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4. Metoda k.p

Rovnice pro periodickou ¢ast Blochovy funkce,
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Ten je maly v blizkosti k = 0 @ budeme ho povazovat za poruchu.

Ptedpokladejme, ze nedegenerovany n-ty pas zde ma extrém
s hodnotou energie Eg ,; poruchovy pocet dava
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Parabolickou disperzni relaci (4.4) obvykle zapisujeme ve tvaru
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kde m* je efektivni hmotnost n-tého pasu:
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Po rozboru symetrie funkci u pro strukturu ZnS s bodovou grupou Ty
zistane v sume (4.6) jediny s¢itanec pro efektivni hmotnost dna
vodivostniho pasu (stav 773¢), spojeny s nejbliz§im nize lezicim
(valenénim, trojnasobné degenerovanym) stavem 77,. Odstup energii
obou stavi je ptimy gap Eq, tedy namisto (4.6) mame
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Dimenze reprezentace 7 je tii a jeji bazové funkce oznacujeme jako
x>, |y> a |z>. VSechny tfi maticové prvky operatoru hybnosti ve (4.7)
jsou vzhledem k symetrii stejné:
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Vztah (4.7) se tedy dale zjednodusi na
1 1 2P° m 2P?
Fe ot el (4.9)
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Pro praktické vyuziti tohoto vysledku zbyva uz jen odhadnout velikost
P, nebo 1épe veliCiny 2P%/m s rozmérem energie. Ta je pro vétSinu
zajimavych polovodica IV, I1I-V a 11-VI zhruba stejna (~20 eV).
Zjistujeme tedy, Ze efektivni hmotnosti vodivostnich elektront jsou
nejméné o fad mensi nez v prazdném prostoru, a zmensSuji se

s klesajicim gapem.



EofeV] 089 155 134 045 ~ 081 024 159
miimi(exp) . 0041 0067 0073 - 0026 0047 - 0015 011
mym (240). 004 - 0078 0067 0023 004 0012 008

Gapy a efektivni hmotnosti, z Yu-Cardona.

Oznaceni reprezentaci bodovych grup

Chemicka notace (Mulliken,1933) bézna v molekularni fyzice nebo v miizové dynamice.
Pouziva symboly

A a B pro jednorozmérné reprezentace (B tehdy, je-li licha pfi nejmensi rotaci kolem hlavni
0sy),

E pro dvojrozmérné reprezentace,

T,U,V,W pro reprezentace dimenze 3,4,5,6.

Fyzikalni (Bethe, 1929; Koster, Dimmock, Wheeler and Statz, 1963):

v

11, I3, I3,...; vnovéjsi literatute o kondenzovanych latkach.

Alternativni (BSW, Bouckaert, Smoluchowski and Wigner, 1935); dosti ¢asto.

Ptiklad pro Tq:
Mulliken KDWS BSW
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Tabulka charaktert ireducibilnich reprezentaci grupy Tq a jejich bazové funkce.

Basis functions

Ay 1 1 1 1 1 xyz

Ay 1 1 ~1 ~1 1 A2 =2 + ¥ =P + (P - yD)
E 2 2 0 0 -1 {(® = y)), 22 = 1(x® + )}
3 -1 1 -1 0 {x(? = 22, 9(2% — **),z(x* = ¥*)}
T 3 -1 ~1 1 0 {x.y.z}




