1. Kristalyracs definiciéja. Reciprok-racs, kristalysikok, Miller-index.
Szimmetriamiiveletek, kristalyrendszerek, Bravais-racsok.

Kristaly = racs + bazis DAGRARA A IAY

Kristaly: diszkrét transzlaciés szimmetriat mutaté szilard test * * * * * R, =ma; +nya; +nya;
PP . o . L a,, Ay, a
Kristalyracs: a tér egy pontjabol a szimmetriamiiveletekkel © ©o o © o Ir %2x %3
generalt pontok halmaza (matematikai absztrakcio) o o o o o A= ay, a4y, a3,
o o o o o a; ay; a3
Bazis: a legkisebb atomcsoport, amin a szimmetria- *

miiveletek végrehajtasaval a kristaly el6allithaté

Kristalyszerkezet = Bravais racs szimmetridk ® bazis szimmetriékl

O O O 0 0 O tiikrozés
Kristalyrendszer: eltolas + 1 definialé szimmetria ® 60000
szamuk megegyezik a lehetséges pontcsoportok szamaval 9790660~
( gegy! ges p! P ) 0oo0oo0o0o0oO0 derékszogi
O 0O 0 O 0 ©0 kristalyrendszer

000000 0,0.0,0.0.0
Bravais racsok: a kristalyrendszer elemei — osztalyzas sz6gek és élhosszakszerint 5 o5 0 0 0 0 0°90°°0%°%0
(azonos kristalyrendszerben is lehetnek eltéré Bravais racsok) o 0000 02°%°%°%°%
A gombszi trikus bazis té port szi triai o 000 02%20%°%
goémbszimmetrikus bazis tércsoport szimmetriai. 090%95%0%%
0O 00000 000 0 00
—90° w
T—b a#b,y=90 a =b, v tetszblege.
Tércsoport: az o0sszes szimmetrimiiveletek halmaza . 1;3 smmmqmorf ter:fs:)'port rt
(ennek része a pontcsoport) mnem szimmomort tercsopo!
(3 dimenziéban)
Racs: a bazisvektorok altal definialt szerkezet R, =ma,; +nya, + n;a;
a, Gy, a . . o o o o o o
e T2x v az elemi cella térfogata
A=(aa,a;)=|a, a5, a, o o o o o
detA=A
a; Gy, a3, © o o o

| i | i © o o o o o
bazisvektorok komponenseibdl képzett matrix

Récsvektorok: , "
R, =na +ma, +ma; =y ma;=An  ahol n=|n,| egész szamokbol képzett vektor
= n

Reciprok racs: az A inverze altal definialt racs |
B=27A" — AB=BA=271

b, by by b,

_ -1 _ _ a reciprok racs a reciprok racs elemi celldjanak térfogata
B=27A"=|by |=| by by, by bazisvektorai (22 (21)
b b b b detB=L=L=Ar
3 3x D3y 032 ) ——— T detA A
A reciprok racs racsvektorai:
3
Gy, =hby +hb, +hsby = kb, =hB ahol h=(h hy hy)
i=l
Tulajdonsagok
bl-xajx +bl->‘,ajy +bl-_,ajz = 27[51-1- by — 0y B2X8
! a (ﬂzx"s) ugyanis tetszéleges h és n szamharmasra
b;a; =270; DA +0+0  +0+mphy+0  +0+0+mhy) _ j27m
b, = 272353 e 1" 2 ) — o
b, merdleges a,,a; sikjara - detA
b, merleges aj,a; sikjara a xa egész szam
— 1 2
b; merdleges a;,a, sikjara by =27=—




Kristalyok szimmetriai

pont — pont transzformacié
Szimmetriaoperaciok: pontcsoport, tércsoport

tavolsagok,
szogek nem valtoznak (merev)

Schoenflies N kozi S iamiivelet
jelolés jelolés
2
C, —  forgatas
n
Oj fétengelyre meréleges sikra tiikrozés
L Onh = Cno-h ge! 9
o, fétengelyt tartalmazo sikra tiikrozés
UI’\V = Cno-v
S, =0, =6,C, forgatva tiikrozés

Kristaly — diszkrét transzlaciés szimmetria
(A diszkrét transzlaciés szimmetria csak n=2,3,4 és 6 fogasu forgasi szimmetriat enged meg)

o + eltolas frakcionalis racsvektorral

csuszva titkrozés

@ ar2® a2@
22?0 ? o+ Tp i o
B nem szimmomo
oo o 01 O/l csuiszosik szimmomorf miiveletek
° [ ° miiveletek

