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Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

Petny nierelatywistyczny hamiltonian uktadu jader i elektronéw:
H(7 R)¥(#R) = E¥(#R)
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=T, + Ty + V(% R) + V(¥ + G(R)

Wspotrzedne poduktadu elektronowego i poduktadu jadrowego (jonowego) sg przemieszane,
separacja zmiennych elektronowych i jgdrowych jest niemozliwa

Trzeba zastosowac przyblizenie adiabatyczne Borna-Oppenheimera
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Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera

Max Born Jacob R. Oppenheimer
(1882-1970) (1904-1967)
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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
‘Pf,(?, ﬁ) odpowiadajacych potencjatowi aktualnej konfiguracji jonéw

Ho (7, R)¥E (7 R) = [T, + V(7. R) + ,()|¥E (7 R) = EX(R) W& (#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 Te.
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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.

Ha (7, R)Wei(7, R) = E§WE (7, R)

dla kazdego chwilowego potozenia jondw R elektrony znajduja sie w stanach kwantowych
‘!’;‘,(7, ﬁ) odpowiadajgcych potencjatowi aktualnej konfiguracji jonow

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

R- traktujemy jako ustalony parametr

k — zbidr liczb kwantowych charakteryzujacych dany stan elektronowy

EX (R) - energie elektronowe réznych stanow k jako funkcje potozeri jader
Ty=0
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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:

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

Operatory pedu dla jonéw beda dziataty takze na W5 (7, R):

HER)WG,R) = [T + ES(R) + G(R)W(R) =
- S DY g+ D+ 60 +
4 2 RV, WA ) + 2 (R) ey WG R)D
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Przyblizenie Borna Oppenheimera
| H(#R)w (7 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 bedga dziataty taki: na WK (7 R):
H(# R)¥(#R) = [Ty + EKL(R) + 6(R)|w(# R) =
- S R) [Z A+ E5(R) + 6() | (R) +
G N

72 o - o -
+ZM[2VRN)("(R)VRN W (7 R) + x*(R)dry W5 (7 R)]}
N
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Przyblizenie Borna Oppenheimera

| H(#R)w(#R) = E¥(7.F) |

i \ RV = 1y + £5(8) + ()90 ) =
R | ORI

Réwnanie Schrodingera
dla ruchu jader!

2*(R) ma sens funkcji falowej opisujacej ruch jader (jonéw)
w potencjale wzajemnego ich oddziatywania G(ﬁ) oraz
adiabatycznego wktadu elektronéw w energie ruchu
jader/jondw (energie sieci) Eé‘l(ﬁ)
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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!

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

Uerr(R) = Eci(R) + G(R) ~ Ugry(Ro) + U (SR)
Energia potencjalna sieci zawiera cztony co najmniej kwadratowe we wzglednych przesunigciach
jondw . Ograniczenie sie do cztondw kwadratowych daje nam obraz drgan sieci jako zbioru
sprzezonych oscylatoréw harmonicznych. Dotozenie wyzszych cztondw rozwiniecia daje efekty
anharmoniczne (np. rozszerzalnos¢ termiczng, oddziatywanie fonon-fonon)
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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!

Spos6b 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
krysztatow mieszanych etc.
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Metoda LCAO

Rozwigzanie réwnania elektronowego wymaga metod numerycznych

Ho (7, R)WE (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¢ funkeji falowej ze wzgledu na
przestawienie dwoch dowolnych elektrondw:

(pr(fpsﬂ (/’15?(72'52) ¢fp(7n'sn)
1 Sz SP = Sp 2
lpfl(ﬁfz.?s.---51,52'53.---):_ P2 (50 ¢z (252) %2 (Tn'SZ)
Sp = Sp 2 .
o Fus)) on’ (os2) L oS (R, sy)

Kazdy z jednoelektronowych spinorbitali (p,slp(ﬁ,, Sp) musi by¢ inny — dwa spinorbitale moga np.
miec te sama czes¢ orbitalng, ale wtedy muszg sie réznic¢ spinem

o7 Ghus) = o G [3] 1ub 97 G [
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Metoda DFT The Nobel Prize in Chemistry 1998
Walter Kehn, John Pople

The Nobel Prize in Chemistry 1998

Nobel Prize Aw

Waner Kohn

John Popk

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
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develapment of computational methods in quantum chemisi
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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.
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Przyblizenie Hartree (jednoelektronowe)

W§(71,72,73, ) = 01(7) - () - 93 () - s ()
Zaktadamy, ze na kazdy elektron dziata sredni potencjat pochodzacy od jondw i pozostatych
elektronow:

