Réseaux cristallins et réciproques

Réseau de Bravais : (RB)

—_—

R= Qa+ nzsﬁ rfa; +une origineavec n UZ
Ou a est un vecteur primitif, non unique.
Rien ne change d’un point a un autre = points équivalents.

Maille primitive :

Volume de I'espace qui remplit tout I'espace sans chevauchement apres avoir été translaté par tous
les vecteurs du RB, non unique.

De volume V,,, = E(gxgg)‘ .

Nv=1 ou nest le # de points par volume, donc il n'ya qu’un point par maille primitive.

Maille conventionnelle : Contient plus d’un point par volume.

Maille de Wigner-Seitz : Maille primitive dont chaque point est plus proche d’un point particulier du RB
que d’un autre.

Motif : Donnée qui se reproduit de maille en maille. On compte le # de points dans la maille pour
trouver le # de points d’un motif.

Structure cristalline : RB + un motif.

Réseau réciprogue : (RR)

525

K=mb+mB+mbh  avec mOZ v, 2 G

K.R= 277N car ¢“F =100 RO RDBdonc b.a = 270 —_2m— —

° 0.3 =28 b, =~ a,xa
b un vecteur primitif du RR, non unique, avec MP

= 2 —

On peut faire b =ab + Bb,+yb, si a=1et 5,y0IZ b3=V—ai><a2
MP

RR = RB dans l'espace réciproque. RB= RR du RR.
RR du cc = cfc ; RR du cfc = cc; RR du hexagonal = hexagonal tourné de 30°

(2n)
VMP

On index les plans réticulaires (PR) séparés de d par les indices de Miller: (h, k,I) (axe)

Equivalent de la maille de Wigner-Seitz : 1° zone Brillouin : V,, =

K = hli + kE + IE paralléle a n qui est perpendiculaire aux plans réticulaires, et le plus petit
— 2T
K est de longueur F

ou h,k,| sont le # d’intervalles entre les différents plans sur la distance du vecteura.
Si le cristal a une symétrie cubique, on définit les indices de Miller sur la base du sc.

Dans le plan direct : R= hg + kg + Ig noté [h,k,1] (plan)
Famille de PR: {h,k, [} o h,k,| sont dans n’importe quel ordre.

Famille de direction : (h,k, )



Cubique simple de maille a : (sc) 1 point par cube

g =ax
1) Ja,=ay 2) RR : sc de maille % et K :%T(hfﬁ Ky+ 12) 3) V,,p = &.
a,=az
Kl=2—n, K2:2_7T\/§’ K3:2_77\/§’ K4=2—7-[2, K5:2_7'[\/§, K6:2_77\/6.
a a a a a a
Cubique centré de maille a : (cc) 2 points par cube
B a=2(-%+y+ 3
ai = aX 2
. . 3
1) <a,=ay ou azzg(f(— Y+2  2)RR:cfcde maille% 3) VMP:%.
— Qe ~ A
=—(X+ v+ — A/ A A A
% 2( v+3 ag=§(X+y— )
« =472 <, =4 « =413 <, =4
a 2 a a 2 a
Cubique face centré de maille a : (cfc) 4 points par cube cfc =sc + motif du 1)
— Q. A
=—(y+72
a=(¥+7
. . 3
1) 3, =%(2+ A) 2) RR: cc de maille 4?” et K :4—n(h5(+ Ky+ &) 3) Ve :%.
— Q. <
=—( X+
a, =2 (%+9)
Kl:4_7T£, K2:4_7T’ K3:4_7T\/§, K4:4_7T@.
a 2 a a a 2
Hexagonal simple : 2 points par volume
a = ax
1) g :%)A(+a—\£§ y 2) RR : hexagonal simple tourné de 30° 3) Ve =24’
&=
3
Diamant : 8 points par volume
d,=0
1) RB : cfc de maille a + motif

2) RR:ccde maille 4?” et K :%T(hfﬁ Ky+ 12).