C, + eltolas frakcionalis racsvektorral

al4, /4, ~al4 /4
_____ @ .@@@»@-@ ------forgastengely

csavarva forgatas
C4 ax Ta/4 olyan s’zimmetriamﬁvt.eletek,
melyek a racsnak nem szimmetriai,

de a végtelen kristalynak mar igen

ontcsoport miiveletek

legalabb egy pont helyben marad
(nincs transzlaciés szimmetria
felhasznalva)

tércsoport miiveletek
a kristaly 6sszes szimmetria-

miiveletei
(tartalmazzak a

b, na, +mb.
ob=| * |=na+mb=| Tl m=-1
-b, mb,

@ malt bézis ré atfed 8 ’ pontcsoport elemeit is)
Kétdimenzios kristalyrendszerek
Definialo Kristalyrendszer (4 db) Bravai racs (5 db)
szimmetria
C2 Nem jelent megszoritast ferdeszogli E ‘a‘ * ‘b‘
a y = tetszéleges
o, Casb } L\ o=
3 Ket-dimenzioban C,=C, | hexagonalis 7=120° (60°)
mivel a + b is racsvektor
. laf = bl
C4 C,a=b négyzetes »=90°
0 000 0 O
__g o_g_g_g_g___» [a|[b|  primitiv
o _g—e o o0 o 7 =90°
o tiikérsik derékszdgii g g g g g g
09020209020 [a|=[b]  centrait
-©0-0-026-0 0 ——— .
OOQS(OOOOOOO y = tetszéleges
0°090%0%0°0
A~ a= {a] b= [bX] nparos —> primitiv
0 b =24 Bravais cella

nem elemi cella,
de tiikrozi a kristaly
szimmetriajat




Kétdimenzios tércsoportok

Bazis szimmetriai C1 C2 C3 C4 C6
X A 1 /\\_/ 2 3 4 O 6 nincs tiikérszimmetria
1
2m 4m 6m Lo .
é OO van tiikérszimmetria
< [ Im 2mm A 3m D 4mm 6mm
2 dimenziés kristaly szimmetriai
Bravais racs bazis pontcsoport tércsoport (nem 5x10, hanem csak 17)

P
P1 csak transzlacioés
ferdeszogii D A 1 A

/‘L} P = ~ P2 C, szimmetria
derékszogi C| A 1 <D= P1 a bazis elrontja a
A A racs szimmetridjat
Pt AN primitiv +
1 tiikorsik Pim 1 tiikérszimmetria
primitiv < | S
2 tiikorsik A centralt +
derékszogl T Im e C1im 1 tiikkérszimmetria
1 tiikorsik A - A
T centralt <
racs ZHkorsik P2mm 2 t"kp"rimi‘liv *o
pontcsoport T CD [ BN o) ukorszimmetria
Bravais racs tércsoport 2m oo centralt +
45D 5db 2l > C2mm 2 tiikérszimmetria
XD OO0
2. Diffrakcio elmélete. Szerkezeti tényezd, atomi szérasi tényezé.
Rontgen-, elektron- és neutron-szérasi kisérletek.
Bragg-reflexié: diffrakcioé kristalysikokon
Ak =K'-K AK|=J[sing  2-2T
rugalmas széras k|
Ak | A ~ ~ ~
" 2r A 27
N Ak meréleges a ‘Ak‘ =2——=—
B kristalysikra A2 d
——

Ak = ziﬁ : reciprok racsvektor|
d

n
G, =27~
d [
1 A rugalmas széras a racsot a reciprok racsra képezi le
Laue-féle leiras: -
sz6ras racspontokon . - — rk rk' 1. -
port Utkiildnbség  [F{cos 9+[F|cos §'=—— +— = ——TFAk
k ‘k K| 27

A - I
Konstruktiv interferencia, ha 2—rAk =mA azaz, ha a faziskllonbség FAK =27 m
v 3

A szbrécentrumok a racspontok, ha tehataz R racsvektorok

halmazara teljesiil, hogy RAK =27 m  akkor erésités Iép fel

= tetszéleges reciprok racsvektor
RG _ kielégiti a feltételt

e




Hullamok szuperpozicidja a kristaly elektronjain torténd széraskor (Rontgen- és elektron-diffrakcid)

A(Ak) —_ Ip(r)ei(Ak)rd3r Szoéras a bazisokat alkotd atomokon
4
elektronsiirliség p0)= p,(r')=2 p,(r-R,-7,)
R,.a R,.a

