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Wigzanie van der Waalsa

Sity van der Waalsa:

— oddziatywanie pomiedzy dipolami trwatymi (oddziatywanie
Keesoma)

— oddziatywanie pomiedzy dipolem trwatym i indukowanym
(oddziatywanie Debye’a)

— oddziatywanie Londona — sity dyspersyjne Londona
(oddziatywanie pomiedzy dipolami indukowanymi)

Odpowiedzialne za mozliwos¢ skroplenia i zestalania gazow
szlachetnych (oddziatywanie Londona)
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Wigzanie van der Waalsa

Potencjat Lennarda-Jonesa:
o 12 o 6
r r

Energia potencjalna krysztatu N atomow:

U, (1) = 2Ne Zj:(ﬁ} —Z}[ﬁ)




Wigzania — podsumowanie

Table 11.4 Types of Crystals and General Properties

Type Force(s) Holding

of Crystal  the Units Together General Properties Examples

lonic Electrostatic attraction Hard, brittle, high melting point, poor Nadl, Lif, MgO, CaC0,
conductor of heat and electricity

Covalent Covalent bond Hard, high melting point, poor C (diamond),’ $i0, (quartz)
conductor of heat and electricity

Molecular*  Dispersion forces, dipole-dipole  Soft, low melting point, poor Ar, CO,, Iy, H;0, C;;H,,044

forces, hydrogen bonds conductor of heat and electricity (sucrose)
Metallic Metallic bond Soft to hard, low to high melting point,  All metallic elements; for

good conductor of heat and electricity example, Na, Mg, Fe, Cu

* Included in ths @ategory are aystals made up of ndivdual atoms

" Diamond is 2 aood therma! conductor
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Bonding Tyvpe

lonic

Covalent

Metallic

van der Waals

Hydrogen

22.03.2022

Substance
NaCl
MgO

S

C (diamond)
Hg

Al

e

W

Ar

Cl-

NH,

H.O

Wigzania — podsumowanie

Bonding Fnergy

kJ/mol
keal/mol)
630 (153)
1000 (239)
450 (108)
T13 (170)

68 (16)
324 (77)
406 (97)
849 (203)
7.7 (1.8)
31 (74)
35 (8.4)
31 (12.2)

Melting
el / Mom, Temperature
lon. Maolecule *0)

33 801
S.2 2800
4.7 1410
74 >3550
07 -39
34 Hel)
4.2 1538
X8 410
(008 - |89
0.32 - 101
()36 75
0.52 0
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Wigzania — podsumowanie

Modut scisliwos$ci

op j
o=y P
Rodzaj wigzania Substancja (8V T

kowalencyjne C (diament)
Si

metaliczne W
Cu
Li
Na

jonowe NaF
NaCl

NaBr
NaJ

wodorowe H,O (krysztat
molekularny)

van der Waalsa hel staty
neon staty
wodor staly




Elektrony jako czastki relatywistyczne

Czy mozemy (w szczegdlnosci w ciatach statych) traktowac

elektrony jako czastki nierelatywistyczne?

Obliczmy wartosc¢ oczekiwang energii kinetycznej elektronu na stanie
wodoropodobnym i poréwnajmy z jego energiq spoczynkowqg

Z° m,e* Z° m,c* Z°
En:—Ry-—Zz— 0 5 2. 5 = — 0 .az._z
n 2(4re,)"h” n 2 n
gdzie Ry — Rydberg:
m,e* 2 m,c*
Ry = 0 T = 1 € —_0 .az
2(4re,) h” 2 4re,a, 2
47250722 o
dg = 5 — promien Bohra
m,€e
e’ 1

o= P R 137 036 — stata struktury subtelnej



Elektrony jako czastki relatywistyczne

Porownajmy energie kinetyczng elektronu Bohra z jego energia
spoczynkowa:

nz 2 n?
(Bl a7

o 2 2 2
m,c® m,C 2N

(Ec)=Ry-

Wezmy: Z=92(uran), n=1, |E,|=1152keV
(doswiadczalna krawedz K~ 115,6 keV)
n=0,23

Z=14 (krzem), n=1, |E,|=2,67keV
(doswiadczalna krawedz K ~ 1,8 keV)
n =0,0052



Elektrony jako czastki relatywistyczne

Whiosek:

Poprawki relatywistyczne mogg byc istotne, ale tylko dla
ciezkich pierwiastkow, a przede wszystkim — dla wewnetrznych
powfok elektronowych.

