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Zusammenfassung: Teil 18, 14.01.2021/2

* Mangel des freien Elektronengasmodells
nicht erklart werden kann: Unterschied zwischen Metallen, Halbleitern und Isolatoren, Anzahl der Valenzelektronen, positive Werte fiir die Hall-
Konstante oder Thermokraft, T- und B-Abhangigkeit der Hall-Konstante erklaren, ....

* Beriicksichtigung des periodischen Kristallpotenzials V(r) = V(r + R)
=> keine vollig freien Elektronen mehr: Bewegung in periodischem Gitterpotenzial
=>»nach wie vor gehen wir von véllig unabhdngigen Elektronen aus (keine e-e-Wechselwirkung)

 Bloch-Elektronen: |6se Schrodinger-Gleichung fiir ein Elektron in gitterperiodischem Potenzial V/ (1)

flz _ — iGr
[—% 72+ V(r)] Y(r) = E ¥(r) V(r)=V(r+R) ZGVG e

R=n1 al+nzaz +n3a3
G=hb1+kb2+'€b3

Ansatz: Superposition ebener Wellen: ¥(r) = ), Ci et kT 3 Ubergang zum reziproken Raum (Fourier-Entwicklung)

21,2
‘ <h2 rI:z —E > Cx + z VCk—g =0 Schraodinger-Gleichung im reziproken Raum
G

=>» N unabhdngige Gleichungssysteme: eines pro K aus 1. BZ, jedes koppelt nur K-Werte, die sich G unterscheiden

Y(r) = Z Cx KT = Y (r) = Z C_g e/ ®T Indizierung mit k méglich: E(K) = Ej
k G

=>» K ist nicht auf 1. BZ beschrankt, zu jedem Kk aus 1. BZ gibt es unendlich viele Losungen (Energieeigenwerte)
E,(k) =E(k+ G,) mit G, = hby + kb, +fb;, n = Bandindex

* Bloch-Wellen im Ortsraum: Y (r) = u(r) e®*T  mit  u(r) = u(r + R)

die Eigenfunktionen der Schrédinger-Gleichung fiir ein periodisches Potenzial V' (r) = V(r + R) sind durch

Bloch-Theorem das Produkt von ebenen Wellen e®T mit einer gitterperiodischen Funktion Ui (r) = ui(r + R) gegeben
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8.1.1 Bloch-Elektronen im Ortsraum

* Konsequenzen aus Periodizitat des Gitterpotenzials

lPk+G(r) — z Ck+G—G' ei(k+G—(;’).r — z Ck+G—G’ e—i(;’.rei(k+G)-r P, (1) = Z Crc pl(k=G)-r
G’ G’ G

Umbenennung des Summationsindex: G = G' — Gbzw. G' =G + G

Pepa () = ) Cgr e 6T T = (16T = W (r)
GII

wichtiges Ergebnis: Yic(r) = Wi(r)

= Bloch-Wellen, deren Wellenvektoren Kk sich um G unterscheiden, sind identisch

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

» um den Index Kk einer Bloch-Wellen eindeutig festzulegen, wahlt man k aus der 1. Brillouin-Zone

sollte K’ nicht in 1. BZ liegen, so kdnnen wir immer einen reziproken Gittervektor G finden, so dass k = K’ + G in 1. BZ liegt

» durch Reduktion der Wellenvektoren auf die 1. BZ gibt es zu jedem k mehrere Energieeigenwerte, die wir
mit dem zusatzlichen Bandindex n klassifizieren: E,,(k) = E (K + G,,)

www.wmi.badw.de
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8.1.3 Impuls von Bloch-Elektronen

* Welchen Impuls haben Bloch-Wellen?

— Wiederholung: Impuls von freien Elektronen (ebene Wellen)

ebene Wellen Wy (r) = \/LV e’k T sind Eigenfunktionen des Impulsoperators %V
h

fur ebene Wellen es gilt: =V Wi (r) = Ak W (r) =>» ebene Wellen Wi (r) sind Eigenzustinde des Impulsoperators
[

und besitzen wohldefinierten Impuls p = Ak
— da Wellenzahl k von Bloch-Wellen nur bis auf G eindeutig definiert ist, konnen wir K nicht als Impuls auffassen
§ .. h h ” o
fir Bloch-Wellen es gilt: TV Y (r) = ?V (u(r) e*T) = Rk Wi (r) + Te‘ T Vug(r) # const. - Wi (r)
= Bloch-Wellen W, (1) sind keine Eigenzustidnde des Impulsoperators

