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Abb. 3. Verhalten moglicher
Binder E(k) in der Umge-
bung von Symmetriepunkten
fiir Chalkopyrit, ohne Be-
riicksichtigung des Spins.
Fettdruck bezeichnet zwei-
fach entartete Béander.

artungen (s. o.); I" bleibt jedoch fiir dieselben Rich-
tungen wie bei der Zinkblende Extremum (lediglich

Abb. 4. Verhalten moglicher
Binder E(k) in der Umge-
bung von Symmetriepunkten
fiir Chalkopyrit, mit Beriick-
sichtigung des Spins.
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fir die (111)-Richtung A ldft sich das bei I'y nicht
mehr folgern).

Im Spinfall hat die Zinkblendestruktur zwei ver-
schiedene Typen von Bandern im Punkt I': das vier-
fach entartete I’y (kein Extremum) und die beiden
in jhren Symmetrieeigenschaften gleichen, zweifach
entarteten I'g und I'; (Extrema in den drei Ko-
ordinatenrichtungen und in Richtung ). Beim
Chalkopyrit gibt es nur noch den letzteren Typ; ein
Verschwinden des Energiegradienten lafit sich nur
noch fiir die Richtung k, fordern, entsprechend der
Auszeichnung der tetragonalen Kristallachse.

Bei der vorliegenden Struktur lassen sich also
weniger Schliisse aus der Kristallsymmetrie ziehen
als bei der Zinkblende. Immerhin scheint es bemer-
kenswert, da} bei der vorgenommenen Symmetrie-
verminderung von 24 auf 8 Punktgruppenelemente
tiberhaupt noch so weitgehende Aussagen moglich
sind.

Wir danken Herrn Prof. Dr. O. MapeLunc fiir die
stete Forderung unserer Arbeit und viele anregende
Diskussionen und Hinweise.

Bestimmung der Energiebandstruktur von Kristallen
mit Chalkopyritgitter nach der Kp-Storungsrechnung
Von M. Lierz und U. RossLEr

Institut fiir Theoretische Physik der Philipps-Universitit Marburg/Lahn
(Z. Naturforschg. 19 a, 850—856 [1964] ; eingegangen am 4. Mirz 1964)

Die Methode der Kp-Storungsrechnung wird kurz beschrieben. Fiir die Symmetriepunkte der
Britrovin-Zone werden die E (K)-Funktionen angegeben. Bei der Diskussion der Ergebnisse wird
speziell fiir den Punkt I" der Bezug zum Bandverlauf in Kristallen mit Zinkblende- und Wurtzit-

gitter hergestellt.

Nachdem in den letzten Jahren zahlreiche Arbei-
ten iiber die Berechnung der Bandstrukturen der
Element- und bindren Halbleiter erschienen sind,
wendet sich das Interesse nun den ternaren Halb-
leitern zu. Einige physikalische Eigenschaften, die
Kristallstruktur und die Raumgruppe der Chalko-
pyritstruktur sind in der voranstehenden Arbeit!
angegeben.

! R. Sanporock u. J. Treusch,
[1964], vorangehende Arbeit.
G. DresseLnaus, A. F. Kip u. C. Kitrer, Phys. Rev. 98, 368
[1955].

G.DresseLnaus, Dissertation, University of California 1955.
4 E. O. Kaxg, J. Phys. Chem. Solids 1, 83 [1956].

Z. Naturforschg. 19a, 844

]

Die Kp-Storungsrechnung ist bisher auf Halbleiter
mit Diamant- 2~* (Raumgruppe Oy} ), Zinkblende- >
(Raumgruppe T'i) und Wurtzitstruktur > ® (Raum-
gruppe C¢) angewandt worden.

