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Repaso

Potencial periodico Teorema de Bloch y condiciones periddicas de contorno

Los autoestados de H = K + U pueden elegirse como:
€ 1ZB

lpnk (f) = eiﬁ.f (77) con Uk (f + E) = unk(f)
Indice de banda
—> wnk(f + E) — eik.Rlan(F)
k=-2b +—2h,+—2h Z,k € 1ZB
_N1 1+N2 2+N3 3, M; € 4,K €
V(7 + N;a;) = ¢p(#); i =1,2,3, NyN,N; =N

Consecuencias del teorema de Bloch

() = e, U(F) = Uz KT —» 4 K
T zq: Cg e r %K:RR (e _)CE—I? = z Ugr_oCip



Repaso

Potencial perioédico débil
+Energia

1ZB

oW {

[

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




Consecuenclas del Teorema de Bloch

Momento cristalino y velocidad media

Ve (P = e*Tu 2 (7); U,z (F+ R) = u,z(7) A diferencia del caso de e
libres, para e~ de Bloch k no

h oo h
—h> ?Vl/)nﬁ (7) = Tv[elk.runk (1P| = rkz (7) + elkT Vunk(r) — es proporcional al momento,
p=—V y hk recibe el nombre de

l
“Momento cristalino”.

h? o —
—— V2 (e Ty (7)) + U e Tu 7 (F) = eet®"u 7 (F) (Ec. de Shcrodinger para un estado de Bloch)
2m nk nk

Y (ilzeik'funk(f) + eik'fVunk(f)) = (—kzeik'funk(f) + ike®TVu, 7 (F) + ike®TVu, 7 (F) + eik'fvzunk(f))
e

T (k2 4 2ikV + V2)u,z (F)

— [ (Vz +2ikV — k?) + U(T)] U () = eupg () —» &g = Wkl HYnr) = (unl Hrlugg)

Hy



Consecuenclas del Teorema de Bloch

Momento cristalino y velocidad media

Vieen(k) = Vilung | Hrlunr) = (Ve Hrluni) + (unil VeH [ tnk) + WUk |77 Vi)
= (Vitnz|en (k) [ung) + (unz Ve Hzlunz) + (unz|€n (k)| Vrtng)

= &, (k) (Veunz [ung) + (Unr|Veune) + Uz Ve 7 lung)

= gn(k)vk + (U | VeH e lunk) = (Unz Ve Hz[ung)

=1
2 _ h? . h,_ _
Hy = —Zh—m(V2+2ikV—k2)+U(f) —> VMg = —E(iV—k) =E(P+hk)

_ h _ _ h = h _
—> Vien(k) = —(ung|P + Ak|uye) = — (une|e ™ TPe™ T ung) = — (nzl Pl

hke™T|u ) + e®TP|u ;) = e® T (hk + P)|u,z)
m

_ 1 _ _
- Vien (k) —» Dn(k) = Evkgn(k) (velocidad media de un e- de Bloch en el estado n, k)



Comportamiento eléctrico

¢ Metal o aislante?

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

Cada CP aporta 1e: N e Cada CP aporta 2e": Banda llena Cada CP aporta 2e", pero
Banda semi-llena —» Metal ¢Hay gap? —» Si —» Aislante las bandas se solapan —» Metal
. E . g ‘. £
.- AplicolcampoE "-..
____________ € ., S
L .. —» Genero|corriente  _. . : " e
\/"" \/ S O o

—n/a k m/a —n/a K m/a —m/a K m/a

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

Si el material es aislante —» Cada CP aporta un N° par de e




Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periodico débil: Niveles de energia cerca de un (Gnico) plano de Bragg

Tomamos k, Ky y K, tal que e;_g, — €3_g, _O(U)/\‘ek R, eko_g‘ » UVK # Ky, K.
KI:E_I?l,I?:EZ_El

5 i
0 o o0 — o =
o (‘g — SE—Rl) Ck-&, = Ug,-K,Ck-K, (5 gq)cq Ugcq-k
€— Ek K; Ck -K; = Ug,-RCk-K; - ) —> 0
J= (e~ &f-r,) k-k, = URi-ruCrr, (e = 4-r)ca-x = Ures
eél—) eg_g o |g| = |g — K| —» La punta de g debe caer en el plano de Bragg que biseca 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

(@—K/2) x Vze

—Ug &e—¢;_ 5



Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periodico débil: Niveles de energia cerca de un (Gnico) 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

2
0 o 0N — [T
0 = Us - co - (E_SE—I?l) Ck-K, = UKZ—chk—KZ (‘9 gq)cq Ugcg-r
€~ &Kk, )Ck-K; = Ki-Kik-K; - —>
' 0 - » =Up _z Ci_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 biseca la linea que une

el origen con K (y en ningun otro).
E A

Para tener solo 2 niveles cuasi-degenerados, el e debe lal = W"“"ﬂ 2 R
estar cerca de satisfacer la condicion de dispersion de Vq€=§<c7—§>
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|?

e =¢eg * |Ugl

12| Ukl

0
€— &z —Ug

Dy

Pléno
Bragg

—Ug e—¢&_k



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, + In3) ﬂ@
—_ R —
2 | 2
bi . d] = 277:51']'
—» 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.

