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Equivalence n.k +K < n'.,k

Remarque 2)
étre ramené a la premiere

k peut étre n'importe quoi mais peux toujours

zone de Brillouin
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périodique avec R

périodique avec R

périodique avec R

=e"u, (=W (F)

Exemple en 1D: Uy, (x)=1, K=2m/a
_ Jik+2m/a)yx
W piana(X) =€ 1
= eikxei2ﬂx/a 1
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Bandes en 1D

n=3

n=1_
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k<K/2

3K/2

Remafque 4) 5%“,;.—’5",,,; car solution qui
ont méme k mais ¢ différente

v

On pourrait noter ¥ . =W

K,

m dégénérescence = 2
m dispersion e- libre e~4?
m splitting selon

= bande réduite
Décalage k'=k + K
tel que |k| <K/2
utilisation de »

permettra e.g. absorption
de photons
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Bandes en 3D: BCC
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Sources:
- www.tf.uni-kiel.de/matwis/amat/semi_en/
- cst-www.nrl.navy.mil 5
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Bandes en 3D: FCC
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Sources:
- www.tf.uni-kiel.de/matwis/amat/semi_en/ "from Hummel’'s book"

- cst-www.nrl.navy.mil




Zones de Brillouin

' = ' = 1¢ zone: ensemble des i pouvant étre
atteints a partir de 0 sans traverser un plan

! ! de Bragg

I . ! correspond a une construction de Weigner-Seitz

dans le réseau réciproque
http://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/brillouin_zones/printall.php

surface ¢(k) constante perpendiculaire

au plan de Bragg: recourbement
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Fio. 1. Fermi surfaces of face-centered-cubic metals according to the single-OPW approximation. Note that several reduced zones 8
are centered on positions other than I'. Regions with convex surfaces are occupied; those with concave surfaces, unoccupied. Valance
3 and 4 correspond to aluminum and lead, respectively. Construction by F. W. Warner, ITL.




Facteur de structure

pas de pic XRD

pas de gap (pot.
périodique faible)
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Liaisons fortes

m Approche opposée au potentiel périodique

On considéere des atomes neutres qui
interagissent faiblement

On évalue I'effet du recouvrement des orbites
(,ly,)=0 pour la plupart des e
Exemple: Na
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ofp=! 1= 0t0z1

Liaisons fortes

Na

Sources:
- miranda.chemistry.mcmaster.ca/esam/Chapter_5/section_1.html

- www.uwgb.edu/dutchs/PETROLGY/ScaleAtomsHeKr.HTM 11
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Liaisons fortes

m Approche

Représenter des fonctions d’onde par une
combinaison linéaire d’orbitales atomiques
= LCAO
» Orthogonales entre elles

= On considére aussi le théoréme de Bloch
En principe facile car ¢ (7 + R) =y (7)
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Liaisons fortes

Soit H=H_, +AU®F)

msi Hy=ey N = . 2\ <
mque ¥ =0 quand [AU(F)>>0 \ /

= OU que |AU(17)| —0 quand vy >>0 — Y&
= alors ¥ est aussi solution de H — V., (F)
Bloch: (7 +R) = ¢ "y(7) — AU®)
Pour N atomes v, = 2¢""y,G-R) 77 ue)

R
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Liaisons fortes

Siy(7) est petit quand Au(7) devient
appréciable on peut écrire

@ W= 2e9FE-R), g~y
Si ¢=v,0n pReut le calculer comme une
expansion de fonctions orthogonales qui

convergent rapidement
® ¢ =3 by, (LCAO, fonction Wannier)

...tableau
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Liaisons fortes

Donc ¢, -¢, petit si 5, ne I'est pas et vice versa
= Soit £, un niveau atomique
e, ~E, et b,~0 saufceux pourlesquels E,~E,
m Pour les termes a droite de (c), on peut donc n’inclure
que les niveaux avec £, ~ E,
= Méthode de solution:
On part d’'une certaine fonction ¢(7) = Ebnwn(F)
(c) donne une équation par niveau s, 3 par niveau p
On solutionne pour trouver les b,,
On remet dans ¢(7) = Eb,ﬂl)n(F)
... jusqu’a ce que ¢a cofiverge
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Liaisons fortes

Exemple: bande s venant d’'un niveau atomique s

= Tous les b,, nuls sauf ceux du niveau s d’un atome
B Y

- [ aAUENPGY + Y (= [ dre’ AU - B))e" "
(c) — e.=E - R=0 _
k 1+ Y [ dFg (P p(F - Rye" "

R=0

= Orbitales s:
symétrie ¢(7) = ¢(r) et réel
AU(F) = AU(-F)
a(R)=a(-R), y(R)=y(-R)
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Liaisons fortes

m a <<l et sommation sur premiers voisins seulement
= Tous les b,, nuls sauf ceux du niveau s d’un atome
e, =E -fp- ) Ey(ﬁ)cosl;-ﬁ
- FCC R=voisins
12 voisins: R =4(x1,£1,0) 4 (=1, 0,21)£(0,x1,£1)
soit k =(k X+k,y+k.2)

l€-1§=§(ikitkj) Lj=X,V,2,2,X

AU(7) a la méme symétrie que le réseau
¢(r) dépend seulement de , y(R)le méme pour 12 voisins
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Liaisons fortes

k, k ’

= =E -f —4y€os%“cosJT'a+cos%cos%+cos%"cos%")
*

Y= _fdqu (xayaZ)AU(xayaz)¢(x_%9y_%az)

m y: intégrale de recouvrement
largeur de bande grande quand recouwwement grand
associé a des électrons peu lies T

= Soit ka petit, cos" zl—("*—;’)z et é

e.=E -B-12y +yk’a’ VN

surface d’iso-énergie sphérique prés de k=0
indépendant de la direction de &
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