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Elektrony w krysztatach —
funkcja Blocha, pasma.
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Rodzaje wigzan

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

Sieci Bravais Regularna
Istnieje 14 mozliwych sieci a=b=c
wypetniajacych przestrzen. Sieci a=p=y=9
te nosza nazwe sieci Bravais. Simple Face- oentered Body-centered
cubic cubic cubic

Tworzg one 7 uktadow azbze
krystalograficznych |_Tetragonalna a=p=90"

azbzc - # L y=120

a=p=y=90° "

Simple Heksagonalna

Romb

ombowa N
azbzc
a=B=y=90

Slmple

onhorhomblc

Jednoskosna azb#zc
Romboedryczna] s, for
a=b=c ' o,
= 3=y <120'#90] F ;‘gyw ,/

Simple Base-centered Triclinic
ini Trojskosna

Krystalografia
Geometryczny czynnik strukturalny .\J ..J .g
oo e
oo e e
qJ:AZZ fje‘(”"“)e_mm"‘ ._,a .Q .IJ
no [ ] .J .\J .J

Fala rozproszona na jednym atomie:
WY = Ae i(l?'r’—wl)f

Fala rozproszona na wszystkich atomach:

_iaRE RJ]
Y™ @EEIR, =R, +T
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Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny
Fala rozproszona na jednym atomie:

w = agkralf
Fala rozproszona na wszystkich atomach:

w=AM> fje‘('z'r"“ o 10Ry
|

Atomy w bazie

z fje—lAlEF'\'OJ

]

Krystalografia
Geometryczny czynnik strukturalny
J
Fala rozproszona na jednym atomie: .
w = pglkrals

Fala rozproszona na wszystkich atomach:

Atomy w bazie

Period sieci

z fje—lAlEF'\'OJ

Krystalografia
Geometryczny czynnik strukturalny
oo e
) .lJ .J ..)
.x) .IJ .u .»J
.J .J .J
Q .-J .J .J

Fala rozproszona na jednym atomie:
w = adkralg
Fala rozproszona na wszystkich atomach:

w=A> fje‘(R'r““)e_iARp“l =
noj
Ael Kr-at) f_e-iAFR:. { e—iAR(mfj+n2f2+ngl‘)j| -
>
A (Kr-at) f. e-iARRo. g ik @ikt giknt
zre [geefze]z

Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny

o[ go yes]

Czynnik ten osigga maksymalng wartos¢ gdy:

).J ‘J.IJ 'J.) L)
o e e
.\J .‘-J .'-J .J
.‘J .‘-J .-J

Sa to warunki Lauego, réwnowazne warunkowi Bragga .-J .q .-J

e—iAer, =1

DKL, = 27h
DK, = 27K
DKE, = 27t

Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny
Wygodnie jest wprowadzi¢ 3 wektory .‘J .‘J .'J

gt =27, ? .J ‘J .J
-~ = (J LJ O L)

6 = o 2%k ® ‘J. JO ‘JO
o o 0 :

QO 40 4l a
o o 0

niewspotptaszczyznowe

bR D)

B _ 2T
AKE = 27h g F—
DKE, = 27k 2 s 4L "

_f Dowolnywektor: G = hgl + k92 +1 O3
Akts =271 spetnia warunki Lauego, Zatem, refleksy wystepujg gdy:

MK=G

Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny
Wygodnie jest wprowadzi¢ 3 wektory

J.u \).IJ 'J.J )
o o0
oo e e
.J .J .'J
Q .J .‘J .'-)

niewspotptaszczyznowe
e—lAEf‘ - e—iéf‘
Gt =(hg, +kg, +1 G)(nf, +n.f, +nk,)
Gt =2n(nh+nk+nl)
Geometryczny czynnik strukturalny

F(hkl)=zl:flexr(—i2n(nlh+nlk+nll)) ~

=2IT
%= )
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Krystalografia Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny Geometryczny czynnik strukturalny
Przyktad: Dla krysztatu Li i krysztatu TIBr (sieci typu bcc Przyktad: Dla krysztatu Li i krysztatu TIBr (sieci typu bcc
—regularna przestrzennie centrowana) znalez¢ mozliwe —regularna przestrzennie centrowana) znalez¢ mozliwe
wartos$ci geometrycznego czynnika strukturalnego. wartos$ci geometrycznego czynnika strukturalnego.
_ Body-centered —_ Body-centered
r,= (000) cubic = (000) cubic
111 111
L=lz7573 L=l%7573
222 222
F(hkl)=z f, exg-i2z(nh+nk+nl)) F(hkl)=z f, exg-i2z(nh+nk+nl))

