
Chapter 1.
Crystal Structure 

晶体结构



• Bravais lattice, unit cell and basis
晶体点阵/晶格，晶胞，基元
Fcc, bcc, sc等晶格的基本结构

• Miller indices
晶面与晶向的表示，密勒指数
懂得晶面及晶向的表示方法

• Real crystal structures
真实晶体结构
知道一些常用晶体结构，如金刚石结构，密堆积结构等

• The reciprocal lattice
倒易空间
能够画出倒易空间及第一布里渊区

• Experiments to determine the crystal sturcture
实验确定晶体结构
布拉格及劳厄衍射条件，了解一些测量晶格结构的手段
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让我们想象一个三维波矢空间，当然，并不是所有的k都满足晶体的平移对称性：
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R为晶格基矢
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然而有一些特殊的K是满足的：

这些K点在波矢空间内构成的点阵被称为倒易点阵。
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m是整数

倒易点阵、倒格子（Reciprocal Lattice)

将晶体中的物质波展开成一系列平面波，在动量空间内这些
满足周期性的平面波的动量也形成一系列点阵，即为倒易点
阵，或倒格子,相应晶体的实空间点阵被称为正点阵。

在固体物理中，习惯用 代表倒易空间的格矢G
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倒易点阵的原胞体积:

请作为作业习题来证明
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正格子中的大单胞，对应倒格子中的小单胞
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二维六角晶系的布里渊区







第二章 晶体的结合

晶体的结合力和结合能
结合能的基本形式，达到平衡的条件

离子晶体
马德隆势

共价晶体
电负性、电离度、电离能、电子亲和势

金属晶体

分子晶体
Lennard-Jones 6-12 potential 勒纳-琼斯势
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离子晶体：马德隆势+排斥



共价晶体的结合能：

1、轨道杂化引起的能量升高

2、轨道成键引起的能量下降 阎守胜书P172

3、原子距离接近时的排斥力

要准确计算共价晶体的结合能，需要利用第一性计算
原理

共价键也是强键，共价晶体每个原子的结合能比相似
原子量的离子晶体要低一些，但是熔点要高很多，因
为共价晶体中的缺陷要难形成得多。共价键具有方向
性，因此原子填充比较低，宏观性质硬而脆，难以弯
曲。



van der Waals Force

范德瓦耳斯相互作用

范德瓦耳斯力的三种来源：

1、dipole-dipole 偶极相互作用，Keesom力

2、dipole-induced dipole 偶极- 感应偶极相互作用，Debye力

3、Dispersion  色散力，瞬时偶极相互作用，源于量子力学中
电荷密度的涨落。



第三章 晶格振动

3.1 晶格振动的经典理论
能够解出简单周期性体系的色散关系，了解一些特殊点的意义，计算振动态密度

3.2  晶格振动的量子化－声子
理解声子的概念，会计算声子的能量

3.3  固体热容的量子理论
知道声子满足的分布函数，了解不同热容模型的区别，德拜温度

3.6 离子晶体的红外光学性质

3.5  非简谐效应：晶体的热膨胀和热传导
了解非简谐效应在热膨胀和热传导中起到的作用，晶体的自由能、状态方程

3.6  晶格振动的实验研究



一. 一维单原子链的振动

运动方程：

考虑N个质量为 m 的同种原子组成的一维单原子链的。设
平衡时相邻原子间距为 a（即原胞大小），在 t 时刻第 n 个原
子偏离其平衡位置的位移为 un

nu 1nu  2nu 1nu 2nu 

M M M M

un+1unun-2 un-1 FL FR



为了建立起运动方程，我们首先要对原子之间的相互作用力
做些讨论，设在平衡时，两原子的相互作用势为V(a)，产生
相对位移（例如 ）后势能发生变化是V(a+δ) ，
将它在平衡位置附近做泰勒展开：

