Vypocty pasovych struktur

e reciproky prostor k-vektort, Brillouinovy zony
e sekularni rovnice, variacni metoda

e pasova struktura, periodicky potencial

e hustota stavli, Fermiho energie

e metoda témeér volnych elektronti

e metoda tésné vazby, MO-LCAO, Blochovy funkce



Literatura Pasové struktury

e T A. Albright, J. K. Burdett, M.-H. Whangbo, Wiley (2013)
Orbital Interactions In Chemistry.

e J.K. Burdett, Progress in Solid State Chemistry 15 (1984) 173-255
From Bonds to Bands and Molecules to Solids.

e E.Canadell, M.-H. Whangbo, Chem. Rev. 91 (1991) 965-1034
Conceptual aspects of structure-property correlations and electronic instabilities, with
applications to low-dimensional transition-metal oxides.

e R. Hoffmann, Angew. Chem. Int. Ed. Engl. 26 (1987) 846-878
How chemistry and physics meet in the solid state.

e G. L. Miessler, P. J. Fischer, D. A. Tarr: Inorganic chemistry 5th ed., chap.5
Molecular Orbitals.

e S. Cottenier (2013)
Density Functional Theory and the Family of (L)APW-methods: a step-by-step introduction.

http://lom.fzu.cz/main/lom/krystalochemie/index.html
http://lom.fzu.cz/main/lom/chapl/index.html



Reciproky prostor — prostor k-vektord Pasove struktury

prostor Cisel k - reciproky prostor, k — prostor
Realny (pfimy) prostor: V. krystalova mriz
r =xa,+ ya, +za, R=na,+n,a, +n,a,
Reciproky prostor: V., reciproka mfiz
¢ =ub, +vb, +wb, G =hb,+kb, +Ib,
a, xa a,xa a, xa
b, =273 b, =27r—2—1 b,=27r—"1—2
VI’ VI" VI"
V,=a, (azxa3) V—8—7Z.3
c — M1 (bz sz) i V.




k, Sitka pasu, zakazané pasy Pasové struktury

, . . h R
k - vinovy vektor de Broglie: p = mv =5 = hk
2T A
k=— e
A (L, 7) = o~ i(kT-wt)

pocCet dovolenych hodnot k = pocCet elementarnich bunek v krystalu

2 2 2712
volné elektrony: =™ _ P _Tk
2m  2m

:m
N
o




Brillouinovy zény Pasové struktury

plati: - E(k) = E(- k)
- pro kazdé k v ramci jednoho pasu je jedna hodnota E
- E(k) je periodickou funkci k, staCi prezentovat v intervalu
(-w/a ; w/a) - prvni Brillouinova zéna v jednom rozméru

prvni Brillouinova zéna — Wignerova-Seitzova bunka v reciproké mfizi
Wignerova-Seitzova bunka je primitivni a ma vzdy stejnou symetrii jako mriz
(primitivni krystalograficka bufika muze mit nizSi symetrii nez mfiz)

konstrukce: roviny kolmé k b,, b,, b; vedené v bodech £ b,, = b,, £ b,

b’ /\/ n/b Y
b PBZ / w 7 M |
a’ L/ :
N T a9 ™a
! -X I X
-1t/bi -Y




Brillouinovy zény Pasové struktury




Brillouinovy zény Pasové struktury

simple
cubic

bce

* bee v pFimém prostoru
odpovida fee v
reciprokém prostoru

* rombicky dodekaedr

fce

* fce v pfimém prostoru
odpovida bce v
reciprokém prostoru

* komoly oktaedr




Brillouinovy zény Pasové struktury

Brillouinovy zény vyssiho radu:

* maiji stejny objem jako 1. Brillouinova zdna.

® maiji stejnou symetrii jako 1. Brillouinova zéna.

® posunem o mrizovy reciproky vektor se presunou do 1. Brillouinovy zony.