] ]
F, (hk)= f, expl-i270+0+0))+ f,, ex;{—iZn(%h+%k+%lj F(hK)= 1, exd-i27{0+0+0))+ f, ex;{—iZn[%h+%k+%lD
Fre: (DK = £, exp(-i272(0+0+0)) + f,, ex;{—iZn[%h+%k+%l J

nieparzyste

F. (k)= £, (1+expiz(h+k+1))

~

parzyste

Krystalografia Krystalografia

Geometryczny czynnik strukturalny Neutrony

Przyktad: Dla krysztatu Li i krysztatu TIBr (sieci typu bcc
—regularna przestrzennie centrowana) znalez¢ mozliwe
wartos$ci geometrycznego czynnika strukturalnego.

Neutrony —generowane w reaktorze s3 spowalniane w wyniku
zderzen z moderatorem (grafitem) do V = 4 km/s, co odpowiada
energii E=0.08 eV a energia ta odpowiada A= 1 A

n= (0,0,0) Bndv;::ril:ered Neutrony oddziatywajg z :
111 jadrami (mozna wyznaczy¢ gestos¢ prawdopodobieristwa
, = === znalezienia jader), wyznaczy¢ krzywe dyspersyjne fononéw
222 momentami magnetycznymi jader. hz

F(hkl)=zfjexp(—i2n(nlh+nlk+nll)) g ¢,~H+ E=oip

]

Fre: (NK) = £, exp(-i272(0+0+0)) + f,, ex;{—iZn[%h+%k+%l]J T‘F%ﬁr

» ° 028

AR =
Q) Eev

1A dla E=0,08 eV

F.(hkl)= fy + fy expiz{h+k+1)

1. Ginter

Krystalografia Krystalografia

Elektrony Elektrony

Elektrony maja tadunek elektryczny i oddziatywajg silnie z
materia, wnikajg bardzo ptytko.

Zjawisko ugiecia elektronéw pozwala na badania hz

o &
strukturalne powierzchni oraz bardzo cienkich warstw E= ZWZ / l \

ooty || Ll
° 12

AA) =

W=y j/

1A dla E=144 eV

Elektrony maja tadunek elektryczny i oddziatywajg silnie z
materia, wnikajg bardzo ptytko.

3.00 nm

T. Stacewicz & A. Witowski
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Krystalografia

Elektrony

Rafat Dunin-Borkowski

Magnetic domains in a thin cobalt
film The colors in the image show
the different directions of the
magnetic field in a layer of
polycrystalline cobalt that has a
thickness of only 20 nm. The field of
view is approximately 200 microns

P rafaldb.com/pictures-mi index.html

Krystalografia

Elektrony

Rafat Dunin-Borkowski

Magnetic nanotubes.The nanotubes
were fabricated in the University of
Cambridge Engineering department
by Yasuhiko Hayashi, who grew them
using a Cobalt-Palladium catalyst. This
alloy remains present in the ends of
the nanotubes, and is magnetic. The
nanotubes you see here have a 70-
100 nm diameter.

P rafaldb.com/pictures-mi index.html

Krystalografia

Elektrony

Rafat Dunin-Borkowski

This image won First Prize in the
"Science Close-Up" category in the
Daily Telegraph Visions of Science
competition. The image shows a
multi-walled carbon nanotube,
approximately 190 nm in diameter,
containing a 35-nm-diameter iron
crystal encapsulated inside it.
Electron holography has been used to
obtain a map of the magnetic field
surrounding the iron particle, ata
spatial resolution of approximately 5
nm.

Krystalografia

e

Elektrony

Rafat Dunin-Borkowski

The image shows the magnetic field
lines in a single magnetosome chains
in a bacterial cell. The fine white lines
are the magnetic field lines in the
cell, which were measured using off-
axis electron holography.