Dla powtok zewnetrznych:
1. n? w mianowniku

2. ekranowanie przez powtoki wewnetrzne zmniejsza
lokalizacje, a wiec zmniejsza energie kinetyczng (Z 4 < Z)

Jednak:

Poprawki relatywistyczne znoszqg degeneracje pewnych stanow
i to moze byc¢ istotne niezaleznie od wielkosci samych poprawek

22.03.2022 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 2 9



Elektrony jako czastki relatywistyczne

WYyijscie poza przyblizenie nierelatywistyczne (z uwzglednieniem spinu,
z rownania Diraca, rozwiniecie z doktadnoscig do cztondéw ~ o?):

A2

H, = P +V — czton nierelatywistyczny
2m,
" p4
H.,=- T — poprawka zwigzana z niekwadratowg
8m,"C zaleznoscig energii kinetycznej od pedu

. h° ,
Hp =—2—=5 VYV — tzw. czton Darwina




Poprawki relatywistyczne — spin orbita

A h ) A
Hgo = > 5 a(VV x p) — oddziatywanie spin-orbita

4m,"c

gdzie & — wektor macierzy Pauliego:

= (R



Poprawki relatywistyczne — spin orbita

Rozszczepienie standw o roznymj (j =/ £ %) dla [ #0:

7" 1 E‘.zza2 1

A. . =Rv. : — :
so =Y 1(1 +2) E, n 1+



Poprawki relatywistyczne — spin orbita

J. F. Harrison Michigan State University 11/2/2006

Element AE(em™) Z° AE/Z*

Kazdy z tych jonéw posiada Heo 58434 16 03652
tylko jeden elektron — uktad 7 29 58 ]1 03652 h=2
wodoropodobny

Bo? 935 256 0.3652

B 228.3 625 0.3653

Cc* 473.3 1296 0.3652

N 876.9 2401 0.3652

o’ 1496 4096 0.3652

http://www.cem.msu.edu/~cem987/spin orbit.pdf
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Poprawki relatywistyczne — spin orbita

- “THEO
Uktady wieloelektronowe — wptyw ekranowania: .
Spin-orbit coupling constants of transition metal atoms and ions in
Table 2 .
Spin—orbit coupling constants for transition metal atoms (in Ry) o e e e
Atom Orbital DHF* DFT" Expt.° 7 4
Au | ~117
Cr 2p 0.4321 0.4446 0.5488 o
Ip 0.0537 0.0546 0.0734
Lo =24 34 0.0024 0.0036 0.0020
ASOAu(2 p) . 162
Au 2p 90.0977 90.4748 88.9339 Ao (2P)
3p 20.1543 19.9507 19.8448
Ly =79 34 2.5749 2.5682 2.4989 Aco, (3d)
4 4.8939 4.8251 4.7236 SOAU ~
P .
4d 0.5553 0.5382 0.5321 Ao (3d)
4f 0.0842 0.0836 0.0777
5p 0.8405 0.8563 0.8329

5d 0.0518 0.0548 0.0447



Poprawki relatywistyczne — spin orbita

M THEO
Uktady wieloelektronowe — wptyw ekranowania: BB o mmy
Spin-orbit coupling consl';:.‘?tfsu(:lf; :irs[l:zitio: ;?;tal atoms and ions in
Table 2
Spin—orbit coupling constants for transition metal atoms (in Ry) e
Atom Orbital DHF* DFT® Expt.© 7 4
Au L ~117
Cr 2p 0.4321 0.4446 0.5488 cr
7 =94 3p 0.0537 0.0546 0.0734
Cr ™ 3d 0.0024 0.0036 0.0020 A 2
SOAu( p) . 162
Au 2p 90.0977 90.4748 88.9339 Ao (2P)
3p 20.1543 19.9507 19.8448
Zpy =79 3d 2.5749 2.5682 2.4989 Aco, (3d)
4p 4.8939 4.8251 4.7236 SOAU ~ 1250
4d 0.5553 0.5382 0.5321 Ao (3d)
4f 0.0842 0.0836 0.0777
5p 0.8405 0.8563 0.8329

