS ﬁ (ot paryste
1 1 1 1 1
1 1 1 =1l =il Najwyzsza degeneracja standw dla Cy,, to 2
1 1 1 1 1 i faktycznie: Ey = Ejp
[ 2 o 2 o o ,
Pawet Kowalczyk ,Fizyka czasteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu
a) b) c)
+ - +
+ - +
Ay B E * R
(jeden) (dwa stany) (jeden)
Y4 Wy Wi Was
2
(o | £ | 260] o200 |20, JEERRRERTERNY
1 1 1 1 1
21 1 |1l = = Y () = Pu P ()
1 -1 1 1 -1 Pn(x) = Fe_imnt {C?S(knx) n nieparzyste
m i = —1 1 L sin(k,x) n parzyste
n Z w —Z © © Pawet Kowalczyk ,Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu

a) b) c)
+ o -1 +
+ = +
A B E * " | B
Y4 Wﬂ 5"’|2 sz
--mm
1
i a[a]=t|=n
Pl 1 1 1 a1
BEBY: 1+ 1 -
Z w —Z © Pawet Kowalczyk ,Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studma potencjatu

Mozemy poszukac stanéw ztozonych liniowo z 34 i

- 143 i spetniajgcych warunki transformacji A, i B :
1
|l +1]-= + = _
l’"a \/17 (l’)31 l,"13)
- _1 .
Ya NG (Y31 + ¥13)

2 3nx 1y
Y31(x,y) = cos (T) cos (T)

2 1mx 3my
Y13(x,y) = e s Reprezentacja przywiedlna! Stany JEDNOKROTNIE

zdegenerowane (degeneracja 2. przypadkowa)
--mm

NELGTANES T
i | a[a[|=a|= Wz o 2 2 o

Bl 1 1 1 1 1 1 1 1

BY: 1 1 1 r -1 1 1 -1
2 0 -2 0 0

Pawet Kowalczyk , Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnia potencjatu 1 0
@ PE) = [0 1]

1 0
P@) =y 4
0
Py =] =Pcd
1
P(oy) = = P(03)
P31 (x, y)=zcos 3nx cos 1y ' [8 %] ’
BV L L P(oy) = [1 0] = P(04)
2 1mx 3my
Y1s(x,y) = cos (T) cos <T) Reprezentacja przywiedina! Stany JEDNOKROTNIE

-n---- zdegenerowane (degeneracja 2. przypadkowa!)

@ 2C, | C; | 2043|2054

TR | x| o 2o
2 0

i [ a | =t |=a Nz o 2
N 4, IR

1 1 1 1 -1

Pawet Kowalczyk ,Fizyka czasteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: kwadratowa studnla potencjatu

|
+
|
+
1
+
|

By By - —| A
V51 Y3 Ya Y
Co oznacza przypadkowa degeneracja Y37 i P13? P = i (W31 — ¥13)
Przyktad: potencjat ,gwozdzia” §(x,y) - ta sama symetria Cy,. 12
, " Yo = —= W31 +P13)
WalV' o) =€ WialV'lu) ] _ 0 V2

WuelV' i) QulV' [y — €

Potencjat zachowuje symetrig, ale znosi degeneracje Y, i Y.

Pawet Kowalczyk ,Fizyka czgsteczek”
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Dyskusja: obnizenie symetrii Cy,, na Cyy, standw 54 i 9132

Rys. 1.15. Modyfikacja potencjalu 3
Viz,y) i

| G | E [ 2Ci | Co [201s |20, M Co | E L Co oy o]
DR IR

A1

B :+ 1 1 Bl : : -

Pl 1 1 1 a1 i =il | =i |

BY: 1+ 1 1 1 I s A T

2 0 -2 0 0 ---- ,
FAwer RUWAILZYK ,Fizyka czgsteczek’
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotéw.
Rozwazmy hamiltonian opisujacy atom wodoru. Funkcje falowe
Ym (@) = Ry (NY™(6, $)
Dla obrotu Cy, o kat a funkcji Y, (7):
CaPum (@) = R (MY™(8,¢ — @) = ¥ (8, p)e™™"
Jak wida¢ Ry, () sig zachowuje, zmieniaja sig harmoniki sferyczne. Liczymy charaktery:
l . . 1
) 1 — ela(2l+1) sin [(l + 7) oz]
- ka — ,—il ==
M= Y eike = emte -~
k=1 2
Z inwersja (harmoniki maja okreslong parzystosc)
tY"(6,9) =Y (- 6,1+ ¢) = (-1'V"(6,¢)
x®=(DIRI+)
(na diagonali jest (21 + 1) minus jedynek). Obroty inwersyjne:
x(0) = (=1)'x(Ca)
Odbicia (wzgledem xy) ¥/(6, ¢) - ¥/ (r — 6, ¢) = (D™ ¥™(8, $)
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotow.
Rozwazmy hamiltonian opisujgcy atom wodoru. Funkcje falowe
Y () = Rp (r)Y™(6, 9)
Dla obrotu C, o kat a funkcji P, (7):
Capnim(@) = Ru (@Y™ (6,6 —a) =¥ (6, p)e™ "
Jak wida¢ Ry, (r) sie zachowuje, zmieniaja sig harmoniki sferyczne. Baza obrotu:
14 o-ila 4
vt il it
vz | e-ill-2)a vi?
Ca yil—S - e~ill-3a Yil—3
y'l:l etila Y;:l
Liczymy charaktery:
1 . . 1
. o1 —ela@HD sin [(1 + 7) a]
— ka — ,-il — =
R I L Lk
k=—1 2
2013-06-02 18

