Szilardtest-fizika gyakorlat, hazi feladatok, 2014. Gsz

1. hazi feladat, 2. gyakorlat
Szabélyos haromszogracs esetén add meg az elemi racsvektorokat, az altaluk meghatérozott elemi
cellat és a Wigner-Seitz cellat! Add meg a reciprok récs elemi racsvektorait és mondd meg, milyen
récsot hataroznak meg! Szamold ki a direkt racs és a reciprok racs Wigner-Seitz celldjanak teriiletét!
Megoldasodat grafikusan is szemléltesd!

2. hazi feladat, 3. gyakorlat
Tekintsiink egy tetragonélis racsot, ahol a;laglag és |a;| = |ag| # |asz|. A racs bézisa legyen
egyatomos. A Neumann-elv segitségével és a kristaly szimmetridinak ismeretében hatarozzuk meg,
hogy hany fiiggetlen eleme van a vezetGképesség tenzornak!

3. hazi feladat, 3. gyakorlat
Az abran egy egyatomos bazisu kristaly Laue szorasi képét latjuk. Ezen kiviil tudjuk, hogy van még
két merdleges irany, melybdl felvéve a szorasi kép ezzel megegyezik. Ezen szimmetridk alapjan add meg
milyen racsrél van szo! Sorold {6l a kristaly Gsszes térbeli szimmetriadjat! A Neumann-elv segitségével
mutasd meg, hogy a dielektromos tenzor az egységtenzor skalarszorosal

1. 4bra. Laue szorasi kép

4. hazi feladat, 3. gyakorlat
Soroljuk be a 10 kétdimenzios pontcsoportot az 5 kristalyosztalybal

5. hazi feladat, 4. gyakorlat
Tekintsiik azt a lapcentralt kobos racsot, melynek minden racspontjaban egy Cgo (fullerén) molekula
helyezkedik el.

a) Szamitsd ki a Cgo molekula atomi szorasi tényezgjét (f (Ak)), feltételezve, hogy a fullerén teljesen
gébmb alaku és az elektronok a fullerén labda feliiletén egyenletes toltésstirtiséggel helyezkednek
el. (Minden szénatomnak 6 elektronja van, a fullerén labda sugara 0,35 nm.)

b) Hatérozd meg a reciprok racsot! Becsiild meg, hogy hany Bragg-cstucsot lathatunk a szorasi
képen, ha figyelembe vessziik az atomi szérési tényezét is és a racsallandé 1,4 nm?

6. hazi feladat, 4. gyakorlat
Tekintsiik a 2.b) abran lathat6 kagome-racsot! Mi a Bravais racs és hany atombol all a bazis? Szamold
ki a rugalmas rontgenszoras szerkezeti tényez6jét, ha az atomi szorasi tényezs f. Okoz-e a szerkezeti
tényezd kioltast, azaz tiltott reflexiot valamely reciprokréacs-vektor esetén!



7. hazi feladat, 4. gyakorlat
Az A tipust atomokbdl allo6 négyzetracs esetén a négyzetek kozéppontjaba helyezziink B tipusti
atomokat. (Ekkor az A és B atomok kiilon-kiilon egymashoz képest eltolt négyzetracsot alkotnak.
A = B esetén centralt négyzetracshoz jutunk.) Hany atombol all a bazis? Szamold ki a rugalmas
rontgenszoras szerkezeti tényez§jét, ha az atomi szorasi tényezd a kétféle atomra f4 és fp. Hatarozd
meg, hogy milyen fa/fp ardnynal okoz a szerkezeti tényezs kioltast, azaz tiltott reflexiot valamely
reciprokracs-vektor esetén! Mi ennek a magyarazata?

8. hazi feladat, 4. gyakorlat
A CuOs; sik olyan szerkezet, ahol a Cu atomok egyszert négyzetracsot alkotnak és az O atomok a
szomszédos Cu atomokat Osszekdts szakaszok felezGpontjaban talalhatok. Hany atombél all a bazis?
Szamold ki a rugalmas rontgenszorés szerkezeti tényezgjét, ha az atomi szorasi tényezs a kétféle atomra
fcu és fo. Hatérozd meg, hogy milyen fc,/fo aranynél okoz a szerkezeti tényezd kioltast, azaz tiltott
reflexiot valamely reciprokracs-vektor esetén!

9. hazi feladat, 6. gyakorlat
Vizsgéaljuk a hatszoges grafitsik sikra merdleges kitéréseihez tartozé fononmodusait a megfeszitett
rugés modellben.

a) Hatarozd meg a bézist és az elemi racsvektorokat! Hany atombol all az elemi cella? Szamitsd ki a
reciprokracs elemi racsvektorait! Hany darab és milyen fononmodus(ok) van(nak) a rendszerben?

b) Ird fel a bazisatomok mozgasegyenletét Fourier-térben altalanos q hullamszamvektorra!

¢) Hatéarozd meg a fononmodusok frekvencidit és a hozzajuk tartozo atomi elmozdulas vektorokat
q = O-ral

d) Mutasd meg, hogy létezik olyan fononmoddus, ahol csak az atomok fele végez rezgést! Mekkora
az ehhez tartozo fononfrekvencia és mekkorak az egyes atomok elmozdulasvektorai?

a) b)

2. abra. Grafit sik és kagome-racs.
10. hazi feladat, 6. gyakorlat
Adott egy szabalyos haromszog csiicsain harom egyforma m tomegt atom, melyeket k rugoallandoju,
Fy el6feszitettségl rugok kotnek ossze. Szamold ki a sikra merdleges rezgések sajatfrekvencidjat! Ezek
utéan tekintsd a fenti dbran lathaté Kagome racsot, sikra merdleges kitérések esetén szamitsd ki a fonon
spektrumot q—0 esetben! Milyen hasonloségot veszel észre a haromszog és a Kagome réacs rezgései
kozott?