1n nu u  
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首项是常数，可取为能量零点，由于平衡时势能取极小值，第
二项为零，简谐近似下，我们只取到第三项，即势能展开式
中的二阶项（δ2项），而忽略三阶及三阶以上的项，显然，
这只适用于微振动，即δ值很小的情况。
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相当于把相邻原子间的相互作用力看
作是正比于相对位移的弹性恢复力。
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如只考虑最近邻原子间的相互作用，第 n 个原子受到的力：

于是第n个原子的运动方程可写为：

一维原子链上的每个原子，忽略边界原子的区别，应
有同样的方程，所以它是和原子数目相同的 N个联立的线
性齐次方程。

方程的解：这样的线性齐次方程应有一个波形式的解：

A是振幅，ω是角频率，q 是波数，λ是波长，naq 是第n
个原子的位相因子，将试解代入方程求解。
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最近邻近似下，一维单原子链简化为质
量为m的小球被弹性系数为β的无质量

弹簧连接起来的弹性链
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这里ω可正可负，我们取正值，因为在物理上频率应大于对于
零。

这个结果与 n 无关，说明 N 个方程都有同样结果，即所有原
子都同时以相同的频率ω和相同的振幅 A 在振动，但不同的
原子间有一个相差，相邻原子间的相差是 。

该结果还表示：只要ω和q 满足上述关系，试解就是联立方程
的解。通常把ω和 q 的关系称作色散关系。
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 解得

——色散关系
Dispersion curves
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第一布里渊区里的色散关系：

★ 分立原子集体振动形成的格波与连续介质中的弹
性波相比，色散关系发生了色散，偏离了线性关系，
而且具有周期性和反射对称性
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在波矢空间



周期性边界条件（Born－Karman 边界条件）

上面求解假定原子链无限长，这是不现实的，确定何种边界
条件才既能使运动方程可解，又能使结果符合实际晶体的测量结
果呢？ Born－Karman 最早利用周期性边界条件解决了此问题，
成为固体理论的一个典范。

所谓周期性边界条件就是将一有限长度的晶体链看成无限长
晶体链的一个重复单元，即：

   i t N n aq i t naq
Ae Ae

       1 iNaqe即：

2
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n =任意整数，但考虑到 q 值的取值范围，n 取值
数目是有限的：只有布里渊区内的 N 个整数值。
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周期性边界条件并没有改变方程解的形式，只是对解提出一
定的条件，q 只可取N个不同的值，每个q对应着一个格波。
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长波极限:

0q

sin
2 2

qa qa

aq
m








s

Y a
v

m

a




 和弹性波的结果一致。

在长波长极限区，即 时，格波就是弹性波。

在 的长波极限下：0q
p q sv v v  即声速。

0, 0q   的色散关系称为声学支 (acoustic branch)。每组
(ω,q)对应的振动模式称为声学模 (acoustic mode)
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随着 q的增长，ω数值逐渐偏离线性关系，变得平缓，
在布里渊区边界，格波频率达到极大值。
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   截止频率
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q

一维单原子就像一个低通滤波器，它只能传播

的弹性波，高于 频率的弹性波被强烈衰减。max0    max



在布里渊区边界处：
2

, 2 , 0qq a v
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群速度为零，这是因为此时近邻原子散射的子波与入射波位
相相差π，由 B原子反射的子波到达近邻 A原子处时恰好和
A 原子反射的子波同位相，对所有原子的散射波都满足上述

条件，所以当 时，散射子波之间发生相长干涉，

结果反射达到最大值，并与入射波相结合，形成驻波，群速
度为零。这和X射线衍射的Bragg 条件是一致的，也同样显
示了布里渊区边界的特征。它们都是由于入射波的波动性和
晶格的周期性所产生的结果。

入射波

反 射 波
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相邻原子振动相位相反，波既不向右传播，
也不向左传播，形成驻波



