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1 Naloga:

Izpelji izraz za energijske pasove v priblizku tesne vezi za ploskovno centirano mrezo. Obravnavaj primere
za majhne ka. Narisi disperzijsko zvezo v smeri simetrijskih osi Brillouinove cone FCC mreze.

2 Priblizek tesne vezi

V priblizku tesne vezi (PTV) obravnavamo gradnike kristala kot posamezne atome, pri ¢emer vpliv sosednjih
atomov opisemo kot motnjo. Zapisemo hamiltonjan kot:

H = Hy + AU (r)

pri ¢emer je
Haﬂ% (I‘) = Evﬂ% (I‘)
Upostevamo Blochov teorem

Y (r+R) ="My (r)

V primeru, da bi bil AU zanemarljivo majhen ter funkcije 1, (r), povsem lokalizirane okoli svojega atoma,
lahko posamezno funkcijo razsirimo v izraz:

=AY Ry, (r-R)
R

Ta izraz oc¢itno ustreza Blochovemu kriteriju:
Yo (r+R) = A Z By (r-R+R)
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V tem primeru so energijski nivoji kar enaki nivoji enodel¢niega stanja F, j.
V realnem primeru moramo upostevati Se potencial zaradi periodi¢nih ponovitev. Uporabimo zgoraj
zapisani izraz, pri ¢emer definiramo nove enodel¢ne funkcije ¢,,, ki jih v bistvu ne poznamo:

1% k AZeLkR¢ r— )

(Vnaprej bomo pisali E,, x = Fx, , pri ¢emer se zavedamo, da enacbe veljajo za vsak nivo posebej.)
Popravek energije AF) zapisemo s pomocjo perturbacije:

AEBy = (Y |[AUy)

Dobimo:



A2/d3 Y e RRIAU (1) ¢* (r — R') ¢ (r — R)

R,R’

Postavimo se v enega od atomov ter uporabimo priblizek tesne vezi, kjer upostevamo, da nam v vsoti ostanejo
le integrali produktov valovne funkcije z njenimi najblizjimi sosedi (oznaceni z R,,). Dobimo:

A= [ @3 e A ()6 (1 - Ra) o 1
R,

(Normalizacijski faktor A smo izpustili, pri ¢emer smo v normalizaciji zanemarili tudi najblizje sosede)
Definiramo Se oznake.

7(Ry) = /d3rAU (r)¢* (r —R,) ¢ (r) (na predavanjih: -t)
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Tako dobimo: _
AEk = —ﬁ — Z’y (Rn) €_lk-R"

n

Celotna energija n-tega nivoja je torej:

Ek = E() —+ AEk = EO — B — Z'Y (Rn,) eiik-R"
Ry,
Ex = Ey—p- Z’y n)cos (k- Ry)

3 Priblizek tesne vezi za FCC
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Slika 1: FCC mrea ima 12 najblijih sosedov.

Omejimo se na s orbitale enodelénih funkcij, ki so sferno simetri¢ne. Iz simetrije FCC torej sledi, da je v za
vse atome enak. Najblizje atome opisemo kot:

Ri_12= 3 (:I:l +1,0), = (:I:l 0,+1), 3 (0,:!:1,:|:1)



Za k = (ky, ky, k) dobimo:

k-R:g(j:kziky),g(ikxikz),%(ﬁ:kyﬁ:kz)
Dobimo:
cos (ke + ky) § 4 cos (—ky + ky) § +cos (kz — ky) § —I—COS(—kw—k‘y)%—l-
Ex = Ey—8—7 +cos(kw+kz)%+cos(—kx+k) +cos(k k:z) +cos(—ky —k.) 5+ | =
+cos(ky+kz)%+cos(fky+k) + cos (ky k:) +cos(—ky —k.) 5
— Hy-p- 2cos (kg + ky) § +2cos (ky — ky) § +2cos (ky +k.) § +2cos (ky — k2) §+
-0 v +2cos (ky + k) § + 2 cos (ky —kz)§

2cosk, 5 cosky g —sink,5sink, 5 +2cosk, 5 cosky 5 + sink, 5 sink, 5+
= FEy—-0B—79 +2cosk‘1%coskz%—sink:IQSlnk —i—QCoskacosk‘zg—l—sinkw%sinkz%—l— =
—|—2c0sky%coskzg—Sinky%sink‘zg—|—2cosky%cosky%—&—sinky%sinkzg

1 1 1 1 1 1
= FEy—p—4y (cos ikma cos ikya + cos ikma cos ikza + cos ikya cos 2kza>

4 Priblizek za majhne ka
V limiti majhnih k lahko izraz razvijemo (oznacimo se E = Ey — ( in k? = k2 + k2 + k2):

E—4y ((1 — ;kga2> (1 — ;k‘;az) + <1 - ékg 2) ( 8k§ 2) (1 — gkj 2) (1 - ;;;3&)) =

2 1 1 1 .
E— 4y (3 - kia® = Jhja® = JkZa® 4+ 0 (k4)> =E —12v+~a® (Kl + k, + k2)

Ex

= E—12v+4~d?k?

Vidimo, da so ploskve konstantne energije za majhne k kar krogle v k-prostoru, kar spominja na prost
delec. Pocasni elektroni se v mrezi torej obnasajo kot prosti in jim lahko dolo¢imo efektivno maso:
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E = Sy =vk*a® =
m
= * = U
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5 Energija pasu znotraj Brillouinove cone FCC

Na sliki so oznacene simetrijske osi Brillouinove cone mreze FCC. Za vsako oznako derfiniramo ustrezen
vektor k ter izratunamo spreminjanje energije vzdolz te osi:



Slika 2: Simetrijske osi Brillouinove cone.
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Izraz za energijo je:

1 1 1 1 1 1
E=F—4y (COS §kza cos §kya + cos §k1a cos §kza + cos ikya cos 2k2a>

Dobimo:



X : E=FE—4y(1+ 2cospur)
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Slika 3: Energija v odvisnosti od k znotraj prve Brillouinove cone v
smeri I'X. E smo postavili na 0, v pa na vrednost 1. Na x osi je
parameter u.

IL: E=FE—12ycos? (ur)
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Slika 4: Energija v smeri I'L. Na x osi je u. (y =1,F =0)

I'K: E=FE -4y (cos? um + 2 cos un)
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Slika 5: Energija v smeri K. Na x osi je u. (y=1,E = 0)
I'W: E=E-— 4~ (cosmr + cos %/J,ﬂ' + cos um cos %,wr)
O.IS
Slika 6: Energija v smeri I'W. Na x osi je p. (E =0,v 1)