Ein Zusammenhang zwischen Gittersymmetrie und
Bandstruktur wird beim Vergleich der oben genann-
ten Kristalltypen und ihrer Bandstrukturen deutlich.
Wihrend zum Beispiel beim Diamantgitter in den

G. Dressernaus, Phys. Rev. 100, 580 [1955].

b

E. O. Kaxg, J. Phys. Chem. Solids 1, 249 [1957].

E. I. Rasusa, Soviet Phys.-Solid State 1, 368 [1959].

E. I. RasuBa u. V. 1. Sueka, Fiz. Tverd. Tela, Akad. Nauk
SSSR, Otd. Fiz. Mat. Nauk, Sb. Statei 2, 162 [1959].
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Punkten I" und L der BrirLouiN-Zone alle Bander
ein Extremum haben und auflerdem fiir die Valenz-
bandkante in X ein Extremum wahrscheinlich ist,
liegen die Extrema fiir die Valenzbandkante I'g(I,)
beim Zinkblendegitter, also bei Beriicksichtigung der
Spin-Bahn-Wechselwirkung, auflerhalb von I' auf
den (111)-Achsen. Diese Lage der Bandextrema
hingt mit dem Fehlen des Inversionszentrums im
Zinkblendegitter zusammen. Auflerdem ist die Lei-
tungsbandkante in I' gleichzeitic Bandextremum,
wenn sie nicht entartet ist (I'; bei SiC und AlIP) °.
Ist sie hingegen dreifach entartet (I, bei GaAs und
BN) 9, so hat sie bei Beriicksichtigung der Spin-
Bahn-Wechselwirkung dieselbe Struktur wie die Va-
lenzbandkante. In allen Punkten X und W findet
man Extrema fiir alle Bander.

Wenn man die Bandstrukturen des kubischen
Zinkblende- und des hexagonalen Wurtzitgitters im
Punkt I' vergleicht, stellt man fest, dal die dreifach
entartete Valenzbandkante beim Ubergang zur hexa-
gonalen Wurtzitstruktur in einen einfachen Term I';
und einen zweifach entarteten I’y aufspaltet. Diese
Aufspaltung ist eine Folge der Auszeichnung einer
Koordinatenachse (c-Achse) und wird deshalb auch
beim Ubergang zwischen den Raumgruppen T§
(Zinkblende) und D3i (Chalkopyrit) gefunden.

Bei der Diskussion unserer Ergebnisse verweisen
wir, wo es wichtig erscheint, auf die entsprechenden
Ergebnisse fiir die Gitter mit héherer Symmetrie.
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1. Kp-Storungsrechnung

Man geht aus von der Scur6piNGER-Gleichung fiir
ein Elektron im periodischen Potential V' (7) des
Kristallgitters

2+ V() fun (1) =E(k) u (7). (1)

vk (r) kann wegen der Periodizitat des Gitterpoten-
tials V' (r) als BLocusche Wellenfunktion

ywi (r) =exp{ik 1} ur (1) (2)

geschrieben werden, wobei uk (1) periodisch mit den
Gittertranslationsvektoren ist. Mit (2) folgt aus (1)
die Gleichung

{,21”2; +rm+ kp} uk (1)
_ {E(k) _ f‘;%} ug (7). (3)

Unter der Annahme, E (k) sei aus Gl. (3) bekannt,
berechnet man die Energie E(k+K) in der Um-
gebung des durch K bezeichneten Punktes der Brir-
LoUIN-Zone aus

{772”1 V@ + o (k+K) p}uk+x(1‘)
{E(k+K) _,-,,"“‘)} wix (1), (4)

indem man (%/m) K p als Storpotential behandelt.

Bei Beriicksichtigung der Spin-Bahn-Wechselwirkuno erhilt man statt (4) die Gleichung

I v+ [ A (V7 xp) ot X (k+K) (p+ B e xVV)}uM(r)
{E(k+K)—f ":K }u Lk (1), (5)
in der H’ ——Kp—i—ii—E— XVV)-!— (VVXP)U

als Storpotential behandelt wird.

Die Storungsrechnung fiir entartete Eigenwerte fiihrt auf eine Sdkulardeterminante vom Grade der Ent-
artung des betreffenden Eigenwertes. In zweiter Naherung lautet diese Determinante, wenn mit H’ das

Storpotential bezeichnet wird:

4 (an I H | vy (¥ l H | Yins)
‘ (wﬂolH ITan) + S‘ ikl E;L:El” &

—_—

l+n
Dabei bedeuten n und [ einzelne Terme, vyny, Yar

sind Eigenfunktionen nullter Naherung zum entarte-
ten Term E,, und v, ist Eigenfunktion nullter Na-

9 F. Bassant u. M. Yosmiming, Phys. Rev. 130, 20 [1963].

—&04 | =0. (6)

herung zum Energiewert E;. ¢+ (h?/2m) K? gibt
die Korrektur am Eigenwert E,, in zweiter Naherung
an.

