14 Kovy vs. izolanty

Cielom tejto prednégky je vysvetlit, preco niektoré materialy st dobrymi vodi¢mi elektrického priudu a
iné nie.

Semiklasickd dynamika Blochovych elektrénov

Pojem Blochovych elektrénov je uzitoény pri $tadiu zakladného stavu a rovnovaznej termodynamiky
idedlnych krystalov. Pri $tudiu dynamiky elektrénov, t.j. pri skimani premiestiiovania elektrénov pod
vplyvom vonkajsich poli, v8ak tento pojem nie je bezprostredne pouzitelny, pretoze Blochove vinové
funkcie zodpovedaju uplne delokalizovanym elektronom, ktoré su “v8ade a nikde”. Aby sme mali do
¢inenia s viac-menej lokalizovanymi elektrénmi, je potrebné vytvorit tzv. vlnové baliky.

Vytvorme teda vinovy balik z Blochovych funkci{ pasu n okolo vlnového vektora k. Nech vlnovy
balik je lokalizovany v oblasti Ax > a, kde a je mriezkova konstanta. Potom hybnost mozno urcit s
nepresnostou Ak ~ 1/Ax < 27 /a. Inymi slovami, v porovnani s rozmerom Brillouinovej zéony dostaneme
velmi presne uréentt hybnost. gtandardn}'fm postupom mozno ukazat, Ze grupova rychlost balika (t.].
rychlost premiestiiovania taziska balika) udéva vyraz
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Pripominame, Ze vo veobecnosti v, # hk/m, ba dokonca v, nemusi mat ani smer zhodny s k.
Analyzou Casovo zavisle] Schridingerovej rovnice pre vinovy balik sa da ukézat, Ze pre dostatocne
slabé aplikované polia mozno dynamiku vinovych balikov popisat nasledovnou rovnicou:

hk = —e (E + v, x B) (2)

kde naboj elektrénu sme oznacili —e. Téato rovnica mé tvar Newtonovej pohybovej rovnice. VSeobecna
pohybovéa rovnica obsahuje okrem uvedenych ¢lenov aj polom indukované prechody zo §tudovaného pasu
n do inych pésov. V limite slabych poli vSak medzipasové prechody mozno zanedbat.

Rozdiel medzi kovmi a izolantmi

Predpokladajme, Ze jednoelektrénovy hamiltonian sa nezmeni pri inverzii ¢asu. Potom musi platit &, (k) =
en(—k), t.j. energie ¢asovo invertovanych stavov musia byt totozné. Potom prudova hustota v stave
termodynamickej rovnovahy je
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pretoze Fermiho-Diracova distribu¢na funkcia fo,x = f(en(k) — p) je parnou funkciou k, kym grupova
rychlost v, = h™'9¢/0k je neparnou funkciou k. Hoci vo Fermiho mori st pritomné pohybujice sa
elektrény, pohyb vSetkymi smermi je vykompenzovany a celkovy elektricky prid v rovnovaznom stave je
nulovy.

Odteraz sa v na8ich ivahach obmedzime na diskusiu pripadu s T = 0. Aby sme vytvorili stav s
nenulovym pridom povedzme v smere osi +x, je potrebné odobrat aspoii jeden z elektrénov s nenulovou
zlozkou pradu v smere —z a premiestnit ho do stavu s nenulovou zlozkou pridu v smere +z. Teda
na vytvorenie stavu s nenulovym pridom je potrebné dodat do systému energiu. Té&to energia musi
pochédzat od aplikovaného elektrického pola. Predpokladajme, ze aplikované pole méa harmonicky priebeh
s frekvenciou w. Potom pole dodava do vzorky energiu po kvantach hw.

Nech minimalna energia potrebn& na vytvorenie stavu s nenulovym pridom v danom materidli je
2A. Potom pole s frekvenciou hiw < 2A nema dostatoénii energiu na vytvorenie takéhoto stavu.! Inymi
slovami, material je pri takychto frekvenciach nevodivy.

Materialy rozdelujeme na vodice a izolanty podla toho, & ich vodivost je kone¢ne velké alebo nulova
v limite malych frekvencii w — 0. Preto ak v danom materiali 2A > 0, potom ide o izolant (so zakidzanym
pasom 2A), kym v pripade 2A = 0 ide o vodi¢ (kov).

