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o Kvantova teorie je dnes zakladem pro teoretické studium pevnych latek
(PL).

o | kdyz klasické postupy (napf. molekuldrni dynamika) jsou také nékdy
pouzitelné.

@ Kvantova teorie PL se tedy snazi o objasnéni riiznych jevii a pottebovali
bychom, aby méla dostate¢nou kvantitativni pfesnost pro porovnani s
experimentem ¢i jeho predpovéd.

e Kvantova teorie PL v principu potvrzuje ‘periodickou tabulku’ struktur,
ale v nékterych ptipadech je nutno uvazit efekty jako magnetizmus i
vliv relativity.
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e Materidlova véda (materials science) je zaméfena vice aplikacné a
zabyva se viemi materidly (nejen PL).

Structure

Characterization

Properties

Processing

Performance
@ “Too much knowledge with too little understanding.”

@ Motto: Co neumim spoditat, tomu nerozumim.
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@ Co se da poditat ¢i studovat teoreticky?

Fazova stabilita (strukturni parametry - optimalizace struktur).
Fazové diagramy (pfi zahrnuti termodynamiky).

Fononové, vibracni vlastnosti.

Mérné teplo, optické, elektrické, magnetické vlastnosti.
Fermiho plochy.

Popis materiald se silné korelovanymi elektrony.

Supravodivost.

Mechanické vlastnosti.

Difuze (intersticidlni, substitu¢ni; bariéry).

Vlastnosti defektl (struktura, interakce, formaéni energie, nabojové
stavy).

Hyperjemné parametry, pozitronové charakteristiky, . ..
Popis neusporadanych materiali, kvazikrystall, volnych klastri.
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o “Exotické” aplikace:

o Hledani material( s poZzadovanymi vlastnostmi.
o Predikce novych jevd.

@ Zaroven miizeme testovat a zdokonalovat riizné teoretické predpoklady
(napt. aproximace lokalni hustoty) pfi porovnani s realistickymi
experimenty.

@ Zdaleka ne vzdy vse funguje dokonale.
@ Relevantni vypocty vyzaduji rlizné testy a nastaveni mnoha numerickych

parametri vypocetnich programi a nebo i vyvoj novych vypocetnich
algoritmi.
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© Pasova struktura PL
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Pivod pasové struktury

@ ProC maji PL pasovou elektronovou strukturu, kdyz atomy maji
diskrétni hladiny?

@ Protoze hladiny se rozstépi, kdyz spolu atomy zacnou interagovat,
pokud jsou blizko u sebe.

o Priklad: vypoctena pasova struktura Al

Energy (eV)
<

&

o Hlinik je tedy kov, nebot Fermiho energie lezi uprostfed pasu.
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Pivod pasové struktury

e Priklad: vypocltend pasové struktura Si
——
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o Kremik je tedy polovodi¢, nebot Fermiho energie lezi v maximu
valen¢niho pasu.

@ Vypocltena Sitka zakdzaného pasu je pouze ~ 0.6 eV!
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Tésna vazba v jedné dimenzi — konecny retizek

e Model tésné vazby (tight-binding model) je uziteny pro studium
elektronovych energii (elektronové struktury) v PL a molekulach.

@ Tento model je snadno pochopitelny ve srovnani se ‘standardnimi’
metodami vypoctu elektronové struktury.

e Budeme uvazovat retizek identickych atomi, které maji stejnou
vzdalenost k nejblizsim sousediim (nehledé na prvni a posledni atom,
ktery ma pouze jednoho souseda).

@ Atomy jsou umistény v polohach Ry, Rs, ..., Ry.

e Napriklad:

e Kazdy atom ma jeden elektron ve stavu s mimo uzavfenych slupek.

