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V priblizku tesne vezi za ploskovno centrirano kubi¢no mrezo nu-
meric¢no doloc¢i gostoto stanj in preveri korensko odvisnost za male
energije.

Prvo izpeljimo izraz za gosoto stanj v priblizku tesne vezi. Celotna gostota stanj
je enaka vsoti gostote stanj po posameznih tockah Brillouinove cone:
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kjer integriramo po povrsini S z energijo €, v porstoru k. Direktno integrala(5) ne
moremo resevati, saj ne poznamo gradienta energije v posamezni tocki. Prvi nacin
aprosimacije je tetraedri¢na metoda. Tu razdelimo prvo Brillouinovo na tetraedre
in s pomocjo linearne interpolacje dlo¢imo gradient. Drugi na¢in je numeri¢na inte-
gracija s pomocjo metode Monte Carlo, ki ga bom uporabil v nadaljevanju. Za to
ponovno predelamo enacbe(5) s pomocjo Gauss-Ostrogradskega in dobimo integral
v k prostoru :
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V nadaljnem postopku rabimo izraz za disperzijo za ploskovno centrirano kubi¢no
mrezo:
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Njena podrobna izpeljava je narejena v domac¢ni nalogi Petra Jakopica: Izracun
energijskih nivojev v priblizku tesne vezi za primer FCC kristala.

Faktor v je za vse atome v celici enak in ga postavimo na ena. Tudi izhodiscée
energije si lahko postavimo na ni¢: €;—( = 0. Tako dobimo brezdimnzijski energijski
interval od -12 do 4. Razdelil sem ga na 500 predalckov. Uvedemo brezidmezijsko
spremenljivko za valovni vektor (a=1):
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Zdaj naklju¢no generirana, enakomerno porazdeljena Stevila [0,1) fiz, py in ps,
vstavljamo v enacbo:

e(p) = —4[cos(pgm) cos(pym) + cos(py) cos(pzm) + cos(p.m) cos(pzm)]  (9)

ter za vsako energijo pogledamo v kateri predal¢ek paSe. Takih trojic oziroma energij
sem zgeneriral N = 4-10°. Tako dobimo potek funkcije j(e). Seveda jo je potrebno
Se normalizirati, da dobimo potek gostote stanj. Normalizacijska konstanta je v tem
primeru:
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g(€) = a g(e) (10)

kjer je N, stevilo predalékov in Vipe = (47/a)?/2 volumen prve Brillouinove cone.
Faktor €maz — €min pa sledi, iz levega dela enacbe(6), ko pointegriramo po vseh
predalckih. V naSem primeru znasa 16vy. Na§ brezdimenzijski koeficiet je tako:
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Slika 1: gostota stanj v odvisnosti od en-

g Slika 2: slika(1) v logaritemski skali
ergije



Korenska odvisnost za male energije.
Za pocasne energije se elektroni obnasajo kot prosti, z efektivno maso m*. Izra-

cunamo jo iz razvoja disperzije okoli tocke k = (0,0,0) (tocke I'), torej za male k.
Iz enacbe(7) tako sledi:
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Pora¢unamo pri éemer zanemarimo ¢lene s k*a? in dobimo:
(k) = €5 — B — 12y + yk?a? (12)

Za gostoto stanj prostih elektronov vemo da velja zveza:

ole) = L2k (13
12(12) izrazimo k?:
K = 6;@50, €0 =5 — B — 127 (14)
Potrebujemo Se odvod, ki je:
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Vstavimo v (13) pora¢unamo in dobimo:
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To lahko prepisemo v obliko z efektivno maso:
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Torej velja zveza :
gle) =k-Ve = kg =0,061(1£0,02) ; x; =0,05 (19)

Kjer smo # y;; dobili iz fitane krivulje in #; izracunali iz (15) torej x; = (2m243/2)~L.

Tukaj smo privzeli, da je v = 1. Ker smo pri metodi Monte Carlo normalizirali

volumen na ena , to napravimo tudi tukaj (V=1) in dobimo primerljive razultate.
Korenski priblizek dobro drzi do energije: e(l;:) =¢es— [ — 10,57y



Sedla

Na sliki(2) vidimo singularnost, ki je posledica sedla disperzijske funkcije. Nahaja
se v tocki L(slika(3)), kjer velja k = (£, T, T) Torej pri energiji: e(k) = €5 — (.

a’a’a
To dokazemo s pomocjo razvoja disperzije(7) v tej tocki. Razvijemo kosinus:
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cos(%(% + g) = cos g — 5/{% sing — 0k? 4? 51 cosg (20)
Pora¢unamo za posamezne komponente k in jo zapiSemo kot:
€(0F)| = €5 — B — a®~[0ky 0k, + Ok, 0k, + Sk, 0k.) (21)

Pogoj za sedlo je, da morajo biti lastne vrednosti matrike drugih odvodov razli¢no
predznacene.
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Lastne vrednosti te matrike so A\j 2 = —1 in A3 = 2 oziroma pomnozene s predfak-
torjem Ao = “277 in A3 = —a®y. Vidimo, da smo res dobili sedlo.
Pol
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Na sliki(2) vidimo tudi pol, ki nastopi pri €(k) = €5 — § + 4. Nastane kot
posledica maksimuma disperzijske funkcije v tocki X, torej za k = (0, 2f,()). To
bomo ponovno dokazali na zgornji nacin. Razvijemo disperzijo(7) okoli tocke X in

dobimo:

e(0k)|x = €5 — B+ 4y — a*yok? (23)
_a2 0 0O
: 710 1 0 (24)
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Lastne vrednosti te matrike so A\;3 =0 in A2 = 1 oziroma A1 3 =0 in A3 = %27



DODATEK
Gostota stanj po simetrijskih oseh Brillouinove cone
Vajo od zgoraj sem ponovil Se za posamezne simetrijske osi za katere velja:
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Slika 4: Gostota stanj po simetrijskih oseh
Slika 3: Simetrijske osi Brillouinove cone Brillouinove cone