1. Brillouinova zéna
2. Brillouinova z6na

3. Brillouinova zdéna




Brillouinovy zony

Triclinic 1 1/2 Trigonal 3 1/6
Monoclinic 2/m 1/4 1/12
Orthorhombic mmm 1/8 Hexagonal 6/m 1/12
Tetragonal 4/m 1/8 6/mmm 1/24
4/mmm 1/16 Cubic m3 1/24
m3m 1/48

SIMPLE cusic

BODY CENTERED CuUBIC

kz

HEXAGONAL

5]
29!

>
e~

b=

\

SIMPLE TETRAGONAL

Pasoveé struktury

TRICLINIC



Brillouinovy zény Pasové struktury

ky
A A BT
R A¢$E H
Do—7T a_>¢ ky
o )
kﬁ/z N

BASE CENTERED ORTHORHOMBIC
SIMPLE ORTHORHOMBIC

=000 X=100 Y=010 Z=001
S$=110 T=011 U=101 R=111

ALL FACE CENTERED ORTHORHOMBIC (a) ALL FACE CENTERED ORTHORHOMBIC (b) ONE FACE CENTERED MONOCLINIC (a)  ONE FACE CENTERED MONOCLINIC (b)



Schrodingerova rovnice Pasové struktury

— LAY+ V() P(r)=E¥(r)
kineticka E. potencialni E.

Schrddingerova rovnice m: hmotnost elektrony

&, permitivita vakua
¥: vlastni funkce

o ~ ) e: naboj elektronu
Vodikovy atom: | = o E: energie

o

_ o? o?
A= x> + o> + oz*

h: Planckova konstanta
R: radialni funkce

A ve sférickych souradnicich: ‘Pn,,,m = Rn,;(l” ): YZm (0,9) Y: angularni funkce

n: hlavni kvantové Cislo
[: vedlejSi kvantové Cislo

ry,, =1(+Dr'y,,
LY, =mny,

urcuje orbitalni moment hybnosti
[=0..n-1

m,. magnetické kvantové Cislo
uruje pramét do osy z

m;=-l..1
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Témeér volné elektrony | Tésna vazba Pasové struktury

y: presna vinova funkce

HY = EY¥Y ®@: priblizna vinova funkce vyjadrena v bazi ¢
N y=®proN —
HO =ED Y~ -= ZC}@ @: napr. atomové orbitaly, rovinné viny, ...

Témér volné elektrony:

Kineticka energie prevazuje nad potencialni

Baze = rovinné viny D(x) = ch exp[ikx]
kovova vazba, elektronovy plyn

Tésna vazba:

Potencialni energie prevazuje nad kinetickou
Baze = atomové orbitaly

Kovalentni a iontova vazba

12



Rovinna vina

Rovinna vina: O (r) = z cn exp| ik7]
* konstantni frekvence n
* Sifi se jako nekonecCné rovnobézné roviny

kolmé k vektoru pohybu.

13



Sekularni rovnice Pasové struktury

Obecné - vlastni vektory matice :

(1) HO=ED (2) ®=) co,
i=1

Symetrie - vektor osy
Av=1v
dosazenim (2) do (1) —> (3) Vlastni funkce :

A Hd = ED®
3) H(qp +top,+...+c,0,)=

E(cp +c,0,+...+¢,0,)
Neznamé: E, ¢,

¢ O, Q,
N = 2
E, ¢ Cp Cin ZCU =1
2
E, ¢y ¢, Con ZCZJ =1
E C C Zcz 1
n |“n nn _| nj

14



Pasové struktury

Sekularni rovnice

rovnici (3) vynasobime postupné zleva funkcemi @,, @,,..., ®,, @ vytvofime soustavu rovnic:

o Heyp, + i He,p, + ...+ He, 0, = ¢ Ecip, +9Ec,p, +...+p,Ec,p, R .