Die Gruppentheorie erlaubt uns, aus den in (6)
auftretenden Matrixelementen alle auszuscheiden, die
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aus Symmetriegriinden Null sind. Zunichst miissen
wir dazu das Transformationsverhalten der Eigen-
funktionen nullter Niherung gegeniiber den Sym-
metrieoperationen der Raumgruppe Dii bzw. der
Gruppe des Wellenvektors kennen. Die Eigenfunk-
tionen sind Basisfunktionen zu den irreduziblen Dar-
stellungen der betrachteten Gruppe, und im Falle
eindimensionaler Darstellungen geben die Charak-
tere direkt das Transformationsverhalten an. Bei
mehrdimensionalen Darstellungen kann man fir
Punktgruppen die Verfahren von v. p. Lace, BeTne 1°
und BerL ! verwenden, fiir nichtsymmorphe Raum-
gruppen wie D33 laBt sich jedoch keine allgemeine
Methode angeben.

Die Basisfunktionen der Extradarstellungen fol-
gen aus denen der Einfachdarstellungen durch Mul-
tiplikation mit den Spinfunktionen |+ ), | —).

Die auftretenden Matrixelemente sind von der
Form

(Wnp [ H, ‘ V’lnr) ,
bedeuten also innere Produkte von . mit H vy, .
Die Entwicklung von H’ . nach den Eigenfunk-
tionen des ungestorten HamiLron-Operators ergibt

H"W"W= Z h;'g 1/’1"9’

lo,2

wobei | die Summation iiber die Eigenwerte des
ungestorten Problems, o die Summation iiber die
verschiedenen Eigenfunktionen eines entarteten
Eigenwertes — also tiber die Zeilen der irreduziblen
Darstellungsmatrizen — und 4 die Summation iiber
alle irreduziblen Darstellungen bedeuten. Wenn v,
sich nach der irreduziblen Darstellung D?* transfor-

miert, folgt fiir das Matrixelement

(y'ﬁ,u l H, | 1})mv) = Z h;g (1/)?1‘;: I w;-g)

Lo/

= Z h’;@ 6nl 6;19 61). = h:# . (7)

Lo/

Da wir die Eigenfunktionen nur ihrem Transforma-
tionsverhalten nach kennen, ist ihre Zuordnung zu
den ungestorten Eigenwerten nicht eindeutig mog-
lich. Man kann also die Auswahlregel (7) nur so weit
ausnutzen, dall alle Matrixelemente verschwinden,
bei denen die Entwicklung von H’m. nach den
Eigenfunktionen 1,0;'9 keine Funktion enthalt, die sich
nach der wu-ten Zeile der Darstellung D?* transfor-
miert.

10 F. C. v.p. Lace u. H. A. Betug, Phys. Rev. 71, 612 [1947].
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2.1 Ergebnisse ohne Beriicksichtigung des Spins

Punkt I': Fiir die eindimensionalen Darstellun-

gen I'; (i=1, 2, 3, 4) lauten die E(K)-Funktionen
Er(K) =E(T) + K 10K+ caik?,

dabei ist K% =K3 +K; . Diese Binder verlaufen
parabolisch, die Flachen gleicher Energie sind Rota-
tionsellipsoide oder -hyperboloide um die K,-Achse.
Die Auszeichnung der tetragonalen c-Achse fithrt im
Unterschied zum Diamant- und Zinkblendegitter auf
eine tensorielle Masse fiir diese Biander. Es ist aller-
dings denkbar, dal} fiir einzelne Verbindungen nu-
merische Rechnungen oder Messungen eine isotrope
Masse ergeben.

