Notion de bande d'énergie dans les solides
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Structure de bande et chaine infinie d'orbitales
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Influence du recouvrement orbitalaire et de satopologie
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COORP (cristaux) et ordre de liaison (molécules)

Chaine d'orbitales s
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Effet du doublage de lamaille sur la structure de bandes

Chaine d'orbitales p, du polyacétylene (CH),
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Repliement des bandes sur elle-mémes par augmentation de lamaille
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Signification chimique de la distortion d'un polymere

Structure du polyaceétylene (CH),, al'état solide
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Deux éectrons dans une orbitale dégénérée [1 distortion Jahn-Teller
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Distortion de Peierls (cristaux) et effet Jahn-Teller (molécules)
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Conductivité électrique o =
déplacement des électrons sous I'action d'un champ électrique E
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Platinocyanures K,Pt(CN), = Chaine lineaire 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 chaine éclipsée [PtH ] %
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Partition orbitalaire de la DOS d'une
chaine éclipsee de complexes [PtH,] %
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Prédiction de la DOS au moyen du diagramme d'OM
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Liaison chimique dans une chaine [PtH,]*
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Analyse d'une propriété structurale au moyen du schéma de bandes

Distance Pt...Pt dans K,[Pt(CN),] dépend du degré d'oxydation de Pt
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Structure de bandes d'une chaine [PtH,]*
de conformation eclipsée ou decalée
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Densite d'états pour quelques métaux s et p
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Positions relatives des bandes 3d, 4s et 4p
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Magnétisme et couleur des métaux de transition
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DOS et COOP du nickel métallique

Nickel atomique: configuration 3d® 4s? 4p°
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Modélisation de laDOS et de la COOP d'un métal de transition
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Energie de cohésion des ééments s et d
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Masse effective, largeur de bande et conductivité électrique

(k)"

Electron libre: E(K) =V, +
2m

Théorie LCAO-MO: E(k) = a + 2 coska~ (a + 2p3) - B(ka)?
Basde bande: V,=a + 203 et -B(ka)? = (7k)%/2m [0 - = h?/2me’

Masse effective de I'électron: m™ = -7%/2B& et o O 1/m’

* Bande large (a petit ou 3 grand) 1 masse effective faible
* Bande étroite (agrand ou 3 petit) I grande masse effective

o(Cu) = 5,88x105 Q-L.eml  o(Ti) = 0,23x105 Q-Lem?  o(Gd) = 0,070x105 Q-L.cm-?

Cristal INSh INAS GaSb GaAs KCI
Eg/eV 0,23 0,36 0,81 1,52 -
m/m’ 0,0155 0,024 0,042 0,07 0,50




X B, v  Réseau 2D dorbitaless (o) oup,
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Reéseau bidimensionnel d'orbitales s et p avec B, << E,
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Structure de bande d'un réseau carré de molécules CO
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Forme analytique pour un réseau carré d'orbitales sou p,

E(k) =a +2B cos(k.d) + 2B cos(k b) =a + 23 cos(k,a) + 23 cos(k, )
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Réseau cubique ssimple d'orbitales s

E(K) =a +2B|cos(k,a) + cos(k,a) + cos(k,a)]
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Distortion de Peierls d'un réseau cubique ssimple d'orbitales p
Op, : E(k) =a — 2B cos(k, a)

Interactions TT<< interactions o: [P, : E(k) =a -2 cos(k, a)
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|nterprétation de la structure de bande du rutile
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