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1 晶体结构

晶体、晶体点阵（布拉维格子，空间格子，晶格）、格矢与格点、单胞、原胞、维格纳——赛兹

原胞、简单立方（SC）、体心立方（BCC）、面心立方（FCC）、六方密堆（HCP）、各向异性、晶

列、晶面、FCC 与 BCC 互为倒格子、第一布里渊区（FBZ）、布里渊区的特点

晶向 ∶ [𝑙1 𝑙2 𝑙3], ⟨𝑙1 𝑙2 𝑙3⟩ (1.1)

密勒指数 ∶ (ℎ 𝑘 𝑙), {ℎ 𝑘 𝑙} (1.2)

倒格子 (倒易点阵) ∶𝑮𝐿 ⋅ 𝑹𝑚 = 2𝜋𝑛 (1.3)

倒格子基矢 ∶𝒂𝑖 ⋅ 𝒃𝑗 = 2𝜋𝛿𝑖𝑗, 𝒃1 = 2𝜋
Ω 𝒂2 × 𝒂3, 𝐴 ⋅ 𝐵𝑇 = 2𝜋𝐼 (1.4)

布里渊区的界面方程 ∶𝒌 ⋅ 𝑮𝐿 = 1
2𝑮2

𝐿 (1.5)

对称性、基本点对称操作、晶体中允许的旋转轴、晶体中点对称操作、三维晶体（32 种点群，

32 种晶类，7 个晶系，14 种布拉维格子）、二维晶体（10 种点群，4 个晶系，5 种布拉维格子）、简

单晶格、复式晶格、金刚石结构、准晶体、14 种 FBZ 及其形状、布里渊区界面方程的意义、X 射

线与电子作用方式、

布拉格定律 ∶2𝑑ℎ𝑘𝑙 sin 𝜃 = 𝑛𝜆 (1.6)

劳厄衍射条件 ∶𝒌0 − 𝒌1 = 𝑮 (1.7)

原子散射因子 ∶𝑓(𝒒) = ∫ 𝜌(𝒓)ei𝒒⋅𝒓d𝒓, 𝒒 = 𝒌1 − 𝒌0 (1.8)

几何结构因子 ∶𝐹 (𝑮), 𝐼(𝑮) = ∣𝑓𝛼 exp [i2𝑚𝜋
3

∑
𝑗=1

ℎ𝑗𝑥𝛼
𝑗 ]∣

2

(1.9)

2 晶体结合

结合能（内聚能）、离子键（无方向性）、马德隆常数 𝑎、共价键（饱和性，方向性）、共价晶体
的结合能、金属键（无方向性）、范德瓦尔斯相互作用、共价键与离子键 > 金属键 > 氢键 > 分子
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间作用力、应变、杨氏模量 𝑌、切变模量 𝐺

离子相互作用 ∶𝑈 = 𝑁 [−𝐴
𝑟 + 𝐵

𝑟𝑛 ] (2.1)

体弹性模量 ∶𝐾 = −𝑉 𝜕𝑝
𝜕𝑉 = (𝑛 − 1)𝑎𝑞2

4𝜋𝜀0 × 9𝛼𝑟4
0

(𝑉 /𝑁 = 𝛼𝑟3
0) (2.2)

电离度 ∶𝑓 = 1 − 𝜆2

1 + 𝜆2 (2.3)

LJ 势 ∶𝑈(𝑟) = 4𝜀 [(𝜎
𝑟 )

12
− (𝜎

𝑟 )
6
] (2.4)

𝑈tot(𝑟) = 2𝑁𝜀 [𝐴12 ( 𝜎
𝑟0

)
12

− 𝐴6 ( 𝜎
𝑟0

)
6
] (2.5)

弹性波传播速度 ∶𝑣∥ = √𝑌
𝜌 , 𝑣⟂ = √𝐺

𝜌 (2.6)

3 晶格振动

格波、截止频率、一维双原子链的 𝑎（振幅不一样！！！）、声学支（整体运动，3 支）、光学支（相

对运动，3𝑛 − 3 支）、波矢数 (𝑁) 与模式数 (3𝑛𝑁)、范霍夫奇点、近似条件、简正坐标 𝑄𝑖 与简正

振动、声子（准粒子）、元激发、晶格热容与电子热容、德拜频率 𝜔𝐷、爱因斯坦模型和德拜模型的

局限性

Dulong-Petit 定律 ∶𝐶𝑉 = 3𝑁𝑘𝐵 (3.1)

