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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha ,i Twierdzenie Blocha ,i
E(nk)=Enk+G)  G=hg +kg,+1g, E(nk)=E(nk+G)  G=hg +kg,+1g,
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Struktura pasmowa dla gazu elektronéw swobodnych i Struktura pasmowa dla gazu elektronéw swobodnych E
w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki ! w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki !
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Twierdzenie Blocha

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

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

strefy Brillouina? v 2 2z
V(7) =V (F+R) =Y Ve :Z‘J(e' e j
G

Twierdzenie Blocha
E(n,k)=E(mk+G)  G=hg +kg,+1g,

(rozwazymy przypadek
jednowymiarowy)

72k - _ 2

2m 4

207 . N2

= E(F+G)="E+O)"
2m

E(n=1k)=

Struktura pasmowa dla gazu elektronéw 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
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Twierdzenie Blocha

- Opis stanow elektronowych na granicy strefy Brillouina
wymaga superpozycji co najmniej dwdch fal ptaskich. Dla

znikajgcego (ale niezerowego) potencjatu falami tymi sa:

Twierdzenie Blocha

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

Twierdzenie Blocha
Pojawia sie przerwa energetyczna na granicy strefy Br|||ouma

Patrz H.lbach, H. Luth Fizyka Ciata Statego.
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Rozwiazanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:
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Twierdzenie Blocha
Pojawia 5|e przerwa energetyczna na gramcy strefy Brillouina
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Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa energetyczna na granicy strefy Brlllouma
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Twierdzenie Blocha
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Potencjat periodyczny

Twierdzenie Blocha
*Poniewaz funkcja Blocha przesunieta o wektor sieci odwrotnej nie zmienia sie to wygodnie jest
przedstawia¢ wyniki tylko w /-szej strefie Brillouina. Trzeba wéwczas numerowac pasma
energetyczne.
Stan elektronu w ciele statym zadany jest przez wektor falowy z /-szej strefy, numer pasma oraz
rzut spinu.
T. Stacewicz & A. Witowski
i £ LG |
A v
_dis i) \/
— L +f ok
[ i " -
Rys. XV.5. i\wu:;w prasrw na ‘mm[ Brifloyina | redukcjs proodstawiesia
pasm do perwase] strefy
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Model ciasnego wigzania (LCAO)

Budujemy krysztat z atomdéw — baza sg jednoelektronowe funkcje falowe elektronéw
znajdujgcych sie na poziomach E; swobodnych atoméw rozmieszczonych w weztach sie¢
krystalicznej H = Hy + V"

HA(F - Rn)‘l’i(F - Rn) = EL‘(I-"i(F - Rn)

Oddziatywanie e z | i-ty stan e | |Atom w potozeniu B, |

,wiasnym” atomem
h? o
Hy = =58+ Va(F — Rn)

LCAO (linear combination of atomic orbitals) dos¢ dobrze opisuje pasma elektronowe powstate
na bazie wewnetrznych powtok elektronowych atomu (walencyjne). Metoda mniej doktadna dla
elektronéw przewodnictwa.

Model ciasnego wigzania nadaje sie np. do opisu pasm d metali przejSciowych czy pasm
walencyjnych krysztatéw kowalencyjnych.

n? o o
H=HA+V'=—ﬂA+VA(F—Rn)+ Z Vs (7= Rm)

m#n
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Model ciasnego wigzania (LCAO)

Budujemy krysztat z atomdéw — baza s3 jednoelektronowe funkcje falowe elektronow
znajdujgcych sig na poziomach E; swobodnych atoméw rozmieszczonych w weztach sie¢
krystalicznej H = Hy + V':

Hy (77 - ﬁn)(pi(F - ﬁn) = E;p; (77 - ﬁn)

Oddziatywanie e z | i-ty stan e | | Atom w potozeniu ﬁn |

,wiasnym” atomem

h? -
Hy=—5-A+ Va(? - Rp)

h2 R R
H=Hy4 V' = =8+ Vy(F = Ry) + Z V, (7 = B)

m#n

gdzie mata poprawka od potencjatu pochodzacego od wszystkich pozostatych atoméw:

VI(FE=Ra)= ) Va(F = Rm)

m#n
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Model ciasnego wigzania (LCAO)
Przyblizone rozwigzanie w postaci funkcji Blocha:

() = z anp;(7 - I?n) = Z exp(i Eﬁn) o;(7 - ﬁn)
n n

Sprawdzi¢: \'\C\\ .
\j @z (F+T) = exp(i kT) @,z ()

Energie wyznaczmy metoda wariacyjna:
<¢ﬁ(f)|y|¢jﬁ(f))

E(K) <
CRGIENG)
Wyrazenie
(0@ ®,:0) = Y expliE (R = Ra)] [ 0] = R (7 — Ro) av

tatwo uprosci¢ zaktadajac mate nakrywanie sie funkcji falowych dlan = m
(0a®]e) = > f 01— Bo)gy (F = Ry) dv =
n
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Model ciasnego wigzania (LCAO) Model ciasnego wigzania (LCAO)

