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Repaso

Potencial periodico

Teorema de Bloch y condiciones periddicas de contorno

Los autoestados de H = K + U pueden elegirse como:
l/)nk (f) — eik.funk (77) con  u,g (f + E) = Upk ('F)
—> V(7 + R) = eFRep 2 (7)
> k= 4 2h, 4 3 m e

_N1 1 N, 2 N, 3, M;

YT+ Na) =¢(); i = 1,23, NyN;N3 =N

U(f):zul?eig.f 5 4 (k € 1ZB,K € RR)
K




Repaso

Potencial perioédico débil
+Energia

1ZB

oW {
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K, k k K, K’  Momento

« Tomamos k y K, tal que:

2

ST
0 72 72 _ .0 | K-K

|8E—R1 - EE_I?‘ > U,VK * Kl E=&, 7 + L

k—K; 0 — 0 _
I? SE—E:L gk—K
L\ 7 74 0 0 .
* Tomamos k'y Ky, ..., K, CON &3 _. — Ek-K; < 0(U)y tal que:

0 0 . 74 74
|ef x—ef x| > U i=1..m VK=K, .. Ky

m
0
—> (8 — gk—z?i) Ch-K; = Z Ugj_l?ick_gj +0(U?%
j=1




Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periodico débil: Niveles de energia cerca de un plano de Bragg

Tomamos k, Ky y K tal que ep_g — ep_g, < O(U)/\‘ek R, eko_g‘ » UVK # Ky, K.

2
0 o O T
o (‘g — SE—Rl) Ck-&, = Ug,-K,Ck-K, (‘9 gq)cq UgCq-k
€— gk K; Ck -K; = Ug,-RCk-K; - ) —> 0
)= (£~ &k, ) Rk, = URy-RaCi-t (2~ eq-%)ea—& = Uxeq
eél—) eg_ z © gl = |g — K| —»> Lapunta de g debe caer en el plano de Bragg que bisecta la linea que une

el origen con K (y en ningun otro).

Para tener solo 2 niveles cuasi-degenerados, el e debe
estar cerca de satisfacer la condicion de dispersion de
Bragg para un Unico plano. Mdltiples niveles degenerados ¢
aparecen al tratar reflexiones de Bragg simultaneas.

0, .0 0_ .0 \?
&g T E:_f g — &
L +j< L) 0

e—¢e) —Ug

—Ug &e—¢;_ 5



Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periodico débil: Niveles de energia cerca de un plano de Bragg

0 0 <0W)A ‘EEO—I?“ — gko—l?‘ > U VK # 1?1, 1?2-

Tomamos k, K1 y K, tal que &5, _g — &g, <
C_Izl;_l?l,]?zl?z_l?l

5 )
0 o 0N — [T
0 = Us - co - (8 _gk—l?l) Ck-K, = UKZ—chk—KZ (‘9 gq)cq Ugcg-r
€~ &_g; ) Ck-K; = Ki-Kik-K; - —>
L ' 0 - = =Uz _% Co_w (8—89 —)c——=U—c—
]=1 € — EE—I?Z Ck—KZ - Kl_KZCk_Kl q—K q_K K q
88 = 83_ g lgl= 19— K| —» La punta de g debe caer en el plano de Bragg que bisecta la linea que une

el origen con K (y en ningun otro).
£ =gl + |Ugl

E A —
|c7|=|c7—1<|+{ - |Uxkl

Para tener solo 2 niveles cuasi-degenerados, el e debe
estar cerca de satisfacer la condicion de dispersion de
Bragg para un unico plano. Multiples niveles degenerados
aparecen al tratar reflexiones de Bragg simultaneas.

0, 0 0_ .0 \?
&g T E:_f g — &
=0be=— ZQKi\/<q 2qK> + |Ug|?

12| Ukl

0
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Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periodico debil: Autoestados sobre un plano de Bragg
I ei(c_l_l?’)'f — Cq(eic_l'r_ + ei(C_I_K) T‘)

-I/an(f) = Z c

(= - £8)eq = Ureqx
O !/
(8 — 8—_E)Cq_1? = UI?CQ K _
q +Uglcs = Urcai Yniig = ¢ (1T — ol@R)T)
€=€gi|UE cg = tsgn(Ug)cg-k
0_ .0 _ Ug < 0—cz = Fc; ' K
£~ = &~ K q 2 K
a~ “q-K Wng(F)|” o cos? <EF)
o o 2 & 74
|elq Ty et(q—K)'T| =2+ e 47T =2(1 + cosK - T)—> - %
|2 —
Ynt1 q(r)| o sen’ <E ' r)

|l/)nq(r)|zoc
= AE00000000" wrw=
NAIRIAINIAIA

K 2n(hny + kn, + lng)
> ”@

‘R =
2
—» El nivel con menos energia es aquel que presenta mayor densidad de carga en la posicion de los iones



Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periédico débil en 2D: Red cuadrada

N° de e- por CP

o A , (Na? 1
Ne=2(7TkF) m =kF % = N —> kF:E Nec

2.5
Si cada CP aporta le, la “esfera” de Fermi de e libres queda contenida en la 1ZB.

_ , Ukl

Las correcciones a la energia son solo de O(Uz): £ = e£ + 0 0
& —&r_w
> K k—K

\ J

—» Tenemos esencialmente e- libres. Y
Para ningln k ocupado tenemos

niveles cuasi-degenerados

Si cada CP aporta 2e, la “esfera” de Fermi cruza a la 2ZB (kr = 3.55/a), y tenemos cuasi-degeneracion.

m Se abren gaps, vy la
Las correcciones a la energia son de O(U): (e — &) 1? z —K;Ck-g; —> superficie de Fermi
j=1 deja de ser esférica.



Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periédico débil en 2D: Red cuadrada

N° de e- por CP

A Na? 1
Ne — Z(Ek%) (m) — k% (%) =@N —> kp = a Nec

2.5

. , |Ug|?
Las correcciones a la energia son solo de O(U?%): € = e£ + o
— Ek — EE—I?
. . \ )
—» Tenemos esencialmente e- libres. Y

Para ningln k ocupado tenemos
niveles cuasi-degenerados

Si cada CP aporta 2e, la “esfera” de Fermi cruza a la 2ZB (kr = 3.55/a), y tenemos cuasi-degeneracion.
Se abren gaps, vy la

m
Las correcciones a la energia son de O(U): (e — gl_(c)—K ck _R; = z R;-RCk-K; —» superficie de Fermi
j=1 deja de ser esférica.



Electrones en un potencial periédico débil

Relacion de dispersion para redes en 3D

En el caso de e libres, se grafican los valores de &7 _g
dentro de la 1ZB, considerando vectores K en torno al origen.

Ejemplo: e libres en red FCC y comparacion con el caso del Cu

&

e- libres

(FCC)

&

Cu (FCC)

%(E — K)? para recorridos especificos de k

—




Electrones en un potencial periédico débil

¢ Para qgué elementos funciona bien la aproximacion de electrones cuasi-libres?

Describe adecuadamente propiedades de metales de la columna I, 11, 11, IV, que cuentan con electrones s
y p externos a capas cerradas de gases nobles.

- - s - I
Cristales ionicos _
| Cristales
¥ H 13 0lA 14 VA 15 VA 16 VIA 17 VIIA
Y Cristales covalentes g g ibim s insms= Moleculares
2 [ Li ||[ Be .., B|C|N/|O]| F | Ne
Metales de transicion oo |umocvo | v | non |
22.990f12 24.30 A 1J 26.9: 28.085 (15 30.974 (16 32.06 [T 35.45 |48 39.948
3fNa [ Mg| 7 — N (ALY Si P S Cl | Ar
3 IB 4 VB 5 VB 6 VIB 7 VIB 8 9 ‘ 10 11 B 12 [IB (Ao N FOSFORO | AZUFRE CLORO . Re
39.098 40.078 |21 44.956 |22 47.867 [ 23 50.942 (24 51.996 | 25 54.938 | 26 55.845 | 27 58.933 | 28 58.693 | 29 63.546 | 30 65.38 [B1 69.723 72.64 |33 74.922 |34 78.971[35 79.904 |36 83.798
4 Ca] Sc | Ti | V |Cr [Mn| Fe | Co | Ni | Cu | Zn | Ga §Ge | As | Se | Br | Kr
CALCIO ] ESCANDIO | TITANIO | VANADIO | CROMO |MANGANESO| HIERRO | COBALTO | NIQUEL COBRE zne | cauo SELENIO RIP
I 85463 §38 87.62 39 88.906 | 40 91.224 |41 92.906 |42 9595 |43  (98) |44 101.07 |45 102.91|46 106.42 |47 107.87 |48 112.41 49 114.82 118. 1 121.76 52 127.60 ||§3 126.90 [§4 131.29
SER Sr ] Y | Zr [ Nb | Mo | T'e | Ru [Rh | Pd | Ag | Cd [ In JSn Y Sb | Te [ 1 | Xe
onciof| RO | CIRCONIO |  NioBIO _TECNECIO | RUTENIO | RODIO | PALADIO | PLATA | CADMIO INDIO ESTARO Yoo NON
132.9 13730 | 57.71 |72 178.49 |73 180.95 | 74 18384 |75 186.21|76 190.23 (77 192.22| 78 19508 |79 196.97 [ 80 20050 |R1 2043882 2072 20898 |84 (209) [85 (210 [86 (222)
6 MY Baj(La-Lu| Hf | Ta | W | Re | Os | Ir | Pt | Au | Hg \TIA Pb | Bi | Po | At | Rn
Lantinidos | yueno | tantalo | woLsraMio J RENO | osMio ®o0O | PATNO | oRO | | \rawo piomo | sismuto ASTATO >

¢.Por qué funciona bien esta descripcion?
« Si bien la interaccion e-ion es mayor a separaciones pequefias, los e de conduccion tienen prohibido (PEP)
acercarse demasiado, debido a la presencia e en torno al ndcleo que ocupan los estados disponibles.

* Los e de conduccion mismos reducen el potencial neto que un e percibe, puesto que apantallan los
campos producidos por las iones positivos, disminuyendo el potencial efectivo.




Densidad de estados de electrones

Densidad de estados

La densidad de estados g(¢), se define tal que g(e)de es el nimero total de estados de le- con energias
entre e y € + de, por unidad de volumen del cristal.

9:() = [ 660 - 0 (B)

1 dA
s@ =] o

De fonones
a electrones

Ine) = f 5 — en(R)) 2K

47‘[3

(o) j 1 dA
g) = —
In An (&) |V€n(k)| 4ms

Ejemplo ( cualitativo)

&E o

.. g2(€)
————————————— EF e
\/ ________ ( _________________________ HON
—1/a K m/a g(€)

Densidad de estados total: g(e) = Y., g,(¢€)
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» Potencial periodico débil cerca de un plano de Bragg

* Ejemplo en red cuadrada

* Relacion de dispersion para redes en 3D

* Densidad de estados de electrones




