Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: varahtelyt
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: varahtelyt
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: varahtelyt
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1. Brillouinin vyohyke = k-avaruuden yksikkokoppi
— Ensimmainen Brillouinin vy6hyke =
vyOhyke pisteen k = 0 ymparilla

2.Kaanteishila = pisteen k = 0 kanssa ekvivalentit
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: varahtelyt
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: moodien maara
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Jos atomiketju on aaretdn, k voi saada minka arvon tahansa.
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kvanttivarahtelyt
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kvanttivarahtelyt
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kideliikemaara

Fononia voi pitda myo6s — fotonin lailla — hiukkasena.
Sen energia on Aw ja liikemaara hk

Koska fononeille k=kt+G,, @G,, =2mm/a
el liikemaara voi sailya fononien vuorovaikutuksissa.

Lilkemaaran sijaan sailyy kidelikemaara eli likemaara modulo kdanteishila
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kahdenlaista atomia

a yksikkokoppi

toinen yksikkokoppi

Kannassa on kaksi atomia, joiden koordinaatit ovat
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kahdenlaista atomia

Tapaus, jossa massat yhta suuret ja K, > K,
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kahdenlaista atomia

Tapaus, jossa massat yhta suuret ja K, > K, 5z, = A eiwt—ikna
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kahdenlaista atomia
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: kahdenlaista atomia

Ominaisvektorit, kun k — 0 antavat varahtelymoodit {5%
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Yksiulotteiset mallit kiteiselle aineelle: dispersiokuvaajat
Laajennetut vyohykkeet:

Redusoidut vyohykkeet:
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Elektronit ketjussa: tiukan sidoksen malli

Paljon fononeista opittua voi soveltaa myds elektroneihin

i 12) 13) 4 [5) 6)

Yksi tila (orbitaali) per atomi, periodiset reunaehdot ja (n|m) = 0,

. 2
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Elektronit ketjussa: tiukan sidoksen malli

12 B 4 15 6

H,., = <n|H|m> = 6atomi(snm + Z <TL|V7|’ITL>

j#m
repulsio saman atomin paalla
Vo, m=n /
missa Y (nlVjlm) = {t, n = m + 14— vierekkaisten atomien attraktio
j#Em 0, muutoin

vuorovaikutuksella lyhyt kantama

‘ Hn,m — 606n,m - t(5n+1,m + 5n—1,m)

€atomi + V0O Tridiagonaalinen matriisi (operaattori)
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Elektronit ketjussa: tiukan sidoksen malli

‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ Hn,m — EO(Sn,m - t(5n+1,m + 5n—1,m)
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Periodiset reunaehdot:

GOn = ON4n wmp o~ FNa —q
21
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Dispersio on kuin fononeilla:

Koska periodisuus on
sama, niin 1. Brillouinin
vyOhykekin on sama
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Elektronit ketjussa: tiukan sidoksen malli

Z Hypm®Om = (60 — 2t cos (ka))¢n

Fysikaalisesti parametri t liittyy

atomien etaisyyteen toisistaan ja

maaraa samalla vyon leveyden

atomien tilat
mudostavat
energiavyon

Eatomic + Vo + |2f|
A

\
€atomic T+ VO — |2f|

E : €,

+2f+

vl

N erillista
atomia

Catomic

increased atomic spacing —

+ increased hopping

Kun k on pieni: E(k) = C + ta®k”

_ h2 k>
Vapaalle elektronille Eyupa.(k) =

2m

Maaritellaan efektiivinen massa m* ;
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Elektronit ketjussa: tiukan sidoksen malli

Elektronit eroavat fononeista, koska ne ovat fermioneja

-~ Atomeja N kpl, kullakin yksi elektroni osallistuu
< Tiloja myds N kpl

<~ Spinin vuoksi kullekin tilalle mahtuu kaksi elektronia elektronit alkavat
(1 likkua — materiaali
tyhjaa ™ on johde
% kytketaan s )
i sahkokentta Y
B ‘ . 1 I + L 4 i 4
k=—mt/a k=+m/a k:l—ﬂfﬂ k=+lrtfa
i 1 1 ] 1
elektroneja -2
AP reieidien Jos kullakin atomilla osallistuisi kaksi

elektronia — materiaali olisi eriste




Elektronit ketjussa: tiukan sidoksen malli

Tapaus, jossa yksikkokopissa
= yksi atomi

= kaksi tilaa

-~ kaksi elektronia

l tyhjaa

1 ;
€atomic

2
€atomic

: \

Metlal-lnsuiator Transition e|8ktr0neja

Inter-atomic distance
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Tapaus, jossa yksikkokopissa

-~ kaksi erilaista atomia

= yksi tila / atomi

-~ yksi elektroni / atomi - yhteensa kaksi
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< ><— |st Brillouin Zone —>< >
\ Extended /
Zone
Sch{ -
—2T/a —Tt/a 0 T/a 2m/a
tyhjaa
yhl \\A Reduced
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