4 4 411 4
K, et Ks =0 si monoatomique donc Klz—né, KZZ—IT\/E, K3:—”£, K4:—” .
a 2 a a 2 a
# atomes par maille * volume ator
volume maille

Taux de remplissage :

Diffraction x

Bragg:

Interférences constructives pour 2d Sin(ﬁ) =n avec ndZ
Von Laue:

Interférences constructives pour H(R—E) =2 avec mOZ

Si on cherche pour tout le cristal: R.(T(—E')ZZHW avec ORORB et k-k'= KORR

S Apcient = Asoralors [K] =K. K = 2ksin@)= X sing )

Facteur de Structure :

2

S(R) :Z &K amplitude(j). Si monoatomique alors amplitude = 1 et I'intensitéla‘S(R)
j

Exemples :

2 sin+n+n pair
S(T() =1+ &™) =) 0 sip+ g+ g impair pour le diamant
1+i sin +n,+n, demi-entie

. 2 sin+n+n=4p
S(T():1+ 62" ™™ =1 i sin+ p+ g=4dp+:  avec pOZ
0 sin+n+n=4p+]1

S(T{) =1+ éﬂ(h+k) + g]‘(k+|) + 'é'r(|+h) _ 4 sj h,k,l de méme pal'i
0 sinon

Différence de phase entre 2 rayons diffractés en d; et d; dans la méme direction : (W—R)(E—a)



Divers

L dlm* o _ _ ~ 1
D, :(Erj dégénérescen N(E)=[dk D 6(k,-|K] feo (E) = PN
. 2 : . ) X Al _ _
T-0ieu - & k :7 Solutions non triviales d’un systeme: M Bj =0 = detM =C
e & 1 COS{;} !
COS(WT+£)=(—]) (].‘7+m} COS(X):WHZ(X) CO§(X):T

Equation d’un cercle : (X— )g))2 +( y- %)2 =R

}/ZUI/I* (F) Av l//(F —ﬁ)‘ le couplage entre les orbites et les plus proches voisins.

Largeur d’un gap : 2|UK| . largeurdebande: E,,,—E. .= 4|y| .
Structure de bandes

Théoreme de Bloch-Floquet :

—WnR(F):eiR'Fu.I((T’) avec ORORB : unR(?+§):un.k(r). Il existe une normalisation%.

Densité d’états :

v or V,z= (27T)

(277)3 VMP

Avec la dégénérescence de spins, D, =—— donc DV, =V— = 2N états par maille. (Du fait qu'il
2 MP

D, =

\
donc DkVZB:V_:N le nombre de mailles primitives.
MP

y a autant de vecteurs de Bloch K dans la 1° ZB que de mailles primitives dans le réseau direct dans un
cristal)

Structure de bande en énergie :

- E, (K) est périodique dans I'espace réciproque.
- Toutes les solutions peuvent étre représentées dans la 1° zone de Brillouin par translation.

- Les intervalles peuvent se chevaucher ou étres séparés d'un gap d’énergies interdites.

] ] \Y

- Le nombre d’e” dans un cristal avec Z le nombre d’e” par V,,, (entier) est ZN=Z——, donc le
MP

N Z

nombre moyen de bandes occupées est —=—.
2N 2



- On remplit les états de plus basses énergie en premier. Les derniers e ont une énergie Er de Fermi
et définissent la surface de Fermi (2N états > bande pleine pour un # d’e  pair).

2 bair il existe un gap entre la derniere bande pleina ptemiére vide—  ISOLANT
P ~ |il existe un chevauchement entre bandes partiefiereenplies jisqu'au niveau de Fermi  CONDUCTEI
Z impair - il existe toujours une bande partiellenmemplie -~ CONDUCTEUR

Wronskien :

U

a)(q,@) =q (X){pz(x)—{pl( X){pz'(x) ne dépend pas de X et donc
a)(l//g, = 2iK (1—|r |2) a)(z//g z//d) = 2iKrt”

1-|r|2 =|t|2 et E —rt" =tr” donc
= 2K [t[* (@, )| . = 2Kt

N

a
+=
2

+

v;)
w(yy ¥,

N

imaginaire pur donc r==i |r|ei5.