Der zweifach entartete Term I’y gehort zu dem

durch
h? K2 2 2
Er; (K) =E(F5) + om +C1Kz +C2KJ_
K32 {C5 +C; +2C3C cos4 9}

beschriebenen parabolischen Band. Der Winkel ¢
gibt die Richtung des K-Vektors in der K,K,
Ebene von K, aus gerechnet an. In Abb. 1 sind die
Schnitte der Energieflachen mit der K,-K,-Ebene
abgebildet. Man erkennt dieselbe mit cos4 ¢ ein-
und ausgebeulte Schnittfigur, die man bei den Ener-
gieflachen von Kristallen mit Diamantstruktur findet
(warped surfaces).

(1™
S

Abb. 1. Schnittfigur der Energieflichen Er,(K) mit der
kz-ky-Ebene.

Diese Ergebnisse enthalten Wechselwirkungen al-
ler Binder miteinander. In einer vereinfachten Rech-
nung, wie sie Kane® in entsprechender Weise fiir
InSb durchgefiihrt hat, werden nur die Wechselwir-
kungen der Leitungsbandkante I'y;, und der beiden

11 D, G. Berr, Rev. Mod. Phys. 26, 311 [1954].



ENERGIEBANDSTRUKTUR VON KRISTALLEN MIT CHALKOPYRITGITTER

oberen Binder I'sy und I'yy des Valenzbandes un-
tereinander beriicksichtigt. Man erhilt die Sakular-
determinante

Esc—¢ BK, PBK; 0
B*Ky - 0 B* K,

) -0. (8
B*K, 0 —8 B*K,

0 BK, BE; ~d—s

Eg ist die Breite der verbotenen Zone im Punkt I,
und mit 4 wird die Kristallfeldaufspaltung zwischen
I'yv und I'sy bezeichnet. Nach der Storungsrechnung
bedeuten die Konstanten B und B’ Matrixelemente
des Impulses zwischen Funktionen der Terme Iy
und I'5v bzw. I'y;, und I';y . Die Losungen von (8)
sind £ =0 und die Lésungen der Gleichung

S(E—EG) (8+A) _g(lB]2+]Bl \2) Ki_
+ (Eq|B]2P—4|B'[2) K2 =0.

Bei kleinen | K | erhilt man fiir die vier Teilbdnder

gL PR (B~ (B (B ge
Ero =Eg+ 2m Eg+4 R
2 K2
EI'5vl = ?"’L‘ ’ (9)
Ery, = 2K | (BIP—(/EQ) |B'[Y) g2
2m 4
- R*K*  (|B[*—(4/Ec) |B'[*) g2
Ery, = -4+ 2m A1+ (4/Eg)) =

wenn man die Valenzbandkante (I'sy) als Energie-
nullpunkt annimmt. Diese Losungen zeigen deutliche
Ahnlichkeit mit den Ergebnissen von Kawe$ fiir
InSb. Die Aufspaltung des Valenzbandes geschieht
beim Chalkopyritgitter schon ohne Spin auf Grund
der verdnderten Gittersymmetrie (tetragonale c-
Achse), wihrend sie beim Zinkblendegitter eine
Folge der Spin-Bahn-Kopplung ist. Abb. 2 zeigt
schematisch den Verlauf der Leitungs- und Valenz-
bander. Der Vergleich der Losungen (9) mit den
Ergebnissen von KanE ist nur gerechtfertigt, wenn
die Spin-Bahn-Aufspaltung im Chalkopyritgitter
klein gegen die Kristallfeldaufspaltung A ist 2.

Fir den Fall, daB 4 > Eg; ist, gab Kaxe noch
andere Losungen der Sdkulardeterminante (8) an;
fiir Chalkopyrit berechnete fiir diesen Fall Gasaiu-
zaDE 12 die Gestalt des Leitungsbandes und stellte
dessen nichtparabolischen Charakter heraus.

12 M. Carpona, Band Parameters of Semiconductors with Zinc-
blende, Wurtzite and Germanium Structure (unveroffent-
licht).
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Unsere Siakulargleichung hat unter der genannten
Annahme folgende verdnderte Losungen

+ {(EG— + 1B K‘l)z +| B PK‘i}l*,

a4
(B + 2R R k)
{2+2A L)"_}BlKJ_'
Dabei konnte B nun gegeniiber B’ vernachlassigt
werden. Auch ‘QE} K* konnte bei als klein voraus-

gesetztem K| offenbar fortgelassen werden (siehe
GASHIMZADE) .

