
WS 05/06 Elektronen in Festkörpern Vorlage 4.1

4. Bandstruktur und Bindungstyp, strukturelle Stabilitäten (Forts.)
4.2. Beispiele

Berechnete Bandstrukturen/tDOS/pDOS von Strukturen mit kubischer F-Zelle:

L

Q

WK
Σ

Γ ∆
Λ

Z X

U
S

W L Λ Γ ∆ X Z W K

EF

E
ne

rg
ie

 [e
V

]

  0.0

  2.0

  4.0

 −2.0

 −4.0
−4 −3 −2 −1 0 1 2

Energie [eV]

0

Zu
st

an
ds

di
ch

te

total
Ca (total)
Ca 4s
Ca 4p

elementares Calcium (Metall)

W L Λ Γ ∆ X Z W K

EF

E
ne

rg
ie

 [e
V

]   0.0

  4.0

  8.0

 −4.0

 −8.0

−12.0

−16.0
−16 −14 −12 −10 −8 −6 −4 −2 0 2 4 6

Energie [eV]

Zu
st

an
ds

di
ch

te

Ca (total)
O 2s
O 2p

CaO (Ionenkristall)

W L Λ Γ ∆ X Z W K

EF

E
ne

rg
ie

 [e
V

]   0.0

  4.0

 −4.0

 −8.0

−12.0

−5 −4 −3 −2 −1 0 1 2 3 4
Energie [eV]

Zu
st

an
ds

di
ch

te

Ga 4p
As 4p

GaAs (kovalenter Festkörper)