Potentiel périodique faible
Equations :

On a (/I(F)IZ“Ca gt , le potentiel U(r)=ZU ek’ et sa transformée de Fourier
q K

UKZ% .[ dr eK" U(I’).SiUestréeIanrs U—K:U*K
maille
o (e, i G=k-K
DouquuatlondeSchrodmger.(zmq é‘jcd+;UWCa_w—O et {W:W—R
- 2
Y S o
donnent:lﬂa(r)=;ca_Ke(q <) et si - = om alors
~c.dif a=K)r ~cld+c oK
v Caé +Cq"?e (approximationéZondes).‘ ﬁ> Cﬁ q>+c e 9 K>
Résolution :
2
@) |q-g>
i) <q| = +<u> U avec EO = o’ puis det(H -E I)= 0
q K B om ’ q )
(@-Z] | vy BT
a a9
N o T v WY S i Lo W (9 K =\ Sikr _ = lhila -
i) <q‘U‘q K>—V—Wqu U( r) _V—ij u( r)eK = et <q K‘U q>—U_R.

iii) La surface d’iso énergie arrive [0 au plan de Bragg. Une surface de f=cste est [a [If.



Liaisons fortes

l,[/nk (r) = ZGik'Rgl/n ( r— R) mais en fait il n’est pas nécessaire d’avoir une fonction d’onde exacte de I’état
k

stationnaire, ie g[/n-k (F) = ZGiR'ﬁw(? —ﬁ) avec {p(F) = an(/ln (F) des petites fonctions d’ondes localisées.
k n

Dynamique des e

Vitesses de phase et de groupe : v, :C—: Vy :3—f
= 0B 1_ d(nk o
Equation du mouvement : ﬂ—v. ZE:1DRE( ) ( ) :—e( F+v O B)
d * m & dt
Courant total : 2. Z -eTR =-2 Z Ok E Pour un cristal de volume V — o on
k O bandes kO bandes
occupees occupees
ay - v - Id3k f . Si f=1 donc la bande est pleine, alors I d°k Ok Ef =0 donc courant nul.
k (277') 1°ZB
Donc bande pleine = pas de courant, pas de flux d’énergie = isolant.
Equation de Boltzmann : —+\7(R).ﬁ; f+ P et _of
at h a collisions
E——2u1 1 a aE h2 2 2 2
= et on a toujours E=E0+—(£+ﬁ+ﬁ ,
2\m m m

Masse effective : M avec M; = 7 ok ok
i 0K

1
— 0 0
m
— 1 \ - =1 dk
avec M =0 — O dans le systtme d’axes propres. On a a=M h—.
m2 dt
1
0O 0 —
m,
Temps de faire un orbite :
. _ pdk ak A" aa , s . . _ gk EE
T=g¢dt=¢- —95ti T g VeC laire élémentaire  dA=¢ dkdk=¢, .
4 4
2 B .
C——r[—e—=277uC ou @ = pulsation cyclotron et v, la fréquence cyclotron.
T m
h? 0A(E,
=—M la masse cyclotron.
2m OE,
Autres :
contribuent sont sur la surface de Fermi.

A température basse les e qui



Classification des solides

Les e” qui comptent sont ceux de valence.

Isolant : Cristaux moléculaire (ex: Ar); cristaux ioniques (ex: Na Cl) et cristaux covalents = les e de
valences se reconfigurent pour former des liaisons chimiques entre 2 atomes (ex : Si).