回复力常数 ∶𝛽 = (d2𝑉
d𝑟2 )

平衡位置
(𝛽 > 0) (3.2)

一维单原子链 ∶𝑢𝑛 = 𝐴ei(𝜔𝑡−𝑛𝑎𝑘), 𝜔2 = 4𝛽
𝑚 sin2 𝑎𝑘

2 (3.3)

一维单原子链的 FBZ ∶ − 𝜋
𝑎 < 𝑘 < 𝜋

𝑎 (3.4)

周期性边界条件 ∶𝑘 = 2𝜋
𝑁𝑎𝑛, −𝑁

2 ⩽ 𝑛 < 𝑁
2 (3.5)

一维双原子链 (注意 a!!!) ∶𝑢2𝑛 = 𝐴ei(𝜔𝑡−2𝑛𝑎𝑘), 𝑢2𝑛+1 = 𝐵ei(𝜔𝑡−(2𝑛+1)𝑎𝑘) (3.6)

𝜔2
± = 𝛽(𝑀 + 𝑚)

𝑀𝑚 [1 ± √1 − 4𝑀𝑚
(𝑀 + 𝑚)2 sin2 𝑎𝑘] (3.7)

三维态密度 ∶𝑔(𝜔) = 𝑉
(2𝜋)3 ∬ d𝑆𝑘

|∇𝑘𝜔(𝑘)| (3.8)

爱因斯坦模型 ∶𝐶𝑉 = 3𝑁𝑘𝐵 (Θ𝐸
𝑇 )

2 eΘ𝐸/𝑇

(eΘ𝐸/𝑇 − 1)2 , Θ𝐸 = ℏ𝜔𝐸
𝑘𝐵

(3.9)

德拜模型 ∶𝑔(𝜔) = 9𝑁
𝜔3

𝐷
𝜔2, Θ𝐷 = ℏ𝜔𝐷

𝑘𝐵
(3.10)

𝐶𝑉 = 9𝑁𝑘𝐵 ( 𝑇
Θ𝐷

)
3

∫
Θ𝐷
𝑇

0

𝑥4e𝑥

(e𝑥 − 1)2 d𝑥 (3.11)
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非简谐效应、膨胀系数的线性性、正常过程与倒逆过程、格林艾森常数

非谐势能 ∶𝑢(𝑎0 + 𝛿) = 1
2𝛽𝛿2 + 1

6𝑔𝛿3 + 1
24ℎ𝛿4, 𝑔 < 0, ℎ > 0 (3.12)

热导率 ∶𝜅 = 1
3𝐶𝑉 𝜆 ̄𝑣𝑠, 𝜆 ∝ 1

𝑛̄ , 𝑛̄ = 1
e𝛽ℏ𝜔 − 1 (3.13)

高温与低温情况 ∶𝜅 ∝ 1
𝑛̄ ∝ 1

𝑇 , 𝜅 ∝ 𝐶𝑉 ∝ 𝑇 3 (3.14)

格林艾森近似状态方程 ∶𝑝 = −d𝑈𝑙
d𝑉 + 𝛾

̄𝐸
𝑉 , 𝛾 = − d ln 𝜔

d ln 𝑉 (3.15)

格林艾森定律 ∶𝛼 = 𝛾𝐶𝑉
𝐾𝑉 (3.16)

4 金属自由电子论

能带论的两种理解、Drude 模型、洛伦兹常数 𝐿、能态密度、自由电子气的简并性、电导率的
贡献、准经典近似、WF 定律适用范围、接触电势

电子数密度 ∶𝑛 = 𝑁𝐴
𝑍𝜌
𝐴 (摩尔质量注意单位换算) (4.1)

WF 定律 ∶𝜅𝜎 = 𝐿𝑇 , 𝐿 = 𝜋2

3 (𝑘𝐵
𝑒 )

2
(4.2)

自由电子的费米波矢 ∶𝑘𝐹 = (3𝜋2𝑛) 1
3 (4.3)

化学势与能量 ∶𝜇 = 𝜇0 [1 − 𝜋2

12 (𝑘𝐵𝑇
𝜇0

)
2
] (4.4)

