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Repaso

Electrones en solidos

.y € de valencia
(Su comportamiento si se

modifica al formar el solido)

> | Nucleo { Nucleo
positivo positivo
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Niveles aqui dentro no se modifican -
Periodico

notablemente al formar el sélido 72
. - . R 2 —_ _ —_
— Resolvemos ec. de Shcrodinger de 1e: ( o Ve + ) Y(r) = ep(i)

Consideramos distintas aproximaciones

Modelo de e~ cuasi-libres (potencial periodico débil)  Modelo de enlaces fuertes (Tight Binding)

Potencial periddico percibido por los e- U 4 Energia
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Repaso

Modelo de enlaces fuertes (Tight Binding)
=K + Uat

Resolvemos: Hip(7) = e(k)yp(F) = [+ AU ()
Estado ligado de H

Proponemos: (1) = Z ikRpy(7 — R); ¢p(F) = z br)
Autoenergla de H,;

-G 3w

f m (AU (”“”"(”dr j " (AU (r — RYdr

— Se forman bandas de energia

El ancho de las bandas estd determinado por y,,,, que
corresponde a la magnitud de la superposicion entre orbitales
de celdas vecinas mediada por AU. Es un parametro de
“salto” (por tuneleo cuantico).
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Grafeno: Introduccion

Grafeno (Monocapa de atomos de C)

e e e

Enlace &t

» Hibridacion sp?:
2s +2p, + 2p,

*;j* * Se forman bandas c y bandas = a

s L 14A g las que cada C contribuye con 4e-.

* ** Como la region méas profunda en

* *\{Q" * * energia la ocupan las bandas o,

las  propiedades electronicas

* ** * quedan determinadas por las
* * * * bandas .



Modelo de enlaces fuertes en grafeno

Grafeno: Bandas & (orbitales p,)

(e(k) = Em)bm = Zn ZLIO’ k]

j b (AU (o ()7 f B’ (AU Gy (r — R)dr

Y@ = Y eFFGG—R); () = ) babn() = bihs () + by o (7)
R n
m=1: (e(k) = E1)by = —P11b1 — P12bz — [z ¥11(R) eik'R] by — lz y12(R) e R b
R+0 R0

1~ P11 - -
—> (e(k) by = —B12b; — [VIZ( aye " a +y,(—ay)e az]b = —t[1 + e % 4 g~kA2] p,

m = 2: (e(k) — E3)by = —f21b1 — Ba2bs — lz Y21(R) eik'R] b, — [Z V. (R) etk R

R#0 R#0
— P22

2
—> (e(k) by, = —f,1b; — [y21(a1)e”"’ a1 4 (@,)e'k %2]p, — 0 = —t[1+ elkdy 4 oikdz] p,




Modelo de enlaces fuertes en grafeno

Grafeno: Bandas & (orbitales p,)
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{(e(k) — E})by + t[1 + 71 4 g~k T]p, = 0

t[1+ e 4 ek@]b, + (e(k) — Ej)b, = 0

—> (e(k) — Ej)?=t?{3+2cos(k-a,) + 2 cos(k - a,) + 2 cos[k - (@ — a,)]}

[ a a a a
=t%|3+ 2cos (kx\/§§ + ky, E) + 2 cos (kx\@E — ky, E) + 2 cos(kya)]

[ a a
= t? _3 + 4 cos (ky E) CoS (kxx/gz) + 2 Cos(kya)]

cos(A + B) + cos(A — B) = 2cos(A4) cos(B)

—» (k) T it\/3 + 4 cos (ky %) COS (kx\/gg) + 2 Cos(kya)
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Modelo de enlaces fuertes en grafeno

Grafeno: Bandas & (orbitales p,)

Phys. Rev. B 77, 035427 (2008)

a a
(k) = it\/?) + 4 cos (ky E) cos (kxx/gf) + 2 cos(kya)

- Los 4e- que aporta cada C llenan 3 bandas o y la banda = inferior.

- La relacion de dispersion en torno a e resulta lineal — ¢ = (Avg)k.

- Los e en esta region se mueven todos a la misma velocidad, y se
comportan como particulas relativistas sin masa!



Dinamica de electrones de Bloch

Momento cristalino y velocidad media

Y (F) = eik'funk(f); U,z (F + R) = u,z(¥) A diferencia del caso de e
libres, para e de Bloch k no

h oo h
—> —V, () = 7v[elkﬂ"unk(f)] hky, 7 (F) + etk ™ Vunk(r) — es proporcional al momento,

» =E_v g y hk recibe el nombre de
L “Momento cristalino”.
dey,
Se puede mostrar que: E = —f 1pnk(r) Vl/)nk(r)dr —> ,(k) = (1/h)(0¢,/0k) es la velocidad

media de un e-de Bloch en el estado n, k.

Modelo semiclasico para la dindmica de e

Paquete de onda dw 10 El modelo semiclasico describe
o S ke R vg(k) = 5% =—— la dindmica de paquetes de onda
Yn(Ft) = z (ke (D) €7 Ok  hok bien definidos en la 1ZB, con una
kl . T4 - -7
_ _ _ — | F=7.(k precision en la localizacion en el
g(k') = 0, |k = k| > Ak, Ak <« 1ZB ] ( ) espacio real de varios parametros
H S Evolucién de la posicion de red, satisfaciendo el principio
a . .
en el tiempo en la banda n de incertidumbre.




