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y TDno6
Instabilité du carotene ou pourquoi les carottes sont rougdg

Résumé

On se propose a l'aide d’'un modéle unidimensionnel d’'étudier les propriétés du caroténe, substance
organique de formule chimique R-(Cjd)-R’. Chaque molécule est donc une longue chaine formé d’'un
motif CH répété R’ fois (N’ de 'ordre de 10) et terminé par deux radicaux R et R’.

FiG. 1 — Molécule de carotene

1 Chaine linéaire en liaisons fortes

On utilisera un modele de cime linéaire d&N = 2N’ atomes en admettant gue chaque groupe CH est équivalent
a un atome ayant un seul électron externe. On prendra les conditions aux limites périodique de BVK et on

supposerd grand.
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Fic. 2 — Chaine linéaire en liaisons fortes

On désigne pa¥y(X) le potentiel que voit un électron d’un atome isdig,la valeur propre de I'état fonda-
mental et|¢) I'état propre correspondant. On note pour simplifier- I'état propre centré sur le sitg = na
(position du n iéme atome) :

(Xn) = (x—na)

Linspiré du livre "Physique des Matériaux" par Yves Quéré
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Dans la suite on posera :
Eop=Eo+a=(nH[n) ; B=(nH|n+1)
et par soucis de simplification on supposera les @tatsorthonormés par conséquent

(njm) = dnm

On définit la fonction d’ondék) de la maniére suivante :
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Question no 1: Montrer quelk) est une fonction de Bloch solution de I'équation de Schrodinger
de la chaine linéaire, de valeur propre associée :

E(k) = Eg+ 2B coska
Utilisez les conditions de BVK pour démontrer guprendN valeurs distinctes

(2o

= =0,.,N—-1
Na ) p ) )

Question no 2: Tracer la structure de bandes dans la premiére zone de Brillouin deilecha
linéaire.

2 Chaine linéaire avec deux atomes inéquivalents par maille

En raison du spin de I'électron la bande d’'énergie permise conti¢tpl2ces" pouN éléctrons. La bande
est donc a moitié remplie et conduit (pddyigrand) a un cristal de type métallique. Or le caroténe est isolant et
présente une couleur rouge qui dénote une forte absorption optique pour les rayonnements de longueur d’'onde
A < 0.6A. Pour expliquer ce résultat, on fait I'hypothése que dans la structure du caroténe, un atome sur deux
est [égérement déplacé (vers la droite par exemple), d'une quemtitdnme schématisé sur la figure suivante :
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Fic. 3 — Chaine linéaire en liaisons fortes avec deux atomes inéquivalents par maille.

2.1 Zone de Brillouin et fonctions de Bloch

Question no 3: Que devient la nouvelle zone de Brillouin ?



On introduit 2 fonctions d’'ondék;) et |kp) correspondant aux sites pairs et impairs respectivement. Les sites
impairs correspondant aux atomes déplacés d’'une distance

1N/1 1N’1

ky) = \F%ez'krapr k) = mr;ez'kfa|2r+1>

Question no 4: Montrer quelky) et |k2) sont deux fonctions de Bloch orthogonales. Vérifier que
la fonction |k) = Cy|kq) +Co|kz) combinaison linéaire dik;) et |ko) est également une fonction
de Bloch.

2.2 Intégrales de saut
Question no 5: Montrez qu'il existe deux valeurs possibles pour l'intégrale de saut :
Bi=(2r—1H|2r) etB;=(2r|H|2r +1)

Montrer queB; > B2

2.3 Equation de Schrodinger

Question no 6: On cherche les solutions de I'équation de Schrodinger sous forme de combinaison
linéaire delks) et |ko). Ecrire I'équation vérifiée pajk) et montrer qu’elle peut se ramener a
I’équation aux valeurs propres suivante :
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Question no 7: Tracer la nouvelle structure de bandes et montrer qu’un "gap" de lar{fau By |
s’ouvre en bord de zone. Qu’en concluez vous quant aux propriétés électroniques et optiques ?

2.4 La couleur des carottes

Question no 8: Quelle doit étre la largeur du gap pour que les carottes soient rouges....



OBJETS @
OBSERVABLES S

Balle de

Malson tennis

® » B e

Cellule Protéine Atome  MWeyau Proten

10" g’ 10 10 105 107
T 1 | I B — T | — T T T T T 1
TYPE DE OMDES HMICRO IHFRA ULTRA RATONS X RAYONS
RAYONMNEMENT ROV ONDES ROUGE IOLET HMOUS DURS GAMMA
LUMIERE WISIBLE
| | ] ) 1| | | | | | ] L} I | | | | L I L| | | | | | |
e AT qpe i 100 1 Al i 408 107 g
SOURCE DE AMTENNE LASERS ET RAYOMNEMENT SOURCES
RAYONNEMENT RADIO LAMPES Sfﬂfﬂm[mﬂ RADIOACTIVES DE PARTICULES
10-8 nm + |
- nm 4
s Gamma
10~ nm + rays
10-% nm + 1
10-2 nm +
101 nm 4 1
X rays
1 nm L ¢ 400 nm
10 nm 4 e Ultraviolet Violet
radiation Blue
100 nm Green
= 103 nm=1pum 1 Yellow
% 10 wm -+ Visible light § Orange
i Red
= 100 um \Infrared 700 nm

1000 um = 1 mm
10mm =1 cm A

10 ¢m

100 cm = 1 m A

10 m -

100 m

1000 m =1 km -
10 kem

100 km

L radiation

- Microwaves

Radio waves

FIG. 4 —

10+ 10" [ 1&4h|£_pwd'md¢lim]

ACCELERATEURS



	Chaîne linéaire en liaisons fortes
	Chaîne linéaire avec deux atomes inéquivalents par maille
	Zone de Brillouin et fonctions de Bloch
	Intégrales de saut
	Equation de Schrodinger
	La couleur des carottes