5d 0.0518 0.0548 0.0447



Poprawki relatywistyczne — catosc

AE =AE_,+AE; + AE., =

4 2 2 2
Ry-Z? . 3_- 1 :‘En‘.Za . 3_- 1 <0
n an  J+1/2 n an  J+1/2

Pojawiajgce sie rozszczepienie — struktura subtelna

22.03.2022 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 2

17



Poprawki relatywistyczne — catosc

L=0(S) L=1(P) L=2(D)

Non-relativity energy level

Relativistic K.E.

Spin-orhit cou pling

Spin-orhit coupling

Darwin Term

http://en.wikipedia.org/wiki/Fine structure

22.03.2022 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 2

18



Spin-orbita - potprzewodniki

PY. Yu, M. Cardona, ,,Fundamentals of Semiconductors”

' 15 02 46 Dpo12° - nset 0.29° 0.39"
St 498 -068B 24 0044 054 050 015 015 023 024
Ge 1338 -85 173 0295 03 043 0043 0041 0095 01
SIC° 28R 1016 58 0014 06 @ 0325 0.36
GaN® -505 ~12 34 0017 DSt 0.13¢ 0.2
GaP* 405 -098 16 008 057 051 018 016 0.25
GaAs ~69 44 43 03 053 073 008 008 015 017
GaSh 133 88 230 075 08 0098 005 004 0.15

ImpPe: -515 19 71 0.11 058 044 012 011 0.12 0.2
InAs —-204 -166 167 0.38 0.4 0.4 0.026 0026 0.14 0.10

InSb -3641 -325 43 081 042 048 0016 0013 0.12
ZnS -254 -15 007 o |

ZnSe —275 =10 75 043 1.09 0.145

ZnTe —3.8 —144 140 093 o

Cdle =414 -218 303 09




Spin-orbita - potprzewodniki

PY. Yu, M. Cardona, ,,Fundamentals of Semiconductors”

6-—L4.5 / /
é‘rg
Xe GaAs
s gt
= & \1"7
= X7
e _/
>
2 o\
=
m
_/
X7
~10 e
Xe
= I I
o A ' ¥ A X K 2 %

Wavevector k

Fig. 2.14. Electronic band structure of GaAs calculated by the pseudopotential technique.
The energy scale and notation (double group) are similar to those for Fig. 2.13 [Ref. 2.8,

p. 103]
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Spin-orbita

Mieszanie spinowych i orbitalnych stopni swobody

Mozliwos¢ wptywania na spinowe stopnie swobody ,,za
posrednictwem” stopni orbitalnych — mechanizmy relaksacji
spinowej



ELEMENTY KRYSTALOGRAFII



Elementy krystalografii (résumé )

Sie¢ punktowa (Bravais):
zbior wszystkich punktow przestrzeni, ktore sg wyznaczone przez

wektory: R=na, +n,a, +n,a,

gdzie &, —wektory jednostkowe (prymitywne) rozpinajgce przestrzen 3-
wymiarowa, tzn. &, -(a, xa,) =0, zas n;,n,,n, €Z

. _/j : J/ Wybdr wektordéw jednostkowych dla

) // danej sieci jest niejednoznaczny

Prymitywna komorka elementarna: wyrdzniona objetos¢, ktora po
translacjach o wszystkie wektory danej sieci Bravais wypetni catg
przestrzen — bez dziur i bez ,przekryc”.

