Szilardtestek
elektronszerkezete



Kvantummechanikai leiras

Ismétles: Schrbdinger egyenlet, hullamfiiggvény, hidrogén-atom, spin, Pauli-elv, periodusos rendszer
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Szilardtestek egyelektron-modellje
a magok mozgasatdl eltekintlink

sokelektron hullamfuggvény — egyelektron hullamfliggvények antiszimmetrizalt szorzata (Pauli elv)
effektiv lokalis potencial (lokalis stiriiség-funkcional elmélet)

Az egyelektron hullamfiiggvényeket, ¥; (T ), meghatarozé Schrédinger egyenlet:
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N elektron (valdszinliség)slriisége: 0 i?} _ Z 0, {?HQ

N legalacsonyabb energiaju allapotban —
— betoltott allapotok (Pauli elv) (Eq EE;E---EE:\' )



Kristalyos anyagok — eltolasi szimmetria

> bx(?—l—ﬁn):cﬁ U; (7)) ahol cg €C ‘Cﬁ =1
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M=DMDM>M wmp [U:(7+Ma;) =1v:(T)
(M: elemi cellak szama
a kristalyban)

Born-Karman hatarfeltétel:
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Brillouin-zéna pontjai: | &k = Qg

Bloch-tétel els6 megfogalmazasa z p




A Bloch-tétel masodik megfogalmazasa:
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Az u. 4 faggvenyre vonatkozo Schrodinger egyenlet:
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A Schrodinger egyenlet megoldasa  Kozel szabad elektron kozelités (sikhullam modszer)
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Behelyettesitve az u; -+ flggvényre vonatkoz6 Schrodinger egyenletbe:
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egyszer( (szimmetrikus) matrix sajatértékegyenlete

Gond: sok reciprokracsvektor — nagy matrix
(torzs-elektronok !)
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elsé Brilloiun zéna

Ez valojaban nem mas, mint a szabad elektron energiaspektrumanak egyfajta abrazolasa.

Hogy lesznek ebbdl savok? Figyelembe kell venni a potencialt: 17 (7 ) = 0



A Brillouin zéna kdzepén és hataran az elfajultsag megszinik:

—3x/a —mla 0 mla 3t/a




Példa: Tércentralt kobos (bcc) Na kristaly szamolt savszerkezete

Na: betoltott 1s, 2s és 2p héj — torzselektronok
3s! — 1 vegyerték elektron
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k-pontok a Brillouin zénaban

legmagasabb betdltott energiaszint: Fermi energia



Fémek elektronszerkezetét jellemz6 néhany fontos mennyiség

(1) Allapotsiir(iség: adott energian talalhato allapotok szama

._ Vo /o 32 _
szabad elektronokra: D(=) =537 Ve

E . 3/2
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Allapotok szama: | Ni=) = / D(z=)d= szabad elektronokra: N(z) = — (—W) £3/2

(2) Fermi energia: az allapotszam megegyezik az elektronok szamaval ===
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szabad elektronokra: n = V=32 \7 g
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(3) Allandé energiju feliiletek: i-ik sav ¢ energiaju pontjai altal meghatarozott feliilet




Legfontosabb allandé energidju felulet: Fermi felllet

Natrium

Azonban altalaban igen bonyolult:

Kalcium Vanadium
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Az allapotsiriseg kisérleti meghatarozasa: Fényelektromos spektroszkopia (XPS)

A. Einstein (1905) |hv =i + W + 25
besugarzott foton kilépd elektron kilépési munka az elektron
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