2
Pi - s 2 o s 2 o
< _Zrln + Z W(n))‘*’fz(rl.rz.rz, ) = B Wl (R, )
7 7

Czyli
2

pi - N o
(ﬁ + Vi(ﬂ‘)) (7)) = Ei@i(7) z E; = Eror
7
Jesli kazdy potencjat jest taki sam V, () = V,(7y) = -+ = V(%) = V(¥) dostajemy
jednoelektronowe réwnanie Schrédingera:
2
p + 5 5
(ﬁ + VG’)) () = Ei@i(7)
Tym razem i oznacza zbidr liczb kwantowych numerujacych jednoczastkowe stany kwantowe
@;(#,) o energiach E;. Stany jednoczastkowe podlegaja zasadzie Pauliego.
Trzeba pamietaé, ze jesli np. zmienimy istotnie liczbe elektronéw w danym pasmie, to mozemy
spodziewa¢ sie modyfikacji potencjatu V (#) i zmiany widma jednoczastkowego! (np.
renormalizacja przerwy energetycznej
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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.
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha .u .u .\)
Przyblizenia:
Rdzenie nieruchome, ustawione w sie¢ przestrzenna. 9 .‘J .\) .\J
Przyblizenie jednoelektronowe (przyblizenie Hartree’ego)
. S S S 5 @] O O O
q"ekl(TpTz.Ts. ) =1 - 0(1R) - 3 (3) - s (7)) . . . .
J O J
o 0 0o
Metoda pola samouzgodnionego - sprowadzamy zagadnienie  J ) \J L)
wieloelektronowe do rozwazania jednego elektronu . . .

znajdujacego sie w potencjale pochodzgcym od jondw w
weztach i pozostatych elektrondw.

lub przyblizenie Hartree-Focka (wyznacznik Slatera).

,Jednoelektronowe” réwnanie Schrédingera

pZ
(_ + V(iz)) Pn(i) = Enon ()

2m

Potencjat efektywny, periodyczny z okresem sieci, jednakowy dla wszystkich elektrondw.
V(@) =V(#+R)
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
W sieci krystalicznej:
R = nydy + npd, + nads, n€Z

oo e
Dla funkeji periodycznych z okresem sieci f(7) = f (7 + R)
dobra bazg rozwiniecia w szereg Fouriera sa funkcje w

) O J (9
baza ronwiniecly \ szere unkce o 0o 00
postaci g(7) = exp(lGr) zalezne od wektoréw sieci Q @ O
odwrotne;j: . . .
G = myd; +myd; + myds, m; € Z

Q O ) @
271'50‘ . . .

expliG(7 + R)] =
= exp[iG7] - exp[iGR] = exp[iGF] exp[2m (nymy + nym, + ngmy)] = exp(iG7)

QO 20 g0
® 00

&i&T =

czylig(#) = g(? + ﬁ). Korzystajac z tej obserwacji mozemy rozwing¢ periodyczny potencjat:

V@ = Z Vg exp(iGF)
¢
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Potencjat periodyczny

¢ krysztaty sg skoficzonych rozmiaréw — mozna
wprowadzi¢ warunki brzegowe znikania funkcji
falowej na brzegach krysztatu. Prowadzi to jednak
do tego, ze wszystkie fale (elektronowe, sieciowe
etc.) bedg stojace, co w wielu wypadkach utrudnia
opis

* poniewaz w krysztatach makroskopowych drogi
swobodne elektronéw s3 duzo mniejsze niz
rozmiary krysztatow, najwygodniejszym
rozwigzaniem jest przyjecie tzw. warunkow \
periodycznosci Borna-Karmana: W(# + N; d;) = L
(@) (=123)
gdzie &j s wektorami sieci Bravais, a N; duzymi liczbami catkowitymi, takimi ze N;a; = L;
jest rozmiaru catego krysztatu.

Jedli nasz krysztat ma skoriczone rozmiary zbiér wektordw K jest skoriczony (cho¢ olbrzymit).

M. Baj Fizyka materii sk j i struktur pof,
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Twierdzenie Blocha
Mozemy rozwing¢ periodyczny potencjat:
V(i) = Z V; exp(iG7)
G
Funkcje falowg mozemy z kolei zapisa¢ w postaci sumy fal

ptaskich, o réznych dtugosciach fali, spetniajaca okreslone
(np. periodyczne) warunki brzegowe:

o) = z Cp exp(il??)
k

Réwnanie Schrédingera:

ﬁz
(ﬁ + V(f)) 9@ =E ()

e

k kG

Cﬂ exp(ik7) + Z Cy Vg expli (k+G)F] =

QO 20 g0

® 00
O 20 g0
o 00

QO 20 0 0
o 0o 00

QO 20 20

® 0 o
O 20 20
o 00

z [0 exp(iﬁ?)
k

Jak widac jest to réwnanie na E i C; ,,po wszystkich” wektorach I?,F iG
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Twierdzenie Blocha

QO 20 g0
...

Z 7m C~ exp(tkr) + z Cz Vs exp[l(k + G)'?] EZ Cy exp(zk‘r) . .

Poniewaz suma po E, G jest po wszystkich wektorach:

Z Cp Vs exp[i(% +6)F] = .. k+G-k..
kG

= Z CrgVs exp[iﬁ?]
kG

Ostatecznie dostajemy réwnanie Schrodingera w postaci:

N
> exn(ik7) (S~ B ) e+ ). CeoaVs| =0
7 7

Ktére musi by¢ spetnione dla kazdego wektora 7.
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha @] O Q
o 0 0

Z exp(ikF) [(% - E) Ce+ Z CegVe|=0 o .U .u .g
dla kaigego wektora 7. ‘ ‘Q .\) .‘J .Q

W takim razie dla kazdego wektora falowego k mamy

J O J
réwnanie na wspdtczynniki Cy; i E: . . .