二. 一维双原子链的晶格振动

运动方程及其解：

考虑一个由质量m和质量M两种原子（设M > m）等距相间

排列的一维双原子链，设晶格常数为 2a，平衡时相邻两原子

的间距为a，原子间的力常数为 。在 t 时刻，两种原子的位移

分别为： 。

M m
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一维双原子链得到了两个解，两种色散关系，它们都是 q 的周

期函数，和一维单原子相同的讨论可知，q 取值范围也在第一

布里渊区内。此时点阵基矢是2a，倒易点阵基矢是

2 2
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称约化质量。

一维双原子
链晶体可作带
通滤波器

图中
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零点和布里渊边界数值的确定：利用④式讨论。
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两支格波的物理意义的讨论：

由③－2式可以得到： 2

2 cos

2

B qa

A m



 
 



20, 0q   有：
1
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由色散关系可以看出： 2 2 2

M m

 
  

由于波数被限制在第一布里渊区内，故： cos 0qa 
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相邻原子的振动方向相同

在长波极限下

这表明，在长波极限下，原胞内两种原子的运动完全一致，
振幅和位相均相同。

在第一布里渊区边界
2
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即B=0

   2 2 2 cos 0M A aq B    

   22 cos 2 0aq A m B    
③



在长波近似下，ω-格波与声波有着相同的色散关系，所以我
们将这种晶格振动称为声学波或声学支。原胞内两种原子的
运动完全一致，振幅和位相均相同，因此长声学波代表原胞
的质心运动。事实上，在长波极限下，晶格可以看成连续的
弹性介质，格波类似于声波。
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在长波极限下

利用 0 1 1
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：原胞中两原子振动相位相反，代表原胞中原
子的相对运动，振动方向相反，但质心固定不变，
我们称作光学支。
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而从色散关系可以看到：

由③－1式可以得到：
2 2

2 cos

B M

A qa

 




 

2 2
0

2 cos

B M

A qa

 




  
    
 

相邻原子的振动方向相反

cos 0qa 

长波极限下：q＝0
2 2
(0)





 



在第一布里渊区边界
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q
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即A=0

   2 2 2 cos 0M A aq B    

   22 cos 2 0aq A m B    
③



称作光学支振动的说明：

如果原胞内为两个带相反电荷的离子（如离子晶体），

那么正负离子的相对振动必然会产生电偶极矩，而这一电

偶极矩可以和电磁波发生相互作用。在某种光波的照射下，

光波的电场可以激发这种晶格振动，因此，我们称这种振

动为光学波或光学支。

实际晶体的长光学波的

对应远红外的光波，因此离子晶体的长光学波的共振能够

引起远红外光在 附近的强烈吸收，正是基于此

性质， 支被称作光学支。
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(横波情形)

光学支原子振动

声学支原子振动

声学支光学支



两支模式的区别在于，光学支模式是描
写原胞中两个原子相对运动的振动模式，
若这两个原子组成一个分子，光学支模式
实际上是分子振动模式，描写的是同一个
分子中的原子的相对运动情况，声学支模
式代表同一原胞中原子的整体运动，若初
基晶胞中的两个原子组成一个分子的话，
声学支模式则代表分子的整体运动模式，
这种振动模式的色散关系类似于声波。

dept.kent.edu/projects/ksuviz/leeviz/phonon/phonon.html



周期性边界条件

周期性边界条件： 2 2N n n    2
1

i Naq
e
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  n =整数， N为晶体链的原胞数。

q 的分布密度：
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2
q N

a
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2N晶格振动格波的总数＝ ＝晶体链的自由度数。

第一布里渊区内波数 q 的总数就是晶体链原胞的数目N。

每个 q 值对应着两个频率，所以



对于每个原胞中有n个原子的点阵，振动模
式的色散关系有3n支，其中有3支是声学支,
对应于声学模的三种振动状态,剩下的3n-3
都是光学支,每一支的q的取值都有N个,因
此共有3nN个振动格波。其中3N个声学支格
波，剩下的3nN-3N个都是光学支格波，无
论原胞中有多少个原子，色散关系的声学
支只能有3支，因为声学支对应于原胞中原
子的整体运动而这种运动只能有三个，剩
下的3n-3支都是光学支，代表了原胞中原
子的相对振动。