Kihasznalva a kristaly periédikus szerkezetét
elegendd az elemi cella toltéseloszlasat ismerni A(AK) :j Y pu(r-R,-z,) JUCOLFE
V R,.a

P, (r') atomi
r' a( ) elektroneloszlas

helyettesitts r >r'+R, +7,

T(Z
a-ik atom
R, cella helye a cellan beliil
pozici6ja

A(Ak): z J‘ 2, (l") ei(Ak)(r'+R,,+ra)d3r, — Zei(Ak)R” Zei(Ak)r‘, J' P (l") ei(Ak)r'd3r|
R, .« R, a

A(AK) = NY S(AK) Sy ¢ atomi szérasi tényezs: [, (AK)
G NZ 5Ak,c
G
a2 2 racsbsszeg szerkezeti tényezé:
](Ak) =N %‘S(Ak)‘ e (Bragg-térvény) S(Ak) _ Zei(Ak)T" f (Ak)
Atomi szérasi tényezé, f,(AK) 1(AK) = N2 Y [S(AK ) Sy
G
_ iGt, o
Réntgen-diffrakcio: 5(6)= ;e Ja(G)
A=a
(4)= 124 foZ szbras elektronfelhén,
E=hy= h% - E(keV) magas rendszamu elemek latszanak
Neutron-diffrakcio: termikus neutronok (25 meV)
2 0.28 5ra
p h _ szoras magon
E = M |p| = hlkl :Z A4) /E(eV) nincs szisztematikus Z-fliggés

n

f(AKk) = f lehet negativ is - kontrasztképzés (pafa+psfs)=(f)

neutron spin — magneses szerkezetmeghatarozas

Elektron-diffrakcio:

p2 i A4 12 erés kolcsdnhatas — fellileti szoras
E=+—, =hlk|l=— ST
om Ip|= 1]K| 1 JE(eV) FELULETFIZIKA

e

150 eV
helyette tipikusan 10— 100 kev €lektromos és magneses lencsék




Laue-modszer: L

A konstruktiv interferencia feltétele: Ak’ =k’ - k = G °

A Laue modszer széles hullamszam-tartomanyu forrassal  *

egykristalyon végzett széraskisérlet, e e

mely kdzvetlen informaciét ad a kristaly szimmetridjarol és o
orientacidéjarol. B ——

L] o

’/4/,//9 o o

O
L] o

A fehér” (nem monokromatikus) nyalab
hulldmszamaa |k ,.|= 27/A,, és a °
| K haxl= 27/0, tartoményban valtozik,
a kristalyhoz viszonyitott iranya k.

A lildval vonalkazott tartomanyban elhelyezkedé valamennyi
reciprokracs pontra talalhaté olyan |k|=2n/A hulldmszamu beesé
nyalab, hogy az adott iranyban teljeslljon a diffrakcié feltétele.

Debye-Scherrer médszer

Pormintaban (vagy polikristalyos mintaban) minden
kristalytani irany el6fordul. Az egyes szemcsék véletlen- ©
szer( orientaciéjanak megfeleléen az reciprok racs- o
pontok az origé korili gdmbfelileteken helyezkednek el.

A piros gombfeliiletek és az Ewald gémb
metszésvonalaii jelolik ki a szort nyalab iranyat.
AN

Bragg feltétel

monokromatikus
nyalab

3. Racsrezgések diszperzios relacioja. A dinamikus matrix sajatérték-egyenlete.
Akusztikus és optikai agak. A diszperzios relacio kisérleti meghatarozasa.

Diszperzids relacid

' LAg ="

modus ! ) L
EIIIIIIIIIIII||||IIII IIIIIIW
n/a n/a

rezgési allapot, melyet a q hullamhossz
és az o frekvencia jellemez

energia- és hullamszam-skala

ho

6THz
25meV|
300K

(1a)"= (10*1°mTI =108cm™

Fononok

q hullamszama, 71q impulzusu,
hw(q) energidju kvazirészecskék
Fononok detektalase, w(() mérése:
rugalmatlan neutronszéras

Allapotsiiriiséq

N(q) és g(w) definicidja:
a lehetséges médusok szama a q és q+dq|
illetve az » és o+dw tartomanyban.