Symetrie w materii skondensowane;j

Teoria grup pozwala:

przewidzie¢ zerowanie sie elementéw macierzowych operatoréw z funkcjami falowymi
réznych standw (a wiec znalez¢ np. reguty wyboru przejs¢ optycznych)

przewidzie¢ schemat rozszczepien standw zdegenerowanych pod wptywem zaburzenia
obnizajgcego symetrie hamiltonianu
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lloczyn prosty reprezentacji

Jesli funkcja f; transformuje sie zgodnie z pewna reprezentacjg, w ogélnosci przywieding, to
catka [ f; dr bedzie rézna od zera tylko wtedy, gdy ta reprezentacja po roztozeniu na
reprezentacje nieprzywiedIne zawiera reprezentacje jednostkowa A; - wtedy funkcja f; nigdy nie
przechodzi na —fj.

Jesli funkcja f; transformuje sie zgodnie z pewna reprezentacjg, w ogélnosci przywieding, to
catka [ f; dr bedzie rézna od zera tylko wtedy, gdy ta reprezentacja po roztozeniu na
reprezentacje nieprzywiedIne zawiera reprezentacje jednostkowa A, - wtedy funkcja f; nigdy nie
przechodzi na —f.

Ta obserwacja jest BARDZO pomocna przy obliczaniu catek z iloczynu funkcji o okreslonych
wtasciwosciach transformacyjnych. Teoria reprezentacji pozwala BEZ RACHUNKOW przewidzie¢
znikanie catki!

Catka z po catej rozwazanej przestrzeni z iloczynu pewnej ilosci funkcji okreslonych w tej
przestrzeni moze mie¢ wartos$¢ r6zng od zera wtedy i tylko wtedy gdy iloczyn reprezentacji,
wedtug ktdrych transformujg sie rozwazane funkcje zawiera reprezentacje jednostkowg 4.

2013-06-02 21

Przyktad:
Czy mozliwe jest przejscie elektryczne dipolowe o polaryzacji w kierunku osi z (rys.) miedzy
poziomami transformujacymi sie zgodnie z reprezentacja B; grupy Cs;,?

Grupa C3,

2

W jaki sposdb liczmy przejscia elektryczne dipolowe? Trzeba policzy¢ |< 1/;’Bl|z| 1/’81)

[vizvstv =B @EI@B,

W jaki sposéb transformuje sie z w grupie C3,,?

2013-06-02 23

lloczyn prosty reprezentac

Przyktad:
Czy mozliwe jest przejscie elektryczne dipolowe o polaryzacji w kierunku osi z (rys.) miedzy
poziomami transformujgcymi sie zgodnie z reprezentacjg B; grupy Csz,,?

| [ £ ] 26 | 30 ]
1 1

Grupa Cz,

W jaki sposéb liczmy przejscia elektryczne dipolowe?
2

T
f (m|W (t)|n)e*ionttdt
0

2 1
Winn = [Amn (T)]? = Yl

Prawdopodobieristwo przejscia jest proporcjonalne do czasu dziatania zaburzenia, wiec
prawdopodobienstwo przejscia na jednostke czasu dane jest przez:

w, 2m
Ban =~ = S KmIW ) 26 (B, — Ev)

2013-06-02 2

lloczyn prosty reprezentacii
Przyktad:

Czy mozliwe jest przejscie elektryczne dipolowe o polaryzacji w kierunku osi z (rys.) miedzy
poziomami transformujgcymi sie zgodnie z reprezentacjg B, grupy Cz,,?

Grupa C3,

2

W jaki sposdb liczmy przejscia elektryczne dipolowe? Trzeba policzy¢ |< 1/1’31|z| 1/131>

[ Wi zvsar =B 0408,

z transformuje sie jak A,

A, @ B; = przejscie jest mozliwe!

X(By) X x(Ar) X x(By) = [4,1,0] = D

2013-06-02 2
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotéw.
Rozwazmy hamiltonian opisujacy atom wodoru. Funkcje falowe
Yum (@) = Ru (Y™ (6, ¢)
Na ile sktadowych rozszczepi sie linia przejscia 3d — 4f w atomie umieszczonym w otoczeniu o
symetrii O (rozwazy¢ same obroty)? Character table for O, point group
E[8C,[6C,(6C, (3¢, =€ | i |65, |85, [3e, |6a, ..::.-1:;, quadratic
r\;‘“i. o TUET B T R A i ‘.:.‘.y";
Aglt| 1|1 ] 1 UEIRARIE!]
Elxf-1]|o]o 2 2lofa|2]0 (26522, )
Tygls| o [-1]1 1 3afo 1) |RR.R)
f;i oaa| a4 [3lafe|a|1 e ——
Ayl (R R S
4f A,. R T g T ST
El|a]efo]| 2 |2lof1]2]0
T30 |11 1 A0 1] vz
3d _.] Il!”l" -1 -1 "3' 1|0 II -1 I
http://www.webgqc.org/symmetrypointgroup-oh.html|
2013-06-02 25

