
Problem 1. Local-Density-Approximationen (LDA) �ar den mest framg�angsrika
metoden f�or att r�akna ut bandstrukturer av olika material. Ett pro-

blem �ar dock att ber�aknade v�arden f�or bandgapet av halvledare brukar vara mindre

�an de experimentella v�arden.
Nyligen har Cappellini et al. gjort nya ber�akningar p�a magnesiumoxidmed GW-

metoden som tar mer h�ansyn till skillnaden mellan elektroner och h�al. Resultatet
visas i �guren. � ligger vid Brillouinzonens center, L ligger vid zongr�ansen i h111i-
riktningar och X ligger vid zongr�ansen i h100i riktningar. MgO kristalliserar i NaCl-
strukturen med gitterparameter 4,211 �A.
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Figur 1: Computed bands of cubic MgO at the theoretical lattice parameter. Solid
lines: GW bands. Dashed lines: LDA bands. The LDA valence bands at L arbitrarily
set to zero.

Hur stor �ar bandgapet enligt GW-ber�akningen? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Hur stor �ar v�agvektorn vid L? Vid X? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Hur stor �ar de negativa laddningb�ararnas e�ektiva massa? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Hur stor �ar grupphastigheten f�or en elektron i l�agste ledningsbandet med en
v�agvektor halvv�ags L? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .
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Problem 2. Xie et al ger f�oljande ber�akning av fononerna i silver [Phys. Rev. B
59, 965 (1999)].

Sl�a upp silvrets Debye-temperatur i Kittel. Vilken frekvens motsvarar det? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Hur stor �ar silvrets v�armekapacitet vid rumstemperatur? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Hur stor �ar ljudhastigheten i h111i-riktningar? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Hur stor �ar den st�orsta k-vektorn en fonon kan ha i silver? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Varf�or har fononer en nedre gr�ans p�a v�agl�angden? En s�adan gr�ans �nns ju inte
f�or fotoner och elektroner i silver. (1p)

L�osning :
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Problem 3. Bariumtitanat BaTiO3 kristalliserar i en struktur d�ar Ba-atomerna
sitter p�a kubens h�orn, Ti-atomerna i kubens mitt och O-atomerna

mitt p�a kubens sidor.
Vilket Bravais-gitter har BaTiO3? (1p)

L�osning : . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Vad �ar en l�amplig bas f�or den h�ar kristallstrukturen? (1p)

L�osning :

Hur stor �ar f�orh�allandet mellan de f�orsta fyra Bragg-reektionernas intensiteter?
(De atom�ara formfaktorerna ges som fBa = 7fO och fTi = 3fO.) (1p)

L�osning :

Problem 4. Ber�akna koncentrationen av elektroner och h�al i en p-halvledare om
konduktiviteten � = 10 (
m)�1, mobiliteterna �ar �h = 0;2 m2=Vs

och �e = 0;4 m2=Vs och de intrinsiska laddningsb�ararnas koncentration ni = 2;2�
1019 m�3.(2p)

L�osning :
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