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Aufgabe 28: Bravais-Gitter (4 Punkte)

a) Symmetrie
Zeigen Sie, dass ein Bravais-Gitter in jedem Gitterpunkt inversionssymmetrisch ist.

Hinweis: Driicken Sie das Bravais-Gitter als Linearkombinationen primitiver Gittervektoren mit
ganzzahligen Koeffizienten aus.

b) Diamantstruktur

Zeigen Sie, dass die Diamantstruktur inversionssymmetrisch beziiglich dem Mittelpunkt zweier
beliebiger benachbarter Atome ist. Warum gilt dies nicht fiir die Zinkblendestruktur?

Hinweis: Die Diamantstruktur entspricht zwei ineinander gestellten kubisch-flichenzentrierten
(fce) Untergitter, die um by = 0 bzw. by = (a/4)(x + ¥ + z) verschoben sind. Die Gittervektoren
konnen also, je nachdem zu welchem Untergitter sie gehohren, als Ry = Zle n;a; + by bzw.

R, = Zle m;a; + by geschrieben werden. Die Inversion beziiglich dem Mittelpunkt zweier
beliebiger benachbarter Atome ist

r—r =2X-r,

wobei X = 2(b; + by).



Aufgabe 29: Spin-Bahn-Kopplung (4 Punkte)

Der Hamiltonoperator fiir die Spin-Bahn-Kopplung im zweidimensionalen Elektronengas
(2-DEG) ist
Hso =ak x VV) -0,

wobei V' ein Potential ist, k = (k,, k,,0) und o = (0,, 0, 0,) sind die Pauli-Matrizen.

a) Spin-Bahn-Aufspaltung

Lésen Sie das Eigenwertproblem fiir die freien 2-DEG-Elektronen unter Beriicksichtigung der
Spin-Bahn-Kopplung. Die Einschrénkung in die x — y-Ebene erfolgt durch ein Potential V' mit
VvV | (0,0,1).

Hinweis: Benutzen Sie den Hamiltonoperator H = Ej + Hgo sowie ki = k, & ik, = k€™ und
oy = (0, £ioy)/2.

b) Ausrichtung des Spins beziiglich k

Berechnen Sie die Erwartungswerte des Spin-Operators ¢ in Abhéngigkeit der Richtung von k
und stellen Sie das Ergebnis graphisch dar. Identifizieren Sie die Kramers-Paare.

Hinweis: Benutzen Sie die Eigenwerte in der x — y-Ebene

K, +) = % <$Z.1€i¢) |

Aufgabe 30: LCAO und Tight-Binding-Niherung (4 Punkte)

Das einfachste Beispiel fiir die Linearkombination von Atomorbitalen (LCAQ) ist das
Energieband in einem Gitter aus atomaren s-Orbitalen. In diesem Fall ist das Band durch

E5<k) = Hss<k) = Es + Jss(k)
mit

T (k) =) eBm / d®r ¢ (r — Rp)v(r — Ry, o, (1)

gegeben. Um Jg(k) auszuwerten wird tiber die nachsten Nachbarn summiert, was fiir normale
und Edelmetalle unter Normalbedingungen der Kristallstruktur entspricht. Wegen der
sphérischen Symmetrie des s-Orbitals hingt das Matrixelement Jg,(R,,) nicht vom Gittervektor
sondern nur vom Abstand zum néchsten Nachbarn ab und man findet

a) Dispersion in sc- und bcc-Gittern

Berechnen Sie in der Tight-Binding-Néherung die Dispersion von Energiebdndern, welche sich
aus den s-Orbitalen im einfach kubischen (sc) bzw. kubisch-raumzentrierten (bcc) Gitter
herleiten, fiir die Richtungen I' — X und I' — L.

b) Breite der Bénder

Vergleichen Sie die Ergebnisse und berechnen Sie die Breite der Energiebéander.