P rafaldb.com/pictures-mi index.html

Rodzaje wigzan

Wigzanie metaliczne

Wiazanie chemiczne w metalach, utworzone w wyniku elektrodynamicznego oddziatywania
miegdzy dodatnio natadowanymi rdzeniami atomowymi, ktére znajduja sie¢ w weztach sieci
krystalicznej, a ujemnie natadowang plazma 3 ( i i i,

gazem elektronowym). Podobne do wigzania kowalencyjnego, ale elektrony tworzace wigzanie
s3 wspdlne dla wielkiej liczby atomow.

Gaz elektronowy

Elektrony w krysztale
Opis teoretyczny

Opis Scisty niemozliwy — s3 to uktady zbyt skomplikowane, 1 cm® - 2,2x1022 atoméw (GaAs).
+Jadra + elektrony powtok zamknietych > nierozdzielne jony — rdzenie atomowe

*Elektrony walencyjne — stosunkowo stabo zwigzane.

*W wyniku oddziatywan odrywaja sie od macierzystych rdzeni i poruszaja sig niemal
swobodnie w catej objetosci krysztatu.
*Krysztat zwigzany dzieki elektrostatycznym
oddziatywaniom pomiedzy ujemng chmurg
elektronowa a dodatnimi jonami.

Wtasnosci:

a) duze przewodnictwo elektryczne

b) kowalno$¢. Poniewaz jony metalu nie s3 ze
sobg $cisle zwigzane i mogg sie wzgledem
siebie stosunkowo tatwo przesuwac,
niewielkimi sitami

Gaz elektronowy
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Klasyczny model wspodtczynnika zatamania

Fala w plazmie:

d2x qE

——+0+0=—"—¢€“
t m

j = UE swobodne tadunki

* zjonizowane gazy, (np. w lampach gazowych, w atmosferach gwiazd i jonosferach planet),
* plazma,

* plazma w ciele statym - czyli gaz swobodnych no$nikdw znajdujacy sie w metalach lub
pdtprzewodnikach,

 ciecze - jak elektrolity czy roztopione przewodniki.

2 v
77((]::Ok)+k2EO =i {SL - My ]EO
c

2 2
EgMma

-—

Rozwigzanie dla stanu ustalonego:

Klasyczny model wspoétczynnika zatamania
Fala w plazmie:

Fala podtuzna: k I ED

-K(EK)+KE, =0

Falapoprzeczna: K [J EO

R(ER)+ kg, = eL[l—

CZ

o8 0 1z 14 16 18 202 08 W0 12 13 16 18 202

Klasyczny model wspoétczynnika zatamania

Fala w plazmie:

100]

RN\ R
I
80) Hgse
n=1,44x10"cm3
3 T=110%

60|~

40|

o} . L
100 200 300 400 500

0 ! 2 3, 4 Sev eneraia (mev)
obszar
widzialny

SR

Klasyczny model wspoétczynnika zatamania

Fala w plazmie:

RN\

200 300 400 500
eneraia (mev)

obszar i
| widzialny

SR

Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: VAt
D

Gestos¢ pradu: \

[=18Q_1A¢en) _ neSit
SMTS A s M S

| =—env,
\{ Predko$¢ unoszenia Vo = V_V(erml

Model Drudego. Opis przewodnictwa metali zaproponowany

Paul Karl Ludwig Drude  przez Drudego ok. 1900 r. zaraz po odkryciu elektronu.
1863-1906

Po wytaczeniu pola v wraca do predkosci
termicznej (wyktadniczo, stad T)

dv er
Dla przypadku stacjonarnego: m =0=v,=-—E
m

Ruchliwos¢: p1= er
m

Klasyczny model przewodnictwa pradu

Przewodnictwo elektryczne plazmy: VAt
D

Gestos¢ pradu: \

=100 _1ACenV)_ neSiAt \
SMTS A s M S

j =-emw, =neLE =k
Predko$¢ unoszenia Vp =V~ V(erml

Paul Karl Ludwig Drude g= ney:grz:@
1863-1906 m m

|
o)
Srednia predkos¢ elektrondéw
1 Dla czystych metaliw T=300K | =5x10-6 m,

2_3
E V> =§kBT wT=4K |=lcm

Ruchliwos¢: = er
m
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Klasyczny model przewodnictwa pradu
Przewodnictwo elektryczne plazmy:

Gestos¢ pradu:
18Q_ 1A(-enV) __neSiAt

j======

SA S At ]

apredkos¢ elektrondw

2_3 T Dla czystych metaliw T=300K | =5x10-6 m,
> > _EkB wT=4K |=lcm

Ruchliwos¢: p1= er
nm

Podstawy modelu jednoelektronowego

Potencjat periodyczny .J .J .-J
Przyblizenia:

Rdzenie nieruchome, ustawione w siec przestrzenna. g .J .‘-) .‘J
Przyblizenie jednoelektronowe (przyblizenie Hartree’ego)

oo o0
oo e

Metoda pola samouzgodnionego - sprowadzamy zagadnienie () L () J

wieloelektronowe do rozwazania jednego elektronu . . .

znajdujacego sie w potencjale pochodzacym od jondw w

weztach i pozostatych elektronéw.

W, Gsel) = W(R) W, (). W, (1)

lub przyblizenie Hartree-Focka (wyznacznik Slatera).

2m,

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

V() =V(T, +R)

=2
[ p" +V(ﬁ|)JLPn(Fn) = Eann(rn) ,Jednoelektronowe” réwnanie Schrédingera

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha Q0 a0

Jesli potenciat jest periodyczny V() =V (F + IEZ) . . .

to rozwigzania réwnania Schrodingera J .-) .J .‘J
52 e e 9

(ﬁ +V(F)JW(F) =EW() " B X

maja postac:

W (F)=¢"u . (F)

gdzie tzw. f. Blocha:

“You want proof? I'l give you proof!"

Podstawy modelu jednoelektronowego
Twierdzenie Blocha .J ._) .-_)

Dowéd: _

Operator tranlsacji T J .J .J .-J
T.f(M=fT+R L) 9] L) i)
Potencjat periodyczn:z okresem sieci . ‘J. .J. ‘J.
TV =V +R)=V(D) o e 0
Taki hamiltonian z potencjatem periodycznym:
T(HY (M) =H(F +Rg +R =H W +R) =H )T
TT () =T, T(F) =¢(F +R+R) operatory translacji s3 przemienne

Funkcje wtasne operatora translacji: fﬁl//(F) = C(li)l//(l’) =€ (ﬁ)l//(r) |C(F‘Q) =1

Gdzie: f(R+R)=f(R)+f(R) )
f(0)=0 ayli f(R)=kR

Podstawy modelu jednoelektronowego
Twierd ie Bloch ) L) L
D(\’lxlléedr: zenie CjC a J. . .
Operator tranlsacji  Tg .J .J .J
T (F) =C(Rw(T) = €' Py(r) = ¥y (r) @ @ o o

Oznaczmy nasza funkcje lﬂn k.(r') gdzie nodrdznia rézne funkcje o tym samym k.

Zdefiniujmy:

U (F) =4, (Ne™
T, =| Do domu! |: u, &

Zatem:

wn,k- (= u (r)e‘RF

Stany wiasne elektronu w potencjale periodycznym opisujg dwie liczby kwantowe ni k, gdzie:

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

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha <
Funkeja Blocha nazywamy rozwiazanie w postaci: U YaVYaVYaVYavVYay
4,‘{@) = umk‘% \ﬂﬂ/\/\ﬂf
funkcja periodyczna, Yaulr) W\/\j\l\/
72
H=-—A+V
am i expir) /\/\/

tzw. czynnik Blocha
podstawiamy lﬂn,; (r)=¢

7k’
+

w ogélnokci funkcja
nieperiodyczna

Przyktad: Ruch elektronu w statym potencjale

\%
m
Operatorpedu P =—iA0  dostajemy P (F) =nhky(T)

Dla statego potencjatu rozwigzania réwnania Schrédingera sg funkcjami

Rozwigzaniem jest E =

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

§ operatora pedu f) = FLR (sens fizyczny wektora falowego |Z).
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Przyktad: UG
Ruch elektronu w potencjale periodycznym.

V() =V +R) =D Ve

a
VY YV Y'Y
] W) WM
G=hg, +kg, +1 G,
Rozwigzaniem jest oczywiscie:
N OEIGT :
tatwo mozna pokazac (np. Kittel, Ibach), ze:
i) /\/\/

u,(N=>Ck-G)e'™
G
Tymrazem P = —iil] dostajemy py ()= —ih(iIZ + Dun‘k)e'k"' Z k()

Zaraz do tego wrdcimy!