272
(5% e Yt =0 ‘e e e
G

Jak wida¢ w powyzszym réwnaniu oprécz C;; pojawiaja sig takze wszystkie wspétezynniki typu

C—G,» Ci—, Crimg,itp- (ale inne nie, chociaz zaczynalismy od dowolnych k).

Réwnanie sprzega wiec tylko te wspotczynniki rozwiniecia @ (7) = ZE Cz exp(iE?), ktérych

wartoéci k sg odlegte o wektor sieci odwrotnej G. .
ey
Ci,
C,

Sprobuj narysowac macierz réwnania na wspétcznynnki LCr,,
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Twierdzenie Blocha .u .q .\)
Rozwigzanie réwnania w jednej komdrce ¢ (#), bedace

superpozycja fal ptaskich &, o wzai<torach réiniacych sie 0 G i o .u .U .\)
odpowiadajace energii E = E(k) :

O O @) O
(@) = z Ci_g expli(k — G)7] . . . .
G

o e e
Kazdy wektor k-¢G jest dobry do numerowania stanéw;

wygodnie jest wybra¢ wektor najkrétszy (nalezacy do 9 .Q .U .U

pierwszej strefy Brillouina).

PP = Z Cic PiE-6)F — Z Cig o-iGTF GiRF — g @ el
G G

Funkcja uE(F) jest szeregiem Fouriera po wektorach sieci odwrotnej 5, zatem ma periodycznosé

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha O O O
L
( — E) Ci + ; CpgVe=0 o .U .U .\)

Nie trzeba \iviec rozwigzywac tego rownania dla wszystkich .Q .\) .U .Q
wektoréw G — wystarczy znalezé je dla jednej komorki

elementarnej w sieci odwrotnej i powieli¢ N razy (N — liczba .‘J .\) .Q
komérek elementarnych)!

Znajdziemy tym samym wartosci whasne E — Ey; - E(E) 9 .d .Q .L)
odpowiadajace funkcji wtasnej () bedacej superpozycja

fal ptaskich k o wektorach réznigcych sie o G.

Wektor falowy Ejest wiec dobrg liczbg kwantowg — ,numeruje” nam energie i stany. Cata
szukana funkcja falowa ¢ (#) jest superpozycja funkcji @7 (") o energiach E(E)

(@) = Z Cp exp(ik?) = -+ = Z G
k T

(wprowadzimy dalej oznaczenie n dla réznych rozwiazan Ey odpowiadajacych temu samemu E)
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Potencjat periodyczny
Twierdzenie Blocha .u .q .\)

@z = u, () ™"

9 O O O
® 0 0
funkcja Blocha, amplituda Blocha, .‘) .\) .‘J .Q

stan Blocha obwiednia Blocha

J O J
Pokazalismy, ze rozwigzanie jednoelektronowego réwnania . . .
Schrodingera w potencjale periodycznym ma postac J J J J
modulowanej fali ptaskiej o periodzie sieci: . . .

Uk @ = Uk (7 + E)

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

oy iGT
w3 () = ZCE_G‘E‘ ’
g
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

X N ¥

] .u .u .J
C N X &
X X ¥
J .d .u .u

Wtasciwosci funkcji Blocha: ‘Pn,E(F) = unﬁ(f) eik?

L @pze6@® = 0,5 @

2. Ep(k) = E,(k+G)

3. Inwersja w przestrzeni Ey (k) = E,(—k)

4. Inwersja w czasie (bez pola magnetycznego)
En(k,1) = En(—k, 1)
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

e
Funkcja Blocha nazywamy rozwigzanie w postaci: i) \[\NW\[
i) = w3 () e
w ogdlnosci funkcja funkcja periodyczna, Wax(r) Ww/
tzw. czynnik Blocha

nieperiodyczna

Przyktad: Ruch elektronu w statym potencjale 1) Wﬁm

h2

H=- > A+V
i o NN\
ik?

podstawiamy (pnﬁ(F) =1le
2k2

Rozwigzaniem jest E=

14
2m+

Operator pedu p = —ihV dostajemy pip(#) = hk (7). Dla statego potencjatu rozwigzania
réwnania Schrodingera sa funkcjami wiasnymi operatora pedu. Ped jest dobrze okreslony,
wartos¢ wtasna operatora pedu p = hk (sens fizyczny wektora falowego E).
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

X N ¥

] .u .u .J
C N X &
X X ¥
J .d .u .u

Wtasciwosci funkcji Blocha: tpn}(?) = unﬁ(F) iF7

1 (pn,k+5(7) = (Pn,ﬁ (7)

2. En(k)=E,(k+G)

3. Inwersja w przestrzeni Ey (k) = E,(—K)

4. Inwersja w czasie (bez pola magnetycznego)
En(k,1) = Eo(—k, 1)

Ad. 4:
Obroét funkeji spinowej |a) = ¢q| T) + ¢,| L ) wokét wybranej osi o kat ¢ zmienia faze funkcji

spinowej o %z

" . .
@ = URIa)s = exp [~ 2211 = exp |- B cut 1) exp [ 2]l 1)

obrét funkcji spinowej o kat 2m nie jest operacja tozsamosciowga. Dodanie takiej operacji do

grupy podwaja liczbe elementdw grupy

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

g
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.
V(@) = Z Vg exp(iGr) Waslt) Ww,
G
tatwo mozna pokazac :

Rozwigzaniem jest oczywiscie:

Y () = w1 ()

epliker) /\/\/
n iGF
u, (7)) = Z Cige™”
g

Tym razem p = —ihV dostajemy p(7) = —if(i k + Vunj)e"if = hkp(P).