» hk ist ,Kristallimpuls” oder ,Quasi-Impuls” (&hnlich zu Impuls von Phononen)

» Ursache ist diskrete Translationsinvarianz wegen Gitterperiodizitdt im Unterschied zur
kontinuierlichen Translationsinvarianz beim freien Elektronengas

* Gruppengeschwindigkeit einer Bloch-Welle

1
Vok = E VE,,(K) = Vi w, (K) =» Gruppengeschwindigkeit wird durch Bandstruktur E,,(K) bestimmt
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qualitatives Bild der Energiebander E,, (K)

/

E(k)

tE

freie Elektronen

Schrodinger-Gleichung liefert fiir jeden erlaubten K-Wert aus 1. Brillouin-Zone einen Satz von Eigenenergien E,,(K)

die Funktionen E,,(K) bilden die elektronische Bandstruktur eines Festkdrpers

3. Band
Bandliicke
2. Band
Bandliicke

1. Band

Y
1. Brillouin-Zone

Bloch-Elektronen



8.1.4 Dispersionsrelation und Bandstruktur

 allgemeine Eigenschaften von E,,(K) als Folge der Periodizitit des Gitterpotenzials E
— aus Schrodinger-Gleichung erhalten wir fir die Zustande Kund k + G, 3. Band y\ n=3
H "Ijk(l‘) = En‘Pk(r) lPk+G(r) — lpk(r) Bandliicke -
/ 2. Band \/\/- n=2
H lIJk+Gn (r) = E(k + Gn)l{',k+(z}n (r) = E(k + Gn)ka(r) Bandliicke
1. Band m / n=1
=> E,(k)=EKk+G,) k' = k + G,, beliebig, k € 1. BZ -
—-m/a 0 +m/a k,

* Folgerungen:
» E,(K) sind periodische Funktionen von K: Beschrdankung auf 1. BZ moglich
» E,(K) sind als periodische Funktionen beschrankt

- E, (K) Uberdecken nur einen bestimmten Energiebereich: Energiebiander mit endlicher Bandbreite

» die Energiebander E,, (K) sind durch verbotene Bereiche getrennt: Energie- oder Bandliicken

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

» falls Gitterpotenzial Inversionssymmetrie besitzt: V(r) = V(-r)

-2 E,(k) = E,,(—Kk) (ohne Beweis)

> Vpk = % VkE,(K) = 0 furk = 0 =» Minimum oder Maximum von E,,(K) fur fir k = 0
» Kramers-Entartung: E, (K, T) = E,,(—Kk,!) (ohne Beweis)

- folgt aus Zeitumkehrinvarianz des Hamilton-Operators fur B = 0 ‘

www.wmi.badw.de




8.1.5 Reduziertes Zonenschema

* Plausibilitatsbetrachtung zu Energiebandern:
= freies Elektronengas

freies Elektronengas:

h2k?
E(k) =

2m

Wellenvektoren K beliebig

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

—4n/a -3n/a—2n/a —m/a 0 +m/a +2r/a +3mw/at4m/a k.,

Hinweis:
Bei Elektronenwellen im Festkorper besteht kein Grund dafiir, den Wellenvektor auf die 1. BZ zu beschranken. Im Gegensatz zu den

Gitterschwingungen, bei denen wir die Bewegung diskreter Gitterpunkte beschrieben haben und deshalb Wellenvektoren auBerhalb
der 1. BZ physikalisch nicht sinnvoll waren, sind Elektronenwellen tberall im Festkorper definiert

www.wmi.badw.de
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8.1.5 Reduziertes Zonenschema

* Plausibilitatsbetrachtung zu Energiebandern:
=» freies Elektronengas mit periodischem Potenzial der Amplitude null

\ E
1.|BZ
\ /  Bandelektronen:
% (kK + G,,)?
E, (k) E5(k) En(k) = ———

ausgedehntes

Zonenschema
Wellenvektoren k aus 1. BZ

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

E; (k\ /?1 (k)
Eo(k) | Eo(k)

\/

—4n/a -3n/a—2n/a —m/a 0 +m/a +2rw/a +3n/a+4t/a k

>
X

=» durch Einfiihrung einer periodischen Struktur mit Periode a im Ortsraum fiihren wir periodische Struktur im k-Raum mit Periode 21 /a ein

www.wmi.badw.de
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8.1.5 Reduziertes Zonenschema

