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Fermiho zlaté pravidlo a Kubova transportni rovnice

Fermiho zlaté pravidlo a Kubova transportni rovnice

@ V ramci poruchové teorie se na elektrony divame jako na kvantové mechanické
Castice popsané vinovou funkci v klasickém EM poli (v Gvahu bereme pouze
elektrickou ¢ast Lorentzovy sily).

@ Poruchu (zménu energie na jednotku objemu za jednotku ¢asu) popiseme v ramci
dipolové aproximace pomoci dip6lového operatoru:

S
&(E) = oV > {fldveli) *[0(E; — Ei — E) — 6(E; — Ef — E)]
f

kde dip6lovy moment Ize napsat pomoci polohového operatoru, ¢i operatoru
hybnosti nasledovné

g R\ [(flpeeli)?
deli 2 — 2 A a2 _ L 'xe
(el = eIkl = (o) 5 gy
Pfechod sytému ze stavu i do stavu f je reprezentovan v imaginarni ¢asti

dielektrické funkce (susceptibility) delta funkci — model harmonického oscilatoru.
@ Obvykly vztah popisujici Fermiho zlaté pravidlo

2 f# A2
(k) = ijﬁfﬁvgj P 56 — £ ) — 86— £y — )
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Fermiho zlaté pravidlo a Kubova transportni rovnice

@ Obvykly vztah popisujici Fermiho zlaté pravidlo

2 [F A2
s(E) = 4755:”)1%‘/; \(gflpie\g)\z [6(E; — Ei — E) — 8(E: — Er — E)]

Predchozi vztah popisuje dielektrickou odezvu nachazejici se ve specifickém
pocate¢nim stavu i (zékladni stav 7 = 0K).
@ Pro koneénou teplotu
@ Je nutné predpokladat systém ve smiSeném stavu.
2 SHA o S a2
(GO (Q Ez) [(Flpscli)

wr ) & B [6(Ef — Ei — E) — 6(Ei — Ey — E))]

Q E;
- — =1
o () e (17

@ Zavést kone¢nou dobu zivota jednotlivych Cistych stava: §(x) — B(x), kde rozifovaci
funkce mohou byt

&(E) = ———
i(8) 4meom2V 7

oy 1 b B = L x?
B(x)——gx72+72/4 nebo (x)—mBexp(—ﬁ)
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Fermiho zlaté pravidlo a Kubova transportni rovnice

Fermiho zlaté pravidlo a Kubova transportni rovnice

@ Fermiho zlaté pravidlo pro systém ve smiSeném stavu

2 fHFI
&(E) = ﬂzexr% o~ ) |<f|p"|>)| (0(E; — E: — E) — 8(E; — Ef — E)]

4meomiV (Er —

@ Témér shodny vztah jako Fermiho zlaté pravidlo obdrzime z Kubovy transportni
formule, ktera dielekirickou odezvu popisuje pomoci vodivosti

[#i

on(E) = l‘fzexp<ﬂk;TE") [{F el >| 6(E — Ei — E) + 6(E, — E; — E)]

i E -

kdejxe = %ﬁxe
@ Pozor tyto vztahy nejsou shodné, kdyz provedeme rozsiteni §(x) — G(x)!

@ V principu neni v pohledu na dielektrickou odezvu u disipativnich systému pro
konecnou frekvenci rozdil mezi popisem pomoci polarizace nebo pomoci
proudové hustoty v pFipadé Ze studujeme vazané stavy. V pfipadé volnych
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Kvantové mechanicka interpretace klasickych modelu

Vazané stavy — Lorentztiv model

2 2
- _ Wp _ . _ T o5 B B
(W)= gotmps = K@) =50 A —w) 5w+ w)
s 1 1
Volné c¢astice — Drudeho model
2 2
- T _ N _ Wy »
X@O—-;;;E; = Xw) = —= f*dw)
o 1 1
kde B =-T1%m

Komplexni rozsifovaci funkce

B(x) = H[B()] +iB(x)

Hilbertova transformace

Hpw) =1+ f 2
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Kvantové mechanicka interpretace klasickych modelt

Kvantové mechanicka interpretace klasickych modeld

Vazané stavy — Lorentztiv model

2 2
- _ Wp _ N _ W g B B
W)= ot = k@)= 5 B — ) — 3w+ w)
o 1 1
kde B0 =-21i 72 Wi =i+ /4
Volné ¢astice — Drudeho model
R —w? R W
X(w) = m = X(w) = —F B*6(w)
o 1 1
kde *B(X):_%Hiy

@ Pro klasické modely plati, Ze Drudeho model je Lorentziv model pro w. — 0.

