
• 能带理论（近自由电子近似、紧束缚近似等）

晶体中电子（单电子）的性质

* 本征函数：布洛赫函数（周期性调幅的平面波）

* 本征状态：电子允许状态形成所谓的能带E(k)
* 能带结构

* 能态密度

* 电子填充、费米面

• 这是了解晶体中电子各种其它性质的基础

* 电子统计问题 —— 热容量、热激发、光吸收、…
* 电子的动力学问题 —— 外场下的运动……

※ 能带理论



第五章 晶体中电子在电场和磁场中的运动

问题的提出

晶体中的电子在外加场的作用下—— 电场、磁场、

掺入杂质势场等，如何描述电子的运动？

无外场时：晶体电子的薛定谔方程 —— 定态！

有外场时：含外场的薛定谔方程？—— 含时方程！

外场下电子的能量可能随时间变化



—— 外场与晶体的势场相比弱许多，可用电子在

晶体周期性势场中的本征态为基础进行讨论

—— 晶体波函数以布洛赫函数为基展开，从而来

求解含时薛定谔方程布洛赫表象

—— 特定条件下，将晶体电子当作准经典粒子

具有静止质量me的电子在晶体周期性势场中

运动  具有有效质量的准经典粒子在零势场中

的运动（限制能量在能带中）  用准经典粒子

在外场下的动力学方程来描述



方法一 —— 求解在外加势场 U 时电子的薛定谔方程
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—— 讨论均匀电磁场中晶体的电磁输运问题

方法二 —— 满足一定条件下将电子的运动近似当作

经典粒子的运动来处理

准经典粒子的动力学方程



§5.1 准经典运动

建立电子的准经典运动方程，需有电子的动量和坐标？

晶体中电子的动量和坐标？

• 经典粒子

* 同时具有确定的动量和坐标！

• 电子

* 具有量子行为，满足测不准原理

* 自由电子：动量p=ћk，ψp~eik·r

* 晶体电子：本征态为具有确定波矢k和能量的布

洛赫函数，状态k完全确定，则坐标完全不确定

* 外场下：非定态，电子状态k发生变化波包！



1. 波包和电子速度

—— 量子力学中，对任意有经典类比的力学系统，如果对

一个态的经典描述近似成立，用一个波包来描述这个态

—— 粒子的坐标和动量满足量子力学测不准关系

粒子在空间分布在 附近的 范围内，动量取值为 附

近的 范围内

波包中心 — 粒子中心，中心的动量 — 粒子的动量

粒子的波包构成



晶体电子的波包波函数

晶体中的波包由布洛赫波组成
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以量子态 为中心的波包
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将能量 按泰勒级数展开
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—— 很小

势场周期性函数近似表示

令

考虑到时间演化，并假定电子在能带间不跃迁
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的取值范围

—— 波包函数
(将k0附近Δ范围内的本征函数迭加)
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∆ —— 小量



—— 电子的概率密度分布函数
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其中
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电子分布既与周期调幅因子有关，也与Δ 有关
* 若Δ=0，积分等于1；电子在全空间出现
* 若Δ≠0？



的曲线

波包的限度
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tEr kk 0
)(1

0 ∇⋅=



















∂
∂

=

∂
∂

=

∂
∂

=

t
k
Ez

t
k
Ey

t
k
Ex

k
z

k
y

k
x

0

0

0

)(1

)(1

)(1

0

0

0






粒子中心位置
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粒子的速度
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k很小

第一布里渊区 要求

—— 实空间中波包线度远远大于原胞（k空间中波包线度远

远小于布里渊区宽度）, 在这一个限度里才能将电子看

做是准经典粒子

粒子的中心

—— 实空间中波包的限度
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<<准经典条件要求 u aδ >>

外场应该是时间和空间的缓变函数

* 外场变化的波长λ>>a
* 外场频率满足hω<<Eg，禁止带间跃迁

上述条件仅针对外场，晶体的周期性势场已

包含在能谱E(k)中
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 —— 布洛赫电子的群速度

可证明，它是波矢为k，能量为E(k)的布

洛赫电子的平均速度，与时间无关！
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 —— 与时间无关！

电流与电子速度有关，如果电子平均速度与

时间无关，则意味着电流永不衰减！

无电阻机制！电导率无穷大！

自由电子：电子-电子和电子-离子无相互作

用。在外场下被无限加速，导致电流无限大

晶体电子：电子速度是一个周期函数(有界)，
电子不会被无限加速，其速度也不会衰减。

晶体中电子和离子间有相互作用，并隐含在

能带结构E(k)中。



—— 一维紧束缚模型

粒子的速度

12 sink
J av ka=


dk
dEvk
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aJvk
12
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—— 速度最大

