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6/3

Erlaubte k-Werte im reziproken Raum

6/4

Bloch-Funktionen

Allgemeine Symmetrie-Eigenschaften von Elektronen im Gitter:
Gitterperiodisches Potential: V (F) = ZVé exp(iGF)
G
Einelektronenwellenfunktionen sind gitterperiodisch modulierte
ebene Wellen (Bloch-Funktionen):
v, (F) =exp(ikr)-u.(F)
u, (M =u,(F+R))
Darstellung tiber Fourierreihen im reziproken Raum:
Wellenfunktionen: w(F) = c, exp(ikr)
X
1°k?
o —e]cR +Zé:vé C. =0
Fiir jedes k in 1. Brillouinzone eine Lésung W (F) mit:
U (F) = ¢, exp(-i GF)

G —
Bloch-Funktionen und Energie-Eigenwerte periodisch im k Raum:
Vi (r)= Vi (r)

e(K) =e(k +G)

Schrddingergleichung: [



6/5 Bandstruktur

erweitertes Zonenschema
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6/6 Elektrische Leitfahigkeit




6/7 Fermiflachen

Freie Elektronen

Fermiflache

6/8 Brillouinzonen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter

[ ] L] L] [ ]
1. Brillouinzone
2. Brillouinzone

3. Brillouinzone
[ ] [ ]
Ky
[ ] L] L] [ ]



6/9 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter + freies Elektronengas
erweitertes Zonenschema"

6/10 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter + freies Elektronengas
gitterperiodische Fortsetzung




6/11 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter + freies Elektronengas
Jperiodisches Zonenschema*“

6/12 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter + freies Elektronengas
Jreduziertes Zonenschema"“

1. Brillouinzone 2. Brillouinzone 3. Brillouinzone 4. Brillouinzone
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6/13 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter + freies Elektronengas
3. Brillouinzone im ,periodischen Zonenschema*

6/14 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter

freie Elektronen Bandelektronen
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6/15 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter + fast freie Elektronen

6/16 Brillouinzonen und Fermiflachen

Beispiel: 2D quadratisches Gitter

1. Brillouinzone 2. Brillouinzone 3. Brillouinzone

freies Elektronengas

fast freie Elektronen




6/17 Brillouinzonen in 3D

bcc fcc

2. Brillouinzone

3. Brillouinzone

R. Luck, Doktorarbeit,
Technische Hochschule,
Stuttgart, 1965

6/18 Brillouinzonen und Fermiflachen in 3D

fcc + freies Elektronengas

R. Lick, Doktorarbeit,
] Technische Hochschule,
Stuttgart, 1965

Nl Ng—"
2. Brillouinzone 3. Brillouinzone 4. Brillouinzone
(Flache umschlief3t Lécher) (Flachen umschlie3en Elektronen)




6/19 Brillouinzonen und Fermiflachen in 3D

D. Shoenberg, D.J. Roaf, Phil. Trans. Soc., 255 (1962) 85

6/20 Brillouinzonen und Fermiflachen in 3D

3. Brillouinzonen von:

fce-Gitter mit Aluminium
3-wertigem freien Elektronengas

N.W. Ashcroft, Phil.Mag. 8, 2055 (1963)
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6/21 Brillouinzonen und Fermiflachen in 3D

Brillouinzonen von:

hcp-Gitter (— 2 Atome/EZ) mit Beryllium
freien Elektronengas (2 El./Atom)

Locher

7

Elektronen

T.L. Loucks, P.H. Cutler, Phys. Rev., 133 (1964) A819
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