@ Pro kvantové mechanickou interpretaci neplati, ze Drudeho model je Lorentz(v
model pro w: — 0.

@ Lorenziv model pro 0 < w. < 7/2 se nedd interpretovat jako Lorenzovsky
rozSifené diskrétni spektrum.

@ Drudeho model ma dvojnasobné Sirsi rozsifovaci Lorentzovu funkci nez Lorentz(v
model.
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Roz8ifovani distribucni funkce

Rozsirovani distribu¢ni funkce

Sdruzena hustota stav(

2 fHFI o
(8 = S e (S ) el P18 — - ) - (6 - B - )

if

Funkce sily pfechodu

2 fF o 512
K0 = e () (g 08— B8 ol -6 )

Distribuc¢ni funkce dipdlu

2 JF o B 1)
D(E) = M(:O%/%: exp (QkBTE,) \(l(glpje\Ei)\z 6(E; — E — E) — 8(E; — Ey — E)]

Pro které plati

F(E)=ED(E)  J(E)=EF(E) = E’D(E)  D(E) = &(E) F(E) ~ 0:(E)
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Roz8ifovani distribucni funkce

Sumacni pravidlo spojujici hustotu s integralnimi hodnotami

/Ooo F(E)dE = /0oo ED(E)dE = /Ooo %dE =N [eV?]

N je Gmérné hustoté nabitych &astic ~ wp
Dielektrickou odezvu (rozsifenou dielektrickou funkce) Ize potom definovat nasledovné

2(E) = 14B+D(E)  nebo é(E):1+é[B*F(E)} ale ne é(E):lJr%[B*J(E)]
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Roz8ifovani distribucni funkce

Sumacni pravidlo spojujici hustotu s integralnimi hodnotami

/Ooo F(E)dE = /0oo ED(E)dE = /Ooo %dE =N [eV?]

N je Gmérné hustoté nabitych &astic ~ wp
Dielektrickou odezvu (rozsifenou dielektrickou funkce) Ize potom definovat nasledovné

2(E) = 14B+D(E)  nebo é(E):1+é[B*F(E)} ale ne é(E):lJr%[B*J(E)]

protoze

@ pouze rozsifovani funkce sily pfechodu F(E) a distribucni funkce dipéll D(E)
zachovava sumacni pravidlo a potom neni nutné zavadét normalizaci.

@ rozsifovaci funkce jsou dvé, protoze je nutné rozlisit jestli se jedna o vazané nebo
volné &astice. Vztah s D(E) je vhodny pro vdzané &éastice a vztah s F(E) je vhodny
pro volné Castice.
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Roz8ifovani distribucni funkce

Sumacni pravidlo spojujici hustotu s integralnimi hodnotami

/Ooo F(E)dE = /0oo ED(E)dE = /Ooo %dE =N [eV?]

N je Gmérné hustoté nabitych &astic ~ wp
Dielektrickou odezvu (rozsifenou dielektrickou funkce) Ize potom definovat nasledovné

2(E) = 1+3+D(E)  nebo é(E):1+é[B*F(E)} ale ne é(E):lJr%[B*J(E)]

protoze

@ pouze rozsifovani funkce sily pfechodu F(E) a distribucni funkce dipéll D(E)
zachovava sumacni pravidlo a potom neni nutné zavadét normalizaci.

@ rozsifovaci funkce jsou dvé, protoze je nutné rozlisit jestli se jedna o vazané nebo
volné &astice. Vztah s D(E) je vhodny pro vdzané &éastice a vztah s F(E) je vhodny
pro volné Castice.

Co se stane, kdyZ se to prohodi?
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

Rozsifeni budeme demonstrovat na hranatém

. vr W .. unbroadened ——
absorpcnim pésu (ve veli€¢iné F). Pouzijeme T
gaussovske rozsiteni. Tento jednoduchy model
mUze reprezentovat prispévek mezipasovych £
elektronovych prechodl mezi kritickymi body : My M;
M, aM,. 3
g
8

0
Photon energy

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 10/1



Mezipasové prechody

J rozsifeni:

J broadening

| .
&i(E) = 7B+ J(E), ]

vyrobi silnou singularitu typu volnych nositel( e

naboje E — 0. 3

0
Photon energy
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

J rozsifeni:

J broadening F broadening s

C(E) = B J(E),

vyrobi silnou singularitu typu volnych nositel(
naboje E — 0.
F rozsiteni:

Joint density J

1
i(E) = =B=F(E),
(E) = 2B+ F(E),
vyrobi téz singularitu typu volnych nositelQ :
naboje, ale slabsi nez J rozsiteni. Navic v
gaussovské rozsiteni ddva mnohem slabsi :
singularitu, nez lorentzovské rozsireni.