Qe + 0 Hep, + .+, He,p, = 9ECp +9ECp, .. 4 9B, (1) HP=ED (2) ®=) cop,
: : : i=1

0, He,p, + 9, He,p, +...+ 9, He,p, = ¢,Ecp +9,Ec,p, +...+9,EC,0, dosazenim (2)do (1) = (3)

Pfevedeme na maticovy zapis, pro konstantu E plati oE@; = Eq@;: A
¢1]:I¢71 (/)11:1(02 (/)11:1(0,, & Epp Epo, ... Epp, {cl (3) H(Cl¢1 + 6,0, +...+ ann) -

0,Hop, 9,Ho, ... p,Ho, | ¢ |_| E0 Epyp, .. Epyp, | E(c,p, + 0, +...4C.0)

Nezname: E, ¢,

o,Hp, 0, Hp, ... p,Hp, \¢,) \Ep,0, Ep,p, ... Ep,p,

Prevedeme na 1 stranu a spojime do 1 matice:
(01[:1% (P11:I¢)2 (p11:1¢n ¢ Epp, EQ, ... EQp, [01 0
0

(02[:I¢1 (02[:[@2 (021:1%1 &) Ep,p, E@,p, ... EQ,p,

o,Ho, ¢,Ho, ... p,Hp, \c,) \Ep,0 Ep,0, ... Ep,0,

¢1[:I¢1_E(P1¢1 ¢1I:I¢2_E¢1(02 ¢’1I:I¢n -Epp, | ¢
0, Hp, —Ep,0, 0, Hp, —E,0, ... 0,Hp, —Ep,p, | ¢, | |0

0,Hp,—Ep,p, 0,Hp,—E,0, ... p,Hp, —Ep,0, \c,) 0

Soustava rovnic ma netrivialni reseni, jen pokud je determinant matice = 0:

(01'1:1(0' =H, o = Si' ?,0; =1
o ’E ’H ’ES ’ [ . H,-E H,-ES, ..H, ~ES,
- - — C
1 12 = Fon n 50w 6 H, —ES, H,—E ..H, —ES,
H, ~ES, Hy—-E ..H,-ES, |¢,| |0 det|H, - ES, | = : =0
' ' : H,—ES, H,-ES,..H —E 15

H, -ES, H,-ES,..H —-E )\c, | 0



Nalezeni vlastnich Cisel a vektorl Pasové struktury

H H- H
G =Eies k=l (1) HO=ED (2) @ Z
= = C.QD.
B=PHP: £ E E,f A =il
Jacobiho metoda, Givensovy matice P = dosazenim (2)do (1) — (3)
El 0O ... 0 (3) I:[(Cl¢1+cz¢2+“'+cn(pn):
B 0O E£ ... O E(cp + 0, +...+¢,0,)
I B S A Neznamé : E, ¢,
0O O E
E1 _ Ek 0 0 lel 0 Komplexni matice:
R 1
0 E-E - 0 ey |0 (R,I)ﬁ[ Rj
0 0 - E —-E, \c. 0
¢’ =(10,...,0),¢ =(0,1,...,0),... O P @,
E e o Cln chzj =1
E, |¢; ¢y Con ZC§] =
H—*H —>H .
EH =0 2

I: jednotkovdmatice ch =1 chz =1 Zc =1



Variacni metoda — sekularni rovnice Pasové struktury

N
Soustava rovnicproi =1, 2, ..., N ZC LH,—ES;]1=0 Si =1 Vypocet determinantu — sekuldrni
i=1

rovnice N.radu, reSenim je N
olH,,—-E] +cl[H,—-ES,] ... +cl[H, —ES, ]1=0 vlastnich Cisel E; (energie)

c[H, —ES,] +c¢[H,—E] .. +c[H, —ES,]=0 pro kazde E;, dostaneme N

koeficientd ¢; (vlastnich vektordl)
vyresSenim soustavy rovnic.

colH,—ES, 1 +¢[H,-ES,] ... +c[H, —E]=0 E: energie funkce @, = % ; ¢,

Soustava rovnic ma feSeni, pokud je determinant matice H; — ES;; = 0: o y ,
Zavisi-li potencial na funkcich @;,

H,-E H,-ES, .. H,—-ES, tzn. na hledanych koeficientech c;,
H, —ES, H,-E .. H,-ES, musi se sekularni rovnice resit
detHH i —ES;| = : =0 jterang, tzv. metodou SCF
(self-consistent field)
H, -ES, H,-ES, ... H -E

H,= I ¢;’f ﬁ(pidz- H;: vyménny (rezonancni) integral
i H. (i=j): "on-site” energie jednotlivych bazovych stavd.

