Problem 1. Local-Density-Approximationen (LDA) &r den mest framgangsrika

metoden for att rdkna ut bandstrukturer av olika material. Ett pro-
blem #r dock att beriéiknade vérden for bandgapet av halvledare brukar vara mindre
an de experimentella vérden.

Nyligen har Cappellini et al. gjort nya berikningar pa magnesiumoxid med GW-
metoden som tar mer hinsyn till skillnaden mellan elektroner och hal. Resultatet
visas i figuren. I' ligger vid Brillouinzonens center, L ligger vid zongriansen i (111)-
riktningar och X ligger vid zongrinsen i (100) 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 &r bandgapet enligt GW-beriikningen? (1p)

Losning: 8,9 eV, enligt artikeln.
Hur stor &r vagvektorn vid L? Vid X? (1p)

Lésning: fce-gitter: kp = v/3m/a = 1,29 Al kx = 21 /a = 1,49 AT
Hur stor dr de negativa laddningsbérarnas effektiva massa? (1p)

Lésning: E(k = ’%‘) ~2eV; m* = r”;]’;’z =2,4.10"3kg = 0,25m,

Hur stor &r grupphastigheten for en elektron i lagste ledningsbandet med en
vagvektor halvvigs L? (1p)

o _12,8-70 _ )
Lésning: de/dk = Tao =45 eVA;

vy = h~'de/dk = 1,6.10719 x 4,5.10719/1,05.1073* = 6,8.10° m/s




Problem 2. Xie et al ger f6ljande berékning av fononerna i silver [Phys. Rev. B
59, 965 (1999)].
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FIG. 2. Calculated phonon dispersion curves at the lattice pa-
rameter corresponding to static equilibrium. Experimental neutron-
scattering data (Ref. 25) are denoted by circles. T and L represent
transverse modes and longitudinal modes, respectively.

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

Losning: 0p = 225 K motsvarar fp = 4,6 THz.

Hur stor &r silvrets virmekapacitet vid rumstemperatur? (1p)
Lésning: RT > 60p, alltsa Cy ~ 3R ~ 25 kJ/mol.

Hur stor &r ljudhastigheten i (111)-riktningar? (1p)

Lésning:
kp = \/577/4,09 = 1,33 A~1, extrapolation av den longitudinella grenen ger w =
2m x 9.10'2s71, 84 att v = w/k = 279.10'2/1,33.101° = 4 km/s.

Hur stor &r den storsta k-vektorn en fonon kan ha i silver? (1p)
Lésning: Den ligger pa Brillouinzonens hérn (W-punkten) dér k& = v/57/a.
Varfor har fononer en nedre grians pa vaglingden? En sadan gréins finns ju inte
for fotoner och elektroner i silver. (1p)
Lésning:
Fononens amplitud dr atomernas utvikelse fran deras jimviktspositioner. Mellan

atomerna har fononens amplitud ingen fysikalisk betydelse (i motsats till fallen
med fotoner och elektroner).




Problem 3. Bariumtitanat BaTiOs kristalliserar i en struktur diar Ba-atomerna
sitter pa kubens horn, Ti-atomerna i kubens mitt och O-atomerna
mitt pa kubens sidor.
Vilket Bravais-gitter har BaTiO3? (1p)

Losning: enkel kubisk
Vad ér en lamplig bas f6r den hir kristallstrukturen? (1p)

Lésning:

x y z
Ba 0 0 0
Ti 0,5 0,5 0,5
(0] 0,5 0,5 0
(0] 0,5 0 0,5
O 0 0,5 0,5

Hur stor &dr forhallandet mellan de forsta fyra Bragg-reflektionernas intensiteter?
(De atomira formfaktorerna ges som fg, = 7fo och fri = 3fo.) (1p)

Lésning:

S(100) = € fga + €' fri + (€Y + 2e"" fo) = fBa — fri — fo = 3fo
S(110) = €° fga + €™ fri + (€7 4 2¢'™) fo = fa + fri — fo = 9fo
S(111) = €% fga + €87 fri + 3¢*™ fo = fBa — f1i + 3fo = Tfo

S(200) = € fga + €™ fri + (€ + 2¢™*™) fo = fpa + fri + 3fo = 13 fo
Intensiteterna forhaller sig som 9:81:49:169.

Problem 4. Berikna koncentrationen av elektroner och hal i en p-halvledare om

konduktiviteten o = 10 (Qm)~!, mobiliteterna ar p, = 0,2 m?/Vs
och ji. = 0,4 m?/Vs och de intrinsiska laddningsb#rarnas koncentration n; = 2,2 x
1019 m=3.(2p)

Lésning:
Forsta approximation: anta att p > n sa att ¢ = pep,. Da &r p = o/(epp) =
3,1.10**m=3 och n = n?/p = 1,56.10**¥m~3; antagandet stémmer.

2
Mera allmént: o = pep, + nep, = pefi, + “-efin
op = p’ep, + niep,
1,6.10719 x 0,2p? — 10p +2,22.10"9 x 1,6 x 0,4 =0
0,32.10719p2 — 10p + 3,01.10'? = 0
p= W = 3,1.10"m =3 (+-16sningen ty p-halvdare)
n=n?/p=156.10%m=3
Mycket mer jobb, samma resultat med given noggranhet.




