
New and better program to draw band structures and FSs

draw_band_fs.py



Band structures: 1D nearly free electron approx.

python draw_band_fs.py --type 

1dband --mode free --ef_fixed 3 -

-E_range -0.5 30

--type 1dband --mode nfe --v 2 

--ef_fixed 3 --E_range -0.5 30

--type 1dband --mode nfe --v 2 

--ef_fixed 5 --E_range -0.5 30

EF = 3.0 eV



Band structures: 2D nearly free electron approx.

python draw_band_fs.py --type 

2dband --mode free --ef_fixed 3 -

-E_range -0.5 30

--type 2dband --mode nfe --v 2 

--ef_fixed 3 --E_range -0.5 30

--type 2dband --mode nfe --v 2 

--ef_fixed 5 --E_range -0.5 30



2D band structure and FS

--type 2dfs --mode nfe --ef_fixed 3 --nx_view 0.5

EF = 3.0 eV

--type 2dband --mode nfe --v 2 

--ef_fixed 3 --E_range -0.5 30



2D FS: periodicity and connectivity
--type 2dfs --mode nfe --v 2.0 --ef_fixed 13 --nx_view 1python draw_band_fs.py --type 2dfs --mode nfe --v 

2.0 --ef_fixed 13 --nx_view 0.5

第一BZ

フェルミ面の周期性とブリルアンゾーン表現
1. このスライドの目的このスライドは、同じ物理状態（近自由電子モデル、強いポテンシャル $V_{FT}=5.0$）を2つ
の異なる視点で表示しています。**「なぜフェルミ面を考える時に、第一ブリルアンゾーン（First BZ）の中だけでな
く、周期的な繰り返し（Periodic）を見る必要があるのか？」**という問いに答えるための図です。2. 図の解説① 左
図：First BZ（第一ブリルアンゾーンのみ）表示範囲: 第一ブリルアンゾーンの内部（$-0.5 < k_x, k_y < 0.5$ の範囲 

※単位は $2¥pi/a$）のみを切り取っています。見え方:中央の青い領域は電子が占有している状態（Occupied 

States）です。四隅（コーナー）にある白い領域は、エネルギーが高く、電子がいない非占有領域です。フェルミ面（
赤線）は、ゾーンの四隅で途切れた**「円弧（アーク）」**のように見えます。学生への注意点:「これだけを見ると、
フェルミ面が『閉じていない』あるいは『壁にぶつかって終わっている』と誤解しやすいですが、それは間違いです。
」② 右図：Periodic View（周期的な繰り返し）表示範囲: 第一ブリルアンゾーンとその周囲のゾーンを含めた広い範
囲を表示しています。見え方:中央の点線の四角が、左図と同じ第一ブリルアンゾーンです。しかし、その周りに同
じパターンを繰り返して配置すると、左図で「途切れていた円弧」が、隣のゾーンの円弧と繋がり、**「閉じた形状（
ポケット）」**を形成していることがわかります。トポロジーの発見:この赤い閉曲線の中（白い部分）は電子がいな
い領域です。つまり、これは**「ホールポケット（Hole Pocket）」**であることが明確に分かります。3. 物理的な核心
（講義のハイライト）この比較から学べる物理の本質は以下の3点です。波数空間の周期性 ($¥vec{k} ¥sim 

¥vec{k} + ¥vec{G}$):結晶中の電子状態は、逆格子ベクトル $¥vec{G}$ だけずらしても物理的に等価です。左図
の右端にあるフェルミ面は、右図の左端にあるものと繋がっています。この「繋がり」を意識することが重要です。「
既約ゾーン」と「拡張ゾーン」の使い分け:左図（既約）: バンド計算の結果など、最小限の情報を扱うのに便利です
が、フェルミ面の形状や連結性を直感的に理解するには不十分な場合があります。右図（拡張/周期）: サイクロト
ロン運動（磁場中での電子の軌道）などを考える際、電子がどのように閉軌道を描くか、あるいは隣のゾーンへ抜
けていくか（Open orbit）を判断するために必須の視点です。ホール的振る舞いの理解:左図だけでは「電子が真ん
中に溜まっている」という印象が強いですが、右図を見ると「四隅にホールの塊（ポケット）がある」という見方が自
然になります。輸送現象（ホール効果など）を理解するには、右図のような「閉じたホールポケット」という認識が不
可欠です。

• Electronic (electron pocket): Inside of FS is occupied.

• Hole-like (hole pocket): Outside of FS is occupied.



2D FS: Free electron appxo, EF dependence
--type 2dfs --mode free --

ef_fixed 10 --nx_view 1

--type 2dfs --mode free --

ef_fixed 13 --nx_view 1

--type 3dfs --mode free --ef_fixed 10 --type 3dfs --mode free --ef_fixed 13--type 3dfs --mode free --ef_fixed 3

python draw_band_fs.py --type 2dfs -

-mode free --ef_fixed 3 --nx_view 0.5



2D FS: NFE, V dependence
--type 2dfs --mode nfe --v 7 --

ef_fixed 3 --nx_view 1

--type 2dfs --mode nfe --v 10 --

ef_fixed 3 --nx_view 1

--type 3dfs --type 3dfs--type 3dfs 

python draw_band_fs.py --type 2dfs -

-mode nfe --v 0 --ef_fixed 3 --nx_view

0.5



Additional explanation: Evaluation of effective mass, quantum 

decoherence time, and quantum mobility

SdH measurement can also provide effective mass and relaxation time, and 

consequently mobility.

