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Programa de la materia
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* Difraccion de rayos X

* Cohesi0n en solidos

* Vibraciones, fonones y propiedades térmicas
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Electrones en un potencial periddico

Potencial periodico

Los 1ones de la red generan un potencial periodico, en el cual se encuentran inmersos los e mas externos.

U +R) =U(), VR € RB

Trabajamos en un modelo de e independientes, donde U(7) es
un potencial efectivo que también incluye las interacciones e™-¢".

2
(_ Zh_mvz +U (f)) Y (@) = () (Ec. de Sherdodinger de 1 €)

H

Teorema de Bloch

Los autoestados de H pueden elegirse como: l/)@(f) = eik'funk () con u,z(F+ R) = u, 3z (F)
[ndice de banda

Pl

—> P (7 + R) = eik.(f-l_ﬁ)unk(f +R) = etk Rel .funk(f) — eik.ﬁlpnk(f)



Teorema de Bloch

Condiciones de contorno periddicas (Born-von Karman)

Y@+ N;a) =y(7); i =1,23 a;:VPdelaRD; N;N,N; = N (N° total de CP en el cristal)

YT+ R) = eRRY(F) —» Y(F + N;@,) = ek NiGigh(7) —p ei*Nidi = 1

_ _ _ _ m;
k = x;by + x,b, + x3b3, b;: VPde 1aRR, x; € R —» 2mx;N; = 2mm;, m; € Z. —» x; = Wl
i
- Mmq - m; — ms — — . — by (b b 1 (2m)3 (2m)3
k = —b, + —b, + — b, — Volumen por k permitido: Ak = 1(Zx 3)=— =
N1 1 N2 2 N3 3 4 P p N1 \N, N3 N v V
Demostracion del Teorema de Bloch
Y@ = ) czeT; U®F) = % Uz eK™ —» Coeficiente de Fourier Ug = ifcp e KTy (F)dF
@ € RR(U(F +R) = U®¥)
Satisface condiciones de contorno Simetria de inversion

|
Elegimos U, = ifcp U@)dr =0; Uf)real = U_g=Ug; UF)=U(-7) > U_g=Ug =Ug"



Teorema de Bloch

Demostracion del Teorema de Bloch

s h* o h? o
Energia cinéetica: — - V2 (Z Cg elCl'?‘) = z oo qch eldr

; ; 7 =K+7
3Ty — _ - — ‘ ._, -
Energia potencial: z Uge™™ (2 cge' T) = Urpc- e K+DT = Ugcg-ge'd ™
K q Kq Kg'
q - g =0 _ _
KK . g=k—KkelZB K € RR
‘ iq-7 e, NP,
—» > e ol Cc‘l"’ZUE’CQ—K’ =0—> %(k—l() —& CE_E+ZUFCE_E_E: =
C_I K’ K’
K' -K —-K -k _
1 h? RV ) U XKOE RR Tenemos N problemas independientes, uno para
ﬁ( —K)-e ki + z K'-K‘k-K' = V""| cada k permitido en la 1ZB. Cada problema
7 U, (M) | . i ..
tiene como soluciones superposiciones de

—ik-#| | ondas planas con vectores de onda que solo
pueden diferir de k en un vector de la RR.

K




Potencial periodico débil

Potencial débil
[ I Energia
(7)) = Z cr-g e “THOT
< K
(5 gl(c) K)CR—K = z Ug'_gCr-K'

Tomamos k y K; tal que:

[

0 0 74 74
|€R—I?1 — ER_K| »>U) VK + Kl I?l
Valor tipico de Ug

=l

Queremos ver como afecta el potencial al estado de e libre dado por: € = e£_ %, k- = 0, VK # K,

=0 cuando U =0

| L
K K' Momento

0 Uz-z,

|2

E = gk—l?l + gQ -
K k—Ki

_ 0
€k-K

U_g=Ug =Ug"

—» Las bandas se repelen entre si




Potencial periodico débil

Potencial débil
[ I Energia
(7)) = Z cr-g e “THOT
< K
(5 gl(c) K)CR—K = z Ug'_gCr-K'

Tomamos k y K4, ..., K,, tal que:

0 0 ,
Ex—R, 1 €k-K,, SC encuentran en O(U) entre si — -

| »
K, k K, K  Momento

[

0 0
‘SE—I? ~ &k-K;

m m

J— —_ O ~ _ . 3 .

K = Ki: (8 - gk—f?i) k-Ki = Z Ukj-kiCr-&; + Z UE_E - Z Uk;-kick-r; + O
. K ,...,I?m ]:1

>U, i=1,..,m VK=K, .. K,

]=1 I?#—'Kl
m O(U)
_ Kj-KCk-K; Para niveles cuasi-degenerados
K # K;:Ck-k = 0 . de O(U
— - &g tenemos correcciones de O(U)
Jj= B




Potencial periodico débil

Potencial débil: RB 1D

Esquema de zona repetida

m
Z K]—I?ick—l?j (m:2)

0
(8 — EE_K Ch-K; =

(o _ .0 _
(3 gk—Kl)Ck—Kl = Uk,-k,Ck-k, o
| (o 0 (’(1:0;’{2:7)
(5 - gk—Kz)Ck—Kz = Uk, -k,Ck-k,
0
€= &g, ~Uk,-x
) 1 2 1
-U £ —&p 0
K,—K; k-K,
2
> 2 0 0 0 0 _
€ — g(gk_Kl + gk—Kz) + gk_Klgk—Kz _ |UK2_K1| _ O

gl(c) K _gl(c) K i 2
— 2 - — 2
T 2 +|UK2—K1|

iSe abre un gap!

0 1.0 _ .0
Ek-K, = €k-K, P € = kg, T |UK2—K1|




Potencial periodico débil

Potencial débil: RB 1D

Esquema de zona repetida

0
(8 — EE_K Ch-K; =

m
Z Ri-Kk-g; (m=2)

£ — &o-i,)Ck-x; = Uk ,—k,Ch-x; . .
' ( ‘) ‘ 7t J Vi, jtal que gg_g, y e,?_Kj

0 _ : ,
(8 — ek_Kj) Ck-K; = UKi—KjCk—Ki difieren entre si en O(U)

0 _ .0 _ .0
€k-k; = Ek-k; ¥ € T &k-k; T ‘UKj—Ki‘

Eiemplo

2TTX
U= —-2V,cos (7>

U(r) ZZUI?BL.I?'? —» U2 =U 2 =-V,
= a

a

;Se abren gaps en 4,8,C? —» S, pero solo en A4!



Comportamiento electrico

s Metal o aislante?

En cada banda podemos acomodar 2N e (N: N° de CP en el cristal).

Cada CP aporta le: N e Cada CP aporta 2¢e": Banda llena Cada CP aporta 2¢-, pero
Banda semi-llena —» Metal (Hay gap? —» Si —» Aislante las bandas se solapan —» Metal
€ . € . €
———————————— Ep
- ‘\\\\\‘?,///”— N
— — — e o — — — EF
—1/a k m/a —1/a k m/a —1/a k m/a

S1 cada CP aporta un N° impar de e —» Metal

S1 cada CP aporta un N° par de e- —» Metal o aislante

S1 el material es aislante —» Cada CP aporta un N° par de e
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e Estructura de bandas de RB 1D

* Comportamiento eléctrico