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotéw.
Rozwazmy hamiltonian opisujacy atom wodoru. Funkcje falowe
Ym @) = Ry (NY™(6, $)
Na ile sktadowych rozszczepi sie linia przejscia 3d — 4f w atomie umieszczonym w otoczeniu o
sinf(iv9)a] B 2 a0 0 0 2
x(Cy) =————3~—
sin 3 =il -1
r4f) 7 1 -1 -1
. 1
12 _)sm[(3+7)n] _
. 1 1
sm[(l +7) n] siny
2(C) =——E—= L
sinin sin [(4 + 7) 7'[]
1=3>— 221
sinin
2013-06-02 27

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotow.
Rozwazmy hamiltonian opisujgcy atom wodoru. Funkcje falowe
Yaim @ = Ry (r)ylm ©,9)

Na ile sktadowych rozszczepi sig linia przejscia 3d — 4f w atomie umieszczonym w otoczeniu o

1 1 1 1

RN EET 1
2 -1 0 o0 2
El: o -1
3 0 1 -1 -1
[ rr) A
sin[(3+1)2—n]
. nem |1527 T =1
T
singy == . sin [(4 +7)T] -
SIH%ZTT[
2013-06-02 26

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotow.
Rozwazmy hamiltonian opisujgcy atom wodoru. Funkcje falowe
Yrum @ = R (r)ylm 6,9)
Na ile skladowych rozszczepi sie linia przejscia 3d — 4f w atomie umieszczonym w otoczeniu o
- Lo -
sin(1+5)a] Bl : 0 0 2
x(Ce) = ———F—
siny 3 =il -1
r4f) 7 1 =il | =il -1
. I\m
S Il (CR0)) 1 I rG)=E®T,
sin [(l +7)%] sin%n r4f) =4, 0T ®T;
X)) =———7"= ) I Pytanie:
singy =3 > sin [(4"'7) 7] -1 Jakie jest rozszczepienie pozioméw 3d i
sin%n 3f w polu oktaedrycznym?
2013-06-02 28
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Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotéw.
Rozwazmy hamiltonian opisujacy atom wodoru. Funkcje falowe
1pnlm(";)) = Rnl(r)ylm(g, )

Na ile sktadowych rozszczepi sie linia przejscia 3d — 4f w atomie umieszczonym w otoczeniu o

symetrii O (rozwazy¢ same obroty)? n
Bl 111 1

TBd)=E®T,
Fr4f)=4, T, DT,

2l : @+ 1 - 1

Musimy policzy¢ n 2 | =i O g 2

3. 0 -1 1 -1

f Wy v 3 0 1 -1 -1

el 5 -1 1 -1 1
Wskazéwka: wektor 7 transformuje sig zgodnie 7 1 -1 -1 -1

Z reprezentacjg Ty .

2013-06-02

lloczyn prosty reprezentacji

Jesli funkcja f; transformuje sie zgodnie z pewna reprezentacjg, w ogélnosci przywieding, to
catka [ f; dr bedzie rézna od zera tylko wtedy, gdy ta reprezentacja po roztozeniu na
reprezentacje nieprzywiedine zawiera reprezentacje jednostkowa A, - wtedy funkcja f; nigdy nie
przechodzi na —f.

Rozwazmy funkcje f; i f, transformujace sie zgodnie z reprezentacjami Iy i I',. Charaktery
reprezentacji I' = I} X I, sg iloczynem charakteréw sktadowych reprezentacji.

"egia
Fimy B[
Poziomy energetyczne £
odpowiadajgce stanom o tej samej 2r
symetrii nie moga sie przeciag¢ (czesto E.
mowi sie obrazowo o ,,odpychaniu” s
takich pozioméw - rys.1.17). Uwaga &
ta nie stosuje sie do stanéw o réznych s -
symetriach. & £
F ///__.—-——
L L L L L L L
-1 [-F4 o4 08 o8 10 12 14

2013-06-02

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Przyktad: Transformacje obrotow.
Rozwazmy hamiltonian opisujgcy atom wodoru. Funkcje falowe
Yrum (@) = R (Y (6, ¢)
Na ile sktadowych rozszczepi sig linia przejscia 3d — 4f w atomie umieszczonym w otoczeniu o

TBd)=E®T,

r4f) =4, 8T, ®T; BEl: @ - 1
Musimy policzy¢ n 2 =1 0 |0 2
3 0 -1 0 =il
f Wy v 3 0 1 -1 -1
r(3d) 5 -1 1 -1 1
Wskazéwka: wektor 7 transformuje sie zgodnie 7 1 -1 -1 -1

Z reprezentacjg Ty

T@3d#3f) = {T(E TyA;), T(E TyT1), T(E Ty T3), T (T, Ty A2), (T, Ty Th), T(T; Ty T2)}

1
a; = ;Z e xeTxeD)  n, (PETIT) = %[(2 3:3)%1-1+(-1-—1-1)*8x1+]
k

2013-06-02
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: VAL
D
Gesto$¢ pradu: \

1AQ _1A(-enV)  neSvyAt
SAt S At S At S

j=

j =—envy

Predkos¢ unoszenia Vo =V ~ Viem

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

1863-1906
mﬂ + mv —_eE Po wytaczeniu pola v wraca do predkosci
dt ¢ P termicznej (wyktadniczo, stad t)
dv er — er
Dla przypadku stacjonarnego: —=0=v, =——E Ruchliwos¢: p=—
dt m m
2013-06-02 33

Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:

W jaki sposéb policzy¢ srednig predkosc¢ elektrondw?