Fcc Cu 的振动谱

Γ: 0,0,0

L:1/2,1/2,1/2

K:3/4,3/4,0

X:1,0,0 

(100)

X



原则上说，知道了晶格振动谱（色散关系）ω(q)，就知道了各个
振动模式在各频率间隔内的分布，也就确定了态密度g(ω)。一般
来说， ω与q的色散关系非常复杂，很难求得g(ω)的解析表达式，
常常需要数值计算。这里我们给出由晶格振动谱求模式密度的原
理性方法及g(ω)的一般表达式：

在q空间， ω(q)＝常数确定了一个等频面，所以ω~ ω+dω频率间
隔之间的振动模式数目就是q空间中ω(q)~ ω(q)+dω(q)两个等频
面之间的波矢q代表的数目。
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在q空间振动模式密度为：

这样，在 ω(q)及ω(q)+dω(q)两个等频面之间的振动模式数目为：
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如图所示，如果用dSq表示等频面ω(q)上
的面积元，dqn表示沿dSq面积元法线方
向的增量，则dVq可写成：

q q n
S

dV dS dq


 

积分是沿等频面ω(q)进行的。

3

( )

( )

(2 ) ( )

q n

q

q
S

q

q

S
q

d q dq

dS
dV d

q

dSV
dn d

q





 





 

 

 


 






3
( )

(2 ) ( )

q

S
q

dSV
g

q


 






所以态密度的一般表达式为：
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由上式可以看出：在ω(q)对q的梯度为0的地方，ω(q)应显
出某种奇异性。称 的点为范霍夫奇点（von Hove 
singularity）。范霍夫奇点是与晶体对称性相联系的，常常
出现在布里渊区的某些高对称点上。在后面要讨论的能带理
论中的电子态密度也会有类似的范霍夫奇点。

( ) 0q q 



三维长声学波或弹性波：

sv q 

由于波的传播速度与传播方向q无关，在q空间等频面是球面，
所以有：
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弹性波近似下的态密度：

sv q 
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态密度曲线呈抛物线变化
是弹性波的标志。



一维单原子链

动能： 2
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交叉项



目的：重新选择正则坐标，消去交叉项，使动能项与势能项对角化
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（傅立叶变换：实空间-动量空间）
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系统的拉格朗日量为：

正则动量：
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经过变换后的哈密顿量已经不包含交叉项，成为我们所熟知
的经典谐振子哈密顿量之和，也就是说在新的坐标系里，系
统的原子振动可以被描述成简谐振子的运动，即用简正坐标
来描述独立的简谐振动。

2 0i i iQ Q 应用正则方程得到： 1,2,3, ,3i N  

sin( )i iQ A t  
任意简正坐标的解：

系统振动由 3N个独立的谐振子来表述
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简正坐标 Qi 是各原子位移量的某种线性组合，所以一个简
正振动并不是表示一个原子的振动，而是整个晶体所有原
子都参与的运动。



二. 晶格振动的量子化：

经坐标变换后写出体系经典哈密顿量可以直接作为量子力
学的出发点，
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薛定谔方程：

对于其中每一个简正坐标都有：
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谐振子方程



谐振子的解是大家熟知的：

而系统本征态的能量为：
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通过经典力学，我们已经获得晶格振动频率ω的色散关系。

独立谐振子能量量子化是量子力学的结论。

谐振子解的三个特征:

1、能量量子化（量子力学束缚态的共同特征）
2、等间距能级
3、基态能量不为0 – 零点能 



谐振子的基态能量并不为0，而是大于0:
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这个E0称为零点能。当温度趋于绝对零度时，晶格振动处
于基态，但按照量子力学的观点，作为量子谐振子，它们
依然振动着。能量量子化和零点能的存在是量子振子区别
于经典振子的两大特点。