Przyblizone rozwigzanie w postaci funkcji Blocha: Przyblizone rozwigzanie w postaci funkcji Blocha:
ID].,E(F) = Z anp;(7 — §n) = Z exp(i kﬁn) o;(7 - ﬁn) <I>jﬁ(?) = Z an@;(7 — ﬁn) = Z exp(i kﬁn) o;(7 - ﬁn)
n n n n
Sprawdzi¢: Sprawdzi¢:
P70 () = @;7(P) 5,6 = ;)
®z(F+T) = exp(i kT) @, () @z (F+T) = exp(i kT) @, ()
Energie wyznaczmy metoda wariacyjna:

Energie wyznaczmy metoda wariacyjna:

I GG - (o@|H|e@)

E(k) < M E(R) < (22 0]H],z0)
(CD,,; (QIL (f)) (% @]z (7))
. 1 . 1 - - T P
E(k) ~ ﬁ(q)j,‘ @ Hl(bjfc(?)) _ E(k) ~ N<¢j’_ (F)|H|¢j,}—c(F)> _ | Ograniczymy sie tylko do najblizszych sgsiadéw |
= explif(Ry - )] f (7 = R)[E + V(7 — Ry (7 — o) av = explif(Ry - )] f 01 (7 = R)[E + V' (7 - Ry (7 — R) av
nm nm
Ograniczymy sie tylko do wyrazéw diagonalnych ﬁn = I_im w cztonie z E;
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Model ciasnego wigzania (LCAO) Model ciasnego wigzania (LCAO)

E(E) ~ l(zp-(?) H|¢AT{(F)> _ Jesli funkcje q)j(F — ﬁn) sg sferycznie symetryczne (stany s), to catki nakrywania zalezg od
N\ & odlegtosci pomiedzy poszczegdlnymi weztami:
= Z EXp[iﬁ(ﬁnf_ )] f o (7 - Bo)[Ej + V' (7 = Bo)o (7~ Ry) aV E, (k) ~ Ej— A; - B; Z exp[ik(R, — R)]
nm
| Ograniczymy sie tylko do wyrazéw diagonalnych I?,, = ﬁm w cztonie z E; |

Ograniczymy sie tylko do najblizszych sgsiadow

m
Wynik sumowania zalezy od struktury, dla ktérej wykonujemy rachunki

. Dla struktury sc: R, — Ry = (za,0,0); (0, +a,0); (0,0, +a);

Jesli funkcje (pj(F - Rn) sg sferycznie symetryczne (stany s), to catki nakrywania zalezg od En(E) ~ Ej— A; — 2B, [cos kya + cos kya + cosk a]
zZ

odlegtosci pomiedzy poszczegdlnymi weztami:

En(;) ~E-A-B Z exp[iﬁ(ﬁn _ ﬁm)] Dla struktury bcc:
m

- k
En(k) ~ E; — A; — 8B; cos (M> cos <La> cos <k2a>
I, Lo 2
4= = [ 0 = RV = Ro)les G~ R) av

2 2
Dla struktury fcc:

5 == [ 0= RV G Rl =R v o) =y o (5o () + e

| Ograniczymy sie tylko do najblizszych sasiadéw ﬁn |
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Model ciasnego wigzania (LCAO)

Dla struktury sc: 13" — ﬁm = (£a,0,0); (0, %a, 0); (0,0, +a);
Ey(k) = E; — A; — 2Bj[cos kya + cos kya + cos k,a]
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« Fig. T8 a—c. Qualitative illustration of the result of a tight-binding calculation for a primi- £

tive cubic lattice with lattice constant a. (a) Position of the energy levels £y and Ex in the 3

| potential F(r) of the free atom. (b) Reduction and broadening of the levels £y and Es as T

I a function of the reci 1 atomic r' An the equili a the ]

& mean energy decrease i A and the width of the band is 12 8. (c) Dependence of the one- 3

gy E on the wave veetor k( 1 in the direction of the main diagonal [111] B
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Dla struktury sc: R, — R,y = (a,0,0); (0, +a, 0); (0,0, +a);
Ey(k) = E; — A; — 2Bj[cos kya + cos kya + cos k,a]
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Model ciasnego wigzania (LCAO)

lon separation in Bohr radii arrows, (After [7.2)
2013-06-02

Dla struktury sc: ﬁn — ﬁm = (£a,0,0); (0,%a, 0); (0,0, +a);
En(k) ~ Ej — Aj — 2Bj[cos kya + cos kya + cos k,a]
>
;i Equilibrium separation
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— K'3s — picd energy bands of KOl calcu- 5
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Rownanie kp — masa efektywna

0,7 = ey 2 (P
Wektor k nie jest pedem (operator pedu p = —ihV)
D0 (P) = —in (ik + Vu, (7)) e 3 nkgp, 7. ()
Funkcja Blocha w réwnaniu Schrodingera:

A (D) == (Aun,;(F) + ZiEVun’;(F) - ﬁzunj(f)) ekt

Po wstawieniu do réwnania i uproszczeniu przez e"zf dostajemy réwnanie na un}(F):
2 R R (ﬁz ho hZEZ>
—— A—— ikV+—k? |u (D =\—+—kp+—|u
( 2m m "t om )u""‘(a 2m Tm Pt om Un ()

Rdéwnanie Schrodingera na obwiednie unyk(F):