* Plausibilitatsbetrachtung zu Energiebandern:
= freies Elektronengas mit periodischem Potenzial der Amplitude null

\ E
1.|BZ
Bandelektronen:
G, G3
% (kK + G,,)?
E, (k) En(K) =——1

Wellenvektoren Kk aus 1. BZ

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

RIS

—4n/a -3n/a—2n/a —m/a 0 +m/a +2r/a +3mw/at4m/a k.,

=» durch Einfiihrung einer periodischen Struktur mit Periode a im Ortsraum fiihren wir periodische Struktur im k-Raum mit Periode 21 /a ein

=» zuriickfalten der Kurven E, (K) in 1. BZ durch Verschieben mit reziprokem Gittervektor G,, = +tn - 2m/a

www.wmi.badw.de
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e Plausibilitatsbetrachtung zu Energiebandern:
= freies Elektronengas mit periodischem Potenzial der Amplitude null

W E
1.|BZ

reduziertes
Zonenschema

Bandelektronen:

% (kK + G,,)?
2m

En(k) —

Wellenvektoren Kk aus 1. BZ

—4n/a -3n/a—2n/a —m/a 0 +m/a +2r/a +3mw/at4m/a k.,

=» durch Einfiihrung einer periodischen Struktur mit Periode a im Ortsraum fiihren wir periodische Struktur im k-Raum mit Periode 27 /a ein

=» zuriickfalten der Kurven E,, (K) in 1. BZ durch Verschieben mit reziprokem Gittervektor G,, = +tn - 2m/a

=» Darstellung aller Energiefunktionen E,,(K) in 1. BZ

13
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8.1.5 Reduziertes Zonenschema

* Plausibilitatsbetrachtung zu Energiebandern:
= freies Elektronengas mit periodischem Potenzial der Amplitude null

) A \ E A A

Bandelektronen:

) E4(k) E3 (k) Ey (k) Es(k) E4 (k) E3(k) E, (k) E3 (k)
2 2

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

periodisches ()| Ex(k E; (k) am
Zonenschema

Wellenvektoren Kk aus 1. BZ

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

(k) | Eo () AL (k) | Eo (i) AL (k) | Eo i) ALy (k) | Eo(l) AL (K) [E
— i

e .

—4n/a -3n/a—2n/a —m/a 0 +m/a +2r/a +3mw/at4m/a k.,

=» durch Einfiihrung einer periodischen Struktur mit Periode a im Ortsraum fiihren wir periodische Struktur im k-Raum mit Periode 21 /a ein

=» zuriickfalten der Kurven E,, (K) in 1. BZ durch Verschieben mit reziprokem Gittervektor G,, = +tn - 2m/a

www.wmi.badw.de

=» periodische Darstellung aller Energiefunktionen E,, (K) 1



8.1.5 Reduziertes Zonenschema

e ausgedehntes, reduziertes und periodisches Zonenschema fiir ein 1D freies Elektronengas mit periodischem
Potenzial der Amplitude null

tE ‘E tE

aquivalente
Darstellungen

N/

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

o
2w 0w 0 m™ 2w
a a a a
—

) X
e}
E
= ausgedehntes reduziertes periodisches
3
g Zonenschema Zonenschema Zonenschema
3
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8,9,10,

8.1.5 Reduziertes Zonenschema

reduziertes Zonenschema fiir 3D freies Elektronengas in einfach kubischem Gitter

\E

16,17,18,19

2

12,13,14,15

Fa(k) = 7 (k + G,

(hk®) = (000) = n=1
(hk?) = (100) = n=2

2

2m

7 Bandindex (h, k, €)

1 000

2 100

3 100
4,5,6,7 010, 010, 001, 001
| 8,9,10,11 110, 170, 101, 10T
—n/a 0 +1/a k: 12,13,14,15 110, 110, 101, 101
16,17,18,19 011,011,011, 011

V(r) = 0, periodischer FK (kubischer Kristall)

2
(kx+h—

2 2 2
T 2T 2T

) +(ky+k—> +(kz+£—> ‘
a a a

Energieentartung am Zonenrand

E,(0,0,0)

e ol
3 |t\) = IN
2 = |3 o
S N’
[ ] ]

al';f..
~—
o

(85

| S B o6 R 5
P ) —
(o8]

o (8] (88
2’:‘ 2': a':

N N N’
b
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8.2 Naherung der fast freien Elektronen

bisher diskutiert:
=» freies Elektronengas mit gitterperiodischem Potenzial der Amplitude null: V(r) = 0

