Przejscia miedzypasmowe



Funkcja dielektryczna

Przejscia miedzypasmowe zwigzane sg z polaryzacjg chmury elektronowej
wewnatrz rdzeni atomowych - sg odpowiedzialne za czesc¢ funkgji
dielektrycznej g

Wr6Emy do formalizmu funkcji dielektrycznej:
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Nalezy obliczy¢ elementy macierzowe przejscia pomiedzy stanami pasma
walencyjnego i pasma przewodnictwa. Musimy wzig¢ pod uwage funkcje
Blocha dla elektronéw w pasmie przewodnictwa w pasmie walencyjnym:
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(Drugi czton znika, gdyz, ze funkcje ”ﬂ,lz oraz MV,E sg ortogonalne.

Zamieniamy catkowanie po przestrzeni, na sume catek po komédrkach
elementarnych i korzystamy z tego, ze funkcje U 1k U, sgperiodyczne)
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k=k’ (zaniedbujemy ped fotonu)
Przejscia skosne
k#k’ — np. z udziatem fononéw
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Przejscia proste
W pierwszym przyblizeniu

. dozwolone <u 1 > + () Przyjmujemy, ze w element
pk P vk macierzowy nie zalezy od k

W przyblizeniu przyjmujemy,

« wzbronione <M,Ll,0 p uV’O> =0 <u,u,k P Mv,k'> ~ k

Rozwazajgc przejscia optyczne pomiedzy miedzy stanami dwdch continuum,
sumujemy przyczynki dla réznych wektoréw falowych k
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Za absorpcje odpowiedzialna jest czesc¢ urojona funkcji dielektrycznej:
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Zbadajmy wyrazenie:
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Wynik ten mozna zapisa¢ w postaci:
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Jesli mozna zatozy¢, ze M,UV = const

| zastgpimy sumowanie po k catkowaniem po strefie
Brillouina z uwzglednieniem gestosci standw:
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Jesli znane sg powierzchnie energetyczne struktury pasmowej E(k) to catkowanie
po k mozna zamieni¢ na catkowanie po powierzchniach statej energii (czestosci)

d’k =dS, dk, vioracpoduwage, ze @ = (V,@,,)dk,
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Osobliwosci van Hove

Punkty osobliwe tgcznej gestosci stanow J W(CU)
noszg nazwe osobliwosci van Hove - oczekujemy, ze wtedy
wspotczynnik absorpcji ma maksima

Osobliwosci van Hove wystepujg gdy:

V.0, K) =V,0,K-V,a0K) =0

Tzn. nachylenia pasma

V. (E) =V @ (E) przewodnictwa i pasma
K K=y walencyjnego sa identyczne!

Taka sytuacja moze by¢ realizowana w
rozny sposodb, np.:

 oba gradienty = 0 ( maksima, minima)
» oba gradienty # 0 ale réwne sobie.



Troche analizy matematyczne...

W okolicach punktu osobliwego k, mozna w,,, rozwinac w szereg
(cztony liniowe =0).

Uwzgledniajgc cztony drugiego rzedu
wzgledem k, po sprowadzeniu do osi
gtéwnych:

04y (K)= 0, (ko )+ (k) —ko1)* +ag (ky —kop)* +a3 (k3 —ko3)*

Punkty osobliwe klasyfikuje sie w zaleznosci od tego
ile wspotczynnikow a jest ujemnych a ile dodatnich:

d1, O, Oy >0 odpowiada minimum o, - punkt M,
oy, o, >0; 0,<0 punkt siodtowy o - punkt M,
o, >0; a,, 0,<0 punkt siodtowy o - punkt M,

Oy, Oy, 0y <0 odpowiada maksimum o , - punkt M



Twierdzenie o punktach krytycznych

N
Funkcja N zmiennych, periodyczna w kazdej z nich musi posiadaé co najmniej Cj,

punktow krytycznych typu n w kazdej N - wymiarowej komorce prymitywnej,
przy czym: N!
cN = , dlan<N
n!(N—n)!
Liczba punktéw krytycznych (w kazdej strefie Brillouina)
w przestrzeni o wymiarze N

N=3 N=2 N=1
n=0 (M,) jedno jedno jedno
C®=1 |minimum | C? =1 |minimum | ~1 _ ¢ | minimum
n=1 (M,) trzy dwa ’ jedno
punkty 5 punkty maksimum
C} =3 |siodtowe |Ci =2 [siodlowe | C ]1 =1
n=2 (M,) trzy jedno
punkty 2 maksimum
3 —
C, =3 | siodtowe ¢, =1
n=3 | (M,) jedno
c>=1 | maksimum

Dla N=3 mamy w sumie 8 punktéw krytycznych (cze$¢ z nich moze by¢
zdegenerowana, stgd mozna obserwowac mniejszg ich liczbe)



Podstawowa krawedz absorpcji,

punkt MO Przejscia proste dozwolone
Energia fotonu w okolicy punktu Mj;:
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Jesli zalozyé, ze ‘M W‘ — const
e

Dla przejs¢ pomiedzy pasmami [, v czes¢ urojona funkcji dielektrycznej:
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Przy zatozeniu, ze wspoétczynnik zatamania (w pierwszym przyblizeniu)
nie zalezy od czestosci wspotczynnik absorpciji:
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Po podstawieniu mamy:
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Przejscia proste wzbronione
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