Kazda prymitywna komorka elementarna ° <>
zawiera jeden punkt sieci Bravais. Wybor o oV,

takiej komorki nie jest jednoznaczny

22.03.2022 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 3

23



Elementy krystalografii (résumé )

e Komorka elementarna:
wyrozniona objetosc, ktéra po translacjach o pewien podzbior
wektorow danej sieci Bravais wypetni catg przestrzen — bez dziur i bez
,przekry¢”. Komorka elementarna moze zawiera¢ wiecej niz jeden
wezet sieci Bravais (nie myli¢ z pojeciem ,sieci z bazg” !)

Primitive unit cells

1 * 1 1 t Mon-primitive unit cells

http://www.chm.bris.ac.uk/webprojects2003/cook/periodicstructures.htm
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Elementy krystalografii (résumé )

e Proste sieciowe:
proste, na ktorych lezy nieskonczenie wiele weztow sieci

e Ptaszczyzny sieciowe:
ptaszczyzny, na ktérych lezy nieskoriczenie wiele weztéw sieci
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Elementy krystalografii (résumé )

e Wspofrzedne punktow (np. w komorce elementarnej):
wyraza sie tak samo, jak w geometrii analitycznej, ale jednostkami na

osiach sq parametry komorki

I(‘ ; Position Coordinate
! » 0 0.0, 0 (Origin)
G Il A 1,0.0
: H If‘ 0.1,0
| ® ( 0,0,1
: D L1 |
[/ — I E )
< )y F .11
TR £ G 1,0, 1

l | 121,12

22.03.2022 Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 3



Elementy krystalografii (résumé )

e Wskazniki kierunkow sieciowych:
wyrazane sg przez trzy liczby catkowite, wzgledem siebie pierwsze
[h k ]]. Jezeli prosta przechodzi przez poczatek uktadu wspotrzednych,
to wspotrzedne pierwszego wezta lezgcego na prostej, o ile s3
catkowite, stanowig wskazniki prostej. Jesli nie sg catkowite, to trzeba
je sprowadzi¢ do wspdlnego mianownika (najmniejszego), a liczniki
beda wtedy poszukiwanymi wskaznikami kierunku.

A A

[100] [010]

X y rodzina kierunkdw rownowaznych
TABLE 3-3 W Directions of the form {110 in cubic systems

1

110] [110]
101] [101]
011] [01T)
110] [110]
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Elementy krystalografii (résumé )

e Wskazniki ptaszczyzn sieciowych.

Rownanie ptaszczyzny sieciowej przechodzacej
przez punkty (n,a;, 0,0), (0, n,a,,0), (0,0, n,a;):

X+y+Z:1

na, Nya, Nsa,

4 Po pomnozeniu przez p — najmniejszg wspolng
wielokrotnosé n,, n, i n; otrzymujemy réwnanie z
catkowitymi h, k, I

. X Z
u nas: h ik 1i=p
n,=2,n,=3,n;=4 C a, Ay
stad: W ogdlnodci: p =0, +1, £2, +3....
p=12
(hk!)=(643) (h k I) — wskazniki Millera opisujgce zbior

rownolegtych ptaszczyzn sieciowych
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Elementy krystalografii (résumé )

Rodzina ptaszczyzn sieciowych (4 3)

W ogdlnym przypadku kierunek [h k /] nie
jest prostopadty do ptaszczyzny (h k )
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Elementy krystalografii (résumé )

22.03.2022

Rodzina ptaszczyzn rownowaznych

TABLE 3-4 W Planes of the form {110} in cubic systems

[110}4

Note: The negatives of the planes are not unique planes.
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SieC¢ odwrotna

Sie¢ odwrotna do danej sieci Bravais jest to takze sieC Bravais, rozpieta

*

przez wektory 8;, 8,, 8, takie,ze: & -8 =270,

o a, xa
a =2r—=——>

4, - (&, x &) o

5 w3 czasami w definicji omija sie 2m

a, =2r ——1 (tak byto na wyktadzie prof.

a, -(a, xd;) Stepniewskiego)
o a, xa
a, =2r————=

a, -(a, xa,) a,* jest prostopadty do a,

a,* moze nie by¢ rownolegty do a,
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