Dispersion E(K) kann in 1. Brillouin-Zone dargestellt werden (reduziertes Zonenschema)

E(k) > E,(K) mit k € 1. Brillouin-Zone

e wir diskutieren jetzt:

=» Elektronen in gitterperiodischem Potenzial einer Amplitude groBer null: V(r) > 0

=» Amplitude des gitterperiodischen Potenzials soll klein sein
- storungstheoretische Behandlung
- Naherung der fast freien Elektronen

=> Wie dndert sich Dispersionsrelation E (k) = h?k?/2m der freien Elektronen, wenn wir Amplitude des
gitterperiodischen Potenzial endlich machen

17



8.2.1 Qualitative Diskussion

« fiir V(r) > 0 erhalten wir Bloch-Wellen W, (1) = Y C_¢ €' ®* ®T anstelle von ebenen Wellen ¥ (r) = e kT

« Welche Rolle spielen die einzelnen Entwicklungskoeffizienten in Wi(r) = Z Cr_g e' k=@
G

— wir gegen von Schrédinger-Gleichung in k-Raum aus

2
:', h%k? Y VeCrq Entwicklungskoeffizienten werden groR, wenn
E < 5 — E) Ck + z VGCk—G =0 ‘ Ck = — 722 72Kk2 (k—Gn)Z 2 2
s m = _E =E = bzw. k“ = (k — G,,)
E, m 2m 2m
= ’ | ’ f » Bedingung erflllt fir K in der Ndhe des Rands der
i 2 Brillouin-Zonen
2 3 \( G, 3 > Fur Elektronenwellen mit solchen k-Werten ist die von
Z \ Laue-Bedingung erfiillt
° 2 6 2 e . . .. .
1 G, » Elektronen mit K in der Nahe eines Zonenrands erfahren
3 /,'.( e 3 starke Rickstreuung = stehende Wellen
S B |
E » Elektronen mit k weit weg vom Zonenrand werden wenig
= 2 beeinflusst 2 weiter in guter Naherung ebene Wellen
2 3 3
3 o (0]
3

18
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* Diskussion anhand eines 1D periodischen Potenzials mit Gitterperiode a

\E

8,9,10,

16,17,18,19

,13,14,15

—ﬁ/a 0 +1/a

kx

— wir betrachten nur Rand der 1. BZ bei k = +m/a und bezeichnen den kiirzesten

reziproken Gittervektor G; = 2m/a mit g

fur k = +m/a gilt:

(e (GE) < () -

furk = —m/a gilt:
2 27\ 2
kzz(_z> (k_g)2:<_z+_n> :(+E) =k2
a a a a

am Rand der 1. BZ bei k = +m/a miissen wir nur die beiden
Entwicklungskoeffizienten C_, , und C,/, bericksichtigen

alle anderen Entwicklungskoeffizienten kdnnen in O-ter Naherung vernachlassigt
werden

19



8.2.1 Qualitative Diskussion

* resultierende Bloch-Wellen: W, (x) = Cre'** + Ck_gei (k-g) x

fur k = m/a erhalten wir:

Wzr/a(x) = C+n/aeigx + C_n/ae_i%x symmetrische und antisymmetrische Uberlagerung
einer fortlaufenden und einer reflektierten Welle
fur k = —m/a erhalten wir: gleicher Amplitude
. TT . TT
Wie—r/a(x) = C_pjge 3" £ Cipjge'a” => stehende Wellen

 stehende Wellen

PS (x) o (ei™/@ 4 e7imx/@) o cos(

oS

x) symmetrische Uberlagerung

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

Y2 (x) (ei”x/“ — e_i”x/“) x sin(

oS

x) antisymmetrische Uberlagerung

www.wmi.badw.de
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zu stehende Wellen gehorige zugehorige Wahrscheinlichkeitsdichten (entspricht Elektronendichten)

nlq[Slz
S IVAVAVAVAVAVAVAVA
X

nlll,lﬂlz
P2 (x)|* « sin® (gx) W
a X

V
+ + + + + + + +
@ © @ o O © © o=
unterschiedliche potenzielle Energie fiir beide Elektronenverteilungen: Ej; < Ejo¢

=» Aufhebung der Entartung der Energieeigenwerte
=» Energieliicke am Rand der BZ

21
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8.2.1 Qualitative Diskussion

e qualitativer Verlauf der Dispersionsrelation am Rand der 1. Brillouin-Zone

— stehende Welle fiir k = +m/a:

> v (K) = - VieEy(K) = 0

» E, (K) besitzt waagrechte Tangente am Zonenrand

fur V(r) > 0 6ffnet sich am
Zonenrand eine Energieliicke

GroRe der Energieliicke hangt von
Amplitude des gitterperiodischen
Potenzials ab

www.wmi.badw.de

A E A E
2. Band
freie — 3 f / )
Elektronen i ! Bandliicke \‘ }
Band-
Elektronen 1. Band
)
2 o o
—1t/a 0 +m/a k, —1t/a 0 +m/a k,
ausgedehntes reduziertes
Zonenschema Zonenschema

22
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8.2.2 Quantitative Diskussion

wir gehen von Schrodinger-Gleichung im k-Raum aus

h2k?
( Zm _E>Ck+zVGCk—G - 0
G

— die Wellenvektoren konnen beliebige Werte annehmen (die durch Randbedingungen erlaubt sind)

— liegt K’ auBerhalb der 1. BZ, so kbnnen wir immer G finden, so dass k = K’ + G in 1. BZ liegt

h2(k — G)?
T E|Ck+ z Ve Cx—g-¢' =0 Umbenennung: G = G' + G
G’ NG
h2(K — G)?
o E)Cx_+ Z Vo' —gCk-g'" =0 Aufgabe besteht in Losung des Gleichungssystems
GII

— falls Gitterpotenzial verschwindet, erhalten wir

» es missen alle Cx_g = 0 sein

> resultierende Bloch-Welle Wi (1) = Y Cx_g /¥ ®T = (et KT ist ebene Welle

<h2(k — G)?

—E|Cgg=0

23
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8.2.2 Quantitative Diskussion

e Losen des Gleichungssystems <

h2(k — G)?

2m

aesd

Teil des Gleichungssystems fiir eindimensionales System

GII

Vo' -GCx-¢"” = 0

2
= wir schreiben alle G = ng als Vielfaches von g und verwenden die Abkiirzung Ax_ng = zh_m (K — ng)?

+ + + + + + +

R T

. +V_2ng

. +V_2ng+g
. +V_24Cry2g
: +V—2ng+3g
. +V_2gCriag
o “Mnince

eie
+V_ng_g
+V_g Cxk
+V_ng+g
+V—ng+2g
+V_gCiy3g
T oo ae

-
+V()Ck—zg
+V()Ck_.g
+V()Ck
+V()Ck+g
+V0Ck+2g
g

Fiie
G

L
+V2ng—4g
+V2g Ck-3g
+V2gCk-2g
TR

+ + + + + + +
|
o
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8.2.2 Quantitative Diskussion

 Block der Determinante der Koeffizienten

(Akzg + Vo - E) Ve Vs Vg V_sg
V, (Mg +Vo—E) Vg Vg Vg
Vag Vg (A + Vo - E) V_zg
V3g Vzg Vg (Ak'*g +Vo-E ) V—g
Vig Vg Vg Ve (Aksag + Vo~ E)

* vereinfachende Annahmen, um Gleichungssystem einfach I6sen zu kénnen:
* periodisches Potenzial kann mit nur einer Fourier-Komponente V; beschrieben werden

* wir beriicksichtigen nur die Koeffizienten Cy und Cy_g

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

Hinweis:

Die Koeffizienten V; der Fourier-Reihe nehmen z.B.
fiir ein Coulomb-Potenzial mit 1/G? ab, weshalb in
der Reihenentwicklung meist nach wenigen Termen
abgebrochen werden kann.

www.wmi.badw.de
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e mit Ep = Vg +

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
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stark reduziertes Gleichungssystem

- E> Ck + VOCk + Vng_g — O

Gleichungssystem besitzt Losungen, wenn Determinante verschwindet

h?k?
———E+Y, V,
h*(k — g)*
Vg ———E+Vg
thZ hZ(k_g)Z

=» Energieliicke E; = E“ — E° = 2|Vg| am Rand der Brillouin-Zone

Zm

und Ep , =V, +

E%S = %(E,S_g +E)F \/i (B9 ¢ - E{Q)Z + |

h*(k — g)°

erhalten wir (Energie der freien Elektronen)



8.2.2 Quantitative Diskussion

1. Brillouin-Zone
in der Nahe des Rands der Brillouin-
— Zone kann E%°(K) mit Parabeln

freies angenihert werden

Elektron

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
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8.2.2 Quantitative Diskussion