Born-Karman periédikus hatarfeltétel

2
p impulzusu neutron bején, felvesz | u(x,0)=u(x+L,t) —> Agq= A
hwl(ﬁ-) energlat, rrlajdk P _"_""UITUS' 3 dimenzié: . 1 dimenzié:
A + -
sal |megy' nergia+(kvazi)impulzus N(g) = . N(g)=—
megmaradas: (27) 2z
-1
2 2 do
PP 5 holp—p+nG g(W)=N(q)(*j
2m  2m (p P ) dq
grafikus megoldas
Energia —
ha(p'-p)
) 2m
IL .
I impulzu
P p-p




3-dimenzids, egyatomos kristaly

Epum = Su(RDR-R)u(R

RR'
Mozgasegyenlet d? R S
o uyz( ) __ OL harm :_ZDy,v(R—R')uv(R')
dt auﬂ (R) RV
2
m 2R 5 pR-R)ur)
dt R' =D(q)

Sikhullam prébafiiggvény

> D(R-RHu(R) =Y DRu(R-R") =3 DR")e ™™

u(R, 1) = g (RN

Mo?e=D(@e  D(q)= Y. DRy R - %ZQ(R)[e’iqR iR 2ZQ(R)sinZG qu
R R R

felhasznaltuk hogy: D(R)=D(-R) ZQ(R) =0
= = R

Mivel D(q) szimmetrikus és valés

@ terjedési irany, polarizacio

D(q)g,(q) =1 4(q)g,(q)

I1zotrép anyagban minden @ -hoz lehet

wy(q) = As(q) olyan polarizéciét valasztani, hogy

M

€ péarhuzamos legyen g-val (longitudinalis hullam)

- €5,€3 merdleges legyen g-ra (transzverzalis hullam
£, (Q)2,(q) =5, ¢ 2= ges leayen ara )

3N csatolt oszcillator (kvantummechanika)

D(q) =Y D(R)e®
R
Hamilton operator

J _ 1 D(q)g,(q) = 4 s(@)g,(q)
H=—"3%" P(R)? +— > u(R)D(R-RHu(R")
2M G 28 -

Normal koordinatak @s (0= %
P(q)= ﬁ % P(R)e R terjedési irany [a]

N =N N, N, db. qértek
u@= ﬁ % ﬁ(R)eiiqR polarizacio

g, (QEp(Q) =05y ,5=1,2,3

~ 1 — _ 1 _ _
H= WEP(q)P(—q) + 5%“(‘1)2(‘1)“(—‘1)

ﬁ 5 Zﬁ(q)eiqR JQ(R*R'){ZG(Q')L’M’R‘]= LZ zel(q+q')Rﬁ(q)2(R7R.)elq'(R'fR)ﬁ(qv):
RR'\ q

q' 2N 49 R

ﬁz 2 a(@DER M a(q) = %Z 296 g M@DRMe"™a(q) = %Zﬁ(q)[ZQ(—R")e’”“"]ﬁ(—q)

a4’ RR'

~ 1 - 2 1 _ 2
A[D(a), (a) = 4 ,(a), (a)] sajétérték egyenlet megoldasanak ismeretében: |F = mZ‘P(q)‘ 4 5215 (@]u(q)|
q q




3N fiiggetlen oszcillator (kvantummechanika)

7L Sl 2
H=or %\P(q)\ +3 %zs (@[u(a)|

i [Mo@(. - . P(q
dq,s =& 2 [“(q) lMa)S(q)J
. [Mo@(. .. P
q.5 = &s o [“(CI)‘HMws(q)j

:)

H= Zha)s (q)[ﬁa,saq,s +
q.s

qus sajatértékei az egész szamok,

()

nla

értéke az adott frekvenciaju és hullamhosszu
rezgést jellemzi

1 db. oszcillator

A2 R mo(. . p
y_ P 1, at = —[x—z—]
H=o - +5k \ 21 mo
1 a= M XA'+IL
\ 21 mw

kelté- és eltlinteté operatorok

hq
hwq’s

impulzus

energia

Nagy amplitadoju rezgés:
a gerjesztésben az adott fonon-médus magas
részecskeszam sajatértékkel fordul el

4. Szilard testek fajhéjének kvantummechanikai leirasa. Bose-Einstein eloszlas.
Az allapotsiiriiség szamolasa. Debye-modell.