@ Elektronova vinova funkce m-tého atomu (neuvazujice interakci se
sousedy) je dana atomovou orbitalni funkci (r|m) = ¢(r — Ry,) (v
soufadnicové reprezentaci).
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Tésna vazba v jedné dimenzi — konecny retizek

@ Vinové funkce interagujiciho systému budeme hledat ve formé
N
(r)=> a;jd(r — Ry) , (1)
j=1

(ti. >°; a;]4)) s predpokladem ortogonality orbitald v riznych polohach,
tj. (Jlm) = [¢*(r — R;) o(r — Rp) dr = djm.

@ Pokud dosadime predpis (1) do stacionarni Schrédingerovy rovnice
dostaneme — po provedeni maticového elementu s |m) — ze

Ea,, = Zaj<m|ﬁ|j> : (2)
J

e Ptedpoklady o (m|H|j) jsou nésledujici:
o (m|[m) = B,
o (m|H|j) =V pro nejblizi sousedy m a j,
e a (m|H]|j) = 0, pro ostatni atomy.
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Tésna vazba v jedné dimenzi — konecny retizek

@ Po pouZiti téchto predpokladii pro a; dostaneme:
o Fay = Epa; + Vaso,
° Eaj = an]‘ + V(aj_l + aj+1) proj 7& 1,N,
o Fany = Egany +Van_1,
protoze matice (m|H|j) je tridiagonalni.
e Dalsi trik je pouZziti a; = sin(j6 + 6).
e Pak dostaneme: 6 =0 and § = wk/(N + 1) for k=1,2,...,N.
@ Nasledné dostaneme, ze vlastni hodnoty energie jsou

k
Ek:E0+2Vcos[Nil]. (3)

@ Neékteré hodnoty energie jsou vétsi a nékteré mensi nez Ey v zavislosti
na hodnoté V' a ‘pasovém’ indexu.

@ To je zpiisobeno interakci mezi atomy.

@ Uvéazeni periodické okrajové podminky by vedlo ke skutecnym
elektronovym ‘pastim’.
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Tésna vazba v jedné dimenzi — periodicky retizek

@ Studium izolovaného Fetizku atomil vede na rozstépeni pivodné
degenerované energetické hladiny.

@ Co se stane v situaci 1D fetizku identickych atomi s periodickou
okrajovou podminkou?

o Mame tedy N atomi a jejich vzdalenost je a.

@ Stejné jako v pfipadé konecného fetizku ma kazdy atom jeden elektron
ve stavu s (mimo uzavienou slupku), ktery je popsan stavem |n) (v
soufadnicové reprezentaci to je funkce odpovidajici orbitalu s).

@ Dale definujeme nebo predpoklddame, Zze:

o diagonalni maticovy element (n|H|n) = Eq, A
e interaguji spolu jen nejblizsi sousedé: (n £ 1|H|n) =V,
e (njn) =1, (n£1n) =0.
@ Normalizovany stav periodického retizku budeme hledat ve tvaru

k) = 1 é\f: inka (4)
\)—ﬁnﬂ@ n)

pro k € (—m/a,m/a) (prvni Brillouinova zéna).
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Tésna vazba v jedné dimenzi — periodicky retizek

@ Vlastni energie nalezneme takto:

N 1 . N
(k| H k) = < > "™ (m|H|n) =
1 1 Yo 1
=Y (nHn) + =Y (n—1Hn)e* + — > (n+1|H|n)e "
E(k) = (k|H|k) = Ey + 2V coska (5)
@ Energeticka disperzni relace (V < 0):
—7/a E 7/a k
Eo
\ // o TakZe misto diskrétni,
\\ / degenerované energetické
\ By / hladiny mame nyni spojité
\\ / spektrum od Ey + 2V do
\ FEy — 2V, tj. pas.
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Tésna vazba v jedné dimenzi — periodicky retizek

Takto Ize zkonstruovat velice jednoduchy model ‘nanodratu’, ktery
ovSem nebude mit blizko k realité.

Zanedbali jsme prekryv vinovych funkci na sousedicich atomech, bez
néhoZz nemizeme mit skute¢nou interakci mezi (neutrdlnimi) atomy.