Funkcja Blocha nie opisuje elektronu o dobrze okreslonym pedzie!

hk nazywa sie kwazipedem lub pedem krystalicznym.
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Potencjat periodyczny Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha Strefy Brillouina
- P - 54 — = - . . . Bri .

B = —ih(i P4 a)elkr * hRp (). 13 nyd, + nyd, + ngds, n €L Konstrukc.Ja stref rillouina w o

2 ok G = myd; + myd; + myd; m e 7 dwuwymiarowej, kwadratowej sieci
hk nazywa sie kwazipedem lub pedem krystalicznym. ! 2 ¥ t odwrotnej

) - ) ) ) - ) d;d; = 2mb;;

Przy oddziatywaniu z innymi kwaziczastkami (elektrony, fonony, magnony etc.) uwiezionymi w
krysztale i prawdziwymi czastkami przenikajacymi przez krysztat (np. fotony, neutrony) prawo o 06 0 0 o 6 0 0 0 0O o ololo o

zachowania pedu nalezy zastapi¢ prawem zachowania kwazipedu:

Zm}'i_;_zlji:zh;i!_'_zﬁlg_'_h@ o o T o o © o g o o o o|lo|lo o
) L Lot i o o o o ©c 0o & o o o o|le|lo o

Zasada zachowania energii nie ulega zmianie
o O O 0o O O O o|lo|lO O

ZE,:ZE{ O 0O o o
i i

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/brillouin_zones/zone_construction.php
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Potencjat periodyczny

Potencjat periodyczny

Strefy Brillouina Strefy Brillouina
R = nydy + npdy + nads, n€Z R = nyd;y +npd, + nads, n€Z
G = myar + mydy + myd;, m; € Z G = myd; + mydy + myds, m; € Z
d;d; = 2m8;; d;d; = 2mb;;
o o|o|C O O Q\ o} /,E o] o] Q\ o} /E (o]
o o \S\ P \S\ \-/ P
o [s] o < o /_y (o]
o o [w] (o] [s] ,x—'/ \“L\ ,x—'/ \“L\
o olo|lo o o #Flolw o o #lolwr ©
ém.mm.ml
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/brillouin_zones/zone_construction.php http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/brillouin_zones/zone_construction.php
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Potencjat periodyczny
Strefy Brillouina

2 > - >
R =nyd; + n,d, + nsds, n€Z
N

G = myd; + m,ads + msd;, m; € Z

Sis
a;d; = 2md;;

acuk ac

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/brillouin_zones/zone_construction.php
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Potencjat periodyczny
Strefy Brillouina

R = nyd; + nyd, + nsds, n€Z
5

G = myd; + myads + myds;, m; € Z

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowe;j

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

.\TI oAk ol
by
fo N L1
o 2 Ky Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajace strefe $ciany
\‘\ kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
®IT. of b4

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

2013-06-02

Potencjat periodyczny

Strefy Brillouina
R = nyd;y +npd, + nads,

G =myd; + myds + msds,

o
d;d; = 2md;;

2013-06-02

n € Z
m; € Z

&M.dolwm.ae.uk

http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/brillouin_zones/zone_construction.php

34

Potencjat periodyczny

Strefy Brillouina
R = nydy +nypd, + nads,

G =myd; + myds + msds,

Struktura bcc

Ibach, Luth
2013-06-02

n € Z
m; € Z
A H
vzl
rj,r K
.l

Struktura heksagonalna

2013-06-02



Potencjat periodyczny

Yu, Cardona Fundametals of semiconductors i 33 (1) The srystal strusture of diamoad and sine-blende (Z65). (b) the fos lattice
4 shawing 3 set of primitive lattice vectors. (¢) The reciprocal lastice of the foc lattice shown

o with the first Brillouin zone. Special high-symmetry points are denoted by . X. and L.
Zu while high-symmetry lincs joining some of these poiats are labebed as A and &

¢ krysztaty s skoriczonych rozmiaréw — mozna
wprowadzi¢ warunki brzegowe znikania funkcji
falowej na brzegach krysztatu. Prowadzi to
jednak do tego, ze wszystkie fale (elektronowe,
sieciowe etc.) beda stojace, co w wielu
wypadkach utrudnia opis

* poniewaz w krysztatach makroskopowych drogi
swobodne elektronéw sa duzo mniejsze niz
rozmiary krysztatow, najwygodniejszym
rozwigzaniem jest przyjecie tzw. warunkéw \
periodycznosci Borna-Karmana: ‘P('? +N; dj) = L
Y@@ (=123)
gdzie dj s wektorami sieci Bravais, a N; duzymi liczbami catkowitymi, takimi ze N;a; = L;
jest rozmiaru catego krysztatu.

Jesli nasz krysztat ma skoriczone rozmiary zbiér wektoréw k jest skoriczony (cho¢ olbrzymi!).