Zum Vergleich sei hier noch die der Gl. (8) entspre-
chende Sakulardeterminante fiir die Wurtzitstruktur an-
gegeben:

Ec—¢ BK, FBK, AK.
. B*K, - 0 B*K,
| B*K, 0 i B*K,
| A4*K.  BK, BK, —d—¢|

Im Unterschied zu (8) tritt hier zusitzlich 4 als Wech-
selwirkungsterm zwischen dem Valenzband I'iv und
dem Leitungsband I'i1, auf. Man erhilt hier also eine
ganz dhnliche Bandstruktur wie beim Zinkblende- und
Chalkopyritgitter.

Abb. 2.
Bandverlauf in der Umgebung des Punktes I', k = (0, 0, 0),

Abb. 3.

ohne Beriicksichtigung
des Spins.

mit Beriicksichtigung
des Spins.

13 F. M. Gasuimzaoe, Fiz. Tverd. Tela 5, 1199 [1963].
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Punkt Z: Fir Z, und Z; sowie Z, und Z,, die gleich zu den anderen Konstanten wahrscheinlich
paarweise entartet sind, ist der Bandverlauf so groB, daB} die in Richtung der 4-Achse in Z sich

R2 K2 5 g kreuzenden Bénder auch in der ndheren Umgebung
E(K)=E+ 2m +C K3+ (G,£|D |cos2¢) K7 - von Z noch kein Extremum annehmen.

Das zweifach entartete Band Z; hat die Form Punkt L,: Fir die einfachen Bénder L,; und L,»
h2 K2 2 gibt
E;(K)=E(Z) + ™ +C,KZ+C,K? s , R R
’ Foam R EK)=E+ "% 0K 1 CKE+ G K2
T {A2K; +CiK' cos2 2}, m +DK,K,

A ist ein Matrixelement des Impulses zwischen den Bandverlauf an, der in den anderen L-Punkten
Eigenfunktionen zur Energie E(Z;). Es ist im Ver- entsprechend ist.

Punkt W": Es existieren zwei doppelt entartete Binder ;" und W," von der Gestalt
E(K)=E+ %ﬁ +C K2+ C, K2 + K {|A|2 +2 ADK,sin2p + |D|2 K2},

Die Aufspaltung ist hier dhnlich wie bei Z5, man kann kein Extremum voraussagen.

Punkt M: Das zweifach entartete Band M, wird durch
Ev,(K) =E(My) + 0 4 €, K2+ (K, +K,)? +Cy(K,—K,)?

{42 (K. +K,)?+ [Di(K.+K,)2+ D3 K7]- (K, —K,)2}"
beschrieben. Entlang den Linien N und Q findet man zweifache Entartung bei extremalem Durchgang
durch M, wiahrend in allen anderen Richtungen E linear von K abhingt.

Die méglichen Extrema liegen wahrscheinlich bei I'y, I'y, I'y, I'y, I's, (Z,+Z3), (Zy+Z,) und den
L-Punkten. Bandextrema sind an den anderen Punkten der BriLLouin-Zone nicht mit Sicherheit auszu-
schlieBen, jedoch ist ihr Auftreten wegen der linearen Terme in K unwahrscheinlich. Fiir den Fall ohne
Spinberiicksichtigung sei auf die Abbildungen in der voranstehenden Arbeit verwiesen.

2.2 Ergebnisse mit Beriicksichtigung des Spins

Bei Einbeziehung des Spins sind viele Sikulardeterminanten nur noch fiir bestimmte Richtungen im
K-Raum oder unter Vernachldssigung einiger Matrixelemente losbar.