Dinamica de electrones de Bloch

Modelo semiclasico para la dinamica de e: Bandas llenas y semillenas

. . . _ 10¢, dk
€ . Densidad de corriente asociada a una banda llena: | = —e J —
. h ok 4m3
1ZB
y .. . Teorema ]
E+0 Como &, es una funcién periddica — La integral en una CP se anula.
"_~ u o —» Solo bandas parcialmente llenas deben ser consideradas para la
conduccidn eléctrica.
K
Campo eléctrico DC
Trabajo &¢ realizado por un campo E en un intervalo 8t: 6 = —eE v, (k)5t
, g, - L _ _ T — _ _ eE't
Ademas: 8¢ = E(Sk = i, (k)6k —» hSk = —eESt —» | hk = —eE | — k(t) = k(0) — —

—» A un tiempo t todos los e- cambian su vector de onda en la misma cantidad



Dinamica de electrones de Bloch

Modelo semiclasico para la dinamica de e-: Campo eléctrico DC

10¢ k() = k(0) _ ekt
TR
hE = —QE -ﬁn (k(t)) - ﬁn (k(O) — T)

iAgui la aceleracién es opuesta a la fuerza de E'!

— jUn campo eléctrico DC produce una corriente AC!

¢Por que? —» Es una consecuencia de la fuerza adicional ejercida por el
potencial periodico, cuyo efecto esta presente en &, (k).

¢ Se observa esto —» No, dado que existen impurezas (y fonones) en los
en la realidad? materiales reales que dan lugar a colisiones e-impureza
(y e-fonon) con un tiempo medio (t,) entre colisiones ~ 1
fs, varios ordenes de magnitud menor al tiempo requerido

Borde Borde para observar una oscilacion de Bloch completa.
de zona de zona

ilmpurezas (y fonones) son el motivo de la existencia de una resistencia eléctrical!



Dinamica de electrones de Bloch

Modelo semiclasico para la dinamica de e-: Campo eléctrico DC

3
eEt
= (E)_laﬁ k(t)_k(O)_T
T:Un _flal_c > eEt e
hk = —eE Vn (k(t)) = U (k(O) _T> Ak L.
K
dk 20k —2¢eET,
Ji |= —e j vn(k)? ~ —evFT = —evVg — = E = oE
1D Estados
ocupados ..
5 Conductividad
N (2k ) L ZkF 2mvg . e“nt,
= — = — = o =
" L F/\2m I8 mh m
—» La conductmdad disminuye cuando t,. disminuye.
—» A medida que aumenta la temperatura, aumenta la probabilidad de

Borde Borde ., .. i , - .
de zona de zona colision con fonones (disminuye <), y el sistema se hace mas resistivo.

—» A baja temperatura dominan colisiones con impurezas.



Dinamica de electrones de Bloch

Modelo semiclasico para la dinamica de e: Huecos

En una dada banda, n: | = —e j U =1 —e J 7 f 7
J o (K )4713 (K )47T3 in(k )4-7'[3
Estados 1ZB Estados
ocupados . v / desocupados
=0

—> [ =e¢ j Vn(k)— —p La corriente producida por los e es la misma que se produciria si
Estados los estados ocupados estuviesen desocupados, y los desocupados
desocupados estuviesen ocupados con particulas de carga +e: Huecos o Agujeros.

; Cuando conviene hablar de electrones y cuando de huecos?

S Supongamos un caso en que las energias de los estados ocupados mas energéticos en
una banda estan cerca del tope de la banda. >0
: : , — - - — = \2
Si aproximamos esta region hasta segundo orden en k—» £(k) ~ (ko) —@(k — ko)

Cercade k _ 1 08 h(E — Eo)
- - * _ 2 * 0 'z} —_
\/ Definimos m* tal que A = A< /2m >v(k) hak m*
h - B . .
m*

ko k —» d(l?) ~




Dinamica de electrones de Bloch

; Cuando conviene hablar de electrones y cuando de huecos?

h(k ko) s

pak) ~ -
@

—» hk = —eE = —-m'a —» Ele responde como si tuviera masa negativa. >0

&
\/ O... podemos pensar en particulas con carga positiva (+€) y masa positiva (m*)

k.  que se mueven en la direccion de la fuerza aplicada (eE = m*a): Huecos.

>0
Cerca de ko: £(k) ~ (ko) —@(k — ko)?; 9(k) ~ —

Masa efectiva

. re oo 0%¢e(k 10
De manera general, se define el tensor de masa efectiva: [M ‘1(k)]l.j =<%)—a kgg k) T 7 aZl
Al

+ (cerca de fondo de banda: electrones)
- (cerca de tope de banda: huecos)
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* Modelo de enlaces fuertes en grafeno %ol
« Momento cristalino y velocidad media de e de Bloch
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* Origen de la resistividad en materiales
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