Szilard testek fajhdje

Dulong-Petit érték
(klasszikus limit)

fajhé

€ (mol K)

univerzalis
cocT

Ty 1
A klasszikus leirasmad alapjaiban
hibas. Az alacsony hémérsékletl
univerzalis viselkedés megértéséhez
kvantummechnaikai targyalasmaod kell |

Debye-modell
izotrép anyag

linearis diszperziés relacié wp -ig

moédusok szama:

Chang

@p

3N =3 [ g(0) do
0

meredekség:
hangsebesség

Bose-Einstein
eloszlas

Belsé energia

fonon energia

allapotsiiriiség egy fonon agrg

;c;r;?(nszéma L iz
Fajhd 2% ¢’
Chs = au T
dT Chang

Osszegzésbél integralasra valo attérés

tetszdleges f(q) fiiggvényre

f(a)

2

L

2@

q

q

L

2z

[ 1(a)dg=N(g)[ £ (q) dg

Allapotsiiriség szamolasa

3N
Nror =Y. . 0(0-o,(@)

s=1q=1

3
3V
= Zjd q(27)3®(w—wx

s=1

3
=Y [do g (@)
s=1

dN 3 v
@) > dzq‘é(zﬁ)3 (0-oy@)

10T _
dw —
s=1

3
=Y g,(@) =g

s=1




Statisztikus fizikai megfontolasok normalas: . f, =1

n

Legyen az €, energiaju allapot valészinlisége f, = f(&,)

figgetlen alrendszerek

. —fe
egyiittes rendszer . . £ = &1+ &, =2
oyites rencs 105
by S N S =
i 2 1 2 f=ht pész
e e a ’fuggvény
Az n-edik allapot valosziniség  f, = f(g,) = e ¢ két paramétere
VA Z e Pe.
n
Az energia varhat értéke: <8> = Zgnfn
n
1
Harmonikus oszcillator ! 0N e’ﬂh“’(’”gj o Bhon
(kvantummechanika): g, :ha)[n+5j ()= Zhw(n-%—ijf” ahol f,= ( 1] = <
" —pha|n+:] e
2
e
n
_ 0 _
zne Phon 76726 sn )
S 0 _s\7 O - B 1
(n)=> "nf, =— T i =——In (e S) =—ln(1—e S): c -
- 3 e Phon S s 4 ds l-e -1 _1
n n
s=fphew segédvaltozd Bose-Einstein (n)= 1
eloszlasfiiggvény Ao g
5. Szabad elektrongaz kvantummechanikai leirasa. Fermi-Dirac eloszlas.
Elektron-fajh6, fémek magneses szuszceptibilitasa (Sommerfeld-sorfejtés).
Szabad-elektronok Nivok betdltése: M ~ gg tipikus értéke: 5-8 eV
& Pauli-elv = Fermi-Dirac statisztika
1
%2 J@ ===
om kT e kT +1
l I
1 A\
! —s\iehsT
1 betdltétt és Ures allapotok :
! &p kérdl k,T tartomanyban
~ &
rE
kF k a Fermi-tenger fellilete parolog: # r
elektron-fajhd, szuszceptibilias kicsi kgT ~ 25 meV << &
Szabad elektrongaz magneses szuszceptibilitasa: Pauli-szuszceptibilitas
A tér iranyaba fordulé spin //;5 energiat nyer,
az ezzel ellentétes spin 1/, 5 energiat veszit I 1 [ ( ) ( )]D
1 M = pg | | fle—ppB)— fle+ upB)ID(e)de =
Ny = j 5 f(e—uyB)D(s)de / 2
of o .
N, = (L fle B IDtede - 38| D(s)(—;{g}ds —> [z=u3Dis,)|  snatinosanioes
2 bad
1 x= g ”EN :Iz:kt:ongéz
Dirac-delta 2 kBTF




Sommerfeld-sorfejtés 1
f(g) = e ‘ i ’L’ k’i szerinti integral-sorfejtég
e +1 il er
Tétel: tetszéleges H fiiggvényre
o u 2
[H) f@)de= [Heds + “(kyrF )
- - 6 de u
Kémiai potencial hémérsékletfiiggése
© u 2 e 2
N = [D(e)f(e)de = [ D(e)de + T (e, rpPE) [De)de + (u=e)D(e )+ (kT 2P
- - 6 de |, ° 6 de |,
B 2
altalanosan igaz H=¢p _L(kBT)Z 1 dD(S) H=ER _iz kﬂi zf:lzf:ngéz
6 D(ep) ds . 12 &g
Fajho u )
7 D
U= [D(e)f(e)de= [D(e)ds + %(kBT)Z[D(g)msw} -

—o0 -0

"

K 7’ dD(s 7’ z*
JaD@ds + (u=e0)e Do) + (T Vo DD+ E TV D) = Uyt by Do)
0 er
2 2
2 V4 kzT bad
altalanosan igaz C=%k§TD(€F) C=7N ‘:F zlzeakt?ongéz