Podstawy modelu jednoelektronowego
Twierdzenie Blocha P
Przyktad: // W\\
Ruch elektronu w potencjale periodycznym. /

Y =\/(F + B) = jGr
V(F)=V(F+R) =) Ve
G .
G=hg, +kg, +1 G,
Rozwigzaniem jest oczywiscie:
tatwo mozna pokazac (np. Kittel, Ibach), ze: \ /
I 2 L
=\ — _ -iGr
u () —ZC(k G)e
Jesli nasz krysztaf ma skoriczone rozmiary zbior wektoréw k jest skoriczony (choé olbrzymi!), np.
mozemy przyjac periodyczne warunki brzegowe i wtedy:

@, (D) =u (NE"

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Funkcje Blocha, ktdérych wektory falowe rdznia si¢ o wektor sieci odwrotnej, sg jednakowe!
s =y, (1) G=hg, +kg,+1 g
Dowéd:

‘/’n‘k-m-(f) :un,pe'(r)e‘(WéV :ZC(R‘FG—G')(E"GTQ'(“GV -
S
- o _ R a(G-G)r4i(K)r — Ly 4G N (K)F — =
—;C(k+G G)é € —;C(k GM)e e =y L (F

w2

A co z ich energiami?
[Lmn +V(F))Wn‘k.(|’) =E(M KW, (")

[LZ*-V(F)quW k'+(;(r) = E(n k +G)LP k*G( )
2m, ‘

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Funkcje Blocha, ktdérych wektory falowe rdznia si¢ o wektor sieci odwrotnej, sg jednakowe!
YoM =y (1) G=hg, +kg, +1 §
Dowéd:

wnhd (f) - un,k’+e' (r)el(k.+é)f - ZC(R + G —G') e—ué‘re.(wé)r -
T
- ;C(k +G-G) (GG g - ;C(k _G.y)e—u(e*‘)ré(k)r :wn‘k_ (F

p?
2

A co z ich energiami?
[ +V(F)jL|Jnk.(r') =E(n,k) W ()
my, ! !

[%+V(F)jwn,k+e(r) E(n, k+G)\P k+G( )
-  EMK)=EnkK+G)

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

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energu s periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G hg1 + kg2 +| g3

E(n,k)=E(n,k +G) g—@
L8

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

21,2
E(n:lR):ﬂ
2m

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Wartosci wtasne energu s periodyczna funkcja liczby kwantowej k. G hg1 + kg2 +| g3

E(n,k)=E(n,k +G) g—@
L8

Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: 20 A2
(K +G)

=E(k+G)= P

21,2
E(n:lR):ﬂ
2m
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha S "
Wartosci wtasne energii s periodyczng funkgja liczby kwantowejk. G = hg1 + kgz +| ¢}

E(n,k)=E(n,k +G) on
9=
g
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem: 20 A2
(K +G)
2m

21,2
E(n:lR):%:E(Eﬂi):

Podstawy modelu jednoelektronowego
Twierdzenie Blocha -
Wartosci wtasne energii s periodyczng funkgja liczby kwantowejk. G = h@1 + kgz +| gs

E(n,k)=E(nk +G) . _2n
!

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

S

20 1 ()2
—E(k+G)= KOS
2m 2m

E(n=1k)=

3
T I
o | N
o [ §L

<
o |1

I
& _en _an o _2nm on
a a a a_ a8 3

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha S "
Wartosci wtasne energii s periodyczng funkgja liczby kwantowejk. G = hg1 + kgz +| ¢}

E(n,K)=E(n,k+G) on
9=
g
Model prawie swobodnych elektronéw — dla fali ptaskiej w pustej przestrzeni energia od
wektora falowego wyraza sie wzorem:
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! H Jest tzw. zredukowana strefa Brillouina. ! H
! ! Na granicy strefy +/- G/2=Tva wartosci 1 '
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Strefa Brillouina e s "
Wartosci wtasne energii s periodyczna funkgja liczby kwantowejk. G = hg1 + kgz +| ¢}