Drude: gaz doskonaty, rozktad Boltzmana % m(v)? = ngT

3kgT m
(v) = / 2= ..300K..=12- 105—
m S

(l) ~3nm

Paul Karl Ludwig Drude
1863-1906

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

2Ep m Arnold Johannes

— - 6 ~

(v) = m 16-10 s (B) ~ 40 nm Wilhelm Sommerfeld
(1868 —1951)

2013-06-02

Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: VAL
D
Gesto$¢ pradu: \

1AQ _1A(-enV)  neSvpAt
SAt S At S At S

j =—env, =neuE =oF

Predkos¢ unoszenia Vo =V ~ Viem |

j=

2 2

Paul Karl Ludwig Drude o=neu= ET ~ Ei

|
1863-1906 m m <v>

W jaki sposéb policzyé srednig predkosc¢ elektrondw?

2013-06-02 3

Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy:

W jaki sposéb policzy¢ srednig predkosc ele

n
e‘a\ac, \

Sommerfeld gdz Fermiego (rozktad Fermiego-Diraca):

Arnold Johannes
Wilhelm Sommerfeld
(1868 —1951)

2013-06-02 36

(I) ~ 40 nm

2013-06-02
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Klasyczny model przewodnictwa pradu

Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: Prawo Wiedemanna-Franza: stosunek
przewodnictwa cieplnego k i przewodnictwa
W jaki sposdb policzy¢ srednig predkosé elektrondw? elektrycznego g w dowolnym metalu jest wprost

proporcjonalny do temperatury (L — stata 7
Lorentza) 3 2 e —=IT
B _ [0}
Lprude = 2 (?) =111-10 BF

2 (kp\* wa )
LSommerfeld = 3 (?B) =244 - IO_BF <: Lepszy wynik!

Table 5 Experimental Lorenz numbers

Paul Karl Lud
188 L % 10" watt-ohmideg® L % 10" watt-chm/deg® d
Metal orC 100°C Metal e e
. i i A 2.31 2.37 Fb 2.47 2.56
Sommerfeld“zdegenerowany gaz Fermiego (rozktad Fermiego-Diraca): Ag 231 237 P 247 256
(;l 2.42 2.43 Sn 2.52 2.48
™M () ~ 40 nm Arnold Johannes o e - - e gg
= = Ler1ns Wilhelm Sommerfeld Mo 261 370 = 231 : o Kitel

(1868 -1951)

2013-06-02 2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

Petny nierelatywistyczny hamiltonian uktadu jader i elektronéw:
H(# R)¥(#R) = E¥(#R)

H(T‘R)___ZVZ ZZM
z Zye?
4-7r£o |TL RN|

+1zZNZKe 1ze2_
4-7r£oN |RN_RK| 4-17:50 i<j|77i-7j|_

=T, + Ty + V(7 R) + .(® + G(R)

Max Born Jacob R. Oppenheimer Wspotrzedne poduktadu elektronowego i poduktadu jadrowego (jonowego) sg przemieszane,

(1882-1970) (1904-1967) separacja zmiennych elektronowych i jadrowych jest niemozliwa

Trzeba zastosowac przyblizenie adiabatyczne Borna-Oppenheimera

2013-06-02

2013-06-02
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Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera
Najpierw szukamy rozwigzanie hamiltonianu dla danej konfiguracji atoméw (gdy jadra sie nie
poruszajg). Jest to tzw. hamiltonian elektronowy.

Ho (7, R)¥E (7, R) = EXWE (7, R)
dla kazdego chwilowego potozenia jondw R elektrony znajduja sie w stanach kwantowych
‘P;‘,(?, ﬁ) odpowiadajgcych potencjatowi aktualnej konfiguracji jonow
Ho (7, R)¥E(# R) = [T, + V(7. R) + .(D|¥E (% R) = EX(R) W& (7. R)

Wieloelektronowe funkcje falowe WX (7, R) zaleza od potozen wszystkich elektrondw i sa
sparametryzowane chwilowymi potozeniami wszystkich jader (jondw) R. Wskaznik k
reprezentuje zbidr liczb kwantowych wieloelektronowego stanu kwantowego. Energie Eé‘, (ﬁ)
zaleza od parametrow R.

Dalej budujemy nasze szukane funkcje z tak otrzymanych funkcji elektronowych zawierajgcych
oddziatywania elektron-jadro, elektron-elektron i energie kinetyczng T.

2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

| H(# R)w (7 R) = E¥(7.F) |
Ho (7, R)¥E(# R) = [T, + V(7. R) + (D |¥E (% R) = EX(R) W& (7. R)

Rozwigzania dla petnego hamiltonianu uktadu elektronéw i jader (jondw) poszukujemy teraz w
postaci kombinacji liniowej WY (7, R) odpowiadajacych réznym mozliwym funkcjom
elektronowym:

(i R) = ) x4 (R) WE (7. R)
k
Operatory pedu dla jonéw beda dziataty takze na W5 (7, R):
H(# R)¥(# R) = [Ty + EX(R) + G(R)|¥(7.R) =
g P o . -
= D (. R) [Zﬁ +EX(R) + G(R)] 2“(R) +
k N
h? o - o -
+y a1 (270 (R)Va WP R) + x“(R)e, (7R
N

2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera
Najpierw szukamy rozwigzanie hamiltonianu dla danej konfiguracji atomdw (gdy jadra sie nie
poruszajg). Jest to tzw. hamiltonian elektronowy.