M. Baj Fizyka materii sk j i struktur pof, i h

2013-06-02 39

Potencjat periodyczny
Strefy Brillouina

Wektor Eg na granicy | strefy Brillouina Eg = %5
- N - - 42
Pokaza¢: |ky — G| =|ky|  (wskazéwka: policz [ky — G| )

Wektor Eg -G= E’g lezy po przeciwnej stronie | strefy Brillouina i jest rbwnowazny wektorowi
Eg. Wektory Eg iﬁ'g spetniajg warunek Lauego: ;g — E'g =Ak=G

Stany q’ig (7) z granicy | strefy Brillouina odpowiadaja elektronowym falom stojgcym (pokazaé!)

Przypomnienie:

o i(k-G)F _ —iGF LikP _ 2y kP
or(P —Zcﬁ_ée‘( )7 —Zcﬁ_ée T et = ug (F)etT
G G

G

2013-06-02 38

Potencjat periodyczny

W przypadku funkeji Blocha ¢ (7) = u; el
op(F 4 N; &) = wg (F + N, ;) €01 8)

- uE(F)eiﬁr‘eiENj aj

Musimy zazadac, zeby e/FNidj = 1 L,
o4 2m + 4m + 2mN;
i =0,+—,+—, .. t—
L L

TN

dozwolone wektory falowe stanowig dyskretng sie¢ punktow réwnomiernie roztozong w
przestrzeni wektora falowego; komaérke elementarng sieci odwrotnej (strefe Brillouina) wypetnia
N; - N, - N3
takich punktéw. Tyle tez bedzie stanéw w kazdym pasmie. Ny, N,, N3 moga by¢ rdzne, ale

najczesciej przyjmujemy takie same

M. Baj Fizyka materii sk

j i struktur po ikowych

2013-06-02 40

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

X N ¥

] .u .u .J

C N X &
X X ¥

J .d .u .u

Wtasciwosci funkcji Blocha: ‘Pn,E(F) = unﬁ(f) eik?
L g = 0,7
2. Ey(k) = Eo(k + G)

Dla potencjatu periodycznego dazacego do zera (model
prawie swobodnych elektrondw):

- S h? . a2
En(k)=En(k+G)zﬁ|k+G|

2013-06-02

Potencjat periodyczny

Model prawie swobodnych elektronéw . T
Wartosci wtasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = m
v
En(k) = En(k + G)
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: . (E) ~ B2k . (E . 5) B hz(ﬁ 4 5)2
= T om T - 2m
| | ] : | ] | |
87 67 4z 27 éﬂ A 67 87

2013-06-02

Potencjat periodyczny

Model prawie swobodnych elektronéw .2
Wartosci wiasne energii s3 periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = m
3
En(k) = En(k + G)
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: N h2k2
En-1(k) =
n=1 (k) 2m
——— ———
87 67 4z 27 éﬂ A 67 87
2013-06-02 42

Potencjat periodyczny

Model prawie swobodnych elektronéw L. 2m
Wartosci wiasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = m
L

En(k) = Eo(k +G)
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od

ktora fal 7a si : S a2
wektora falowego wyraza sie wzorem B2k B . 5) B hz(k + G)

Epey(K) = o= En(k + o

87 67

2013-06-02

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

Model prawie swobodnych elektronéw
Wartosci wtasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = =

En(K) = Eo(k +G)
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
ktora fal 2a si : S a2
wektora falowego wyraza sig wzorem . B hz(k . G)
)

o hZk? -
Enoq(k) = T En(k+G) -

2013-06-02

Potencjat periodyczny

Model prawie swobodnych elektronéw L 2m
Wartosci wtasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = _|5'|
v

En(k) = En(k +G)

Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: S a2
gowyrazasie n2(k + G)
2

m

oy RE? .
Eney(k) = 5= = En(k + G) =

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

Tl

2013-06-02

Potencjat periodyczny

Model prawie swobodnych elektronéw

Ey(k) = Eo(k +G)

Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: K2k

=E,(k+G)

Epey(K) =

2m 2m

. 2m
Wartosci wiasne energii s3 periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = _|&'|
3

w2k +6)

2013-06-02

Model prawie swobodnych elektronéw L. 2m
Wartosci wiasne energii sa periodyczng funkcja liczby kwantowej k. 1gil = m
L
En(k) = En(k + G)
(a) AE U] AE

I
I
|
I
I
|

> >

3
0 = i

I

i
o a k a4

Fig. 2.1. The band structure of a free particle shown in (a) the extended zone scheme and
(b) the reduced zone scheme

2013-06-02

P.Y. Yu, M. Cardona, Fundamentals of Semiconductors

48

2013-06-02
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Model pustej sieci

Model prawie swobodnych elektronéw
Liczymy energie dla wektoréw k przesunigtych do pierwszej strefy Brillouine’a
B2 -~ - #’(k+G)> | G=hg,+kj,+1g
E(n=1K)="% _gk+G)="K+C) G +1G:+ 10,
2m 2m 9.-Z
k=G +Kk"; K'elstrefaBrillouine'a &
Gy=2-0 G,: E(k')=2k?
G=%1 6 E()-fLlsf o«
G, =52 G,: E(K)=2(k+2) N
..... 1 wymiar: [hk|]:
""" 000,
100,100, 200, 200,
2013-06-02 49

Model pustej sieci

Model prawie swobodnych elektronéw
Liczymy energie dla wektoréw k przesunietych do pierwszej strefy Brillouine’a

E(n=1K)= Wk’ ER+G)= n*(k +G)? | G=hg,+kg,+1d,
2m 2m 9.-Z

k=G +Kk"; K'elstrefaBrillouine'a &

G, =2-[0,00] Gy: E(K)=1£k?