P2 R B ( hzﬁz) .
<2m +okp+ V(ﬂ) U () =\ En =t 2 ()
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Rownanie kp — masa efektywna

| Blisko lezace pasma |\ m_ﬁ// InSb Z
3 ¥,

{

—. 232
Rozwijamy En(k) = (En - hz_:;) wokét punktu ekstremalnego, np. k = 0:

Landolt-Boernstein

2013-06-02
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Rownanie kp — masa efektywna

Réwnanie Schrodingera na obwiednie u,, 3 (7):

(ﬁ +% kp + V(F)) u, z () = (E -

n2k?
2m 2m )u"'%(ﬂ
Jest to tzw. réwnanie kp wykorzystywane do obliczen energii i funkcji falowych wokét pewnego

S
znanego rozwigzania dla k = k.

Petny hamiltonian
Hkun,ﬁ(ﬂ = (HEU + ﬁ') unﬁ(f) = En(k)unﬁ(f)
Zaburzenie:

A =— (k-ko)p

3=

Funkcje un’E(7) oraz energie En(E) znajdujemy w rachunku zaburzen

2013-06-02 2

Rownanie kp — masa efektywna

—. 2p2
Rozwijamy En(k) = (En - hz—::l) wokét punktu ekstremalnego, np. k = 0:
En (k) = En(0) + H; +ZL+~-
)= BT e B (0) - B(0)

3
, AP ih o o o
= f Uy o (DA w,o(7) dPr = kK f o (Vo (F) d3r = Z aik;

i=1
3 3 hz
En(K) = E,(0) + Z agk; + ZZ (ﬁ 8+ bi,-> ik + -
i? i=1j=1

| W ekstremun(czfony liniowe znikaja |

3 3
. 1\ h2kik;
E(B) = B+ ) ) (m*)T]+

i=1j=1
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Rownanie kp — masa efektywna

3 3
" 1\ h2kk;
En() = B0+ ) ) (mT_)T’+~--
3]

i=1j=1
Wprowadzamty tzw. tensor odwrotnosci masy efektywnej:

9 3 d 3
[ uno a_xiu“’d T [ung 6_xju"°d r

18y 2w
- En(0) = Ei(0)

m;; m mzz

=
Y l#n

Tensor jest symetryczny (m;; = my;). Jedli ekstremum energii jest w punkcie I'(k=0) to
powierzchnia statej energii jest elipsoidg w przestrzeni k, ktéra po sprowadzeniu do osi
gtéwnych ma postac:

- n2 (k2 kK3
En(k) = E,(0) + 3 (ml + s + m;)

Gdzie m] to masy efektywne w kierunku osi gtéwnych.

2013-06-02 29

Rownanie kp — masa efektywna

Energia E, (k) wokot ekstremum

k.4 )
1 Pasmo niesferyczne

n| Pasmo nieparaboliczne { ) - \

k

Przykladowe powierzchnie stalej energii w
dwuwymiarowej przestrzeni k.

Przykladowa zaleznosc energii stanow
pasma n od wektora falowego k.

R. Stepniewski
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Rownanie kp — masa efektywna

Energia E,(k) wokét ekstremum dla krysztatu jednoosiowego (np. GaN):

. B2 (k2 + k2 k2
En(k) = En(0) +7< 1m1 z +m—3">

Dla krysztatu kubicznego:
- h2k?
En(k) = En(0) + T tzw. pasmo sferyczne

W poblizu ekstremum (np. punkt ['(k=0)) mozemy ograniczy¢ sie do przyblizenia parabolicznego
— pasmo parabloczne.

W ogdlnosci w zaleznosci energii od wektora falowego wystepuja cztony wyzszego rzedu, ktére
zostaty zaniedbane (wyzsze rzedy rachunku zaburzen).

W ogolnosci energia elektronu jest funkcja sktadowych wektora falowego k=(ky,K,,k3).
Powierzchnia statej energii w ogélnym przypadku moze mie¢ skomplikowany charakter, a jej
ksztatt zalezy od wszystkich pasm.

Badanie tensora masy efektywnej to jeden z gtéwnych problemow fizyki ciata statego.

2013-06-02 30

Struktura pasmowa ciat statych
Przyktady:
: - : 4
7\ | A
2 \\\_}\—/r / y GaAs
o 1 \.__!nl I ~— %
i :-__/ / ////x:'//: E>\"—2
3| el -3 R E
4 / b /S
v \\ 1 -
A Si N ] P
R |
o 21 | 4 L
L] il __--/ \». s
L i X K r °
sanp a2
1 e
=2 :
R )
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n2k?
2m

Rozwijamy En(ﬁ) = (En - ) wokét punktu

ekstremalnego, np. k = 0:
En(k) =E,(0) +

2013-06-02

Gestosc stanow

GeStOS'é stanOw llos¢ stanéw na jednostke energii p™ (E) (zalezy od iloci wymiaréw)

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

Warunki Borna-Karmana

Skoriczone rozmiary krysztatu L,, L, L, L7
¥ — posta¢ funkgji Blocha
Px+Loyz) =¥x,y+Lz)=¥xyz+L
et =1 k.
B - :
el =1 ki =0
el =1
llo$¢ standw _ 1 _r l o
e =55 5= 5
w objetosci 2L7r o ZLl Xil (2,,) 27
, L
« L, L y T
27
2013-06-02