He (7, R) W&, (7, R) = ESWEi (7 R)

dla kazdego chwilowego potozenia jondw R elektrony znajduja sie w stanach kwantowych
‘Pe’fl(F, ﬁ) odpowiadajacych potencjatowi aktualnej konfiguracji jonéw

Ho (7, R)¥E (7 R) = [T, + V(7. R) + ,()|¥E (7 R) = EX(R) & (7. R)
R- traktujemy jako ustalony parametr
k — zbidr liczb kwantowych charakteryzujacych dany stan elektronowy

EK (R) - energie elektronowe réznych stanéw k jako funkcje potozer jader
Ty=0

2013-06-02 2

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

| H(#R)w(#R) = E¥(7.F) |
Ho (7, R)¥E (7 R) = [T, + V(7. R) + ,(M|¥E (7 R) = EX(R) W& (7, R)

Rozwigzania dla petnego hamiltonianu uktadu elektronéw i jader (jondw) poszukujemy teraz w
postaci kombinacji liniowej WY (7, R) odpowiadajacych roznym mozliwym funkcjom
elektronowym:

W(7,R) = ) x*(R) Wh(7.R)

Operatory pedu dla jonéw beda dziataty takze na W¥ (7, R):

HER)W(E R) = [Ty + E4(R) + 6(R)|W (7 R) =
- Z{lp;‘,(?,ﬁ) [Z 2"7"'” +EX(R) + c(ﬁ)lxk(ﬁ) +

2 - - - -
+y 217 (270 ()i W . R) + (B, W5 R)])
N

2013-06-02 aa

2013-06-02
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Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

[ H@R)w( R) = F¥(7.F) |

U r——

YT H(#R)W(# R) = [Ty + ES(R) + G(R)|¥ (7. R) =
L DR e+ 6|

Réwnanie Schrodingera
dla ruchu jader!

xk(ﬁ) ma sens funkji falowej opisujacej ruch jader (jonow)
w potencjale wzajemnego ich oddziatywania G(ﬁ) oraz
adiabatycznego wktadu elektrondw w energie ruchu
jader/jon6w (energie sieci) EX (R)

2013-06-02 a5

Opis teoretyczny materii skondensowanej
Metoda LCAO

Rozwigzanie réwnania elektronowego wymaga metord numerycznych

Ho (7, R)YE (7, R) = [T, + V(7. R) + ,(D]¥E (7. R) = EX(R) W& (7 R)

Jedna z metod: LCAO-MO z przyblizeniem Hartree-Focka — metoda samouzgodniona
(rozwiazania iteracyjne), n-elektronowa funkcja falowa w postaci pojedynczego wyznacznika
Slatera, automatycznie zapewniajacego antysymetrycznos¢ funkcji falowej ze wzgledu na
przestawienie dwdch dowolnych elektronéw:

(pr(ﬁrsﬂ 4’;1’(772152) (pr(ﬁusn)
1 Sp =2 Sp > Sp o

WE o T 51,5283, ) = == |2 Gus) 0y (2s2) - 9y (sy)
) N Sp o =

on Gus)) on (os2) | o (3,50

Kazdy z jednoelektronowych spinorbitali cpff’(?n,sn) musi by¢ inny — dwa spinorbitale moga np.
mied te samg czes¢ orbitalng, ale wtedy muszg sie rézni¢ spinem

O Gosn) = 07 @) [ 1ub 07 G [ 1]

2013-06-02 a7

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

| H(#R)w (7 R) = E¥(7.F) |

10 H(# R)¥(7,R) = [Ty + E&(R) + G(R)|¥(7, R) =
R | ORI

Réwnanie Schrodingera
dla ruchu jader!

Rownowagowy uktad potozeri jader/jondw (réwnowagowa wartosc¢ statej sieci) odpowiada
minimum efektywnego potencjatu dla ruchu jader:

Uerr (R) = E(R) + G(R) ~ Ugrs (Ro) + Uf, (SR)
Energia potencjalna sieci zawieraja cztony co najmniej kwadratowe we wzglednych
przesunieciach jondw . Ograniczenie sie do cztonéw kwadratowych daje nam obraz drgan sieci
jako zbioru sprzezonych oscylatoréw harmonicznych. Dotfozenie wyzszych cztonéw rozwiniecia
daje efekty anharmoniczne (np. rozszerzalno$¢ termiczng, oddziatywanie fonon-fonon)

2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Metoda CI (Configuration Interaction — odziatywania konfiguracji)

W metodzie ,,oddziatywania konfiguracji” poszukuje sie rozwigzania zagadnienia
wieloelektronowego w postaci kombinacji liniowej réznych mozliwych wyznacznikéw Slatera
(jeszcze trudniejsza rachunkowo)

Dla duzej liczby elektrondw metody te sg niewykonalne!