17



Variacni metoda Pasové struktury

0w = By v vaesnvé \’/Inové funkce -

. ®: priblizna vinova funkce vyjadrena v bazi ¢
HD = ED Yrd=Yco, y= @ pro N — o

i @: napr. atomové orbitaly, rovinné viny, ...

HAD=FED — O'HO =D ED — j O Hbdr = E j O Ddr
P L@V&@d T _ J;Ziv c;gp;ﬁ Ziv cpdrt _ Z,N, c;cl.H v
* N = =« N N
LCI) ddr sz CP, Zj cpdr Zi’jc €S

ZN,cﬁfcl.Hij - Ezl],v_cﬂfc.S.. =0

ia] J 5] J y

H, = J‘ (0; ﬁgoldr H;: vymenny (rezonancni) integral
’ H, (i=j): "on-site” energie jednotlivych bazovych stavd.
S, = L(p;(oidr S;: prekryvovy integral. S; (i=j) = 1

18



Témeér volné elektrony Pasové struktury

Vix)= ZV expliGX]=V, + V., exp[ti<£x]+ V,, exp[+i £ x] +. G=22]
Ve = V_G . Potencial je realny j : mrizové vektory. Pro 1D j = 0, +1, £2, ...

Skutecny potencial:
v okoli jadra je obrovska pfitazliva sila

Zajima-li nas potencial, ve kterém se

pohybuji elektrony (predevsim valencni), W

v L
mUzeme okoli jadra zanedbat. ® O O

Funkee: @(x) = ®(x+La)= ¢, explikx] k = 22 ProiD /=0, %, £2, ..., +L/2

Potencial se opakuje po periodé a, funkce se opakuje po periodé La.
V reciprokém prostoru je 1.Brillouinova zéna 2n/a, funkce se pocita po 2x/La.

Z

—
a a a | 0 |
| | -
E |

27 21w 27

La ' “La La La -
19



Pasoveé struktury

Témer volné elektrony

VInovou funkci a potencial D(x) = ch exp[ilgy_c'] V(x)= ZVG exp[ié)?]
dosadime do k . G

Schrodingerovy rovnice _ % AD _*_I}q) — ED
e ik z(k+é)7c _ ikx
2l + Xl = EY e
k

K=k+G— Zch_GVGe"E’?, k'=k
k G

Aby byla tato suma =0, musi byt kazdy

nk> ikx
Z (2m B Ek)ck + ch—GVG e =0 clen v [] =0.
G

k

(hsz _E ) o L Z . _ Master equation: soustava L rovnic, formulace
k k=G sekularni rovnice pro bazi rovinnych vin.
rlizna reSeni ¢, v ramci 1. Brillouinovy zdny

-G/2 <k<G/2 (- n/a < [(2n/La)< w/a)

20



Témer volné elektrony Pasové struktury
( e ) master equation — tvofi soustavu L rovnic: rlizna reseni c,

c, + Z L ,

2m k Ci- G v ramci 1. Brillouinovy zony - n/a < k < n/a

Vo=V : V,=A,+ zBG, V=4, -iB; V(x)=V,+ > A, cos(Gx)—Bsin(Gx)
G

A G _(Ek _Vo) 4 g )
V. A —(E, V) 4 lk = hz,];
V, V, Ao —(E,=V,)

03 0.3

| V,#0, V,—>0proG>0

027 0.2

2 2 272
my p h k y0.154 40151
2 2m 2m e — 01

0.057 0057

0 Y R

\/
/\

r k— 108 -6 4 -2 0 2 4 6 8 10 108 6 -4 -2 0 2 4 6 810

_Z r z  _Z r z

a a a a



k, Sitka pasu, zakazané pasy Pasové struktury

k - kvantoveé Cislo o 2 h
vinovy vektor A A

pocCet dovolenych hodnot k = pocCet elementarnich bunek v krystalu

2 2 2712
volné elektrony: =™ _ P _Tk

2 2m  2m
-r/a r k

N1

e (k,)

e(k,)