• SdH magnetoresistance: Δρ ∝ RT ⋅ RD ⋅ cos 2π
F

B
+ ϕ

RT =
X

sinhX
, X =

2π2kBTm
∗

ℏeB
,  RD = exp −

π

ωcτ

• 𝑚∗ is evaluated from non-linear fit of T dependence of 𝑅𝑇
• 𝜏 is evaluated from ln 𝑅𝐷 vs 

1

𝜔𝑐
plot.

• Mobility is estimated as 𝜇𝑞 =
𝑒𝜏

𝑚∗ .

Note this 𝜏 is different from momentum relaxation time in the usual definition of 

drifty mobility. So 𝜇𝑞 may be called ‘quantum mobility’.



Free questions
Q: Why high mobility and low temperature are required for observing quantum 

oscillations

A: Because the energy separation between the Landau levels are very small.

1. Landau level spacing: ∆𝐸𝑐 = ℏ𝜔𝑐 = ℏ
𝑒𝐵

𝑚∗. 

Thermal fluctuation Δ𝐸thermal ∼ 𝑘𝐵𝑇 and energy uncertainty Δ𝐸broadening ∼
ℏ

𝜏

must be far smaller than this energy spacing.

2. For B = 10 T and me
* = 1.0 me,∆𝐸𝑐~11.6meV

3. Quantum scattering time must be 𝜏 ≫
ℏ

Δ𝐸
~5.7 × 10−14 s

4. Corresponding mobility: 𝜇 ∼ 1.0 × 104 cm2/(V ⋅ s)
5. Temperature limit: 𝑇 ≪ 11.6meV/𝑘𝐵~134K

In general, a few K or below, and ~104 cm2/(Vs) mobility are required.



Free questions

Q: In the fundamental of PES slide, I thought 𝐸b was relative to 𝐸F. But 𝐸b is shown 

relative to 𝐸vac in the left figure of the slide and relative to 𝐸F in the right. 

Which one is correct? Or does the definition of 𝐸b depend on the context?

A: That slide combines two different energy scales, the binding energy in material 

and the kinetic energy measured by electron analyzer.

See next slide



Fundamental of PES

From the left figure: 

𝐸𝑏 = ℎ𝜈 − 𝐸𝑘

Δ𝜑: e.g., measured with 

Au reference
EF

ECBM

EVBM

Evac

φ

Eg

Eb

Evac

Measured value (kinetic energy)

EF

Kinetic energy

Ek

hν

Binding energy Eb In actual measurement:

Work function of electron 

analyzer should be corrected

𝐸𝑏 = ℎ𝜈 − 𝐸𝑘 − Δ𝜑

In sample



Free questions

Q:  Please explain the process of how to actually make use of 

DFT in research.

A: See tutorial videos and documents at 
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial .

http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial
http://d2mate.mdxes.iir.isct.ac.jp/D2MatE/D2MatE_programs.html?page=tutorial


Free questions

Q: To what extent is the accuracy of quantities involving excited states in first-

principles calculations?

A: The accuracy of excited-state calculations depends strongly on the choice of 

approximation model. Stable crystal structures tend to be improved in the order of DFT 

(GGA), hybrid functional methods, and then the GW approximation. 

   However, even within GGA, the accuracy of stable structures varies depending on the 

functional: PBEsol and R2SCAN often yield better results than PBE. That said, PBEsol

tends to underestimate band gaps compared to other GGA functionals.



Free questions

Q: When measuring ARPES on high-resistivity samples, I think it is often difficult 

due to effects such as charge-up. To what extent is sample conductivity required for 

ARPES measurements?

A: It is difficult to give a general answer. Even in high-resistivity semiconductors, 

measurements can sometimes be performed if photoconductivity occurs (i.e., 

photoexcited carriers are grounded through the sample stage). Otherwise, in general, the 

measurement is difficult. It should be possible to specify the requirement in terms of sheet 

conductivity to some extent, but I do not know the exact numerical values.



Free questions

Q: How does a change in the Fermi surface with temperature or pressure affect 

electrical resistivity?

A: These depend strongly on whether sample is metal or non-degenerated semiconductor. 

• For metals, EF is >> eV and temperature / pressure effects are relatively small.

• For non-deg semi., EF may have a large T and P dependences. 

Q: I like to better understand how disorder modify the Fermi surface and affect 

electron transmission.

A: This also depends on whether sample is metal or non-deg semi.

Metals are more insensitive, but heavily disorder systems (like disordered alloy) 

may cause ‘alloy scattering’ and reduce mobility



Free questions

Q: Why do interesting phenomena occur due to Fermi surface nesting?

A:

• Fermi surface nesting: On the Fermi surface, there exists a wide region where the 

relation 𝜀(𝑘) = 𝜀(𝑘 + 𝑄) holes for a certain wave vector 𝑄.

• Example – Magnetic susceptibility: The static spin susceptibility (Lindhard function) is 

given by 𝜒 𝑞 = σ𝑘
𝑓 𝜀𝑘 −𝑓 𝜀𝑘+𝑞

𝜀𝑘+𝑞−𝜀𝑘
.

When the nesting condition is satisfied, 𝜒(𝑄) becomes very large.As a result, 

phenomena such as enhanced magnetism, antiferromagnetism (e.g., 𝑄 = [
1

2
, 0,0]), and 

spin density waves (SDW) with incommensurate 𝑄 can emerge.
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