Vibec jsme nefesili nerozliSitelnost elektront na riznych atomech
(vyména a korelace zanedbany).

Jadra atom{ obecné nejsou v klidu. Je to podstatné?

Pottebujeme také umét pocitat 2D a 3D systémy.

Jak vyuzit efektivné prostorovou symetrii problému?
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© Blochiv teorém
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Translacni symetrie krystalové mrizky

@ Ve vétsiné pripadli se budeme zabyvat systémy s translaéni symetrii
(hlavné 3D).

@ To znamen4, ze zndme translacni vektory mrize.

@ Ve tfech dimenzich jsou to linearné
nezavislé vektory a1, az a ag, které urcuji
(ne vzdy elementarni) buriku naseho
krystalu a tedy periodické opakovani mtize
pro tfi nezavislé sméry.

@ Pozadavek linedrni nezavislosti znamena, ze objem bunky
Q = det[{a1,a2,a3}] = a1 - (a2 x az) #0. (6)

e Bunka (cela) mize byt i vétsi nez elementérni burika v pfipadé
Bravaisovych bunék a nebo supercel (studium defekt).

o V pripadé 1D a 2D systémi mame pouze jeden vektor i dva vektory,
pricemz objem je nahrazen délkou ¢i plochou.
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Translacni symetrie krystalové mrizky

@ 3D translaénich m¥izek je 7 typt (krystalografické soustavy):
kubicka (3), trigonalni (1), hexagonalni (1), tetragonalni (2),
(orto)rombicka (4), monoklinicka (2) a triklinicka (1).

e Priklad: kubicka soustava (sc, bec, fcc)

- v
T LA
| o ip]-e
£ ¢l
- A )
cP cl cF

@ Pro pripad 2D existuje 5 typi translac¢nich m¥izek a pro 1D p¥ipad
pouze jeden.

o A co kvazikrystaly?
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Translacni symetrie krystalové mrizky

o Transla¢ni mt¥izka nenf jesté krystal: musime dodat atomovou bazi

(vzor, motiv) — ke kazdému m¥izovému bodu pfifadime jeden nebo vice
atom.

e P¥iklad: kiemen SiO;, (krystalova m¥iz a prirodni krystal)

mrizka je trigonalni v hexagonalni ‘reprezentaci’
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Translacni symetrie krystalové mrizky

o Pokud je tedy krystal periodicky, kazda méritelna fyzikalni veli¢ina
(observable) zavisla na soutadnicich bude taky periodicka:

O(r + n1ay + ngaz + nzaz) = O(r), (7)

kde n; jsou celd Cisla.

o Priklady takovych velicin:
o elektronova hustota a potencial,
o lokalni (mikroskopické) elektrické a magnetické pole,
e pozitronova hustota a potencial,
o ...

[

@ Vinova funkce elektronu (&i jadra) neni pfimo méfitelnd, takze nemusi

byt periodickd ve smyslu vztahu (7).
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Reciproka mriz

e Geometrickou translaéni m¥izku (resp. jeji hustotu) si mizeme zapsat
jako superpozici Diracovych d-funkci centrovanych na mrizovych bodech
(R, = niaj + n2as + nzas):

M(’P) = Z 5(7’ —niai —naa — n3a3) s (8)

n1,n2,N3EZ
pfricemz budeme uvazovat pouze pripady, kdy translaéni vektory uréuji
elementarni bunku mf¥izky.
e Plati tedy, ze  [odrM(r)=1 ([gsdr M(r)=oc0).
e Co se stane, kdyz udélame Fourierovu transformaci M(r)?
@ Definujme nejdrive

Ram(k) = / dre *" M(r), (9)

kde k je tzv. k-vektor (vinovy vektor), tj. redlny vektor, jehoz fyzikaln{
dimenze je inverzni délka (soutadnice).
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Reciproka mriz

e Dale vyuzijeme toho, Ze (viz posunuté d-funkce)
/dr 5(r —ro)e kT = gikTO (10)

e Kombinaci vztahu (10) a definice (8) pro R (k) (po obraceni
znamének u n;) dostaneme