所有量子力学体系在他们的基态都仍然存在着波动，这是由他们波动性的本
质决定的，量子力学的不确定原理要求所有的粒子即使在基态都具有比他们
势阱更高的能量（例如，液氦在常压下任何温度下都不会冻结。）



声子是典型的波色子系统，服从 Bose-Einstein 统计，当系
统处于热平衡状态时，频率为ωi 的格波的平均声子数由波
色-爱因斯坦统计给出：

频率为ωi的声子的平均声子数：
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其平均能量：
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零点能 平均热能



二.  Einstein 模型

在与环境温度处于热平衡状态时谐振子按时间的平均能量为：

1907年 Einstein 用量子论解释了固体热容随温度下降的
事实，这是1905 年 Einstein 首次用量子论解释光电效应后，
量子论的又一巨大成功，对于人们从经典理论的思想束缚中解
放出来起了巨大作用。所以它的意义远远超过了解释固体热容
本身的价值。

Einstein 保留了原子热振动可以用谐振子描述的观点，但
放弃了能量均分的经典观念，而假定其能量是量子化的：
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当 时，即高温下：

和经典理论是一致的，只是在低温下
量子行为才是突出的。
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为确定谐振子的平均能量， Einstein又做了一个极为简单
的假定，他假定晶体中所有原子都以同一频率 E在振动。因
而在一定温度下，由N个原子组成的晶体的总振动能（忽略零
点能）为：
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于是，

定义：Einstein温度
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 可以通过和实验曲线的

拟合确定具体数值。
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称作Einstein热容函数，它是温度的函数：( )E
E

T
f

T

以上推导是基于晶体共有N个原胞而每个原胞只有一个原子
的情形。对于晶体共有N个原胞而每个原胞有n个原子的情形，
则有：
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高温下：T >> TE

1ET

T


利用公式

可以给出：

这正是 Dulong－Petit 定律的结果。因为高温下，

谐振子处于高激发态， 比量子阶梯大的多，振动谱的

量子性质变得不那么重要了，就是经典理论描述的结果。
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在低温下，只有 的那些格波才能被激发，因而才
对热容有贡献，而频率高于 的格波已经冻结，对热
容无贡献。

/Bk T 

/Bk T



在低温下：T << TE

很显然，表达式中指数项起主要作用，温度下降，热容量降低。
当T0时，CV 0，这与实验结果定性符合。但更精细的实验
结果表明，当温度很低时， CV∝ T3，这说明Einstein理论假定
单一频率是过分简单：Einstein模型只适于描写格波中的光学
支，因为光学支一般频率宽度很窄，可以近似的用一个固定频
率来描述。Einstein模型实际忽略了频率较低的声学波对热容的
贡献。而在低温时声波对热容的贡献恰恰是主要的，因此上式
所示的热容随温度下降要比实验结果更快。

由于这些不足，Debye, Born等人开始了晶格振动的仔细研究，
给出频率表达式。
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三.Debye  模型：

Einstein把固体中各个原子的振动看作相互独立的，因而3N个振
动频率都相同。而实际原子之间有很强的相互作用，振动格
波的频率不是固定的，而是有一个分布。

Debye（1912）修正了原子是独立谐振子的概念，而考虑晶格的
集体振动模式，他假设晶体是连续弹性介质，原子的热运动
以弹性波的形式发生，每一个弹性波振动模式等价于一个谐
振子，能量是量子化的，并规定了一个

弹性波频率上限 ，称之为德拜频率。D



因为由 N 个原胞（每个原胞只有一个原子）组成的晶体其自
由度为 3N，所以只能有

3N 种振动模式，故：
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代入弹性波的态密度：  
2

2

3

3

2 s

V
g

v







即可确定德拜频率数值：

其中n是单位体积原子数。
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德拜频率 是一个十分有用的参数，它的直接意
义是在弹性波近似下，晶格振动的最高频率。与此相关我
们还可以定义德拜温度和德拜半径：
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在德拜模型下：
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修订了Einstein单一振动频率的假定，求和变积分，