Ked7e v ramci jedného pésu si dovolené hladiny rozmiestnené kvazispojito, ak sa Fermiho energia
nachadza vnuatri pasu povolenych energii, potom A — 0 a skimany material je kov. Teda kovy su
materialy s Fermiho plochou (t.j. s mnozinou bodov v k-priestore, pre ktoré plati e,x = ep).

!Obmedzili sme sa na pripad jednofoténovej absorbcie.



Izolanty vznikaju iba v $pecidlnom pripade, kedy v materidli existuji iba plne obsadené alebo tplne
prazdne pasy.2 Ked7e v kazdom pése existuje prave jeden k-bod na Bravaisovu bunku, pasovym izolantom
sa moze stat iba material s parnym poctom elektrénov v Bravaisovej bunke.? Na konci tejto prednasky
vSak ukdzeme, ze kritérium parneho poctu elektrénov nie je postacujicou podmienkou vzniku izolujtceho
stavu, kvoli moznosti tzv. prekryvu pasov.

Vo zvysku tejto prednasky sa budeme venovat elementarnemu studiu Fermiho ploch metédou takmer
volnych elektronov.

Takmer vol'né elektréony v 1D
V priblizeni takmer volnych elektronov sa zaujimame o elektréony s dostato¢ne velkou kinetickou energiou,
pre ktoré mozno vplyv periodického potencidlu mriezky zahrnat v ramci poruchovej teérie.
Neporudenym problémom teda je SchR Hot(x) = e(x), kde Hy = —h?d?/dz?. Predpokladame,
ako je obvyklé, periodické okrajové podmienky ¢(x + L) = 9(z), kde L = Na je dlzka vzorky, N
je pocet Bravaisovych buniek a a je mriezkova kongtanta. RieSenim neporuSeného problému je systém
rovinnnych vin |k), kde k = 2mn/L a n je celé &islo s energiami €} = h?k?/(2m) a vinovymi funkciami
Yr(x) = * VL.
Za poruchu budeme povazovat periodicky potencial V(z 4 a) = V(x). Standardna poruchova teéria
dava korekcie k vlastnej energii stavu |k) do druhého radu v tvare
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kde sme v druhej rovnici vyuzili, Ze maticovy element potencialnej energie V(x) je rovny Fourierove]
transformacii V()

(K |V|k) = /d:rV )elb=ke — v,y

a preto je nenulovy iba pre ¥’ — k = K, kde K = 2wm/a je vektor recipro¢nej mriezky.

Poruchova formula pre ¢, ukazuje, Ze v prvom rade poruchovej teérie st vSetky hladiny posunuté o ta
istt konstantu V. Takyto trividlny posuv nemeni tvar Fermiho plochy ani dynamické vlastnosti systému
elektronov. Netrividlne zmeny spektra vystupuji az v druhom rade poruchovej tedrie podla V' a preto st
nomindlne malé. Jedinou vynimkou su tie k-body, pre ktoré je splnend podmienka

52 = 52-1-}(
pre niektory vektor inverznej mriezky K. Pripomefime, Ze rozptyl zo stavu k do stavu k+ K je Braggovym
rozptylom elektrénov. Teda velké zmeny spektra mozno ocakévat pre tie rovinné viny, ktoré si Braggovym
rozptylom zviazané s rovinnymi vlnami s tou istou energiou. V jednorozmernom pripade ide o vSetky
vektory K/2, t.j. celo¢iselné nasobky m/a.
Pocitajme teda spektrum elektronov pre k ~ —K/2 kde K je vektor recipro¢nej mriezky. Ocakavame,

ze pre takto zvoleny vlnovy vektor buda v rozvoji vinovej funkcie 1 (z) = ﬁ > K Chkt e FE)T dominan-

tne zasttpené iba dve komponenty: ¢ a cpo i, pretoze energia vietkych ostatnych rovinnych vin je velmi
odlisna. Schrodingerova rovnica sa teda redukuje na nasledujuci problém vlastnych isel matice 2x2:
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kde sme pouzili V_g = V. Vlastné energie tejto SchR st
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£r = k k+K + k k+K + |VK|2
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Pre k = —K/2, t.j. ak je Braggova podmienka presne splnend, su energie vlastnych stavov ey = 59(/2 +

|Vi|. Pre ostatné vlnové vektory k je rozdiel medzi hornou a dolnou vetvou ey este vacsi. Teda v okoli

energie €9 /2 Vznika pas zakézanych energii s Sirkou 2|Vk|.