RM(k) _ Z (Binlkz-a,l (Binzk-a,g (Bingkz-ag ) (11)

ni,n2,nN3EZ
o Lze také ukazat, ze v 1D pripadé
: 27
inka __ 2
Z@"G—XZ(S(/{—?"WL), (12)
neZ mEZ

tj. superpozice periodickych oscilaci se zesiluje pouze v uritych bodech
a vSude jinde je mala.
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Reciproka mriz

o Dilkaz je mozné provést pomoci faktu, Ze na pravé strané mame
periodickou funkci, kterou rozlozime do ¥ady periodickych funkci e+,
pricemz koeficienty rozvoje jsou vsechny rovny 1.

e Alternativné je mozné s¢itat geometrickou Fadu s kvocientem &**¢ od
—N do +N a pak provést limitu N — oc.

@ Oznalme si N )

Fy(k)= 3 einke — SRV F g)ka. (13)

e Obrazek ukazuje Fy (k)
pro N=5aN=15s
a = 1. Hodnoty Fy (k)
v maximech jsou
2N + 1.

NFPL220 Ab-initio simulace pro zelené technologie



Reciproka mriz

e Domnivame se tedy, Ze funkce Fiy(k) se pro zvétsujici N blizi svym
chovanim superpozici d-funkci.
@ Jesté potfebujeme urcit integrdl Fiv(k) v intervalu (=7, +7).

@ Tento integral se pro N — oo redukuje na

tr/a 4 [  sinu 47 27
Ioo_ﬂ7 ™y = 1i dk Fixv (k) = — d =—— =
Cota) Nsos ~-n/a (k) a/o YT a2 a
(14)

takZe limy_,oc Fiv(k) se v intervalu (—Z,+Z) chové jako 2% x §-funkce

centrovana v bodé k = 0.

o Diky periodé %” muizeme stejnym zplsobem vypodist integraly
Ioo(Z(2m—1), Z(2m+1)), které budou mit opét hodnotu 2.

e Uzavirdme tedy, ze limy_ o Fv(k) Ize identifikovat s nekone¢nym
souctem §-funkci centrovanych v bodech %’rm a nasobenych faktorem
21 jak jsme uvedli ve vztahu (12).

@ Souvislost s difrakci?
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Reciproka mriz

Ve tfech dimenzich je situace slozitéjsi.

Potrebujeme pretransformovat nas systém do jiné souradnicové soustavy
tak, abychom mobhli soucet 3D J-funkci zapsat jednoduse pomoci
soucinu 1D d-funkci slozek vektoru k v této nové soustavé.

Zavedeme proto specidlni translacni vektory v k-prostoru pomoci rovnic
as X as a3 X aj a] X a9
b=2r——, by=2r——, by3=2r ——— 15
1 ™ Q 9 2 ™ Q 9 3 ™ Q 9 ( )
takZe plati
a; - bj =27 52']‘ . (16)

Rovnici (16) Ize vyuzit k alternativni definici by, b2 a bs.

Existuji i definice pomoci determinanti urcitych matic, coz funguje
obecné v prostorech jakékoli dimenze.
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Reciproka mriz

e Vztah (11) pro R (k) pak mizeme pFepsat jako

21)3
RM(’C) = ( Q) Z (5(’6 — m1b1 — m2b2 — m3b3) . (17)
mi,mo,m3EZ
@ Tento vztah tedy definuje urcitou m¥iz v k-prostoru.
Az na faktor (2 ”° udéva hustotu mifzo vych bodl v k-prostoru.

k-prostor, jak jsme ho zavedli, se obvykle nazyva reciproky prostor.
A mnozina diskrétnich bodi K,,, = m1b; + maobs + m3bs je potom
reciprokd mriz.

Reciproka mtiz je tedy Fourierovym obrazem pfimé mfize.