Punkt I': Die in I" zweifach entarteten Bander I'y!, I'i2, I'.3, I';* (die oberen Indizes bezeichnen die
Einfachdarstellungen, aus denen die Extradarstellungen hervorgegangen sind) haben folgenden Verlauf

Erby(K) =E(T) £BK) + " Ky 0k 0ak2, i=1,2,3.4,

Die Flachen gleicher Energie sind Torusflichen, mit der Symmetrieachse 4, wenn Cj;+ (k%/2m) und
Cs;i+ (h?/2m) gleiche Vorzeichen haben. Torusformige Energieflichen findet man auch bei anderen
Kristallstrukturen. Die physikalischen Eigenschaften von Halbleitern mit derartigen Valenzbandkanten, ins-
besondere von Wurtzit, untersuchten Rasusa und Boiko #7716 und Caseria 7. Fiir die durch Spin-Bahn-
Aufspaltung getrennten Béander I'g> und I',5 errechnet man aus der Sikulardeterminante

AsB+C K2 +C. K2 —¢ (=B 4B, Ky C, K2 +C, K2 —B, K B,K-
(—B;+B,) K_ Asp+C K2 +C, K? —-¢ B, K., C,;K2+C,K3+B,K; —0
C; K% +C,K2—B,K; B3K _ —AsB+C  KZ +Cy K% —¢ (By+Bj) K+ n
BiK . G, KL +C, KE+B,K: (B,+B;) K _ — AsB+C, K2+C, K% —¢
2 \. 79 ) > 1/
fiir die A-Richtung: E(K) =E(I;) + (; +Cy) K2 £ Mo+ BRKI Y
m
Agp ist die Spin-Bahn-Aufspaltung und K+ =K, i K, .
14 E. I. Rasusa, Soviet Phys.-Solid State 2, 1109 [1960]. 16 1. I. Boiko u. E. I. Rasusa, Soviet Phys.-Solid State 3, 927
15 1. I. Boiko u. E. I. Rasusa, Soviet Phys.-Solid State 2, 1692 [1961].

[1960]. 17 R, C. Casevra, Phys. Rev. Letters 5,371 [1960].
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Fir die Richtungen X, (K= (K,0,0)) und 2,(K= (0,K,0)) ergibt sich unter Vernachldssigung von
C; und C,

E(K) =E(Ty) + (5 +Co) K5 PP k2

2m

A= (B BB K] +|By K2},
und fiir die Richtungen IT und II" (K,=K,; K, = 0) folgt mit denselben Vereinfachungen

ER) =E(Ty) + {0 +Ch k2 5 (B— BB )kifag 2 225 k[ 4 B i)

[Die Vorzeichen gehoren in der Reihenfolge, wie sie iibereinander geschrieben sind, zusammen. Die oberen
beiden Vorzeichen gehéren zu I'¢> (zweifach), die unteren zu I',> (zweifach).] Extrema konnen hierbei
an einzelnen isolierten Punkten auf den Symmetrieachsen X, und 3, oder IT und I1” auftreten (Abb. 3).
Die Beriicksichtigung der Wechselwirkungen lediglich zwischen den Bandkanten, wie sie im spinlosen Fall
durchgefiihrt wurde (8), ergibt eine 8 x 8-Determinante, deren Losung sehr schwierig ist und hier nicht
behandelt werden soll.

Punkt Z (Abb. 4) : Die Sikulardeterminante fiir die in Z entarteten Bénder Zg! und Z;?> (bzw. Z4* und
Z;?) lautet

C,K}+C, K% —¢ B, K D K? cos 2 ¢p+B4K, B;K_
BoK _ C,K3+C, K% —¢ B, K. D K3%cos2 ¢+B, K, -0
D* K2cos 2 p+ BiK. BIK - C, K24+ C K2 —¢ B,K. =Y
BiK. D* K2cos 2 -+ B} K B, K_ C,K2+C, K% —¢
2 5
Hieraus folgt fiir die Richtung 4: E(K)=E(Z§ +73) + (;ﬁ -+ CI)KZ2 +|B,|K,.
m

In der Deckflache F ist der Bandverlauf bei Vernachldssigung von D
E(K)=E(Zs +73) + (jﬁ +C2>K?LiKJ_{B§+]B3 22 B,|By|cos2 g}t

2m
Fiir Z¢® und Z, folgt aus einer dhnlichen Determinante wie fiir I'¢’ und I';® in Richtung 4:

E(K) =E(Z) + (o +Cy ) K2 £ {42+ B) K,
und in der Fldche F bei Vernachlassigung von Cj:
E(K) =E(Z;) + (;Lm +C2)K’i £ K, {B}+B312B,Bycos2¢}%.