T = 0, statisztikus fizika

fiiggetlen alrendszerek

Egy adott allapot valészinlisége megmaradé mennyiségek fiiggvénye

S =1 (&rm) Zkf,,k =1

energia reszecskeszam

; g+ =¢
egyiittes rendszer e—ﬂc—a n
&, 5,1 — &, &2, mtm=n_|f(e)= 7
h*h=1
i g N g i

Allapotésszeg:

Egyetlen olyan fiiggvényalak van,

amely az ar

a fliggvények szorzatat adja

i-edik nivé

e’ﬂ(gf,k ~pnig)

fi,k = 7

k-adik elektron

3 va asa: o = - By (jelolé

7= ze*ﬂ(%,rﬂm,k)
ik

Energia: <U>—ﬂ<N>
pCT yni,k)e*/”(%,k —un;y)

_ ik __
ze_ﬂ(gr.k —uniy)
ik
Részecskeszam:

Z n e*ﬂ(gi,k’/—‘ n,,k)

ik 1
N) =§:ni,l\'f[,k =W—

ik

Az i-edik nivén 1évé, o spinii —Bleiso—tniso)
elektronra alkalmazva: Z,= Ze e
k
Pauli-elv azért mert
0
—InZ 1 ( ) ( ) 0 0
op 7, = Ze"ﬂ Gika~MMisa) Z 1 4 o Plea~r) p = | Gine =1
k=0 "
1 0 1 Fermi-Dirac
(no)=—m=InZ,,=——
0 Lo pow ot eloszlasfiiggvén
Ealnz e 41 ggveny




6. Bloch-tétel. Kézel szabad elektron modell.
Savszerkezet. Fermi-feliilet kisérleti meghatarozasa.

. . 272
Bloch-tétel yp =V (jp)
2m
Facsperiodikus potencial esetén a
Hamilton-operator sajatfliggvénye
Az alabbi alakban irhato fel:

P+ R) ="y ()

1
helyvektor
racsvektor
az elektronallapotok a

hullamszam-vektorok (impulzus)
szerint vannak megkilonboztetve

Ekvivalens megfogalmazas

(1) =™y (r)

ahol uy (r)=u, (r+R)

Redukalt-zéna abrazolas
nk'=hk +1G  kvazi-impulzus
k K

\ ———

I T

az azonos impulzushoz tartozé

allapotok betolasa az elsé Brillouin-zonaba

A Bloch-tétel bizonyitasa

Transzlacios operator

|
TR =Ry —— c(R)=¢™*
[T(R), ﬂ] =0
Kozos sajatfliggvény-rendszer:

Yr+R) =™ Ry (r)

az argumentum racsvektorral torténd
eltolasa a hullamfliggvényt csak egy
fazisfaktorral valtoztatja meg

Kozel szabad-elektron kozelités .

(k)

2U(3G)

2U(2G)

2W(G)

A kristaly potencialtere hatasara
maodosul a szabad elektronok
diszperzios relacioja:

a degeneralt pontok felhasadnak,
a tiltott sav értéke

a periodikus potencial
Fourier-komponense

az effektiv tomeg
akar negativ is lehet

perturbacio-
szamitas

szabad elektron "
Yo KUK

sk) =&l +k|Ulk)+ D i l 3\
k#k' fk Tk

2
e(k) =& + 27‘5((;3‘
G €k ~€k+G
A metszéspontok kozelében
a savok ,taszitjak egymast”

n—& U(G)