\/

r k,— 2nla  -wla T tJa  2n/a

n/a

Sifka pasu: dana prekryvem interagujicich orbitalt (jako u MO)
22



Pasové struktury

Hustota stavl

DOS(E), g(E) - poCet dovolenych energetickych hladin na jednotkovy
energeticky interval

d(E)*dE = pocet hladin v intervalu (E ; E+dE)

oE" 2
jeden rozmer: g(E) = i — obecné: g(E) =
27\ ok V Sk

plati:
ds,

VlcEJrl,lc

S

|\

-n/a r k. nla

e(k,)

n k
23



Hustota stavd Pasové struktury

e (k)

e (k)

24



Fermiho hladina Pasové struktury

Fermiho hladina (mez) - nejvySsi zaplnéna hladina pfi T=0 K

T>0: plati Fermi-Diracova statistika:
zaplnéné stavy DOS(E)*f(E) FE) = 1
exp((E — Er)/kpT) +1
1
u.a—f
EI.E-S §
: =) T=0K
04 i VN T>0K
0.2 -
4 42 44 46 48 5 52 54 56 58 6 Energy

=]

Fermiho plocha - mnozina k v k-prostoru, pro kterou plati E(k) = E,

25
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MO-LCAO = Molekulové orbitaly — linearni kombinace atomovych orbital( Pasove struktury

bunka obsahuijici
2 identické orbitaly D, = chl u

¢;: molekulovy orbitgl, %,: atomovy orbital
AaXs N
D ¢,[H;,—ES;]=0
i=1
Xa=Xp>

H,, = .ZZ(R )]:[ZA(R )=Hyp =
Hup= [ X/(RYH2,(Ry) = [ x5 (R)H 2(R)=H}, = B
S 1s jzA(R 25 (Ry) = [ 25 (R)ZL(R) =Sy, =S

H,-E Hy-ES,)\ ( a—-E PB-ES
H, -ES,, H,-E ) \f —-ES" a-E

26



MO-LCAO = Molekulové orbitaly — linearni kombinace atomovych orbital( Pasove struktury

det[ @k ﬂ_ESj=(a—E)2—(ﬂ—ES)2:

(B-ES) a-E

atpf
a—E:i(,B—ES) E, = , P<0=FE <E,

051 —0{2 £ 0
a J—
(5<0, S <<1) de{ . Ejz(al—E)(az—E):O

E,=a-p, L2((”1_(p2) Q‘ E
E=a+p, %(01"'(?2 “

E,: ¢ [a—(a—ﬂ)]Jrczﬂ:O—) of+ce,f=0—>c =—c,
E: ¢ [a—(a+ﬂ)]+cz,3=0—> of—-c,f=0—>c =c,

Jei+ei =1 @ = ZZ(RA)I:]ZA(RA)

o = ¢ : coulombickd energie (energie AO) p= . 7. (R, VH ¥z(Ry)
B (<0) =t : vyménna energie (mira vazebné energie) . .
S (0-1) : prekryvovy integral S= ] XA(R)xs(Ry) 27




Pasova struktura — Blochovy orbitaly Pasové struktury

X 4 ey X 1=l X4 (DBo(f’,k)=ﬁi}(ﬂ(r—na)exp(ikna)

n
@y, : Blochdv orbital, y,: atomovy orbital

n=0 n=1 n=2 N exp(ikna) = cos(kna) +isin(kna)
Dy = (1) + x,(r-a)e’ + y (r-2a)e 22 + .. + g, (r-na)eNa

k=0 ()
CO = 1 a
+“—>
0000000 E(t12
3 2 -1 0 1 2 3
k=xn/2a
cos(nm/2) = 1,0,-1,0, ... sin(nn/2) = 0,1,0,-1, ...
k=xn/a (X) /
= (<) =1,-1,... wa
e ( ) b b a X

O_‘_@_‘_@_‘_Q antivazebna kombinace 28




Symetrie orbitall Pasové struktury

e(k.