代入弹性波态密度表达式后，即可给出：
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于是：

给出了热容温度关系。为了便于比较，我们仍从高
低温度极限情形进行讨论。

(1)

对(1)式求导



在高温下：T >> TD，即：

同样利用公式：

这一结果与 Dulong－Petit定律一致，和 Einstein 模型结
论也一致，相当于全部弹性波模式都被激发，可以忽视量
子效应的经典情形。
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在低温下：T << TD，即 x >>1 

证明见后。
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这个结果不同于 Einstein 模型的结论，被称作德拜 T3

定律，只要选出恰当的德拜温度数值，该表达式给出的理论
曲线可以很好的拟合实验曲线。这是因为低温下，只有波长
长的声学模式（低ω）被热激发，高能量的被冻结，弹性波
近似恰好符合低温时的情况。所以给出了满意的结果。

能量公式中：

所以：
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Debye 模型和实验结果
的比较

（实验点是金属镱比热
测量值）

该图的画法值得注意，

取 为坐标，消除了

不同物质的区别，突出

反映德拜规律。
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四.  晶格振动对热容的贡献的严格计算：

现今，我们已经对晶格振动有了比较严密的理论计算，
也有实验的精密测量，因此对晶格热容的了解，可以说已经
比较完善了，固体热容测量已经成为我们了解固体结构和性
质变化的手段之一。
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于是，在一定温度下，晶格振动的总能量为：

0

1
( )

2
exp 1

B

E E E T

k T





   

 
  

 

 
j

j
j jj

将对j的求和改为积分
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   —— 晶体的零点能

－与温度有关的能量

为晶格振动的态密度。 m为截止频率。( )g 
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晶格热容：
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如果已知某种晶体的晶格振动态密度 g() ，我们
即可根据上式求出晶格热容来，但这并不是一件很容
易的事情，往往需要近似计算。
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见阎守胜：

固体物理基础 p113 图

德拜近似和实际晶体态密度的差异是明显的，但在
足够低的温度下，德拜模型是一个良好的近似。

实验测出的Cu态密度图，
可以使用德拜近似，使两
种曲线包围的面积相等。

黄昆书P133



∞

相对介电函数εr (ω) 与频率的关系，在ωT 处εr(ω)

趋于无穷大，ωT＜ ω＜ ωL 时，介电函数为负，折射率
为虚数，此频率范围的电磁波通过晶体时将按指数规律迅速
衰减，不能在晶体中传播。在此频率禁区入射波受到全反射，
入射的电磁波将被晶体表面完全反射。利用这种效应可以获
得带宽比较窄[ωT,ωL]的红外辐射束

2 2( ) ( )r n n ik    

是复数折射率

n  是折射率，

k  是消光系数

n



李正中书 p57 关于极化激元的图解说明
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实验公式表明能量传输过程是一个无规
的扩散过程，晶格热导和气体分子的热传导
有相似之处：当样品内存在温度梯度时，声
子的密度分布是不均匀的，高温处声子密度
高，低温处声子密度低，因而声子在无规扩
散运动的基础上产生了平均的定向运动，即
热流的传播方向。因此晶格热传导可以看成
是声子扩散运动的结果。可以借用气体热传
导的公式来分析：
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是单位体积的热容， 是声子的平均运动速度。VC sv



综上所述：绝缘体的热导率随温度变化：

1）高温部分主要取决于声子随温度的变化，

λ的增大受限于晶体尺寸，这时温度下降带来的声子数目变化

不再影响热导率 的提高。

2）低温部分热容随温度急剧下降决定了热导率随温度明显下降。

杂质和缺陷的无规分布，会给声子散射带来更多机会，使

热导率下降。
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代入②式，有：
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代入①式，有：
该式包含了各振动频
率对V的依赖关系，比
较复杂，Gruneishen