Energie de cohésion

12 6
Potentiel entre 2 atomes distant de r : ¢(F):—A6+%=4{(gj —(gj } (Cristaux moléculaires).
— r’ r r r
. u 1 ~
Energie totale par atome : u=—== z qo( R)
N ZEDRB
R#£0
On peut admettre u proportionnelle au # d’ions. A [I'équilibre % =0.
r r=ry
Module de compression :
2
B——V(apj or a T=0 du =-PdV donc B:Va—U2: Via—u
ov ov ovov
Semi-conducteur
2 2 2
Ellipsoide : l:X—2+Y—2+£2 de volume 4—”abc.
a b c 3
Densité d’état : en 3D : n= 2V3 2\/_22(rq ) (& E)*™
( r[) 3r°h
"y , . dn( E) m(s:/z dn( E) m:j/z
Densité par énergie: E)= = 2(E- t E)= = 2(E, -
p g gc()OIE ZVAE-E) et o (E)=— " ="75 2K - B)

Avec my =(mmy ) et m, = (g% + nf?)
E

Probabilité d’exciter un e- dans BC : e '

4] _E&H
Nombre d’e- dans BC : nZJdg 9.(€) fo =N, e’ avec la densité effective d’état dans BC:

* 3 3 3
? 2 T 2m k T2 2( T ) ]
Ne = [de g, (£) e = 2( mECZkB j 4(%)2 = 2’{??}1@) 18 crif

N<< N ie E,—#>>k,T ie SC non dégénéré et n=N. iea T #Z0on a Y trop proche de Ec ie SC
dégénéré.

H-&

Nombre de trousdansBV:  p= j de g, (€)(1- f,)= N, e " avec la densité effective de trous

w15 T T o 1




Eqy

Loi d’action de masse: np=N. N, e =rf avec E,=E.-E, et n la densité intrinseque.

Pour un SC intrinseque Nn= p=1n) et avec |'expression de p on trouve (=

E+E —kB—TInE&J.

2 2 N,
-B(E-#N;)
Z Ne
Dopage:  Occupation moyenne: <n>= ’z ~H(E ) avec N=2 impossible a cause de la
e i i
i
0+ 2¢ "5 ) 1
répulsion Coulombienne. Donc<n>= — - = - pour les donneurs et
1+ 2 A(Eo=#) 1 B
1+>e'e’
2
1 1
(n)=1-(p)=1- e = bour les accepteurs.
1+lekT 14 ek
2
Donneurs ionisés : N = Ny = N = N, (1—( r}) :% avec Np la concentration en impureté de
1+2 T
. + Ny s :
type donneur. N} — Ny SiE -u>> K, T et N qfeﬁ“’ ) sig-E >> K T.
. . 7 -_ NA . . s
Accepteurs ionisés : N, = NA<n>:—EA—;1 avec Np la concentration en impureté de type
1+ 2’
accepteurs. Neutralité: n =n+N;=p+ N; =1
. e o= _k,T=
Relation d’Einstein : D =—2—y avec 7, la mobilité et U, =<
€ m,
Courants : jn(r) :—en(r)<v> =eD 0 n+ g/, nF et jp(r):ep(r)<v> =-eD,Ur p+ u, pF
) . ner Jnti,
avec 0, =ney, la conductivité des e. Pour les métaux 0 =—="— .0, = J”EJ L =e(nﬂn+ pup).

Autres :

On ne peut pas mettre 2 e dans un méme niveau, méme si les spins sont up et down a cause de la
répulsion électrostatique.

hz qZ
Pour les donneurs: ———AY +V, =(E- avec V. =-— donc (E- <0i
2m bV ¢ =(E-E)4 ™ AmEer (E-&)<0ie
E<E..
2 hz
Pour les accepteurs: o AY +V,, ¥ = ( E- Ev)l// donc - o AYy =N, ¥ :(Ev— E)lﬂ avec
m m
__ o
. donc —E)<0 donc E, <E.
™ 4 (5-F) =
q h*4TE . b q'm
E, =———2 donc avec £ =& et m=m on a E’=E -F =

_877£Oa0; % mq’ 327 eleh?