2Takéto materiadly nazgyvame pasovymi izolantmi. V pripade silnych korelaénych efektov sa aj material s Giastocne
obsadenymi pasmi moéze spravat ako (Wignerov-Mottov-Hubbardov) izolant. Podobne, vel'ka neusporiadanost moze sposobit
lokalizaciu elektronov, t.j. izolujiice spravanie (Andersonov izolant).

3Kazdy k-bod méze byt totiz obsadeny elektrénmi v dvoch spinovych stavoch.



Vzorec pre e moZzno interpretovat nasledovne: dve hladiny 52 a 52 L i Sa pri zapnuti interakcie posunt
do dvoch novych hladin a to tak, Ze energia nizSej hladiny sa znizi a energia vyssej hladiny sa zvysi. (Tzv.
odpudzovanie hladin.) Preto spektrum elektronov v krystali vyzera kvalitativne ako na obrazku vlavo
(spektrum je kreslené na celej redlnej osi k, t.j. v tzv. rozsirenej zone). Vo fyzike tuhych latok je obvyklé
to isté spektrum kreslit iba na intervale k € (—n/a,m/a) (v tzv. redukovanej zoéne), ale s mnohymi
vetvami.
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Obrazok 1: Disperzny zédkon pre 1D krystal

Ako $peciélny priklad uvazujme na zaver potencial V(z) = 2U cos(2mwz/a). Nech naviac U > 0. VInové
funkcie a vlastné energie pre k = —7/a st
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Teda vlastnymi stavmi st stojaté viny. Energia stavu ¢4 (z) je vy$ia ako energia stavu ¢_(x), pretoze
pravdepodobnost vyskytu elektronu |4 (x)|? je velkd v oblastiach s V(z) > 0, kym [¢_(z)[? je velka v
oblastiach s V(z) < 0.

Takmer vol'né elektréony vo vyssich rozmeroch

Uvazujme pre jednoduchost dvojrozmerny pripad. Fermiho plocha pre voIné elektrony je potom kruznica.
Pytame sa, ako sa bude Fermiho plocha deformovat v pritomnosti slabého periodického potencialu. Nech
Bravaisova mriezka nagho 2D krystalu je Stvorcova. Potom aj reciproéna mriezka je Stvorcova. Stvorec
na obrazku znézortuje hranice 1. Brillouinovej zony (1.BZ). Lahko vidno, Ze body na tejto hranici st
spojené Braggovymi reflexiami s bodmi s tou istou energiou, preto ich energia sa bude menit najviac.
Podla pravidla o odpudzovani hladin sa energia stavov vnutri §tvorca znizi voci energii stavov vonku
Stvorca. Elektrony obsadzuju stavy s najniZsou energiou, preto obsadenost stavov vnidtri 1.BZ musi
narast a obsadenost mimo 1.BZ musi klesnut oproti Fermiho ploche pre volné elektrony. Vysledok (v
rozsirenej zone) je na obrazku.

Podobne ako v 1D pripade, aj v 2D pripade je bezné kreslit disperzné zakony a Fermiho plochy v
redukovanej zone, t.j. na oblasti s plochou (27/a)?. Nasledovny obrazok ukazuje, ze uvazovany material
mé 3 Fermiho plochy: jednu dierovi Fermiho plochu (t.j. bublinu neobsadenych stavov) a dve elektronove
Fermiho plochy.



Obréazok 2: 2D Fermiho plocha v rozsirenej zéne

X

7. BM‘%MW ')"DIL«A.'

| i e T féw&/' |
(bt e 0>actylh
J , /JW

Obréazok 3: 2D Fermiho plochy v redukovanej zéne