提出一个近似，上式
得到简化。并进一步
假定参数 对所有振
动相同

格林爱森Gruneishen近似状态方程
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Gruneishen常数

③

由于一般情况下，

所以

,V  
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晶格振动平均能量

lnBF k T Z 
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使用该状态方程讨论晶体热膨胀问题：

在没有外界压力时，即 p＝0时：

膨胀较小时，可以展开：
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 对T微商，得到

体膨胀系数为：

K为体弹性模量。

该式称作 Gruneishen定律，它表示温度变化时，热膨胀
系数近似和热容量成比例，在很多材料的测量中都证实存
在这种关系，实验确定的 值在1－2之间。
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第四章金属电子论

4.1 经典自由电子论（Drude-Lorentz)
4.2 量子自由电子论（Sommerfeld ）
量子自由电子论的核心思想，
电子满足的统计分布（费米-狄拉克分布）、
系统能量、能态密度的计算、
费米面、费米半径等概念

4.3 金属的热容和顺磁磁化率
如何计算电子贡献的热容，与声子热容比较

4.4 金属的电导率和热导率
如何计算金属的电导率与热导率

4.5 金属的热电子发射和接触电势
4.6 金属的交流电导率和光学性质
4.7 自由电子模型的局限性



Drude 模型：金属可以看作自由电子组成的理想气体

1、自由电子近似：忽略电子和离子实之间的相互作用，相对于离子实而言，电

子是自由的，其运动范围仅因存在表面势垒而限制在样品内部。这相当于将离子
实系统看成是保持体系电中性的均匀电荷背景，类似于凝胶，也称为凝胶模型
（Jellium model)， 由于正电荷均匀分布，施加在电子上的电场为零，对电子并
无作用。

2、独立电子近似：忽略电子和电子之间的相互作用。

由于金属中的电子具有很大自由度，并具有屏蔽效应，同时由于电子的泡利不相
容原理，这两个近似是相对合理的。







可得电子的分布函数：









室温下: KBT=0.026eV



自由电子系统的摩尔热容为：

~











N(E)/2 N(E)/2 N(E)/2 N(E)/2



(电子磁矩）

能量

μ0为真空磁导率



B=0





每个电子的动量变化是相同的。



电子之间的碰撞以及电子声子、电子缺陷之间的碰
撞使得移动的费米球在电场中维持稳态，如果碰撞
间隔为 τ,那么费米球在稳态下的位移为：

所以电子的定向漂移速度为：
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只有费米面的电子参与贡献
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由于介电常数的虚部与电磁波的吸收有关,因此这一频段被称为吸收区.

这一区域由直流一直延伸到远红外.

‘







反射区

透明区





能带论的基本假定：绝热近似、平均场近似
（单电子近似）、周期场近似
Bloch 定理
近自由电子模型
紧束缚模型
能态密度与费米面

通过紧束缚方法计算能带、态密度与费米面

第五章能带理论



固体物理的核心理论之一：能带论

1、近自由电子图像 + 周期势的微扰

2、紧束缚近似（原子轨道线形叠加）

允许电子填充的能带：允带
不允许电子填充的能带：禁带



















5.4 紧束缚模型 (tight-binding model)

一、定性说明
二、微扰计算
三、具体例子

参考：黄昆书4.5节p189

阎守胜书3.3节p75





例2









例3









第六章晶体中的电子在电场和磁场中的运动

准经典模型，电子的速度、动量、外场下运动
方程，有效质量
通过能带求电子的速度、有效质量、运动方程

导体、半导体、绝缘体、电子和空穴
从能带的角度理解导体、半导体，电子空穴，求解电子
空穴的有效质量、运动方程

Bloch电子在磁场中的运动，郎道能级
求解朗道能级









































































  