Sposéb na efektywne zmniejszenie uktadéw — np. metoda super-cell: relatywnie nieduzy uktad
periodycznie powtarzany, co imituje uktad duzy i np. pozbywamy sie w ten sposéb wptywu
,brzegdw” (zerwane wigzania etc.) — rachunki defektow w krysztatach, struktur pasmowych
krysztatdow mieszanych etc.

2013-06-02

2013-06-02

12



Opis teoretyczny materii skondensowanej

Metoda DFT The Nobel Prize in Chemistry 1998
Walter Kehn, John Pople
The Nobel Prize in Chemistry 1998
Nobed Pringe Award Cenemony
Waler Kohn

John Pophke

Walter Kohn John A. Pople

The Nobel Prize in Chemistry 1998 was divided equally between Walter Kohn “for
his davelopment of the density-functional theary” and John A. Pople “for his
development of computational methods in quantum chemistry”.

2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej
Metoda DFT

IV. THE HOHENBERCG-KOHN FORMULATION OF DENSITY
FUNCTIONAL THEORY

A. The Density n(r) as the Basic Variable

The Basie Lemma of HK. The groundstate density air of a bound system of
interacting clectrons in some external potential o(r) determines this potenti-
al uniquely!!l,

Remarks:

(1) The term “uniquely” means here up to an uninteresting additive con
stant.

(2) In the case of a degenerate groundstate, the lemma refers w any ground
state density nir).

{3) This lemma iz mathematically fgorous.

2013-06-02 51

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Metoda DFT ELECTRONIC STRUCTURE OF MATTER - WAVE
FUNCTIONS AND DENSITY FUNCTIONALS

Nobel Lecuure, January 28, 1999
by
Warrer Kons

Department of Physics, University of California, Santa Barbara, CA 93106-
9530, USA

This suggested the
hypothesis that a knowledge of the groundstate densily of n(r) for any electronic
system, (with or without interactions) uniquely determines the system. This hypothesis
became the starting point of modern DFT.

2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Hartree (jednoelektronowe)

We,fl(ﬁ,?z,?& ) = 01(7) - @2 () - 93 () - o ()
Zaktadamy, ze na kazdy elektron dziata sredni potencjat pochodzacy od jondw i pozostatych
elektrondw:

2
Di - s 2 o s 3 o
( ) m«a)wz(n.rz.ra. ) = Bl Wl oy, )
T T
Czyli
p.z
(ﬁ + vi(fi)) 9i(7) = B ) D Ei=Fe
7
Jesli kazdy potencjat jest taki sam V, () = V,(7y) = -+ = V(%) = V(¥) dostajemy
jednoelektronowe réwnanie Schrédingera:
2
14 - - -
(ﬂ + V(T)) ¢i(7) = Eipi(7)

Tym razem i oznacza zbidr liczb kwantowych numerujacych jednoczastkowe stany kwantowe
@;(#) o energiach E;. Stany jednoczastkowe podlegaja zasadzie Pauliego.
Trzeba pamietad, ze jesli np. zmienimy istotnie liczbe elektronéw w danym pasmie, to mozemy

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha O O O
Przyblizenia: . . .

Rdzenie nieruchome, ustawione w sie¢ przestrzenna.

9 O O O
Przyblizenie jednoelektronowe (przyblizenie Hartree’ego) . . .
I o N N N ) O J (9
"P:l(rlnrz-ran ) =01(1) - 02 (1) - 93(s) e 0n () . . . .

oo e
Metoda pola samouzgodnionego - sprowadzamy zagadnienie ) J O @]
wieloelektronowe do rozwazania jednego elektronu . . .
znajdujacego sie w potencjale pochodzgcym od jonéw w

weztach i pozostatych elektrondw.

lub przyblizenie Hartree-Focka (wyznacznik Slatera).

2
p 5 >
<_2m + V(f)) On(F) = Enon () ,Jednoelektronowe” réwnanie Schrédingera

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

V(@) = V(7 +R)

2013-06-02 53

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

O \J O
Dowdéd: _ . . .
Operator tranisacji T 9 .\J .\) .\)
T f(7)=f(F+R) Q 20 L0 20
o 0o 00
J O J
® o 0o

Potencjat periodyczny z okresem sieci
TV (M) =V(F+R)=V(r)
Taki hamiltonian z potencjatem periodycznym:

To(Hy(7)=H(F +R)y(F +R) = H () (T +R) = H(7)Tw(F)

fﬁfﬁ,y/(f') = fﬁ,fﬁw(f) =y(r+ R+ ﬁ') operatory translacji s przemienne

Funkcje wtasne operatora translacji: fﬁl//(F) = C(ﬁ)l//(f) =e" (ﬁ)I/I(F) | C(ﬁ) |2= il
Gdzie: f (ﬁ + ﬁ') =f (ﬁ)+ f (ﬁ')
f(0)=0 czyli f(ﬁ):Kﬁ

Potencjat periodyczny :

Twierdzenie Blocha .u .q .u
Jesli potencjat jest periodyczny V(7)) = V(f + ﬁ)
to rozwigzania réwnania Schrédingera 9 .‘J .\) .\)
» 5 _Wektorv sieci Bravais @ @ O @
(B ®) 0z = s A
J (@] J
maja postac: . . .