Gestosc stanow

GeStOS'é stanOw Iloé¢ stanéw na jednostke energii p™P (E) (zalezy od ilosci wymiaréw)
Jedli nasz krysztat ma skoficzone rozmiary zbidr wektoréw K jest skoriczony (choé olbrzymi!), np.
mozemy przyja¢ periodyczne warunki brzegowe i wtedy:
Warunki Borna-Karmana
v
Skoriczone rozmiary krysztatu L,, L, L.
¥ — postac funkcji Blocha
Px+Lyz) =Pxy+Lz)=¥xyz+L)
P - -
B — 27  4r 2/m, :
et =1 | k=0t T
L Li Li Lx
e =1
llog¢stanow _ 1V l -
bietodci — = 5
w objetosci ilxilxil (2”) Zl
. L
o ALy L y
S —
T 27
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Gestosc¢ stanow

Gestos’c’: stanOw llos¢ stanéw na jednostke energii p™2 (E) (zalezy od ilosci wymiaréw)
1 n
Gestos¢ standw w przestrzeni k o wymiarach n (w jednostkowej objetosci) p,?D =2 <2—)
3
Przypadek 3D
1 3 WA .
p3P(E)E = p3Pdk = 2 (2—) 4mk2dk | j j
T kula Fermiego | } !
Dla pasma sferycznego i parabolicznego: T=0 K / :
W\ 3/2 : :
1 (2momg ;
p?D(E)=ﬁ( 2 ) E —E, kx;
1\ 3/2
1 (2mym
P3P (E) =ﬁ< = ") E,—E
2 4
L
7 T —> —
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Gestosc standw 3D

Gestosé stanow 2D

GQStOS'é stanow llos¢ standw na jednostke energii p2 (E) (zalezy od iloéci wymiaréw) Wewnatrz studni:
1 n
Gestos¢ stanéw w przestrzeni k o wymiarach n (w jednostkowej objetosci) p,'c'D =2 <E) Wx ) = \/%sin(knx ) oot ky = %
Przypadek 3D
1\3 1 n2kZ  h2n’m?
3D — 3D 47 — . 2 = -
p3P(E)E = p3Pdk = 2(211') 4mk2dk y &= om T 2mle
. | |
Dla pasma sferycznego i parabolicznego: i i
p ycznego i p ’ g éoe ! : £+ 9h’n?
£\ 3/2 S0 £ = ot
1 [2mym % 3 c T omomrI2
pPE) =s—(—=5=) VE-E ¢ 500 - —N——A - a=3_ - - - T o~
2 h 2
% 0.4
L 2 32 & £ 2h2m?
momy, > & = bc OR
3D(F) = ———2 E —E 0.2 £ mom*L
piP(E) 27_[2( 2 ) v E SN L weo 0 L
o / 8] _E h2m?
1 05 0 05 1 15 2 T =kt 2mym*L2
Energaev) | |  Eee————- el = = = = = = = -+ k
0 e
0 10
x/nm
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Gestosc stanow 2D

GeStOS'é stanow 2D dia pasma sferycznego i parabolicznego:

Gestosc stanow 2D

Viepieyn(,9,2) = exp(iky ) exp(iky ) n (2) = Yien (1, 2) = explike - 1) (2)

2
N 1
p?P(E)dE = p2Pdk =2 (—) 2k dk

h2k2  h%k2 h2k2
2n 8 En(kyley) = £ + o =2 En(K) = en + ——
mom* E 2m 2m 2m
PGP (E)dE = ———6(E — E,) dE » .
Th 5 © ]
| funkcja ,,schodkowa” 6 Heaviside’a |§ |
c
B 5] .
02 (E)dE = 2O ZG(E—E )dE =N
mh? @ & —
a

—

Energy
&
z ; 0 1
| n(E)/ eV- nm?
7
FIGURE 4.7. (a) Potential well with energy levels, (b) total encrgy including the transverse Kinetic
cnergy for each subband, and (c) steplike density of states of a quasi-two-dimensional system. The
example is an infinitely deep square well in GaAs of width 10nm. The thin curve in (c) is the
Marc Baldo MIT OpenCourseWare Publication May 2011 purabotic densily of stales for unconfined three-dimensional electrons.
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Gestosc standw 2D

Gestosc stanow 1D

“A GeStOS'é stanéw 1D dia pasma sferycznego i parabolicznego: =
0.1 § 1\t
4 -
02 v § p'P(E)dE = piPdk = 2 (2—> 2dk
& 03 @ T
=
é 04 § mom* E Ea a.
0s ol pPE)E == |20 Z P o)
o E ay,ay E - Eax ay
i i o .
1475 148 1485 140 1405 e moLon=1 =2l g
Energy (oV) el i 3
os o §
FIG. 1. cw absorption (i.c., 1 — reflectivity; bold line, left e T w | 5
axis) and the TR-PL integrated over 1300 ps (logarithmic s 5 2 g
seale, right) results. £, = 14823 eV (£, = L4882 eV) is I T % [ g
the 1s (2s5) heavy-hole exciton. Eg,,, = 14888 eV. light- ) L, 5 3
hole exciton Ey, = 1.4988 eV (vertical lines). The low energy PP L o S, sl - 3
exponential tail of the excitonic transition originates from the o = O 0 z2 g.’
S P ¥ Vo4 b
trion at L4807 eV (discussed in [18]). :: gz o0 8 %
o Qs | 18 2 n g l 1, E
J. Szczytko, et al. Phys. Rev. Lett. 93, 137401 (2004) kPN 0L i W, S e s Ly e Energy z
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Gestosc stanow 0D
Gestos¢ stanéw 0D