™

Transition strength F

)

0
Photon energy

Dielectric function &;
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Mezipasové prechody

Mezipasové prechody

J rozsireni: J broadening F broadening === D broadening ===

C(E) = B J(E),

Joint density J

vyrobi silnou singularitu typu volnych nositel
naboje E — 0.
F rozsiteni:

(E) = B F(E),

™

vyrobi téz singularitu typu volnych nositelQ
naboje, ale slabsi nez J rozsiteni. Navic
gaussovské rozsiteni ddva mnohem slabsi
singularitu, nez lorentzovské rozsireni.

D rozsifeni:

Transition strength F

&i(E) =B D(E),

Dielectric function &

funkci rozsiti, ale singularitu nevyrobi.

U
/

Photon energy
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Vnitropasové prechody

Vnitropasové prechody

@ Pro pokojovou teplotu a malé energie dominuji unbroadened ——
nepfimé vnitropasové elektronové prechody. j
@ Pro nizkeé teploty (T — 0) existuji pfimé >
vnitropasové pfechody pouze jestlize dvé vétve 2
zacinaji v jednom bodé s Fermiho energii. z Mo My
Pasova struktura grafenu
4 w '
s 5
N 3
m g
w =
2L 1
Ar g
K r M K %
8

0
Photon energy
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itropasové hody

Vnitropasové prechody

F rozsSireni:

F broadening s

a(E) = B F(E),

Joint density J

Transition strength F

Dielectric function &;

L
0
Photon energy
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Vnitropasové prechody

Vnitropasové prechody

F rozsSireni:

1
&(E) = -B=F(E),
E 2
D rozSifeni: 5
&i(E) =B« D(E),

Jestlize jsou findIni a pocatecni stavy blizko Fermiho fL::,
energie (E < kgT) je nutné vztah pro rozsifenou %
dielektrickou funkci vynasobit teplotnim faktorem fr: :%

FD FD s
fo=f (E) —fo ()
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0
Photon energy
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Vnitropasové prechody

Vnitropasové prechody

F rozéifeni: F broadening s D broadening === FT broadening

Joint density J

~

D rozsifeni:

&i(E) =B« D(E), %
Jestlize jsou finélni a pocatecni stavy blizko Fermiho i; \
energie (E < kgT) je nutné vztah pro rozsifenou g :
dielektrickou funkci vynasobit teplotnim faktorem fr: 5 j
FD FD é
fr = fP(E) — P (Ep)

L
0
Photon energy
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Numericky vypocet gaussovského rozsiteni

Numericky vypocet gaussovského rozsireni

Jelikoz pro vétSinu fyzikalné rozumnych funkci popisujici nerozsitenou dielektrickou
odezvu neni mozné hledat gausovské rozsifeni na tfidé specialnich funkci je nutné
problém Fesit numericky. Jestlize imaginarni ¢ast dielektrické funkce je pocitana
numericky pomoci konvoluce, tak kompletni dielektricka funkce vede na vypocet
dvojného integralu:

&(E) = l][w xgix)de = Hl=i(E)] ,

kde H znaci Hilbertovu transformaci.
V ptipadé rozsifeni Ize prohodit pofadi integrald (pro toto je dulezity pfedpoklad, ze v
ramci prispévku rozsifovaci parametr B je konstantni):
&(E) = H[ei(E)] = H[B * D(E)] = H[B]  D(E),
kde Hilbertova transformace gaussovky je Dawsonova funkce:
0 (555)
H =-XDp .
[B1(0) = ——% N

Tedy ve vysledku misto dvojného integralu numericky poc¢itame dva jednoduché
integraly reprezentujici konvoluci s Gaussovou a Dawsonovou funci.
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Numericky vypocet gaussovského rozsiteni

V pfipade F rozsiteni Ize provést podobny trik:

B*F(E), 1
T] = E(H[m * F(E)) .

e(E) = H|
Z hlediska zjednodu$eni zapisu mizeme zavést komplexni roz$ifovaci funkce:
B =H[p +ip
a pro rozsifenou dielektrickou funkci potom psat:
E(E) = B+ D(E)

nebo |
E(E) = (B F(E)) ,

coz ale z praktického hlediska nic neméni na tom, Ze po&itdme dva realné integraly,
protoze Gaussova a Dawsonova funkce maji jiné asymptotické chovani.
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