N iRE >
0@ = e*Tu, (@)
gdzie tzw. f. Blocha:

Uz () = u g (F+R) = u, 7,6

“You wani proaf? I'll give you proafT™

2013-06-02 54

Potencjat periodyczny :

Twierdzenie Blocha

O O O
Dowdd: _ . . .
Operator tranlsacji Tﬁ 9 .\J .\) .\)
Ty (F) =C(R)y () =" Py () = "y (F) Q © o0 o

Oznaczmy naszg funkcje Ve (F) gdzie n odrdznia rézne funkcje o tym samym k.
Zdefiniujmy: '

U, (P =v, (e ™
~ikF

r _T —ikFy _ kR —ik(F+R) _ _
Teu, ) =Ty, ") ="y ce =y.® T =U
Zatem:

W, (F)=u (e

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

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

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

e
Funkcjg Blocha nazywamy rozwiazanie w postaci: v \[\NW\/
v ()=u ¢ r)e™
w ogdlnosci funkcja Waslr) Ww/
nieperiodyczna
Przyktad: Ruch elektronu w statym potencjale 11,4(1) Wﬁm
2

funkcja periodyczna,
tzw. czynnik Blocha

H= _ A+V
2m = ikp expliker) /\/\/
podstawiamy ¥, ¢ (f)=e
h2k?
Rozwigzaniem jest E =——+V

Operator pedu P =—iAV  dostajemy Py (F)=naky (F)
Dla statego potencjatu rozwigzania réwnania Schrédingera sg funkcjami

wiasnymi operatora pedu. Ped jest dobrze okreslony, warto$¢ wtasna

operatora pedu f) = h|z (sens fizyczny wektora falowego IZ).

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Przyktad:
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

V() =V (7 +R) =YV e

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

. ke
Vok (r)= Ui (F)e™
tatwo mozna pokazac (np. Kittel, Ibach), ze: \
Lo s L
A —iGF Yy
u (M= ZC(k -G)e
G

Jesli nasz krysztat ma skoriczone rozmiary zbiér wektordw K jest skoriczony (cho¢ olbrzymit), np.
mozemy przyjaé periodyczne warunki brzegowe i wtedy:

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

V() =V (7 +R) =YV e
Yok (= Unlﬁ(r)eiﬁf () Wﬂm

o,

Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

) Waslt) Ww,

G =hg, +kg, +10,
Rozwigzaniem jest oczywiscie:
tatwo mozna pokaza¢ (np. Kittel, Ibach), ze:

. exp(ikr) /\/\/

=\ L _ () a-iGF
u, ()= C(k-G)e

G
Tym razem P =—iAV dostajemy Py (F)= —ih(ilz +Vu, lz)(-Z‘ilZF #hky(r)

Zaraz do tego wrécimy!

.. = = TS
Potencjat periodyczny

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

Voiki6 (r) =l//nyk—(l7) é=h§1+kgz+|§3
Dowdd:

V/n%é (f) _ un,lZ+é (f)ei(hé)f _ ZC(IZ +G _G.)e-ié'fei(lz+é)r _
Gv

_ ZC(E +é —é')ei(G’G')Fei(R)r _ ZC(lZ _éu)e—i(é")Fei(E)F _ '//n,E(F)
G' G"

=2

A co z ich energiami?
(Lw(r)]\yﬂ(r) —E(MK)¥ ()
2m, ' '

(L2+V(I7)]\P < G(F): E(n'lz+é)\P K G(r)
2m, e "

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
Funkcje Blocha, ktérych wektory falowe rdznig si¢ o wektor sieci odwrotnej, sg jednakowe!

VK6 (I—')=l//n£(r') é=hg1+kgz+|qa
Dowdéd:

V/n%é (f) _ un,lZ+é (f)ei(hé)f _ ZC(lZ +G _G.)e-ié'fei(lz+é)r _
év
_ ZC(E +é —é')ei(G’G')Fei(R)r _ ZC(lZ _Gu)e—i(é")Fei(E)F _ '//n,E(F)
G' G

ﬁmz +V(r)]‘1'n£(F) =E(.K)¥, ¢ (F)

0

A co z ich energiami? (

(r’z "]‘{’EG(F)=E(n,IZ+(§)‘{’Eé(F)
2m0 nk+ n,k+
= E(MK)=E(nk+G)

Wartosci wtasne energii s periodyczng funkcjg liczby

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energn sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. G hg1 + kg2 +1 g3
E(n,K)=E(n,K +G) or
1 ai
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: A kz 5 (Iz G)z
+
E(n=1, k)_— E(k+G)="2 20
2
l ] ] : 1 ] l |
87 67 4z 27 éﬂ A 67 87

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energu sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. G hg1 + kg2 +1 g3
E(n,K)=E(n,K +G) or
0i=—
ai
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: h kz
E(n=1 k)_
——— ———
87 67 4z 27 éﬂ A 67 87

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energu sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. G hg1 + kg2 +1 g3
E(n,K)=E(n,K +G) 27
9 =—
q
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: A kz 5 (IZ G)z
+
E(n= 1k)_ =E(k+G)= T

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha _

Wartosci wtasne energii sa periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hgl + kgz +1 A
E(n,k)=E(nk+G) 27

9i=—

a

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

21,2 20 =\2
E(m=1K)="5 — gk +G)=" K+
. 2m 2

m

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha - _
Wartosci whasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hg1 + |(g2 +1 Js