\ Zoénahatar: . Y =0
mla 0 ma degeneralt perturbacié _——> U (G) Ek+G ~ €|
Fotoemisszios spektroszkdpia
energia szelektiv
detektor energiamegmaradas
monokromatikus E.. Shv—gl’/V o k' :Msinw
fotonnyalab kin kilépési " i
impulzusmegmaradas
(a minta sikjaban)
hk, =k, G,
UPS : UV foton — valencia savbél
(Fermi energia kozeli) gerjesztések 2 dimenziés metszetek
(k)
kiterjedt !
savallapotok
Cuf0o1)
f110) v
~ 05-“] o
XPS: Ton £ o2
l— X-ray Photoelectron Spectroscopy ——
oy Epo &
e) ik |
mélyen fekvé CR
L kotott allapotok RS
* 054 |
s MY
I i S50 g
Hel) @1 &%) (1M11)T-L g [T %
& “I}
D(e) (110)T-U N
I T
kfau)
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Ciklotron frekvencia ®©
| &
sy -l Ay " Vi—ey b=V pa)=—t e{kr_Tt]
ihL oy = = = == =
a’l =Y 2m i N7
Schrodi - 2,2 d
egygzl:ger energia |¢(k) = h’k impulzus F= ;hk
2m mozgasegyenlet t
Mozgas kiils6 magneses térben A periodusid6
2 2
F=-evxB gdr_,4r = n” [ dk
dt ar’ eBv, eBJ v,
ﬁ _B \% de
it h ot eBrw = mre? dA=§dkko_=§dk7h
Vi
dk _By o=B 2
. m . r_h oA
B B » eB oe
& . .
\ % R 2 (@) ‘
C~ 2 T
| i o€
A periodusidd b |
fliggetlen k,-t4l
[o[] 4 hZ oA
"= e
7 o8|
Sav elektron F=n @ A méagneses térben
dt dey _ laihdj —_ev (V % B)= 0 a Bloch-elektron
F=-ev, xB 1 08, dt h ok dr k\"k is allandé energiaju
v=——=% :
7 ok allapotban marad
Ciklotronrezonancia Azbel-Kaner rezonancia (fémek)
— Y oFE
Ts
B Exrémalis Fermi-feliilet :
metszetek mérése
eB (aA)"
oc =—521| —
h o€
- k, =5
{ A B along [100]
L\

Ciklotronpalya kozvet

len kimutatasa 2dimenziés elektronrendszerben

@ B 10 /I\Lm‘/ )
g I
/ :; \ apcz 305 ) M/ \ M(a)
\ 14 F g
3 05—
~03 02 =01

H.Van Houten et al., Phys. Rev. B 39, 8556 (1989)

0 01 02 03
B(M
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7. Wannier-fliggvények. Szoros kotésii kozelités.

Lokalizalt és kiterjedt elektronallapotok. Wannier-fiiggvény

1 KR
ABloch-fiiggvényt irjuk fel az alabbi alakban: ¥k (r)= fZe’ “w(r-R,)
N g
Ez automatikusan kielégiti a Bloch-tételt

Vi (r+R) = ﬁz MR RKR (1 R LR = ﬁz MR GKR (1 RY) = KR, (1)
R, R

Intuicié: a periodikus potencialt éptsik fel az atomi potencialokbdl és 72
a Bloch-flggvényt keverjik ki az atomi hullamfliggvényekbdl \ EVZ +V, |p(r)=¢&, p(r)
1 KR w(r) = o(r)
i (r)= e mplr-R
K= 7y 2ol Ry U v,
Hosszas szamolas az energia varhato értékére
s Aln) =S ool Lo e e e e e
R
Kozelités ) e*"'“‘) atomi nivok kiszélesedése a tavolsag csokkentésével
(s-palya) a>0
. 1 dimenziés szemléltetés
Végteleniil nagy racsallandé , &g
g i ¢ negativ k €k
diszkrét atomi nivo '
e T - - .k_ - _41 ]ﬂ
! T V4
N-szeresen — - -
degeneralt allapotok N db. felhasadt allapot a a
Savszerkezet 1 dimenzi6s szemléltetés &, +2tcosk,a

Atomi nivoszerkezet

felhasadésa az atfedési integral el6jele

diszkrét atomi nivok

Ep 0p(0)=-0,(-1) > t(a)=1,>0
e — .. o) =g,(-1) - H(a)=1;<0
a a

i . L . atomi nivok kiszélesedése
Végtelenll nagy racsallandé a tavolsag csdkkentésével
A modell kiterjesztése: amorf anyagok R .
rendezetlenség atomi nivokon, H=¢+ Ztij G C
A vagy az atfedésekben: {i.7)
— At A
H=¢, + t;; ¢ e
/ " Coulomb-kélcsénhatas o JUA
L, T a racspontokon: H=g¢, ‘HZ ¢'e;, + UZ Aty
atomi nivo { ;

Hubbard-modell ij) T

elsé-szomszéd

kelt6-és eltiintetd
operatorok

torzselektronok lokalizaciéjanak,
vegyeértékelektronok kiterjedésének
értelmezése

részecskeszam
operator

12



8. Hullamcsomag. Effektiv tomeg, fémek-félvezetok
Drude-modell: Hall-allandé, &(w), o(w)

Hullamcsomag (1 dimenzid)

= ei(kow_%t) f c(k)eik(@) dk

1. Ahullamcsomag pozicidja idében eltolodik v —vel
2. Ahullamcsomag ,szétfolyik” a fazissebesség le
és a csoportsebesség kilonbdzdsége miatt: v # ;—0

