5. Elektrontillstand i en svag periodisk potential

Vagfunktionen for en Blochelektron kan i allminhet uttryckas i formen

Up(F) = Y g _ge T,
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Schrodingerekvationen for Fourierkoefficienterna c; 5 ar
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Olika losningar for en given k-vektor atskiljs med ett index n, som anger
bandets ordningstal.

For fria elektroner ar ekvationen

Ifall 5%_ = har ett unikt olikt vérde for varje K -vektor galler att

- =

c = EQ* L. d}k‘ ~ 6z(k—K)-r'

Ifall diremot s%_ iz ar lika for flere olika K-vektorer K;...Kp,:

0 _ __.0
Ch-Ry = " T CR-Rn

finns det m lineért oberoende planvagslosningar. Da godtyckliga linedra kom-
binationer av dessa ocksa ar 16sningar med samma energi kan koeflicienterna
cy_z valjas helt godtyckligt for de m K-virdena Kl, ...K .

Betrakta en situation med en svag vaxelverkningspotential. Till denna
kan man alltid addera en konstant sa att dess rumsintegral &r 0:

Uy = E d*ru(7) = 0.
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Betrakta en specifik gittervektor K. Schrodingerekvationen blir da med

denna som referens

0 —

P )%k = LUk k%R
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Da ug = 0 upptrader termen K=K 1 inte i summan over K. Denna ekvation
leder till

1
Gk = ;o 2 Uk-mCik
k—K7 B+K,
Om detta uttryck insittes i h6gra membrum av ekvationen ovan fas
Uz = Ugzi_z
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KK F-K

Om energinivaerna ar val atskiljda kan denna ekvation approximeras som

varav foljer att
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Detta uttryck anger hur mycket energinivan 6%_ 2 forandras av vaxelverkan
med kristalljonerna till lagsta ordningen.

Ifall en grupp energivirden )_ . ...ep_x ligger mycket nira varandra och
val atskiljda fran alla andra nivaer bor korrektionerna av forsta ordningen
inom gruppen behandlas tillsammans:
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Ifall gruppen av nirbelidgna energinivaer omfattar bara tva nivaer reduceras
ekvationssystemet till

I detta fall giller

0~ 0 0_ 0 2 2
g™ €z g och |€6—6§_K| >>U, K'#K, 0.

Likheten

_ .0
E¢ = Ei-K

Qo

galler da
1= 17— K|
vilket innebar att ¢ ligger pa ett Braggplan:

Den approximativa likheten

0

K

innebar da att ¢ ligger mycket néra ett Braggplan. En svag periodisk po-
tential paverkar darfor huvudsakligen de elektrontillstand vars vagvektorer
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ligger nara dem som ledder till Braggreflexion.

Det homogena ekvationssystemet for vektorn

Cq
Cq‘—]?

har otriviala l6sningar bara da ekvationssystemets determinant ar 0:

0 L,
e—¢; —Ug

U e_g0 =0
Up ¢ Ei R

Losningarna till denna ekvation ar

1 R
£ = 5(82—-}- 82._1-{*) + J (#)2 + |UI‘(*|2

Om ¢ ligger pa ett Braggplan géller

e =cg+ |Ugl.

Om Ug = Uy ar 16sningen f6r ¢, ¢; g da ¢ ligger pa ett Braggplan

cg=xsgn(Ug)c, .
Detta leder till
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Dérigenom galler att
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Pa ett Braggplan galler
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Detta innebar att energigradienten ar parallell med Braggplanet och att ytor
med konstant energi vid ett Braggplan ar perpendikulara mot planet.

Detta ar lattast att illustrera med ett 1-dimensionellt exempel.

Néra ett Braggplan géller da

medan i ovrigt



6. Stark bindningsapproximationen

I sadana situationer dér elektronvagfunktionerna ar centrerade pa jon-
erna ar det naturligt att behandla systemet med utgangspunkt i atomara
elektronvagfunktioner. T detta fall skrives Hamiltonoperatorn for systemet
som

H = Hy + AU(7).

Har ar H, summan over de enskilda atomernas Hamiltonoperatorer och
AU(7) en korrektion som tar i beaktande kristallens periodicitet. Om vag-
funktionerna fér en elektron bunden till en enda atom &r v, (7) bor hela
systemets vagfunktion approximeras med en lineidr kombination av typen

b (F) = D e (7~ R).
R
Har 16per summan 6ver R bver alla positioner i Bravaisgittret, medan vek-
torn k antar alla sadana vérden i elementarcellen i det reciproka gittret som
satisfierar de periodiska randvillkoren.

Denna ansats satisfierar Bloch’s teorem da

P+ R) =S Ry, (F+ R— )

B
— ezEﬁ Z ezl_c‘(R"fR‘)wn (7;»_ (R’I o R’))
B
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= Py,

For denna vagfunktionsapproximation ar energierna 6n(E) oberoende av
k. En mer realistisk modell ar att ersitta en-atom vagfuntionerna () med
en allménnare funktion ¢(7):

W) =Y e o (7 - R).
R
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Ansatsen dr nu att funktionen ¢(7) bor kunna uttryckas som en linedr kom-
bination av ett fatal en-atomfunktioner:

Schrodingerekvationen blir

[Har + AU@(7) = (k) (7).
Multiplikation med () leder till

e(R) = En] [ d®rigi (i) = [ dros (AU
Nista steg dr att utveckla 9 (7):

—

$(7) = 3 b T (7~ ),
[£k) = En) 3 [ 15, () (70

He(B) = Bl D X [ driin(Fn(7— )

" RAQ
=Y [ @ris AU~ B).
n,R
Pga ortogonaliteten ar

[ & rd(@6u(?) = b,
sa att
(e(k) = Ep)bm
= ()~ BE) AL [ rin (P (7~ R)}b,

n o R+£0
+ A [ (AU R (7~ B}
n,R
Alla termer i hogra membrum ar sma, vilket innebar att
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(e

ar litet. Detta innebdr att om &(
maste vara litet.

) = Em)bm

inte ligger nira en atomér energiniva b,

(k
F)

Betrakta som ett exempel en situation med ett atoméart s— tillstand som

ar odegenerat och vl atskiljt fran 6vriga nivaer. En forsta approximation ar
da

??‘l
=

)= B) =0 - B) Y [ dr @uE— R)e

R+£0
+ / & (F) AU (7)(7)
+ 3 [ dre AUEwE- Be

R#0

Losningen till denna ekvation kan skrivas som

?rl
=

e(k) = E, —

:Ul

B+ Y (R)e
1+ ¥ a(R)ei

med
- [ dravie@e,
o(B) = [ dry* (e - B),
1R =~ [ @y AU - B,

Da «(R) ar litet i jimforelse med 1 och di v(R) = v(—R) eftersom AU(7) =
AU(—7), fas approximativt

e(k)=E,—f— ny R)cos(k - R).

Symbolen n.n. anger att R virdena i summan enbart loper over de narmaste
grannarna till origo.



Exempel: fcc kristall.

12 néirmaste grannar till 0:

R= g(il,il,O),

S (£1,0,+1)
2
%(0,11,11)

¢
2
v(R) = ~ = konstant fr alla 12 vektorer R :

k-R=_(thki£kj); 3,5 =2,9;9,2 2,2

e(k)=E,— - 47{003%)005(%)
+cos(%)cas(%) + cos(%)cos(kx—a};

7= [ dre AU - 5, y-