11. hazi feladat, 6. gyakorlat
Egy egydimenzios lanc felvaltva elhelyezkedd A és B tipust atomokbol all, melyeket k; rugoallandéju,
Fy el6feszitést rugd kot 6ssze. Ezen kiviil minden legkbzelebbi B tipusu atom par mésodszomszéd ko
rugoillandoja rugéval van Osszecsatolva.

a) Ird fel a mozgasegyenleteket, a lanciranyba, illetve az arra merdleges iranyban.

b) Hatarozd meg a diszperzios relaciot ko = k1/2 esetén. Hogyan értelmezhetd egyszertien a lancra
merdleges esetben kapott eredmény?

12. hazi feladat, 6. gyakorlat
Hatarozzuk meg, hogy az alabbi integralok koziil melyek divergensek a d = 1,2,3 esetekben. A

képletben 5 > 0.
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13. hazi feladat, 7. gyakorlat
Mutasd meg, hogy egy 2-dimenziés izotrép rendszerben az alacsony hémérsékletii fonon fajhs T2
szerint valtozik!

14. hazi feladat, 9. gyakorlat
Tekintsiink egy L hosszisagi, egydimenzios racsban 1évé elektronokat kvazi-szabad elektron kozelitésben.
Az atomi potencialt kozelitsiik egy négyszogjel alakt potenciallal. Hatarozzuk meg a sédvok kozott
kialakulé tiltott savok szélességét!

15. hazi feladat, 9. gyakorlat
Tekintsiink egy L hosszusagi, egydimenzios racsban 1évs elektronokat kvazi-szabad elektron kozelitésben.
A racsatomok hatasat kozelitsiik a kdvetkez6 periodikus potenciallal.

V(z) =V - cos® (471'2)

a) Mekkora a racsallando?
b) Hatarozzuk meg a savok kozott kialakulo tilos savok szélességét!
¢) Mennyivel valtozik meg az alapallapot energidja ezen potencial hatasara?

16. hazi feladat, 10. gyakorlat
Tekintsiik az a racsalland6ja szabélyos négyzetracsot!

a) Rajzold fel a szabad elektronok savszerkezetét a I'(0,0) — X (7/a,0) — M(n/a,w/a) — I'(0,0)
vonal mentén a 0 < & < 7h®7?/2ma? energia tartomanyban! Ezen a ponton tekints el attol,
hogy a racsszerkezetért felelGs periodikus potenciél feloldhatja a savok kozotti degeneraciokat.
Tiintesd 61, hogy az egyes hullamszam térbeli pontokban /vonalakon hanyszorosan degeneraltak
a megvalosulé energiaértékek és indexeld az egyes savokat a hozzajuk tartozd reciprokracs-
vektorokkal!

b) Vizsgald meg, hogy a I' pontban & = 4A?72 /2ma?-nal kialakul6 degeneracié hogyan hasad fel, ha
a periodikus potencidlnak csak az U(27/a,0) = U(—2xn/a,0) = U(0,27/a) = U(0, —27/a) 2 U,
és a U(4n/a,0) = U(—4r/a,0) = U(0,4r/a) = U(0, —4w/a) £ U, Fourier komponensei nem
zérusok! Szamold ki az energia felhasaddsok nagysagat és hatarozd meg a sajatallapotokat is!

+ Vizsgald meg a felhasadasokat a I' — X — M — I vonal mentén, ha tovabbra is csak a fonti Uy
és Uy Fourier egyiitthatok kiillonboznek nullatol!



17. hazi feladat, 11. gyakorlat
Tekintsiink egy egydimenzids racsot szoros kotést kozelitésben. Az atomok potencialjat kozelitsiik
Dirac-delta potenciallal.

a) Hatarozzuk meg az atomi hullamfiiggvény alakjat!

18. hazi feladat, 11. gyakorlat
Egy s atomi pélyakbol felépiils haromdimenziés lapcentralt kobds racson az elsGszomszédok kozotti
atfedési integrél ¢1, a masodik legkozelebbi atomok kozotti pedig to. A Bravais-cella éle legyen a.

a) Adj meg egy lehetséges elemi bazisvektorrendszert! Add meg a elektron savszerkezetet tight-
binding - azaz szoros-kotést - kozelitésben méasodszomszédig bezardlag!

b) Hatérozd meg az elemi reciprokracsvektorokat! Milyen racsot definidlnak? Add meg a Brillouin-
zona nevezetes I'(0,0,0), Z(0,0,27/a), M(0,7/a,2m/a)

pontjaiban az elektronenergidkat, majd &brazold véazlatosan a diszperziét a megadott pontok
mentén! Mekkora a savszélesség?

19. hazi feladat, 12. gyakorlat
Tekintsiink egy haromdimenziés egyszert kobos racsot s atomi nivokkal, ahol az elektron savszerkezet
kis betoltésre a T’ pont kozelében e(k) = e — 6|t| + [t|(ak)?; t az elsészomszéd atfedési integral, a
a racsallando, valamint ey az s-nivo energidja. A p hidrosztatikai nyomas fiiggvényében a ¢ atfedési
integral t = to + ap alaka. Szamold ki a vezetési elektronok fajh&jarulékanak nyomasfiiggését!