—— 能带底和能带顶0kv =



在一维紧束缚模型下

—— 速度为零

—— 速度最大

电子的速度
12 sink

J av ka=




外场力 对电子作功

kvkddE 
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电子能量的增量

根据功能原理

具有动量的性质

2. 在外力作用下状态的变化和准动量



晶体中电子的动量形式

—— 晶体中电子的动量

—— 布洛赫波不是动量的本征态，
不是动量算符的平均值

赝动量 —— 准动量
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易证： F
dt
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3. 加速度和有效质量
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电子状态变化基本公式 F
dt
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电子的速度

电子的速度分量

电子的加速度分量



电子的加速度分量
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加速
度分
量的
矩阵
表示

与牛顿定律 比较 电子的倒有效质量
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电子的倒有效质量
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kx, ky, kz选在张量主轴方向上



有效质量张量
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有效张量 是一个张量，一般不相等

—— 加速度和外力方向可以不同



—— 有效质量的特点

紧束缚近似下，简单立方格子s能带的有效质量

可以验证

在张量主轴方向上
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—— 波矢的函数

能带底部
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有效质量

布里渊区侧面中心的X点
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1
2

2
**

1
2

2
*

2
,

2 Ja
mm

Ja
m zyx


==−=有效质量



有效质量张量
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—— 晶体中的共有化电子的有效质量 一般是一个张量

—— 波矢的函数随电子状态的变化而变化

—— 一个能带底部附近，电子的有效质量总是正的，能带

顶部附近，有效质量总是负的

—— 一个能带的顶部有一个质量为负的电子

—— 宽能带：能量随k变化剧烈，有效质量小

窄能带：有效质量大



—— 电子通过与原子散射而交换动量

—— 有效质量为什么为负

m*m ≠

晶体中电子运动同时受外力和晶体周期性势场力的作用

将周期性势场力的作用归并到晶体中电子的质量中
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—— 电子从晶格获得的动量大于付出给晶格的动量

—— 电子从晶格获得的动量小于付出给晶格的动量

—— 在处理晶体中电子的输运问题，引入电子的有效质量

和赝动量对于处理问题会带来很大方便



§5.2 恒定电场作用下电子的运动

—— 一维紧束缚近似下，电子在恒定电场作用下的运动规律
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电子的能量

电子的速度

有效质量



简约布里渊区能带、电子的速度和有效质量

能带底部

能带顶部
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—— 电子在k空间做匀速运动

电场力 —— 沿k轴的正方向（E沿k的负方向）

12 1( ) sin( )r
J av t a Ft=
 

—— 在外加电场作用下电子的运动

kaJJkE i
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—— 电子的运动保持在同一个能带内，能量周期性变化

k空间简约布里渊区

—— 同时从 k= -π/a
移动进来

—— 电子从 k=π/a
移动出去

电子在k空间做匀速运动
1k Ft C= +




实空间中电子
速度振荡

12 1( ) sinJ av t a Ft=
 

t=0: k = 0，m* > 0 —— 外力作用使电子加速，v(k) 增大

k = π/2a

k > π/2a， m* < 0

k = π/a

—— 电子到达能带顶部

—— 电子做减速运动
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k = -π/a ~ -π/2a 范围内，v(k)不断增大

k = -π/2a

k = -π/2a ~ 0
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—— m*(k)>0，v(k)不断减小

—— 电子到达能
带底部

实空间中电子
速度振荡

12 1( ) sinr
J av t a Ft=
 



电子运动在实空间中的描述

电子在实空间中运动的振荡

能带的倾斜

外电场对电子能量本征值附加的能量 —— E沿 – x 方向



电子运动的振荡
(Bloch振荡)

—— 两个能带

的情形中，电
子在实空间的
运动振荡

t=0电子由带底A点经过B点到达C点
—— k=0 到 k=π/a 的运动

—— 在C点电子遇到带隙，相对于存在一个位垒，电子将
被全部反射回来，电子由C点经过B点回到A点
—— k=-π/a 到 k=0 的运动



—— 电子在运动的过程中，由于受到声子、杂质和缺陷的

散射（碰撞），相邻两次散射之间的平均时间间隔为电子
的平均自由运动时间：τ

—— 如果τ很小，电子来不及完成振荡运动就被散射破坏了

—— ωτ >> 1

—— ω振荡圆频率

观察电子运动振荡的条件
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振荡圆频率

如果 a ≈ 0.3 nm, τ ≈ 10-13 s，则 E > 2×107 V/m

—— 在金属中无法实现，对于绝缘体早已被击穿

—— 很难观察到电子的振荡，在一般电场下，在k空间电

子只是发生了一个小位移，无法实现振荡



—— 根据量子理论，电子可以发生势垒贯穿效应
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穿透位垒的几率

—— 当电场足够强时，若下面的能带被电子填充满，或者接

近填充满，上面能带是空带可以接纳电子，此时电子有

一定的几率从价带穿透带隙进入导带

—— 隧道效应

—— 位垒长度
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