G, =2 [+1+1+1] Gy: E(K)=L |k £ +(*1) +(J_rl)2]

G, =2-[+2,00] = [k, £17 +2]

G, =4 [+2:+20] G, =2 [+2,00} [0.£2,0] [0.0£2]

il 4]
(k, +2)

G,: E(k)=

=
N3

2013-06-02

Podstawy modelu jednoelektronowego

Model prawie swobodnych elektronéw ,
E(K)=E(n,k+G)  G=hg, +kg, +1d,

kK2 _2z
E n= k =] =] gi -
(1=1K)="" 2
- — 2 3)2
—E(k+G)=" KOS
2m

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

000,
100,100, 200, 200,

;
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

T

2013-06-02 50

Model pustej sieci :

Model prawie swobodnych elektronéw
Liczymy energig dla wektoréw k przesunietych do pierwszej strefy Brillouine’a
h?k? 72 (k +G)* | G=hg,+kg,+!d,
2m 2m 9.-Z

a

E(n=1k)="—-=E(k+G)=

k=G+k'; K'elstrefaBrillouine'a

G, =2-[0,00] Gy: E(K)=1£k?
G, =2 [+1+1+1] Gy: E()=L |k £’ +(*1) +(J_rl)2]
G, =2 -[£2,00] = [k, £17 +2]

G, = ZT” . [i Z,iZ,O] 3 wymiary: [hkl]=
000,
""" 100,100, 200, 200,

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

2013-06-02 52

2013-06-02



Model pustej sieci

Model prawie swobodnych elektroné
E(n, k) E(n, K +G)

NS _
E(n= k =] =] gi -
(n=1k) P a,
L Bk LB
—E(K +G):h(k2—+G)

Struktura pasmowa dla gazu elektronéw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol majg wskazniki [hk|]:
000,
100,100, 200, 200,

G= hg, +kg, +13,

2013-06-02

Model prawie swobodnych elektroné»
E(n,k)=E(n,k +G)

- kK2 _z
E(n= k =] =] gi -
(1=1K)="" 2
- — 2 3)2
—E(k+G)=" KOS
2m

W obrazie zredukowanym do | strefy Brillouina
wystepuje wiele roznych zaleznosci i konieczne jest
ich numerowanie (numer pasma) En(ﬁ)

G =hg, +kg, +1d,

Model pustej sieci :
; _

2013-06-02

Model pustej sieci

Model prawie swobodnych elektronét
E(n, k) E(n, K +G)

kK2 _z
E(n= k =] =] gi -
(1=1K)="" 2
- — 2 3)2
—E(k+G)=" KOS
2m

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

G= hg, +kg, +13,

2013-06-02

000,

100,100, 200, 200,

Model pustej sieci

!

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

Model prawie swobodnych elektronéw
Pasmo Ga/2m
1 000
24 100, 100
4,56,7 010,010,001, 001
8,0,10,11 110, 101, 110, 101
12,13,14,15 110,101, 110, 101
16,17,18,19 011,011,011,011
£(000) £(kz, 00)
0 K2
(2mfa)? (kz %+ 27/a)?
(2mfa)? k2 + (2m/a)?
2(2mfa)? (k= + 2mfa)? + (2m/a)?
2(2mfa)? (ks — 27/a)? + (27/a)?
2(2nfa)? k2 + 2(2n/a)®
2013-06-02

[]
. -

Ch. Kittel, Wstep do fizyki ciata statego

56

2013-06-02
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Model pustej sieci

Kierunek [001] X

..

k|| [001]

tepniewski

2013-06-02

sieci

T 1
4

X

Model pustej

Energy
N
1

o

Model pustej sieci

Kierunek [111] L

i L

0 T T T T
-3 -2 -1 0 1 2 3 4
58
A, A, >

epniewski

_

N
3
2
@
&
@
S
53

20

Model pustej sieci

— 20

— 30

tepniewski
-
}
N
o}
>y

2013-06-02 60

2013-06-02
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Model pustej sieci

20

— 20

— 30

2013-06-02 61

Symetrie sieci odwrotnej

Stany klasyfikujemy (nazywamy) nieprzywiedlnymi reprezentacjami odpowiednich grup wektora
falowego. Przyjeto sie w tym wypadku uzywac w nazwach reprezentacji nazw punktow
(kierunkéw) w strefie Brillouina.

Przyktad: struktura blendy cynkowej, grupa punktowa T,. Reprezentacje nieprzywiedine: A; (1-
wym.), 4, (1-wym.), E (2-wym.), T; (3-wym.), T, (3-wym.). Grupa wektora falowego z punktu I'
—tez Ty. Teraz jednak nazewnictwo inne:

Table 2.4. Commonly used notations for the irreducible representations of the T, point
group

One of these conventions is due to Koster
Koster notation® BSW notation Molecular notation (more commonly used in recent research
articles) while the other was proposed by
Bouckaert, Smoluchowski and

Wigner (BSW) and tends to be found in
older articles.