𝑈 = 3
5𝑁𝜇0 [1 + 5𝜋2

12 (𝑘𝐵𝑇
𝜇0

)
2
] (4.5)

极低温系统热容 ∶𝐶 = 𝐶𝑒 + 𝐶𝑉 = 𝛾𝑇 + 𝑏𝑇 3 (4.6)

极低温顺磁磁化率 ∶𝜒0 = 3𝑛𝜇0𝜇2
𝐵

2𝐸𝐹
(𝜇0为真空磁导率) (4.7)

电导率与热导率 ∶𝜎 = 𝑛𝑒2𝜏𝐹
𝑚 , 𝜅𝑒 = 𝜋2𝑛𝑘2

𝐵𝑇
3𝑚 𝜏𝐹 (4.8)

5 能带论

BO 近似、平均场近似、周期场近似、单电子运动方程、Bloch 定理的意义、波矢量 𝒌 的意义、
简约波矢与广延波矢、每一个能带容纳的电子数 2𝑁、简约布里渊区图像 𝐸𝑛(𝒌)、能带的交叠、

Bloch 定理 ∶𝜓𝒌(𝒓) = ei𝒌⋅𝒓𝑢𝒌(𝒓), 𝑢𝒌(𝒓) = 𝑢𝒌(𝒓 + 𝑹𝑙) (5.1)

𝜓𝒌(𝒓 + 𝑹𝑙) = ei𝒌⋅𝑹𝑙𝜓𝒌(𝒓) (5.2)

能隙 (禁带宽度) ∶𝐸𝑔 = 2|𝑈𝑛|, 𝑈𝑛 = 1
𝐿 ∫

𝐿

0
𝑈(𝑥) exp (−i2𝜋𝑛𝑥

𝑎 ) d𝑥 (5.3)

LCAO 能带宽度、能带的对称性 (平移，点群，反演)、考虑周期场影响的能态密度、能带修正
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依据、金属的费米面形状

紧束缚模型 ∶𝜓𝒌(𝒓) = 1√
𝑁

∑
𝑚

ei𝒌⋅𝑹𝑚𝜑𝑗(𝒓 − 𝑹𝑚) (5.4)

𝐸(𝒌) = 𝜀𝑗 − ∑
𝑠

𝐽(𝑹𝑠)e−i𝒌⋅𝑹𝑠 (5.5)

∫ 𝜑∗
𝑖(𝝃 − 𝑹𝑠)[𝑈(𝝃) − 𝑉 (𝝃)]𝜑𝑖(𝝃)d𝝃 = −𝐽(𝑹𝑠) (5.6)

最近邻近似 ∶𝐸(𝒌) = 𝜀𝑗 − 𝐽0 − ∑
𝑹𝑠=近邻

𝐽(𝑹𝑠)e−i𝒌⋅𝑹𝑠 (5.7)

带底和带顶的能态密度 ∶𝑁(𝐸) = 4𝜋
ℎ3 (2𝑚∗) 3

2 𝐸 1
2 (5.8)

𝑁(𝐸) = 4𝜋
ℎ3 (2|𝑚∗|) 3

2 (𝐸𝐶 − 𝐸) 1
2 (5.9)

6 晶体中电子的运动

波包描述条件、电子速度垂直于等能面、准动量 (晶格动量)ℏ𝒌、有效质量的意义、能带顶底的
有效质量、满带与未满带、近满带与空穴、半导体与绝缘体、磁场中电子的运动、电子回旋共振、德

哈斯范阿尔芬效应

基本方程 ∶𝒗 = 1
ℏ∇𝒌𝐸(𝒌), ℏd𝒌

d𝑡 = 𝑭 (6.1)

倒有效质量张量 ∶𝑃𝛼𝛽 = 1
ℏ2

𝜕2𝐸
𝜕𝑘𝛼𝜕𝑘𝛽

(6.2)

有效质量张量 ∶𝑷 对角化再取逆 (6.3)

回旋频率 ∶𝜔𝑐 = 𝑒𝐵
𝑚∗ (6.4)

朗道能级 ∶𝐸(𝒌) = ℏ2𝑘2
𝑧

2𝑚 + (𝑛 + 1
2) ℏ𝜔𝑐 (6.5)

DHVA 效应 ∶Δ ( 1
𝐵) = 2𝜋𝑒

ℏ
1

𝐴𝐹
(6.6)
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