Vv

Reciproka mtiz k reciproké mftizi je m¥iz pfima.

Alternativni definice reciproké mfize: eBmBn — 1
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VInova funkce elektronu a translace

@ Pokud se bude elektron pohybovat v periodickém potencialu, jeho
hustota musi byt periodicka, tj.

[W(r + Ra)” = [y(r)]?, (18)

kde () je vinova funkce elektronu (tj. Hip(r) = eh(r)).
@ To znamena, ze
Y(r+ Ry) = e yY(r), (19)
kde a € R a obecné a = a(R,,); o nemiize zaviset na soufadnici 7,
nebot ¢ (r+R,,) je zéroven FeSenim Schrddingerovy rovnice.

e To znamen4, e transladni operator 1), ktery je definovan jako
Ty ¢(r) = ¢(r + Rp) (20)

pro libovolnou funkci ¢(r) a n = (n1,n2,n3), komutuje s
Hamiltonidnem a jeho vlastni &isla jsou ve tvaru e (a € R).
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VInova funkce elektronu a translace

@ Pokud Hamiltonian a operatory T;, spolu komutuji, museji existovat
spole¢né vlastni funkce.

e Pojdme zjistit tvar vinové funkce ¢ (r) podrobnéji.

@ Zavedme si tzv. Blochovu vinu predpisem

Vr(r) = e® T ug(r), (21)
kde k je vektor z reciprokého prostoru a ug(7) ma periodicitu mfize.
o Ukéazeme, ze pokud je néjaka funkce 1 (7) soucasné vlastni funkci viech

translacnich operatort T;, pro néjaké k, je to Blochova vina.
e Podle vztahu (19) zavedeme «; (i = 1,2, 3) pomoci rovnice

P(r+a;) = e(r). (22)
o A definujeme "
ug(r) = e " Tp(r) (23)
pro

tj. a; = k-a;, protoze a;-b; = 27md;; .

NFPL220 Ab-initio simulace pro zelené technologie



VInova funkce elektronu a translace

@ Potom mizeme pokracovat
ug(r+a;) = e’ik'(wr“i)l/}(r—l—ai) = e RreTivigivig (r) = up(r). (25)
@ Obdobné bychom postupovali pro dalsi linedrni kombinace vektorl a;

ug(r+n;a;) = e_ik'(r+mai)¢(’l°+mai) (26)

= e T My () = uy(r)

nebot misto a;; nyni mame n;a; .

@ Stejné bychom postupovali pro libovolnou translaci >, n;a; .

e Timto jsme ukazali, Ze ug(r) ma periodicitu mt¥ize a zaroven
mazeme (1) oznalit jako 1k (r) (tj. Blochova vina pro vektor k).

@ Dale z uvedeného postupu vyplyva, ze translaéni operatory T}, mohou
byt rovnéz ‘indexovany’ pomoci k-vektord a jejich vlastni Cisla jsou
eik-Rn

@ Jinymi slovy jsou Tn(k) unitdrnimi operatory a budeme o nich vice
mluvit pozdéji v souvislosti se symetriemi krystalové m¥ize.
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VInova funkce elektronu a translace

o Takze kdy? nyni pouzijeme toho, ze [H, T}, (k)] = 0, miizeme
konstatovat, ze kazdou vlastni funkci Hamiltonidnu miZeme psat jako
Blochovu vinu, protoze Hamiltonian a vSechny translaéni operatory
Tn(kz) spolu komutuji (pro libovolné k), takze maji spole¢né vlastni
funkce.

e MuzZeme tedy formulovat Blochiv teorém (1929) nasledovné: kazda
vlastni vinova funkce elektronu pohybujiciho se v periodickém

potencidlu ma tvar o
Vi(r) = ™" ug(r), (27)

kde ug(r) ma periodicitu mfize a k je vektor z reciprokého prostoru.
@ Prostor vektorl k miizeme omezit na oblast (i = 1,2, 3)

—r<k-a;<m, (28)

protoze pfidanim libovolného bodu K, z reciproké mtize k vektoru k
nedostaneme nic nového.

