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	注意：所有答题内容必须写在答题纸上，写在试题或草稿纸上的一律无效；考完后试题随答题纸交回。

简答题(共 5 小题，每小题 10 分，共 50 分)

参考答案：
晶体的主要特征。

固定的熔点；均匀性；长程有序；各向异性；自限性；对称性；解理性；晶面角守恒等。
范德瓦尔斯力的起源和特点。

范德瓦耳斯力是依靠分子中的电偶极矩间的相互作用产生的作用力。一般分为三种类型：（1）由极性分子中的固有偶极矩产生的力，称为范德瓦耳斯-葛生力；（2）有极性分子和极性分子间感应偶极矩产生的力，称为范德瓦耳斯-德拜力；（3）由非极性分子中的瞬时偶极矩产生的力，称为范德瓦耳斯-伦敦力。
能带理论的三个基本假设及其含义。

（1）绝热近似：即把电子系统与原子核（离子实）分开考虑的处理方法。（2）平均场近似（单电子近似）：即把每个电子的运动看成是独立的在一个等效势场中的运动。（3）周期场近似：假设晶格具有严格的周期性。 
什么叫简正模式？简正振动数目、格波数目或格波模式数目是否同一概念？

为了使问题既简化又能抓住主要矛盾，在分析讨论晶格振动时，将原子间互作用力的泰勒级数中的非线形项忽略掉的近似称为简谐近似。在简谐近似下, 由N个原子构成的晶体的晶格振动,可等效成3N个独立的谐振子的振动。每个谐振子的振动模式称为简正振动模式，它对应着所有的原子都以该模式的频率做振动，它是晶格振动模式中最简单最基本的振动方式。原子的振动, 或者说格波振动通常是这3N个简正振动模式的线形迭加。简正振动数目、格波数目或格波振动模式数目是一回事, 这个数目等于晶体中所有原子的自由度数之和。
自由电子模型基态费米能和激发态费米能的物理意义以及费米能影响因素。

费米面上单电子态的能量称为费米能，表示电子由低到高填满能级时其最高能级的能量。基态费米 能是指在 T=0K 时的费米能。激发态费米能是指在 T≠0K 时的费米能。 费米能量与电子密度和温度有关。
二、证明题(共 2 小题，每小题 15 分，共 30  分)

1、证明体心立方与面心立方晶格互为倒格子。

主要步骤：
体心立方格子的基矢为： 
[image: image1.wmf])
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根据倒格子定义：
[image: image2.wmf]2

a

)

a

a

(

a

)

a

a

(

2

b

)

a

a

(

2

b

)

a

a

(

2

b

3

3

2

1

2

1

3

1

3

2

3

2

1

=

´

×

=

W

´

W

p

=

´

W

p

=

´

W

p

=

r

r

r

r

r

r

r

r

r

r

r

r

        ，


[image: image3.wmf])

j

i

(

a

2

b

)

k

i

(

a

2

b

)

k

j

(

a

2

b

3

2

1

r

v

r

r

r

r

v

r

r

+

p

=

+

p

=

+

p

=

 ，由此可知体心立方的倒格子为一面心立方格子，其晶格常数为
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反之亦然，略。
对于体积V内部有N个自由电子的电子气体，证明电子气的压强为P=2E0/(3V)。其中E0为电子气的基态能量。

主要步骤：

绝热近似下，外场对电子气做的功等于系统内能的增加：
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，则有， 
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该系统的总能量为：
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因此有：
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三、计算题( 70 分)
1、（ 25分）1）写出布拉格衍射公式，2）试求当入射X射线的波长改变∆λ时，反射束的偏转角度∆θ，3）计算晶格常数为a的简立方晶体发生膨胀时，某一晶面(h1h2h3)对应的反射束的偏转角度∆θ(晶体的体膨胀系数为β)。
参考步骤：

1）布拉格衍射加强公式：
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2）对布拉格衍射加强公式两边求导有(晶体结构不变，晶面间距为常数)：
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因此当入射波长改变∆λ时，反射束的偏转角度为：
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当晶体发生膨胀时，晶面间距发生变化，其本质为晶格参数发生变化：

晶格间距d与晶格参数a之间的关系可表示为:
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将其带入布拉格公式有：
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即，
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方程两边分别求导有，
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体积膨胀系数：
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（ 25 分）计算1）画出边长为a的二维正方格子第一布里渊区，并计算布里渊区顶角电子动能与该区一边中点电子动能的比值；2)画出边长为a的简单立方格子第一布里渊区，并计算布里渊区顶角电子动能与该区一面的面心电子动能的比值；3）根据2）的结果讨论其对二价金属的电导率可能产生的影响(从电子在能带中填充的角度考虑)。
主要步骤：
1）倒格子基矢为：
[image: image20.wmf];
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  图略
  能量表达式：
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顶角动能：
[image: image22.wmf]2
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  边中点动能：
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，其比值为2。

2）倒格子基矢为：
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 图略

  能量表达式：
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顶角动能：
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 边中点动能：
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，其比值为3。

3）由2可知，电子在顶角的动能大于其在面中心的动能，因此当相邻能带的能隙较小时，存在电子未填充完第一能带就填充第二能带的情形，从而使得二价金属具有导电性能。

简略分析：倒空间每个状态格点的体积为
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，与第一布里渊区内切的球体积为
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，则该球内填充的电子数目为：
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，二价金属一共具有2N个电子，因此余下能量更高的电子可能继续填充第一布里渊区或者在能隙较小的情况下填充第二布里渊区，从而使得二价金属导电。
( 20分)一维晶体的电子能带可以写成，
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，求1）该晶体的能带宽度，2）电子在波矢k的速度，3）带底、带顶电子的有效质量。
主要步骤：
(1) 
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则有，k=0或者k=±π/a, 在第一布里渊区，k=±π/a 为能带顶, k=0为能带底。
k=0，E=
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k=±π/a，E=
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则能带宽度为，
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电子在波矢
[image: image38.wmf]k
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能带顶部和底部电子的有效质量:

在一维晶体的情况下，
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k=0，
[image: image41.wmf]m
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k=±π/a，
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