Dla IZOLOWANEJ kropki ~ AE — 0,At - oo p°P(E)dE = g,,6(E — E,)dE

Zatézmy, ze czas zycia stanu o energii E jest rowny t, zatozymy tez zanik wyktadniczy “ /t/
4 é e =

¢ — : o

2= 2 ® ! i ! @ 1
[Y(©)I* = |A]* exp (_ ;) , t>0 T f{:\\ Eex A, (a) Partly filled = metal (b) Completely filled or empty
Pl / \ a - LN [ e = insulator or semiconductor

P ]

PR EEEE ]

Energy (meV]

Eot t
w(t)—Aexp( lT_Z) t>0

Transformata Fourriera

[

Sl
S
+
—
=
|
S
~—
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Density of states

A
V=1 —p——~

) 0 :
Profil Lorentza A E-2T  E,T E, EAT  ELT
7 Energy

(E - Ep)? + (Z—f;)z

Density of States (DOS) Density of States (DOS)

PR EME = 5 (@) o =
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Gestos¢ stanow

Gestosc¢ stanéw w przestrzeni energii:

E+dE .
p(E)dE = L p(k)dv;

Mamy:

dE = (V;E(K))dk = |V E(k)|dk,

Vi = dSgdk,

Stad:

E+dE . dSE

p(E)dE = J’ p(k)dSgdk, = —— =
2m)n 7.
£ (n) E(i):consthkE(k)I

Czyli obszary, w ktérych |V§E(E)| =~ ( dajg istotny wktad do gestosci standw.

S3 to tzw. osobliwosci van Hove [L. Van Hove, Physical Review 89, 1189 (1953)]

2013-06-02 25

Gestos¢ stanow

Gestosé stanow

Punkty osobliwe w 3D (van Hove):

2013-06-02

M, M, M, M;
Minimum Saddle point | Saddle point Il Maximum

DIE] DIE) DIE] DIE)

| i 1 |

’ J_ '

I I
: i I !
Ee E Ec E Ec E E. E
1 1
D:DnCIE-EN | D2Dy-ClE-EF | DeDy-ClE-ER D= Dy CIE-EF
Qy Ay ~ 0 @, @,;>0,a,<0 a;>0.8;,0,<0 a,a,a; <0
and cyclic and cyclic
perm;

Elk)=Ec+ L anilk ke )?, =123

H. Ibach, H. Liith, Solid-State Physics

'S
3

Punkty osobliwe w 2D:
minimum punkt siodtowy maksimum
pE) PE) Jk PE)
; . : .
E, E E, E E, E
(E)=C—-Aln|1 E
plE) = n E.
2013-06-02 47

Gestosé stanow

Punkty osobliwe w 1D:

minimum maksimum

pLE) PLE)
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Gestos¢ standw p(E) ma sens
— niezaleznie od tego, czy mamy

do czynienia z krysztatem, czy
np. z ciatem amorficznym.
Opis stanéw za pomocg

g

5

wektora falowego s (a wiec
takze p(ﬁ)) ma jednak sens
wytacznie w przypadku
istnienia symetrii translacyjnej
hamiltonianu (krysztat).

[ O

0 04 08 2 16
Energy (V)

Fig. 7.15. Schematic density of states of an ideal amorphous material with saturated tetra-
hedral bonds to the nearest-neighbors (fufl line). The numbers for the density of states
correspond to amorphous silicon. Compared to erystalline silicon {dushed line) the density
of states possesses exponential tails into the band gap. Non-saturated bonds in the amor-
phous network lead to additional states in the forbidden zone r practical applications
ol amorphous silicon {e.g. in solar cells) one atempts 1o reduce the number of unsatu-
rated bonds by adding hydrogen

0.4

H. Ibach, H. Liith, Solid-State Physics

Michat Baj
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Gestosé stanow

Widmo fonondéw oraz gestos¢ stanéw fononowych w diamencie

7

Diamond

g

Wavmurber 7 [
2
T
e
~
N

Warren, ). L., Yamell, J. L. Dolling, G., Cowley, R, A Phys. Rev. 158 {1967} 805,
Burkel, . "Inclastic Scattering of XeReys with Very High Energy Resofution”, Springer, Berlin, ete.
(1991 ).
Pavene, P.. Karch, K. Selin, O, Windl, W, Strauch, [, Giannozzi, P, Baroni, 5. Phys, Rev, B 48
(1993 3136,
Michat Baj
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Gestos stanow 2D - grafen

Liniowa zaleznos¢ dyspersyjna w grafenie:

Metoda ciasnego wigzania przy uwzglednieniu odziatywania z najblizszymi sasiadami [P. R.
Wallace, ,The Band Theory of Graphite”, Physical Review 71, 622 (1947).] daje :

- kya kya k,V3a - o
E(k)=+ Yoz(1+4cosz%+4cos%-cos X\z/— )zh5|k—ki|

ground state excied state
[-4eV) ;
o S Jon) = 7z 120) + /2
| Hmmmlt L moamom o) = L [28) = L (252} + L [253)
= —=|2s} — — |2p) + —= |2,
EI 25 25 2} Nz NG P. 2 Py,
1 1 1
oy = —= |25} = 2p.) = — |2p,
|2} ‘ml ) \KE“} \#2|Iu,"
15(' I):
2013-06-02 52
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Gestos stanow 2D - grafen

Liniowa zaleznos¢ dyspersyjna w grafenie:

Metoda ciasnego wigzania przy uwzglednieniu odziatywania z najblizszymi sasiadami [P. R.
Wallace, ,The Band Theory of Graphite”, Physical Review 71, 622 (1947).] daje :

- kya kya kyV3a
E(k) = i\/}’oz <1+4cosz%+4cosL-cos V3

: )mﬂz_m

2013-06-02

Gestos stanow 2D - grafen

Liniowa zaleznos¢ dyspersyjna w grafenie:

Metoda ciasnego wigzania przy uwzglednieniu odziatywania z najblizszymi sasiadami [P. R.
Wallace, ,The Band Theory of Graphite”, Physical Review 71, 622 (1947).] daje :

kya

- kya keV3a
E(k) = i\/yoz (1 + 4cosz%+ 4cos% - cosxT

) ~ nelfe — R

Liczba stanéw w objetosci wk?:

Gestos stanow 2D - grafen

Liniowa zaleznos¢ dyspersyjna w grafenie:

Metoda ciasnego wigzania przy uwzglednieniu odziatywania z najblizszymi sasiadami [P. R.
Wallace, ,The Band Theory of Graphite”, Physical Review 71, 622 (1947).] daje :

"’“f“) ~ nelfe — R

- kya kya
E(k) = i\/yoz <1+4cosz%+4cos%-cos

NE =it = o aoi) = (B f
&) = (2m)? e = (2m)? n( - i) ~ 2n)? n(ﬁ) .. ‘E i
p(E) = IN(E) __E _.—/;I . & .'f \\.
GE  m(hd)? - N |/
| /
\(/
4 i t
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W ramach metody ciasnego wigzania powstawanie pasm wyjasniamy jako efekt wzajemnego
oddziatywania stanéw atomowych poszczegélnych atoméw tworzacych ciato state. Stany
atomowe klasyfikujemy jako nalezace do odpowiednich powtok:

Jesli w krysztale makroskopowym mamy N
komorek elementarnych, to kazdemu stanowi
atomowemu, odpowiada N lub 2N miejsc na
elektrony — odpowiednio: bez uwzglednienia
spinu lub z uwzglednieniem spinu

W takim razie, jesli uwzglednic spin, to w
kazdym pasmie jest 2N miejsc na elektrony

Electron energy E

Separation r

Fig. 1.1 Broadening of the energy levels as a large number of identical atoms from the
first row of the periodic table approach one another (schematic). The separation r corre-
sponds to the app ilil separation of i bound atoms. Due to the
overlap of the 25 and 2p bands, elements such as Be with two outer electrons also become
metallic. Decp-lying atomic levels are only slightly broadencd and thus, to a large extent,
they retain their atomic character

2013-06-02

H. Ibach, H. Luth, Solid-State Physics
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Metoda ciasnego wigzania - wnioski

W ramach metody ciasnego wigzania powstawanie pasm wyjasniamy jako efekt wzajemnego
oddziatywania stanéw atomowych poszczegdlnych atoméw tworzacych ciato state. Stany
atomowe klasyfikujemy jako nalezace do odpowiednich powtok:

2N

—
[ o~
2N

IN

£

&

ﬁ Nieparzysta liczba Parzysta liczba Parzysta liczba elektronéw na

% elektronéw na elektronéw na komorke ale przekrywajace sie

B A . .

= komorke (metal) komorke (niemetal) pasma (metale Il grupy, np. Be

i - slajd wczeéniej!)

H

z

2013-06-02 57

Metoda ciasnego wigzania - wnioski

W ramach metody ciasnego wigzania powstawanie pasm wyjasniamy jako efekt wzajemnego
oddziatywania stanéw atomowych poszczegdlnych atoméw tworzacych ciato state. Stany
atomowe klasyfikujemy jako nalezace do odpowiednich powtok.