@ To nahlédneme z toho, ze rovnici (22) je «v; definovano az na aditivni
faktor 27rm; (m; € Z).
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VInova funkce elektronu a translace

@ To v rovnici (23) odpovida tomu, ze misto k mame k+K,,, kde
m = (m1,ma, ms3).

o Takze plati

Vi) = Ykt K (1) (29)
a podminku (28) mizeme skutené akceptovat.
e Jednoduchymi Gpravami pak ze vztahu (29) dostaneme, ze

—iKmr

Ukt K,, (T) =@ ug(T) (30)

a @ EmT je také periodicka funkce ve smyslu vztahu (7).

@ Jinym zplisobem lze Blochiiv teorém odvodit pomoci
Bornovy-Karmanovy okrajové podminky.
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VInova funkce elektronu a translace

@ Blochiv teorém je zdkladem pro vypocet elektronové (fononové)
struktury pevnych latek.
@ Pro kazdy bod z k-prostoru omezeného podminkami (28), feSime
Schrédingerovu rovnici.
@ Pokud tedy dosadime Blochovu vinu pfimo do Schrédingerovy rovnice s
periodickym potencidlem, dostaneme rovnici pro ug
2 21.2
—h—A—l—V(T)—i-Ek:-ﬁ—i- n°k
2m m 2m

ug(r) = e(k) ug(r), (31)

coz je tzv. k-p-rovnice (p = —ihV).

e Tuto rovnici feSime uvnitf buiky uréené vektory (a1, as,as) s uvazenim
periodické okrajové podminky ve vSech tfech smérech.

@ Obecné dostaneme, pro kazdy vektor k celou sadu energii ¢;(k)
(i=1,2,3,...), které vlastné urCuji pasy.

@ Rovnice (31) je analyticky FeSitelna jen pro ‘jednoduché’ (modelové)
periodické potencialy.
V obecném pfipadé musime najit numerické Yeseni.
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VlInova funkce a rotace

Krystal také maze mit bodovou (rotacni) symetrii.
Toho se pri vypoctech vyuziva jinak nez translacni symetrie.

A sice, ze uvazujeme tzv. ireducibilni &ast prvni Brillouinovy zény (BZ)
reciprokého prostoru.

To je nejmensi ¢ast BZ, ze které lze operacemi symetrie reciproké mtize
ziskat celou prvni BZ.

Prvni BZ je v reciprokém prostoru definovana jako Wignerova-Seitzova
bunka v pfimé mf¥izi.

Pro primitivni ortogonalni buriky je prvni BZ mozno definovat i
podminkou (28).

Obecné je objem bunky v reciproké m¥izi stejny jako u prvni BZ. Je tedy
mozné pouzit oboji, ale prvni BZ bude mit v principu vyssi symetrii.
Pokud ma krystal inverzni symetrii, miazeme zvolit ug(7) realné.

O symetriich budeme vice povidat pozdéji.
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Brillouinovy zény

@ Brillouinovy zény a jejich ireducibilni ¢asti (spolu s oznacenim bodu) pro
kubické mtizky:

prosta prostorové centrovana plosné centrovana

@ Zobrazeni prvnich BZ a oznaceni bodii pro dalsi typy mfizi je mozné
nalézt zde: https://en.wikipedia.org/wiki/Brillouin_zone.
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Rozdéleni PL podle typu elektronové struktury

@ Pokud nejvyssi obsazena elektronova hladina (pfi nulové teploté) lezi
uvnitf ¢astecné zaplnéného pasu mluvime o kovech.

o Kdyz je takova hladina na vrchni hrané urcitého pasu, mluvime o
systému se zakdzanym pasem (dal$i pas s vysSimi energiemi je
neobsazeny).