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

Strefa Brillouina w przestrzeni 1-wymiarowej
kx

——
E 0 z

Strefa Brillouina w przestrzeni 2-wymiarowej, sie¢
ukosnokatna.
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http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/fizyka/c_teoria_pasmowa/2.php
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Strefa Brillouina dla sieci kubicznej powierzchniowo
centrowane;j (fcc). Ograniczajace strefe Sciany
kwadratowe i szesciokatne pochodza, odpowiednio,
od punktow sieci odwrotnej typu (2,0,0) i(1,1,1).
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

EK)=EMK+G)  G=hg,+ky,+1g,

- h? _2n
E(n=1k)=——= g =
(n=1k) = a

20, 1+ ()2
—k+G)=" KO
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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Twierdzenie Blocha
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20, 1+ ()2
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w sieci regularnej prostej (stata sieci a), wierzchotki
parabol maja wskazniki [hkl]:
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\_

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

G=hg, +kg, +1 G,

. nK? _2n
E(n=1k)= = g =
(n=1k) o a

20, 1+ ()2
—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,

110101,110101,104110101,110

W pustej przestrzeni?

Podstawy modelu jednoelektronowego

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

V(X)) =V, co{z—”xj
a

,maty potencjat’

Jak wyglada wptyw stabego potencjatu na energie na granicy

strefy Brillouina? v o o
(M) =V +R) =D Ve =3°[e ate a ]
G

(rozwazymy przypadek
jednowymiarowy)

n
a, ay
hkl = 000, 100,100, 200, 200,

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

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

e (c s
S (Selx S
bp(x)~e? Y, (0~e'’? ):e 2 g
|
a
S S n » - N n
Y, ~|e? +e? -cos;x gestos¢ prawdopodobieristwa .ZZI/.WFCOSZ;X
G G
X i LT I L 'y =sine
/8 ~(e e ‘ZXJ ~sin—x gestos¢ prawdopodobieristwa .—Z/U//,— Slnzgx
a

a, Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:

J J 3 J J J J J J J
D 8] J »] J J J J J J
J

J

9 J Q J %) 9 J 9 J
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Twierdzenie Blocha

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

nowa wspdirzedna

& g
Y (x)~e W, ()~e'? S =e?

'a

x

-8, 48,
W, ~ (e 2 te 'zx] ~ cosgx gestos¢ prawdopodobieristwa .:z//:w; coszgx

L8, 48, N Y/
W~ (e Y ‘ZXJ ~ singx gestosé prawdopodobieristwa .:l/U//F szg X
a

a, Rozwigzanie odpowiada dwdm falom o tej samej dtugosci:

J J J 9 J J J . [V ) J J .
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina]

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

<—| nowa wspdirzedna

1w [G ]2 " (G ]2
E.=2|-—| =K | +——|=+K| |* =
2| 2m,\ 2 2my\ 2 'a,
N n
2 : 2y =gy =cos X
BT RG]~ &
™ .=¢I:¢1_=sin2£x
a
a, Rozwigzanie odpowiada dwém falom o tej samej dtugosci:

J J 2 J 2 ] 9 Q ] J 2 9
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa energetyczna na granicy strefy Brillouina|
i |
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa en.erge.tyczr}a nalgrar:icy strefy Brillouing|
1 1 1 N
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha
Pojawia sig przerwa engrgetyczna nalgrar}icy
i i i o

strefy Brillouina|

<—| nowa wspdirzedna

D o (V] 9 J Q o 2 ) 2 ) 2

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

*Poniewaz funkcja Blocha przesunieta o wektor sieci odwrotnej nie zmienia sig 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
?
E

2

] %
poidnds” i is
R

e
Rys. XV.5. Powstawanie przerw na granicy kolejnych stref Brillouina i redukcja_przedstawienia
‘pasm do pierwszej strefy.

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

Zaleznos¢ E(K) dla elektronu w ciele statym rozni sig od zaleznosci dla elektronu swobodnego
(prézni), poniewaz elektron w krysztale stale oddziatuje z pozostatymi czgstkami uktadu —
elektronami i jadrami.

