
Notion de bande d'énergie dans les solides



Structure de bande et chaîne infinie d'orbitales
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Influence du recouvrement orbitalaire et de sa topologie
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COOP (cristaux) et ordre de liaison (molécules)
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Chaîne monodimensionelle d'atomes
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Effet du doublage de la maille sur la structure de bandes

Chaîne d'orbitales pz du polyacétylène (CH)n
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réduite de moitié
car maille double

Nombre de bandes = nombre d'OM présentes dans la maille

Quadruplage de la maille

⇒ 4 OM π et 4 bandes



Repliement des bandes sur elle-mêmes par augmentation de la maille
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Signification chimique de la distortion d'un polymère

Structure du polyacétylène (CH)n à l'état solide

⇒
stabilisation

⇒

⇒

déstabilisation

stabilisation

⇔

1 seul électron par atome de carbone ⇒  interactions 1,3 dominantes



Deux électrons dans une orbitale dégénérée ⇒  distortion Jahn-Teller

⇒⇐Cyclobutadiène

D4h → D2h ⇔ Localisation des doubles liaisons

Effet Jahn-Teller du premier ordre

Deux niveaux de symétrie A et B avant distortion 
et de même symétrie C après distortion

A
B

→ C
→ CEffet Jahn-Teller du deuxième ordre



Distortion de Peierls (cristaux) et effet Jahn-Teller (molécules)
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Ouverture d'un gap au niveau de Fermi par couplage électron-phonon
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Platinocyanures K2Pt(CN)4 ≡ Chaîne linéaire de complexes SP-4
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Topologies des recouvrements orbitalaires p et d des complexes SP-4
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Structure de bande, DOS totale et partielle
d'une chaîne éclipsée [PtH4]2-
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Partition orbitalaire de la DOS d'une 
chaîne éclipsée de complexes [PtH4]2-
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4% au niveau de Fermi←



Prédiction de la DOS au moyen du diagramme d'OM
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Le passage par le schéma de bandes E = f(k) n'est pas obligatoire
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Analyse d'une propriété structurale au moyen du schéma de bandes

Distance Pt...Pt dans K2[Pt(CN)4] dépend du degré d'oxydation de Pt

2aa ~ 3.3 Å

K2[Pt(CN) 4] K2[Pt(CN) 4](FHF) 0,25K2[Pt(CN) 4]Cl0,3

Oxydation

a ~ 2,7 Å

Analyse au moyen de la COOP(Pt...Pt)
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Structure de bandes d'une chaîne [PtH4]2- 
de conformation éclipsée ou décalée
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Densité d'états pour quelques métaux s et p
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Positions relatives des bandes 3d, 4s et 4p 
pour la première série des métaux de transition
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Magnétisme et couleur des métaux de transition
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DOS et COOP du nickel métallique
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Modélisation de la DOS et de la COOP d'un métal de transition
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Énergie de cohésion des éléments s et d
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Masse effective, largeur de bande et conductivité électrique

Cristal InSb InAs GaSb GaAs KCl
Eg/eV 0,23 0,36 0,81 1,52 -
me/m* 0,0155 0,024 0,042 0,07 0,50

Électron libre: m
kVkE

2
)()(

2

0
h+=

Théorie LCAO-MO: E(k) = α + 2β cos ka ~ (α + 2β) - β(ka)2

Bas de bande: V0 = α + 2β et -β(ka)2 = (hk)2/2m ⇒  -β = h2/2ma2

Masse effective de l'électron: m* = -h2/2βa2  et σ ∝  1/m*

σ(Cu) = 5,88×105 Ω-1.cm-1 σ(Ti) = 0,23×105 Ω-1.cm-1 σ(Gd) = 0,070×105 Ω-1.cm-1

* Bande large (a petit ou β grand) ⇒  masse effective faible
* Bande étroite (a grand ou β petit) ⇒  grande masse effective
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Structure de bande 2D
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Réseau 2D d'orbitales s (σ) ou pz
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Structure de bande d'un réseau carré de molécules CO
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Structure bidimensionelle
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Largeur de bande W = 8β (Γ premiers voisins ⇒  W = 2Γβ)

Forme analytique pour un réseau carré d'orbitales s ou pz



Réseau cubique simple d'orbitales s
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Distortion de Peierls d'un réseau cubique simple d'orbitales p
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Structure de bande et DOS du rutile TiO2
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Interprétation de la structure de bande du rutile
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DOS et COOP du rutile TiO2