* Note that I’y and I's are sometimes reversed in the literature. We recommend the stu-
dent to check it whenever he encounters this notation [2.4].

Yu, Cardona Fundametals of semiconductors Michat Baj

2013-06-02 63

Symetrie sieci odwrotnej

Wektor k jest dobra ,liczbg” kwantowa; dla kazdego réwnowaznego kK =k+G funkcja Blocha
jest taka sama. Operacje symetrii transformuja funkcje falowe i wektory falowe k, np.
transformuja wektor kw réwnowazny mu k' =k + G.

Zbidr tych operacji symetrii petnej grupy punktowej krysztatu, ktére transformujg dany wektor
falowy kw réwnowazny mu k' =k + Gstanowi grupe wektora falowego k. Jest podgrupg
petnej grupy punktowej krysztatu.

W zaleznosci od tego, czy I;jestjakims' symetrycznym punktem pierwszej strefy Brillouina (np.
I, X, L), czy lezy na jakim$ symetrycznym kierunku (np. A, 4) czy tez nie — grupa wektora
falowego Ejest inna.

Dlak =0 (punkt I strefy Brillouina) kazda operacja grupy punktowej krysztatu przeprowadza go
w wektor mu réwnowazny, a wiec grupa wektora falowego z punktu I" réwna sie petnej grupie
punktowej krysztatu

Michat Baj

2013-06-02 62

Symetrie sieci odwrotnej

Sie¢ odwrotna do fcc to bcc
Komorka Vignera-Seitza

R. Stepniewski

2013-06-02 6a

2013-06-02
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Symetrie sieci odwrotnej

Symetrie sieci odwrotnej

Yu, Cardona Fundametals of semiconductors Wektor falowy z punktu L lub na o
Encrey Kierunku A: vzp Wiasciwosci funkcji Blocha: @, (7) = u, z(7) e'¥" .\) .\) .\)
A 1. Inwersja w przestrzeni E, (k) = E, (k) 9 Q J ®]
12001 operacje, ktore przeprowadzaja taki 2. Inwersja w czasie (bez pola magnetycznego) . . .
— wektor w r.éwnow?iny mu tworzg grt'lpe En(kr 1) = En(_kr l) O @ Q O
P C3,. Trzy nieprzywiedlne reprezentacje: Ad. 2: . . . .
Ay (T-wym.), 4 (1-wym.), E (2-wym.) = Obrét funkcji spinowej |a) = ¢;| T) + c,| | ) wokét wybranej J Q )
3] Liy Lz, Ly (A1, Az, As) osi o kat ¢ zmienia faze funkcji spinowej o 2. . . .
bL,42L, ,g ! ler 2apdyed, 2 Q @ Q Q@
sl o1 x,+x,+x; Podobnie z punktem X (grupa D,4) czy z . . .
4 kierunkiem A (grupa C,,,).
1000 X,y Reprezentacje: X;, X,, X3, X4 (wszystkie iS,¢ i i
12t N L-wym), X (2-wym.) oraz Ay, Ay, A, la)s = UGR) @)y = exp |~ —o=|la)g = exp |~ | cal 1)+ exp |+ 5| col )
U r A4 (wszystkie 1-wym.).
L 7 1000) X
Wave vector k obrot funkcji spinowej o kat 2m nie jest operacja tozsamosciowa. Dodanie takiej operacji do
Fig. 2.8 Band structure of nearly free electrons in a zine-blende-type erystal in the re- grupy podwaja liczbe elementéw grupy, tzw. grupy podwdjne.
duced zone scheme. The numbers in square brackers denole corresponding reciprocal It
lice vectors in the extended zone scheme in units of (2afa). o being the size of the unit
cube. Note: To conform to notations used in the literature, we will use + instead of @ 10
represent the direct sum of two representations in all Agures
2013-06-02 65 2013-06-02 66

Symetrie sieci odwrotnej Symetrie sieci odwrotnej

Yu, Cardona Fundametals of semiconductors Yu, Cardona Fundametals of semiconductors
Table 2.23. Character table of the double group of the point T in zinc-blende-type semi- 111} = =(x+iy/2,
conductors 7 \ | femy}y = 10 Z
» 11-1) = (x—iyivZ
6o {8C;} {£}y {6fs;} {8fcy} \\n e
- — s
ofcr} - “
rnoo1 1 1 1 1 1 1 1 Gude
I 1 1 -1 -1 1 1 -1 1 L {"ﬂ
n 2 2 0 0 -1 2 0 -1 = P / Iy
I 3 -1 -1 1 0 3 -1 0 2 -1 / 32, ¥ =1, la
TLE =t d =k L 2 i (0 g I 32,12y =B, A+ VI, Oa
Ta— [ vz 0 T 2 - 1 L) / 12 = AL, 15 + VI O)a)
7 2 0 — 0 1 -2 ) -1 . A2, 1) = (I 1, —a + VE|1, O)F)
Iy 4 0 0 0 = | —4 0 1 7 32, =32 =1 -1}
0 — | i)y =
= . : - (7 - —
BSW notation  Molecular notation " 5\\_‘ . _/// ¢ \\xn 12, 12) = AVH( . O = VE[ 1. 1)
§ 12, —12) = (WA 1, 0)f — vZ|1, —1}a)
L A A P
I I£ Az Wavevector k
s Ty E Fig. 214, Electronic band structure of GaAs calculated by the p potential technig
Ty s T The cncrgy scale and notation {double group) are similar to those for Fig. 213 [Ref 28,
Is I T p. 103]
2013-06-02 67 2013-06-02 68

17



2013-06-02 69

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha T
Pojawia sig przerwa energetyczna na
' | | !