@ Takové systémy obvykle nazyvame polovodice nebo izolatory, coz je
ponékud zavadéjici, protoze to jsou pojmy spojené s vodivosti, i kdyz ta
se zakdzanym pasem souvisi.

o Nasledujici obrazek toto osvétluje (u je chemicky potenciél, T' > 0).

5 pbDD D
4311 )Y

_— L .
p-type intrin. n-type

Metal  Semimetal Semiconductor Insulator
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Fermiho plochy

Fermiho plocha je plocha konstantni energie elektroni v (prvni BZ)
k-prostoru, kdy €;(k) = er (er je Fermiho energie).

Fermiho plocha existuje pouze v kovech (ep je uvnitf pasu ¢astedné
zaplnéného pasu).

Pro materialy s pasem zakazanych energii bychom mohli v principu
zkonstruovat plochu nejvyssich obsazenych (valenénich) elektronovych
stavd.

Ukazky (vypoétenych) Fermiho ploch v Na, Al a Cu:
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Fermiho plochy

@ Pro spinové polarizované (magnetické) systémy se Fermiho plocha
sklada obecné z ¢asti pro elektrony se spinem 1 a |.

e Tvar (topologie) Fermiho plochy je dilezity pro nékteré vlastnosti, které
jsou urceny chovanim elektroni v blizkosti ez, napf. vodivost,
magnetickd anizotropie.

@ Pro alkalické kovy (ve vodivostnim pasu je od kazdého atomu pouze
jeden eletron) jsou Fermiho plochy téméF sféricky symetrické (vzhledem
ke stfedu prvni BZ), coz je podobné volnym elektronim — viz priklad Na.

@ Se vzrilstajicim poctem elektron(i se vodivostni pas zaplfiuje a mohou se
objevit tzv. elektronové nebo dérové ‘kapsy’ — viz priklad Al.

e Typické jsou také tzv. ‘krky' (necks), kdy pro urcité sméry (od stfedu
BZ) nenajdeme priseéik s Fermiho plochou — viz pfiklad Cu.

@ Urceni Fermiho ploch pomoci vypoétu neni obtizné (vizualizace je nékdy
problematickd). Existuje také nékolik experimentalnich metod
(Compton, pozitrony, ARPES, de Haas-van Alphen).
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Fermiho plochy

@ Periodicka tabulka Fermiho ploch viz http://www.phys.ufl.edu/fermisurface/
(rizné barvy odpovidaji riznym pasiim)

1A 2A 3B 4B SB 6B 7B 8 1B 2B 3A 4A
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Topologické materialy

@ Posledni dekadu tzv. ‘topologické’ materiadly ziskavaji na popularité.

@ Jejich podstatou jsou specialni, tj. topologické efekty v elektronové
strukture.

@ Historicky prvnim prozkoumanym typem jsou tzv. topologické izolatory
(TI) (topological insulators), které jsou nevodivé uvnit¥, ale vodivé na
povrchu.

@ Nasledujici obrazek osvétluje pasovou elektronovou strukturu TI:

@ Uvnitf Tl je valencni pas zaplnén a

vodivostni pas je prazdny. Conduction band
Chemicky potencial (Fermi level) se
nachazi v zakdzaném péasu. >

@ Na povrchu se vSak elektronové stavy E Fermi level Surface states
(surface states) objevuji v celém [T R
zakazaném pasu a mohou tedy
zplsobovat vodivost kovového typu, Valence band
byt’ jen na povrchu. Momentum
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e Fonony (kolektivni kmity m¥ize) bézné popisujeme ve formalizmu
druhého kvantovani pomoci kreacnich (a*) a anihilaénich (@) operatora.

e Hamiltonidn maZeme zapsat jako (m¥izka s jednim atomem na buriku)

3
k s=1
@ V tomto Hamiltonianu je opét k z reciprokého prostoru a pti zkoumanfi
fononovych spekter se mizeme omezit na prvni BZ (¢i jeji ireducibiln{
ast).
o Priklad fononového spektra: vypocltené a namérené spektrum Al
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