Stany sie mieszaja — przyktadem moze by¢ np. hybrydyzacja sp® stanéw tworzacych wigzania w
krysztatach kowalencyjnych, domieszki stanéw d do pasm p itp.

mowigc o stanach (pasmach) o symetrii s, p, d etc. mamy na mysli wtasnosci transformacyjne
pod dziataniem operacji grupy symetrii punktowej krysztatu — stany te transformujg sie tak jak
odpowiednie stany atomowe

degeneracje stanéw okreslone sg przez wymiar nieprzywiedlnych reprezentacji odpowiedniej
grupy wektora falowego i s3 nizsze niz stanéw atomowych (rozszczepienia stanéw atomowych z
powodu obnizenia symetrii)

stany majg oczywiscie inne energie niz odpowiednie stany atomowe, z ktdrych sie wywodzg i ich
kolejnos¢ w skali energii moze by¢ inna

Michat Baj
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Metoda ciasnego wigzania - wnioski
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Energy (eV)

Reduced wave vector

Fig. 7.11. (a) Theoretical bandstructure E(k) for Al along directions of high symmetry (1
is the center of the Brillouin zone). The dotted lines are the energy bands that one would
obtain i the s- and p-electrons in Al were completely free (“empty™ lattice). After [7.3].
(b} Cross section through the Brillouin zone of Al The zone edges are indicated by the
dashed lines. The Fermi “sphere™ of Al (——) extends beyond the edges of the first Bril-
louin zone

Michat Baj
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Powierzchnie Fermiego metali

Figure 157
Irsticatieg only a few of the surprisingly many
types of orbits an electren can pursue in kspace
when a wniform: magretic field is applied 10 a
noble metal. (Recall that the orbits are given by
slicing the Fermi surface wilh planes perpen-
dicular to the Beld) The figere displays (a) a
dlosed pastice orbit; (b} a dosed hole orbit;
{€) an open orbit, which continees in the same
geneeal drection indefinitely in the repeated
2ope scheme.

Figare 155
The spectacular direction de-
penderee of the high-liekd
g0 . COppET
that s charactesistic of a Frrmi
surfsor supporting open eebits.
The [001] ard [010] directions
©f the copper aryal are a
indicased in the figuar, and the
currord fows in the [100]
diction perpendiodar 1o the
graph. The magectic Ged i
# the plase of the graph. Its
-, magsirude s fived 1 1§ kilo-
g, and il divection vasied
omsmecudy free (001] 10
[010] The prapk is a polar
pho o

[fren
"y

Pue ot (101

M) -
- ) )
s cwientation of 1he fiekd. The
sassgle & very pure and the
semmperature very bow (42 K-
the temperature of liquid be
Bum) 10 invere e bigheat

i wible value for e (1 R
Ashcroft, Mermin pasa ks oc s UL

The Formd Surfoce. Harrinon|
201! 2 and Webt v, Wiky, New
Yook, |96

Energy (eV)

Fig. 7.11. (a) Theoretical bandstructure E(k) for Al along directions of high symmetry (1
is the center of the Brillouin zone). The dotted lines are the energy bands that one would
obtain il the s- and p-electrons in Al were completely Tree (“empty™ lattice). Afer [7.3].
(b} Cross section through the Brillouin zone of Al The zone edges are indicated by the
dashed lines. The Fermi “sphere™ of Al (——) extends beyond the edges of the first Bril-
louin zone
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Powierzchnie Fermiego metali

Fig 13 Fermn surface of ahmmunm

Fig.10 Fernu surface of sodmm

Fig.12 Fermi surface of calcinm

Fig. 11 In the three noble metals the free electron sphere bulpes ous in the [111]
directions to make contact with the hexagonal zone faces

o ics.unl. i i _Metals-Electron_dynamics_and_Fermi_surfaces.pdf

FRYSICAL REVIEW VOLUME 114, NUMBER 3 HOVEMNER £, 1988

Fermi Surface in Aluminum

Warrie A Hasssos
Gamansl Eluieic Rasodreh Laborstors, Schrasciad'y, Nw Ve
(Racelved Juse 15, 195%)

N W

Lo
lal [[]] (1]
Ist ZOKE 2nd IOKE 3id TONE 41k ZONE . >
Fig. 1. Schematic determination of the free-electron Fermi 3rd DOWE-REGIONS OF EL'NS 41 ZOAE-POCKETS OF EL'NS

surface’ in a two-dimensional squarc lattice. The dingram above g0 o0 g deeon Fermi surface in alumi 9
jndicates free-electron “spheres” drawn around cach reciprocal g, in 8 manger analogous to that indicated in Fig. 1

attice point; the dashed squares (a) and (b) represent two choices metry points are specified in cach zone; points £ and U are
bi Brillouin zones used in the drawings below. The cross-hatched tulllwﬂcnt The dotied curve (s) corresponds to inl:hm“ﬂ arbit
hireas below correspond to regions aceupied by electrons. of magnetic e e cormesponding 10 3 particalr
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Metoda ciasnego wigzania - wnioski

EMERGY [Fyl
o
g8 8 & 3

]

Szmulowicz, F., Segall, B.: Phys. Rev. B21, 5628 (1980).

2013-06-02

[Ar] 3d%04s?

Michat Baj
20:

F1G. 1. Electronic structure of Al along symmetry directions.