'
1
'
1
'

K .

P nowa wspotrzedna
1
L}
1

kX
a X

|
« 2 T
@-viv=cosZx

2

=y'y =sin2Zx
a

2013-06-02

Twierdzenie Blocha

Pojawia sig przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina
1

2013-06-02

Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa energetyczna na
' | | !

 granicy strefy Brillouina
1 ' .
H—

a

@-v

2013-06-02

Podstawy modelu jednoelektronowego
t

E

X

nowa wspotrzedna

nowa wspotrzedna

X
- Va
"y =cos’ =X
a

2013-06-02
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Potencjat periodyczny

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

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

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowe;j

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

- -
fo L
Ky Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajace strefe $ciany
kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
®IT. od punktéw sieci odwrotnej typu (2,0,0) i (1,1,1).
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Potencjat periodyczny

Strefa Brillouina _
Wartosci wiasne energii s3 periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G = hgj, + kg, +1 5

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

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowej
3

=

a a

Strefa Brillouina w przestrzeni 2-wymiarowej, sie¢
uko$nokatna.

-
fo L
Ky Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowanej (fcc). Ograniczajace strefe Sciany
kwadratowe i szesciokatne pochodzg, odpowiednio,
®IT. od punktéw sieci odwrotnej typu (2,0,0) i (1,1,1).
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Potencjat periodyczny

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

NS _
E n=1,k =] =] gi -
( ) 2m g
20, L )2
—E(k+G)=" K10
2m

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

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

- 1K’ _2
E n=1,k =] =] gi -
( ) 2m g
o = 2 3)2
—EK+G)="K+OE) (k;G)

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

000,
100,100, 200, 200,
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

Co z tg pustg przestrzenig?
Przyjmijmy, ze w weztach sieci znajduje sie ,,maty potencjat”

(rozwazymy przypadek

2z
\% (X) = Vo COS[? X) jednowymiarowy)

»maty potencjat”

Jak wyglada wptyw stabego potencjatu na energie na granicyy

strefy Brillouina? v . o
V() =V({F+R)=>V.e¥="0lga tg 2 |
()=V(+R)=3V; 2[ j

2 |8

>

2013-06-02

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

Struktura pasmowa dla gazu elektrondéw swobodnych
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol maja wskazniki [hk|]:
000,
100,100, 200, 200,

110,101,110,101,101,110,101,110
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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:

G

iSx i(Sel L8
vie(x)~e? y/zli(x)~e(2 ) =e 2
‘a,

G G
v, ~ [e ER 'ZXJ ~cosZx gestos¢ prawdopodobieristwa .: v’y =cos’ 7y
a a

RCRC) .
V.o~ (e R 'Zx] ~sinZx gesto$¢ prawdopodobieristwa .= wy =sin’ =x
a a
a, Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:
9 9 o I 9 9 9 9 Q9 9 9
J I 9 9 J J J 9 J 9 9 Q
Q Q

9 9 Q 9 9 9] 9 9 9 9
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha T

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

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

Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina

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

2 2 2 2
E+=l h (E—K) + h (E+K) +
o2l 2my\ 2 2my \ 2

nowa wspotrzedna

iSx (Sl L&
Wl‘i(x)"ez Wz,E(X)"e{z J =e'2><

X

i
a
LSk Sk T e L X. o T X' 27
w.~|e 2 +e # |~cos=x gestos¢ prawdopodobieristwa .=l/’+‘//+= cos? Zx WG : 2 G N2 .=l/’+‘//+= cos? Zx
a a 2 a
2 (5— ) +2 (Eﬂ(j +4v
M) . Y My My . Y
v~ ( 7 g2 ] ~sinx  gestosé prawdopodobieristwa (B)=y v =sin’ = @=v'y =sin® =
a
Rozwiazanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci: a Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:
X

9 9 Q 9 Q o 9 9 9 Q 9 Q

E@@@E@@E@ @

2013-06-02 81 2013-06-02

Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha T
Pojawia sig przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina
1

nicy strefy Brillouina

(5 nowa wspétrzedna

'
1
'
1
'

K .

<« nowa wspotrzedna
1
L}
1
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Potencjat periodyczny

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

nowa wspotrzedna

1
|
1
|
1
|
1
1
1
1
1
1
2
1
1
|

v
—X
a

oy
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha

*Poniewaz funkcja Blocha przesunieta o wektor sieci odwrotnej nie zmienia sie to wygodnie jest
przedstawiac¢ 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
L - "

Rys. XV.3. Powsswanic pronrw na granicy koleguych suef Brilouina | edukcia praodsiawicsia
Pasm do peerwise; strefy
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