=Y =2 E@=chicd  EO

Pl D) o
E E, )
Elektron w ciele statym jest
quasi-czastka. Dlaczego?
k k k =
v s i z v g
K]
2
<
k k k g
| H
——————— 23 z §
= a a 2

tys. XV.8. Predkosé jako funkcja wekiora falowego dia réznych zaletnosci Ek): ) czastka ™
swobodna, b) czastka relatywistyczna, c) elektron w krysztale

10
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Podstawy modelu jednoelektronowego

Dygresja — model ciasnego wi  gzania:
Pasma energetyczne dostaniemy niezaleznie od tego, czy nasz potencjat jest staby, czy silny. W
modelu ciasnego wigzania (dla krysztatéw kowalencyjnych, dla ktérych elektrony walencyjne sg
zlokalizowane mozemy, zastosowa¢ zmodyfikowang metode orbitali molekularnych).
Stany energetyczne E(k) elektronu w krysztale, wywodzace sig z poziomu energetycznego E;
swobodnego atomu. Zaktadamy, ze funkcja falowa jest kombinacjg liniowg atomowych funkcji
wiasnych
(Kittel, Ibach). r,—r, =(xa00); (0xa 0);(00+a)

E(K)=E - A —2B (cosk,a) +cosk,a) +cosk,a))
Vi 3 3

&

E 4

0 o' 0 2] 3] k
(odieglosé)’  wektor falowy k wzdhuz kierunku [111]
b c

H. Ibach

Podstawy modelu jednoelektronowego

Dygresja — model ciasnegowi gzania:

o

i polozenie réwnowagowe
|

_k><

K*3p —of

J. Ginter, H. Ibach

energia wiazania (eV)
8
T

\
Duza odlegtos¢ = K*3s —sf
miedzy atomami

Mata odlegtos¢
miedzy atomami

60 L docmo) soolic 11

pasma poziomy

4
odleglosé migdzy jonami w promieniach Bohra

H. Ibach

Podstawy modelu jednoelektronowego

Dygresja — inne modele:
Model Kroniga-Penney'a

http://fermi.la.asu.edu/schmidt/applets/kp/plugkp.html
(McKelvey s. 212, Kittel s. 202, Seeger s. 10).

U(X)T
u

o

Podstawy modelu jednoelektronowego

Dygresja — inne modele:

Model Kroniga-Penney'a

http://fermi.la.asu.edu/schmidt/applets/kp/plugkp.html
(McKelvey s. 212, Kittel s. 202, Seeger s. 10).

EINSTEIN SiMPLIFLED

Podstawy modelu jednoelektronowego

Twierdzenie Blocha

a
Przyktad: U . : y y . N
Ruch elektronu w potencjale periodycznym. \mmmﬂf
V() =V( +R) =Y V¥
G = Ya(®) M/‘Af\\/\j\l\/
G=hg, +kg, +1 G,
expikr) /\/\/

Y, (1) =y, (Ne"

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

U (M =>Ck-G) e

Rozwigzaniem jest oczywiscie:
Tymrazem P =~if0 dostajemy | Pyy(F) = -in(ik +0u_,)e' # hky(F)

Zaraz do tego wrdcimy!

Podstawy modelu jednoelektronowego

Masa efektywna. Przybli zenie kp

[/ (= u (Mev

Przyblizenie kp

Wektor K nie jest pedem (méwimy, ze jest quasi-pedem).
pu(F) = -in(ik +0u, ) # nky(F)

Funkcja Blocha w réwnaniu Schrodingera:

2
[-h—A+V(|-) W(r,t)=E¥(r,t)
2m

Auy g = eikrAun‘k +ikeik"V1/y,>k +ikeik“Vuy,‘k —k2 Upk & =

= (Aun'k +2ikVau, i —k2 Uy g )eikr

] ‘5 23
2 e %
-h—Aunke'k' =k -7—A+ikp+ ok T
2m 2m  m 2m ’

11
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Podstawy modelu jednoelektronowego
Masa efektywna. Przybli zenie kp

Po uproszczeniu exp(kr):

2 212
-h—A+£kf)+I'(r) 0, (1) = E—l it 1 (1)
2m m 2m k

Wiasciwosci réwnania kp :

- Nazwa réwnania ze wzgledu na wystepowanie cztonu proporcjonalnego do kp.

- Jest to réwnanie na periodyczng czg$¢ funkcji Blocha uy,,.

- Dla k=0 réwnanie jest analogiczne jak dla petnej funkcji W(r), ale rozwigzania poszukujemy w
postaci funkcji periodycznej.