3 2 1 0 1 2 3 0.0 —_—
T -n/a r ka©  n/a
1" X
<L>

e(ks

n/a

29



Symetrie orbitall Pasové struktury

a+2pfcoska P<0

g

388888 N

322838 < TN

'TC/a r ka Tc/a

v

a—2pcosk.a P<0

XK - | N\
sesesee - L

e(ka)

30



Pasové struktury

>
a
=
©
=
el
| .
o
_
-;
%))
(O
a
=
c
N
>

31



Vznik pasu — orbitaly p,

Znazornén i relativni prispévek orbitall
k jednotlivym energetickym hladinam

8 X 8

OO

g8 8

OO

Pasové struktury

188888

' 58888. n

8R8 888 £

2

g 8Rs

88888

B8 8888 ¢

3888 |

3:8118. 7

380858

8:98:8:Q 7

8E8 888

B8 58 B8

9B

w0

188 88

189880

32



Vznik pasu — orbitaly p,

Pasové struktury

Znazornén i relativni prispévek orbitall
k jednotlivym energetickym hladinam

COCO

O Co

oo Oco

DORRO®,

o0

o0 AN

o COCOCO =

DO 00 w0 OO

cOCo - COOO¢

DO 00 w0 OO

00 OADO =

coCco - COOCOr

w COOOCO ® ¢

33



Sitka pasu Pasoveé struktury

Sitka pasu W

W, > W,
p orbitaly dosahnou bliz k sobé, vétsi prekryv

W, > W, W,
o-vazba > n-vazba

valenéni > vnitrni

Delokalizace orbital(:
W(5d) > W(4d) > W(3d)

Blizkost energii orbitall
W(Co-0) > W(Ti-O)

34



Metoda tésné vazby (CO-LCBO) Pésové struktury

Uvazujeme jen interakce s nejblizsimi sousedy: (E~a., t~B,S<<1)
jen vymeénny integral B s nejblizSim sousedem

H(k)=a+ fe™ + B ™ =a+28 cosk a

H(l;) — 0(+,Beikxa +'Be—ikxa +IB€ikya +,B€_ikya +ﬁeik2a +ﬂe_ikza _
= a+2f(cosk a+cosk a+cosk_a)

a+2pcosk a

l"y ® L ®

X p
(0.-2) (0.0) 0.)
@
I C
p




Aproximace tésné vazby - odvozeni Pasové struktury

explik(n— n')a]<;(,. (r— na)‘f[ X, (r= n'a)>

H (k)= <Zi(’”)‘ﬁ‘?(j(’”)>+zz

5,0 = (2., )+ 23 explik(n~n")a){7,(r ~na)| . (r—n'a)

n=1 n'=1

A4

n=n:a= <Z,(’”)‘ﬁ‘%(’ﬂ)>’

w'=ntl: f= {7 0fAlz, za) S = (1), (rta)
explika]+ exp[—ika] = cos(ka)+isin(ka)+cos(ka)—isin(ka) =2 cos(ka)

H,(k)=a+2fcos(ka), S,(k)=1+2Scos(ka)

H, (k)

~ 5, (k)
1D:E=a+2fcos(k a)

3D: E=a+2p[cos(k,a)+cos(k,a)+cos(k.a)]

> SE=a+2pcos(ka)

36




Aproximace tésné vazby - odvozeni Pasové struktury

H., (k) = <CDl.(k)‘FI‘(D j(k)> = [Y 2 (r=na)expl-iknal H'Y. 7,(r—n'a)explikn'a]
= I[Zi*(r) + Z;(i*(r — na)exp[—ikna]j (ﬁ]zj(r) + ﬁz 2, (r= n'a)exp[ikn’a])
= {2 |z, )+ XX

S, (k) = (@, (k)@ (k)) =

explik(n— n')a]<;(l. (r— na)‘[fl‘;(j (r— n'a)>]

(1), 0)+ X S fexlik(n -n'a) 7, (= na) z, (r = n'a)

Hy(0) = (20|, () + L L fesolik(n=n'a 7, = naf il (r=n'a)

5,00 = {2z, () + T X lexplik(n =)z, (= na)|z,r=n'a)]
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Metoda tésné vazby (CO-LCBO) Pésové struktury

Blochovy orbitaly: 9, (K,r)= ﬁ ZZJ- (r—R,)exp(/kR,) - baze
(BO) !