Metoda ci

Cu: [15%2522p€3s23p6] 3d104st

[ e B — e — e —m g
-2k =2
g,:.. * ] 45
: 4
2 4.8
-aF {8
-t -0
i e i !
L] L] L 2 0L r X K r
Density of states (Asb. unils) Wave voctor

Fig. 712, Bandsiructure E(k) for copper along directions of high crystal symmetry {right ).
The experimental data were measured by various authors and were presented collectively
by Courths and Hiifner [7.4]. The full lines showing the calculuted energy bands and the
density of states (lefi) are from [7.5] The experimental data agree very well, not only
among themselves, but also with the calculation

Michat Baj

Metoda ciasnego wigzania - wnioski
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Ni: [1522522p®3s23p®] 3d%4s! [Ar] 3d%4s!
uporzadkowanie ferromagnetyczne,
rozszczepienie wymienne, rozne energie
stanéw z réznym spinem, dwie rézne gestosc|
b stanéw dla spinu i J

Energy (e}

= Density of states -~

Fig. §.6. (2) Calculuted density of states of mickel (after [8.3]). The exchange splitting is cal-

culated to be 0.6 ¢V, From photockectron spectroscopy a value of about 0.3 ¢V is oblained.
However the values cannot be directly compared, because a photoemitted electron leaves a
holbe behind, 20 that the solid remains in an excited state, The distance 4 between the upper
edge of the d-band of ty spin

troms and the Fermi energy is known as the Stoner

u:locir\ms are not considered in this u;:nnn:nt]. by A model density of states to deseribe the
thermal behavior of a ferromagnet
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Potprzewodniki

Potprzewodniki grupy IV (Si, Ge) — struktura diamentu

Zwigzki pétprzewodnikowe AllIBV (np. GaAs, GaN) i AlIBVI (np. ZnTe, CdSe) — struktura blendy
cynkowej lub wurcytu

Zwigzki pétprzewodnikowe AIVBVI (np. SnTe, PbSe) — struktura NaCl

N

el
: si
Przerwa energetyczna skosna, Eg = 1,1 eV

Minimum pasma przewodnictwa na kierunku A,
powierzchnie statej energii — elipsoidy obrotowe
(6 sztuk), m[[=0,92 m0, m1=0,19 mO,

Maksimum pasma walencyjnego w punkcie T,
mlh=0,153 m0, mhh=0,537 m0, mso=0,234 mO,
Aso=0,043 eV

Potprzewodniki grupy IV (Si, Ge) — struktura diamentu

Zwigzki pétprzewodnikowe AllIBV (np. GaAs, GaN) i AlIBVI (np. ZnTe, CdSe) — struktura blendy
cynkowej lub wurcytu fx

Zwigzki pétprzewodnikowe AIVBVI (np. SnTe, PbSe) — struktura NaCl

1/

E\F&V GaAs
i’;/ Przerwa energetyczna prosta, Eg = 1,42 eV
Ih
M\ Maksimum pasma walencyjnego w punkcie T,
Xz mlh=0,076 m0, mhh=0,5 m0, mso=0,145 mO0,
by Aso= 0,34 eV
L

Minimum pasma przewodnictwa w punkcie I,
powierzchnie statej energii — sfery , mec=0,065 m0

[ N[

s
b ]
nl

k

Potprzewodniki
Potprzewodniki grupy IV (Si, Ge) — struktura diamentu

Zwigzki potprzewodnikowe AllIBV (np. GaAs, GaN) i AlIBVI (np. ZnTe, CdSe) — struktura blendy
cynkowej lub wurcytu g

Zwigzki potprzewodnikowe AIVBVI (np. SnTe, PbSe) — struktura NaCl

Ge
Przerwa energetyczna skosna, Eg = 0,66 eV

Maksimum pasma walencyjnego w punkcie T,
mlh=0,04 m0, mhh=0,3 m0, mso=0,09 m0,
Aso=0,29 eV

Minimum pasma przewodnictwa w punkcie L,

powierzchnie statej energii — elipsoidy obrotowe
(8 potéwek), m[[=1,6 m0, mL=0,08 m0O,

Potprzewodniki grupy IV (Si, Ge) — struktura diamentu

Zwigzki potprzewodnikowe AllIBV (np. GaAs, GaN) i AlIBVI (np. ZnTe, CdSe) — struktura blendy

cynkowej lub wurcytu g
= il
o ]
Zwigzki potprzewodnikowe AIVBVI (np. SnTe, PbSe) — struktura NaCl i ' |
'

a-Sn

Struktura diamentu

Zerowa przerwa energetyczna, Eg = 0 eV (tzw.
odwrdcona struktura)

Maksimum pasma walencyjnego w punkcie T,
mv=0,195 m0, mv2=0,058 m0, Aso0=0,8 eV
Minimum pasma przewodnictwa w punkcie I,
powierzchnie statej energii — sfery , mc=0,024 mo0
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Potprzewodniki

Pétprzewodniki grupy IV (Si, Ge) — struktura diamentu
Lias

ERERGT E7

SnTe, PbSe) — struktura NaCl

iaAs, GaN) i AlIBVI (np. ZnTe, CdSe) — struktura blendy

PbSe
Przerwa energetyczna prosta w punkcie L, Eg =
0,28 eV

Maksimum pasma walencyjnego w punkcie L,
powierzchnie statej energii — elipsoidy obrotowe,
m/[=0,068 m0, m1=0,034 mo,

Minimum pasma przewodnictwa w punkcie L,
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Struktura pasmowa ciat statych
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Fig. 2. Direct and indirect band gaps in GaAs as a function of pressure.
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