- Znajac rozwigzania dla k=0 znamy rozwigzanie dla dowolnego K stosujac rachunek zaburzen.
- Zalezno$¢ E, (k) jest funkcja analityczng, zatem funkcjg ciagta — pasmo energetyczne.

Podstawy modelu jednoelektronowego
Masa efektywna. Przybli zenie kp

Po uproszczeniu exp(kr):

2 oo
2 g = B2
2m m " 2m ”'

Zatézmy ze:
- znamy energig dla k=0 - punkt I" (w ogéInosci dla danego k)
- znajac energie w punkcie I rachunkiem zaburzen mozna wyznaczy¢ energie wokét punktu I

Oznaczmy: ) 5

n n°k h

Hy=-—A+V(r E'=| E— "= kp
0 2m ® 2m H mkp

Podstawy modelu jednoelektronowego
Masa efektywna. Przybli zenie kp

Po uproszczeniu exp(kr):

P

2 22
[-h—mﬁkiw r'(r)]un () :[E— s ]u”.m)
m Z1m

2m

Energia E (k) wokdt k=0:

E';,, k)= Evn (O)+H'nn+z
I#n

|H'n/|2
E, (0)-E;(0)

gdzie , s , ih2 s
H'y = I iy 0(H L (rdsr= 77k'[11,,>0 (r)sz]’O (r)dsr

[ el rozwijamy wokst ekstremum a,=0 | [iniowe wk |

E, (k)=E, (0)+ zjley,.k, + ii(ﬁ— S, +b; jk’kf +..

= ==\ 2m

Podstawy modelu jednoelektronowego
Masa efektywna. Przybli zenie kp

Energia E (k) wokdt ekstremum: N
L Ik,
E,(0)=E,@O)+Ymy —L
7 2
Przez analogie do klasycznej zaleznosci energii kinetycznej od pedu wprowadzamy tensor
odwrotnosci masy efektywnej m'lu- H
- 01

. 1 *
h'_[uno D dSI"[u,O
a2 ¥ Gl
m § =% 2 E E
n - 1

I#n
Jesli ekstremum energii jest w punkcie ' (k=0) to powierzchnia statej energii jest elipsoida w
przestrzenik, ktéra po sprowadzeniu do osi gtéwnych ma postac:

)

i
70 ,
d,i

ox;

2
kl

72
En(k):En(o)JrT * 0k *
< \m mp ms3

Podstawy modelu jednoelektronowego
Masa efektywna. Przybli zenie kp

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

2(k2+k2 K2
E,k)=E, (0)+h7[¥+_3w

* .
my m)
Dla krysztatu kubicznego:

2,2

n<k

Ey k) =E,(0)+ ¥
2m

tzw. pasmo sferyczne

W poblizu ekstremum (np. punkt I (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 ogdlInosci energia elektronu jest funkcjg sktadowych wektora falowego k=(ky,k,,kz).
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

- probleméw fizyki ciata statego.

Podstawy modelu jednoelektronowego
Masa efektywna. Przybli zenie kp

Energia E (k) wokdt ekstremum

K.
E F e, |

n (
|

f\_/ 1T _)

Przykladowe powierzchnie stalej energii w
dwuwymiarowej przestrzeni k.

\

Przykladowa zaleznos¢ energii stanéw
asma n od wektora falowego k.

R. Stepniewski
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Podstawy modelu jednoelektronowego Podstawy modelu jednoelektronowego
Struktura pasmowa ciat statych Struktura pasmowa ciat statych
Przyktady: Wyznaczanie struktury pasmowej
o T
0
9 ) fhm GaAs %
i g" 10
. 5
20
) L

k A
p( ) Phys. Rev. B 71, 161403 (2005)

http://www.physics.berkeley.edu/research/lanzara/research/Graphite.html|

D. Wasik.

Podstawy modelu jednoelektronowego

Struktura pasmowa ciat statych

Wyznaczanie struktury pasmowej
T
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>
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>
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g =
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2 ARPES is a Photari-in e !

@ o Electron -out Probe. G,
ltis the only tool able to F1
prabe the momenturn +
resolved band structure of L h

materizls and to provide 2
direct insight on the many
interaction in solids. 71, 161403 (2005)

rra/research/Graphite.html|
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