) —(Ax) (k—=k, h
Szuperpoziciéval eléallitott c(k) = Axe’(kfk)xoe 2 Flkho) Ap= e
lokalizalt allapot: .
_ O ikyx z hatarozatlanségi
w(x)= I c(k)e™dk e e k- relacio
\ AxAp> n
v 108 m-1 2
Egyszerre nem lehet a helyet ét‘i az e |
impulzust is pontosan mérni v k() ~1010 m-1
\
Csoportsebesség ; \ _ .
i(kx 7%& '\‘ i[kox—%t) i{(k—k" J—f h‘gn ,} csoportsebesség
w(x,t)= jc(k)e dk, =e J.c(k)e dk 1 0¢
\ Ve =T
! S nok
& () | &,
i(kox_it) i(kk, ){x t} z(kuxf—”tj Y
A EGN dk =et 1 e iRl gy

Becslés az id6beli szétfolyasra )
4 m
107 —

Ax(f) ~ AV ¢ Akt S

~

ko £=10"%

fazissebesseq

Fémek-félvezetok

Tiltott savok a
gerjesztési spektrumban:

negativ effektiv tomeg: lyuk

3-dimenzié:
effektiv tomeg tenzor

megengedett
energiaallapotok

-1
A2
. 1| 07g

n?| ok?

m
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Intrinsic félvezeté

© * 3/2
allapots(riiség n=[D(e)f (e)de =2 m, kgT expl_Ee T H
= —| TntBT pl-—%
[peleltons =3 22 -~
e, Fermi-Dirac ¢
& g, statisztika i
Y PR (7 TP KL
b v ’ 2 h? kgT
- \
gc:}'_'” Eg \ , , .
>_I_ & U Az elektronok és a lyukak szdma megegyezik
c S
[ V|

m*
H= %(gc + gv)+%kBT ln[f]

m}’l
E, il 4V K6
ﬂngJr? tiltott sav kozepe

D(e) n=p=np

. E—u 3
f(e)zexp{——} (kBT] .+ P2 =8y
kpT np =2 m,m eXpy————

B P 272;.!2 ( 17)3 P kBT

Toltéshordozo koncentracié (RT) "
Si: 1.0210"%m3 ( kBTJ ( . )3/4 { E, }
n=p=2 m expy—

Ge: 2.33 10%3¢m3

Vezetéképesséq dominal a toltéshordozok szamanak
m exponencialis T-fliggése

\
" iody £x L logo - intrinsi
Intrinsic (sajat) félvezet6 g R intrinsic

— -\
n=p .\
=(u o+ gy ) KN
ng %
N
o oc expl - £y ......'-,?.:.r..—.,.\..\
D(e) 2kgT . e
'.. extrinsic
n-tipusu adalékolas jaruléka
o=U.Nn °
/ \ "
D(¢e) n=ny
noc exp 07 telitési
ZkBT tartomany

alacsony hémérséklet:
aktivalt viselkedés




Fémek vezetoképessége

Ellenallas —|

T

elektron-efektron

szennyezések

Matthiessen-szabaly:

T Tl

ricshibak _,

Hémérséklet

1

T

1

T

e—e

T

-

Akulsé erék hatasara megvaltozik
az elektronok allapota, amit ekkor
egy Uj stacionarius eloszlas-
figgvény ir le. Az eltolédott Fermi-
gombhoz tartozo atlagsebességbdl
kiszamolhato a vezet6képesség.

Kvadratikus diszperziés relaciét

feltételezve: p =7k 4 =mvy

kg _mvy ek
T T

v, :mobilités (M)

j=nevqy=neuE

ne* r

o =ney= Drude-formula

m

A Boltzman-egyenlet megoldasa
relaxacios id6 kozelitésben:

relaxacios-idé
(Utkozési-id6)

Hall-effektus

Lorentz-eré:

F=—e[E+vxB]

e - ne

i=nevy=—p
m

Az eltolddott eloszlasfliggvényhez tartozé p = h<f{d> atlagos impulzus
idéfejlédése relaxacios id6 kozelitésben: ap

P =
—=—=+F(@)
dt T (
m . 1. —> R = 1
JyzeEy-"iijz H ="
net n ne
staciondrius egyensuly Hall-allandé

Edwin Hall (lasd: bevezeté eldadas)
,If electricity is assumed to be
an incrompressible fluid...”

Fermi-gomb B
E

X

e

z
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