E(n,k)=E(nk+G) 27
9 =—
ai
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: hzkz hz(lz G)z
~ Sa— +
(n=1K)=——=E(K+G)=—+ 2
. . 2m 2m

/

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

1
1
1
1
1
1
1
1
|
i
1
W pustej przestrzeni? 1
|
1

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha _
Wartosci wiasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = h(j, + kg, +1 G,

E(n,k)=E(n,k +G) or
9 =—
ai
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: hzkz hz(lz G)z
~ SEp= +
E(n=1k)=""=E(K+G)="+—2
. 2m 2m

\

)

{

Strefa Brillouina . -
Wartosci wiasne energii s3 periodyczna funkeja liczby kwantowej k. G = h(j, + kg, +1 G,

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

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowej

Strefa Brillouina w przestrzeni 2-wymiarowej, sie¢
ukosnokatna.

. Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajace strefe Sciany
kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
od punktéw sieci odwrotnej typu (2,0,0) i (1,1,1).
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Strefa Brillouina
Wartosci wtasne energn sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. G hg1 + kg2 +1 g3

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

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowe;j

o ]

a

Strefa Brillouina w przestrzeni 2-wymiarowej, sie¢
ukosnokatna.

= ' e
1 o Ky Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajace strefe $ciany
\‘\ kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
o -7

T 1 od punktéw sieci odwrotnej typu (2,0,0) i (1,1,1).

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
E(K)=E(n,k+G)  G=hg, +kg,+1d,

NS _2
E n=1,k =] =] gi -
( ) 2m 3
20, L )2
—E(k+G)="K+O)"
2m

Struktura pasmowa dla gazu elektronéw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol maja wskazniki [hkl]=

000,
100,100, 200, 200,

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
E(K)=E(n,k+G)  G=hg,+kg, +1d,

- 1K’ _2r
E n=1,k =] =] gi -
( ) 2m g
2/, ~\2
:E(k+é)zm
2m

w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol maja wskazniki [hkl]=

000,
100,100, 200, 200,

1
1
1
1
1
1
I
1
I
1
I
1
I
1
I
1
1
1
1
i
1
Struktura pasmowa dla gazu elektrondéw swobodnych !
1
I
1
I
1
I
1
1

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
E(n, k) E(n, kK +G) G= hg, +kg, +143,

NS _2
E n=1,k =] =] gi -
( ) 2m &
20, L )2
—E(k+G)="K+O)"
2m

Struktura pasmowa dla gazu elektronéw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol maja wskazniki [hkl]=
000,
100,100, 200, 200,

110 101, 110 101 101 110 101,110
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Co z tg pusta przestrzeniag?
Przyjmijmy, ze w weztach sieci znajduje sie ,,maty potencjat”

2z
V (x) =V, cos| —x
a
Jak wyglada wptyw stabego potencjatu na energie na granic

strefy Brillouina? v . o
NV (F) =V (F +R) = V_eiGF Vo eI?x . eil?x .
M=V +R)=3 Ve = [ J

(rozwazymy przypadek
jednowymiarowy)

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

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

nowa wspotrzedna

S L8,

v ()~ e v, (0~ el(E jx =e ?

N9

R X
v, ~ [e 2 e IZX] ~cosZx gestos¢ prawdopodobieristwa .: v’y =cos’ 7y
a a

_i¢ _i¢ * LT
v~ ( R ij ~sinZx gestos¢ prawdopodobieristwa .= w'y =sin® =x
- a a

Rozwiazanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

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

nowa wspotrzedna

G [ G
i2x i| =G |x Si2x
va0=eT el e

. x
“+e 2" |~cosZx gestos¢ prawdopodobieristwa .: v’y =cos? Zx
a o a

<
+
1
/
@,
N

i€, i€, B Y
v~ ( 72 xj ~sinZx gesto$¢ prawdopodobieristwa .= wy =sin*=x
- a a

Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:

a)(
9 9 Q 9 9 o 9 9 9 Q 9 Q
Q 9 9 Q9 9 9 9 Q 9 Q 9 Q
Q Q Q Q Q Q 9 Q Q Q Q Q

Twierdzenie Blocha T
Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina

Patrz H.lbach, H. Luth Fizyka Ciata Statego.

2 2 2 2
E+=1 h (E—K) + h (E+K) +

720 2m\ 2 2m, \ 2 "a,
- Va
) 2 ., 2\? =y y =cos’ =X
e e o @ :
o o . Lo T
=y'y =sin®* = x
. vy a

Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:

nowa wspotrzedna

ok
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Twierdzenie Blocha T
Pojawia sig przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina

'
1
'
1
'

K 2

P nowa wspotrzedna
1
L}
1

Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa engrgetyczna na granicy strefy Brillouina
I | 1 1 1 ' '

nowa wspotrzedna

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha T

'wa energetyczna na granicy strefy Brillouina
R v

Pojawia sig przer:
1 1

1
1
'
1
'
(ﬁ: nowa wspétrzedna
1
1
1

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

*Poniewaz funkcja Blocha przesunieta o wektor sieci odwrotnej nie zmienia sie to wygodnie jest
przedstawia¢ wyniki tylko w I-szej strefie Brillouina. Trzeba wdwczas 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
£ S

ranicy kolejuych stref Brifkouina | redukcja precdatawicsia
pasm do plerwisey stre
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