* Bestimmung der Entwicklungskoeffizienten

Bloch-Welle: ‘Pk(r) = Ck ei kr + Ck—g ei (k—g)r

* Einsetzen der Energieeigenwerte in Gleichungssystem

2

: (hzkz E>C + Vo Cx + V,C 0 (hz(k_g)z E>C + Vo Cg + V_yCi = 0
3 - k T Volk k-g = - k— 0Lk- —gbk =

: m g-k-g om 8 8 8

: Ci— Ep +|V,| — E

$ “k-g = | gl L am Rand der Brillouin-Zone bei k = g/2

g Cx 'k=g/2 Ve

‘SZ Wea(r) = C(e'87/2 £ e787/2) stehende Welle

welche der beiden Uberlagerung die niedrigere Energie besitzt, hangt von Vorzeichen von Vg ab

www.wmi.badw.de
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Zusammenfassung: Teil 19, 19.01.2021/1

* Elektronen im periodischen Potenzial Auswirkungen der Gitterperiodizitdit:

_ Bloch-Wellen zu Wellenzahlen, die sich _ - _—
Ficra(r) = Wi (r) um G unterscheiden, sind identisch En(k) = E(k + Gp) k' =K+ Gy beliebig, k €1.82
E,, (K) sind periodische Funktionen

] ] E,, (K) sind beschrankt =» Energiebander und Bandlticken
* allgemeine Eigenschaften von E (K):

-E,(K) =E(k+G,) —> Beschrénkung auf 1. BZ moglich

- E,,(K) sind beschrankt - Energiebiander (Bandbreite, Bandliicken)
-fallsV(r) = V(-r) -2 E,,(K) = E,,(—Kk) (Inversionssymmetrie)

- Kramers-Entartung 2> E, (kK T) = E,,(—K,!) (Zeitumkehrinv. fir B = 0)

* Kristallimpuls: - Periodizitdt des Gitterpotenzials = Wy g (r) = Pi(r)
- hK ist nur bis auf G eindeutig  =» , Kristallimpuls“, W, (r) kein Eigenzustand von %V

- Gruppengeschwindigkeit von Blochwelle: v, = %VkEn(k) " . R “ )

\

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

* Darstellung der Dispersion E, (K) im ausgedehnten, reduzierten und \
periodischen Zonenschema (V(r) = 0)

()

T

3 | | | | |

©

o En(k) - E(k + Gn) 2nfa -n/a 0 m/a 2n/a -nfa 0 wn/a -3n/a -t/a 0 m/a 3n/a
E k, — K, —— K, —

2 ausgedehntes reduziertes periodisches

3

S Zonenschema Zonenschema Zonenschema

3
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Zusammenfassung: Teil 19, 19.01.2021/2

* Energiebdnder, reduziertes Zonenschema: £ 1617,1810

Beispiel: 3D Elektronengas in einfach kubischem Gitter, V(r) = 0

2 hZ
E,(k) = %(k +Gp)?% = o

8,9,10,11 12,13,14,15

2m\° 2m\° 2m\°
ky+h—) +|k, +k— | + |k, +£— (hkf) = (000) = n=1
a a a
(hk®) = (100) = n=2
V(r) = 0, periodischer FK
Energieentartung am Zonenrand

\
« Modell fast freier Elektronen: qualitative Betrachtung: w2 7 : & L
freie Elektronen + periodisches Potenzial als Storung, V(r) # 0 ’\/\/\/\/\N\N
- von Laue-Bedingung k? = (k — g)? ist am Zonenrand erfiillt a2 x

, . T
.. / —inx/ _
- Uberlagerung von fortlaufender W (x) o (&% + e7/4) o cos <a x) /\/\/\/\/\/W\,
T
a

und riickgestreuter Elektronenwelle  ya () « (elmx/a — =imx/a) Sin(

i X
+ O+ o+ o+ ' r o+ o+
@ . @ @ & @ & *;_
- stehende Wellen am Zonenrand: v,y = %VkEn(k) =0 ﬂ ﬂ m ﬂTﬂ ﬂ ﬂ ﬂ

* Modell fast freier Elektronen: quantitative Behandlung

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

§ 1, Brilowin-Zone
| 2 10%

1 1
einfachster Fall:  E%® = E(El(‘)_g + El({)) + \/Z (El({’_g - El({))2 + |V

- Aufhebung der E-Entartung am Zonenrand =» Bandliicke 2|Vg| ool

0.0 05 10 15
2k /g 30
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