2 italy:
Krysta(lg\é)e)orblta y v, (K,r)= Zcij (k) ¢J- (k,r)
J

Hy, (k)= E, (K)y, (k) ci(k), E;(k) =7

H,(K)-EK)S,(K)|=0  |H,(k)-E,k)S,K)]c,&)|=[0]

maticové H (k) = <¢j(k)‘l§ 4,(k)) S;(K) :<¢j(k)‘¢l (k)>

elementy:

N

H

parametry: Ej=<)(j Zj> l‘jz=<)(jﬁ|)(z> 5ﬂ=<){j‘lz>

(¢,|H14)=[g,pdr  (4)|4) = $,4dr 38



Pasové struktury

Linearni krystal s dvouatomovou bazi

g=c+2tcoslkal2)

v

v

wh o, wd
) )
@0 000 @090
- 0 1 - 0
v(X) < a > x W, (X) < a >
) )
0010 @00t 0@ OO0 @
-1 0 1 -1 0
) X I X
> Y2
MO ~ I'(k=0) v
E=a-p ] /A
¥, =+ -9,) Q ’/ ‘.
E=a+p
‘Plzﬁ(¢l+(o2) ’ ’\\
-2nla -n/a . n/a

2nla 39



Pasové struktury

Linearni krystal s dvouatomovou bazi

g=c+2tcoslkal2)

v, () . . y,(I) ) u
T e 2T
1 1
V1(X) ) ) ) o w,(X) ) ) ) o
B
1 1
) ; X r X ) ;
MO ~T'(k=0) : . -

-2n/a -nla - wa on/a 40




Linearni krystal s dvouatomovou bazi — obecné vztahy Pasové struktury

v

a=pa+(l-pla
le Zﬂleikpa +ﬂ23_ik(l_p)a =ﬂleikpa +ﬁ28_ika€ikpa — eikpa(ﬁ1 +ﬂ23_ika)

Hy = e_ikpa(ﬂl + ﬂzeﬂm) = HI*Z
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Linearni krystal s dvouatomovou bazi — obecné vztahy Pasové struktury

v
v

o G =S 2 b el e ) . L2

Co y=c ¢, tc,d, °E ¢, ,c,

Hyk) - efk)  Hypk)|
Hgl(k) Hzg(k) - ei(k) -

HFF ~ Eu :<Z#‘H%ﬁ

x#> , #=12 Hy; :Hzl =4+ 'exp(—.ikaa)

Ek)= (51 t &, )/2 + '\[(El T By )2 /4 + (If +t5 4 24t Cﬂs(kaﬂ))
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Linearni krystal s dvouatomovou bazi

Pasové struktury

E=¢&=¢&, 1,<t,<0

&< &, t=t,=1,<0

g=g+ \/rf +t2 + 24,1, coslk a)

e=(g +g,)/2 i»\[(sl —.92)2/2+4I2 cos(k a/2)

-nfa

w=2|t,| e,=2(t,t,)

-nfa T [ n/a
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Pasova struktura — rychlost a efektivni hmota elektronu Pasové struktury
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KM — zakladni vztahy

|

L, ] E— Bl -5

O(f1 + f2) Ofl —I—Of2, ch +COf linearni operator P D

[A’é =AB-BA=0 komutujici operéatory p=my=Ft
2,7 =0 L.L)=ini. [ p,]=in

| W A,dr = | W, H Y de

Ka+zb K—a —1ib..

j2 i
T* H .
K=K =K"; al.j+lbl.j—ajl.—zbﬂ
K-K"=K"-K=1t.K"=K"'

K-K'=K"-K=1,4j.K' =K
S, = | ¥'Wdz

A 2
px_ Zhax

H je Hermitovsky operator

K": komplexné sdruzena
Hermitovska matice
unitarni matice

ortogonalni matice

S;; = 1: normované funkce
S;; = 0: ortogonaini funkce

S;; = 8;; : ortonormalni funkce
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