Punkt L, (Abb. 5): Fiir Ll; und L., (sowie L5 und L) errechnet man
E(K)=E(L) + 1 K+ C K3+ G, K3+ CyK2 + DK, K, % (B K2 + BKS + B3K, K. + BY K2 ).

e}

&Zé*zg) 54} v M
\\ WJ’

x | I\ w!

K (K,) K NN K,

(Zg+23) Abb. 5. Bandverlauf in der Um-  Abb. 6. Bandverlauf in der Um-
gebung des Punktes L, gebung des Punktes W,
(22 k= (0.7, 7)]. [ k= (2.2.5)].
a’ ¢ a a ¢
\ 1, !
Uy ss ) 4 >/ (Mz+M,)
Abb. 4. Bandverlauf in der Umgebung des Punktes Z, I

I

k=(0,0,2 7/c). Bei allen Abbildungen bedeutet T 2 N N
Fettdruck zweifache Entartung. Wie bei Abb. 3 ist
auch in den Abbildungen 4 bis 7 der Spin beriick- Abb. 7. Bandverlauf in der Umgebung des Punktes M,

sichtigt. k = (n/a, 7/a, 0).
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Punkt W' (Abb. 6): Die Storungsrechnung in erster Naherung ergibt

g 0 (a4 a8 %~ (54— vs J &0
0 di=dy=e (';éA l}2 B) . %(;2‘1 - 1/12B) K
(;;A*_VV%B*)K; (;;A*— 1/1723*) K. - —— =0.
—Llj; (;;A*— V12B*>K_ 1;; (;2’ A% — 1/12 B*) K. —2iB*K. Ay—e
Fiir die Richtung NV folgt hieraus E(Ké ) —EWT) -4, F 4, + (;;, +C1>K'§
und EWi')=EW{)+4,+2|B|K,+ (;m +C1)K§.

In der dazu senkrechten Ebene ist der Bandverlauf

1 2m

und
2

E(:Z{,>=E(Wf) + (iz, +C2>K’i$ 34, {(Ayt 342+ (A2 +|B]?) K2 )"

EW:')=EWT) + (hm +Cz)Ki¥ A+ {(d 3 42+ (4P +|B]) K2}

Die nachtriglich erginzten Parameter C; und C, gehoren zur zweiten Niherung. | 4| kann so groB sein,

daB bei W kein Extremum vorliegt.

Punkt M (Abb. 7): In M sind vier einfache Bénder durch Spin-Bahn-Aufspaltung getrennt. Fiir zwei
der vier Biander werden die Losungen bei teilweiser Beriicksichtigung der zweiten Naherung angegeben.

Richtung 11”:

Fliche R: E(K)=EM,) + ( =

2m

E(K) —E(M,) + (;% +CI)K2+AiA’K;

+c3)K5 + (2’% +C2)K§ FB, K, + {2+ B K3)".

Die iibrigen Losungen sind ganz dhnlich. Extrema sind hier ebensowenig wahrscheinlich wie bei W”.

Wie im spinlosen Fall sind Extrema nirgends aus-
geschlossen, doch werden sie am wahrscheinlichsten
bei denjenigen Punkten der BriLLouiN-Zone zu fin-
den sein, wo schon im spinlosen Fall Extrema vor-
lagen. Die durch die Beachtung des Spins zusitzlich
auftretenden linearen Terme sind iiberschlagsweise
so klein, dal} sie eine nur geringe Verschiebung
eines Extremums von einem Punkt hoherer Symme-

trie in seine ndchste Umgebung bewirken. Unter
Einbeziehung dieser Korrektur kommen Extrema
fir alle Biander vom Typ I' und L sowie fiir
Zg' + 7.3 und Zg* + Z.? in Betracht.

Wir danken Herrn Prof. Dr. O. Maperunc fiir die
Unterstiitzung bei der Fertigstellung dieser Arbeit und
fiir die zahlreichen Anregungen.