. , |Ug|?
Las correcciones a la energia son solo de O(U?): ¢ = g£ + ——
=&k T *k-K
\ )

—» 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.
La superficie de Fermi

m
Las correcciones a la energia son de O (U): (e — ek 1? Z R;-K;Ck-K;—> deja de ser esférica, y
j=1 pueden abrirse gaps.



Electrones en un potencial periédico débil

Potencial periédico débil en 2D: Red cuadrada

N° de e- por CP

Esquema de zona reducida N , (Na* _1
1° o° N, = 2(7Tkp) m =kF — | = N —» kg —a N,

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(U?): ¢ = e£ +

\ 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 La superficie de Fermi
Las correcciones a la energia son de O (U): (e — gl_(c)—K ck R = z R;-K;Ck-K;—> deja de ser esférica, y
j=1 pueden abrirse gaps.



Electrones en un potencial periédico débil

¢ Que sucede en una RB con base? (Caso monoatdémico)
UG =) Ugel®T =% (G~ R—d))
K R j

1 —_ 1 N
—> Ug = —j e HTU@)dr = —J e HKT
CpP CpP

N

ch(f—ﬁ—dj)df
j

v v
=lf e—”?"’z ¢ (7 — d)) df=lf -lKTqb(r)z ~iK-dj g ——gb(I()S—
v Todo J Todo
el espacio j el espacio

Sz (Sg: factor de estructura)

Cuando la base da lugar a una extincion en el factor de estructura para
algun plano de Bragg, entonces la componente de Fourier del potencial
asociada a ese plano se anula, y no ocurre el desdoblamiento de niveles.




Electrones en un potencial periédico débil

¢Para gue elementos funciona bien la aproximacion de electrones cuasi-libres?
Describe adecuadamente propiedades de metales de la columna I, 11, 111, IV, que cuentan con electrones s
y p externos a capas cerradas de gases nobles. En menor medida la aproximacion funciona también para

metales nobles (monovalentes en orbitales s).

13 A 14 VA 15 VA 16 VIA 17 VIIA

Metales \j 1081|6 120117 14.007 (8 15.999 |9 18.998 '_0 20.180 ll}
. -y I B C N (0] F | Ne
Metales de transicion nobles e T ° ° °®
"N I 17 26.9% [14 25.085 [15 3097416 3206 [17 3545 [18 30945
~falNsi| P | S |clfAr
B8 4 VB § VB 6 VIB 7 VIIBE 8 9 10 1 B 12 112 | facumino »ﬁOsqu ZUFRE
4.956 |22 47.867 | 23 50.942 |24 51.996 | 25 54.938 | 26 55.845 [27 58.933 | 28 58.693 63.54830 65.38 (B1 69.723 ’, 7264 74.922 |34 78.971 '_35 79.904 (36 83.798
. . |
Ti | V | Cr [Mn| Fe | Co | Nif Cu)\Zn | Ga | Ge | As | Se | Br | Kr ® ® ®
TITANIO | VANADIO | CROMO |MANGANESO| HIERRO | COBALTO | NIQUEL COBRE Zne GALIO seLeNi0 | B RIPTON
906 |40 91.224 [41 92906 |42 95.95 43  (98) [44 101.07 |45 102.91[46 106.4 |47 107.87 112.41 |49 114.82 118X |81 121.76 [82 127.60 |83 126.90 131.29
1 i
Zr | Nb [ Mo | Tc | Ru | Rh | Pd]| Ag dlIn fSn\Sb | Te | I | Xe
~ NioBIO TECNECIO | RUTENIO | RODIO | PALADIO PLATA INDIO TARO YoDo. . . ‘
72 178.49 | 73 180.95 | 74 18384 [75 186.21|76 190.23 [77 192.22| 78 195.0% |79 196.97 | # 20050 |B1 204.38482 207.2 208.98 |84 (209)[85 (210 [86 (222)
Hf | Ta | W | Re | Os | Ir | Pt \ Au JHg \TIA Pb ] Bi | Po | At | Rn
©S| HAFNIO | TANTALO | WOLFRAMIO | RENID osMio IRIDIO PLATINO oro Jf MeRcURIO | YraLio pLomo Jf| eismuto ASTATO | RADON

¢.Por que funciona bien esta descripcion?

« Las funciones de onda de e~ de valencia se superponen ampliamente entre atomos vecinos y se forman
estados (casi) completamente deslocalizados. Los e~ de conduccion tienen prohibido acercarse demasiado a
los iones positivos debido a la presencia de e~ en torno al nicleo que ocupan los estados disponibles (PEP).

 Los e~ de conduccion mismos reducen el potencial atractivo neto que un e percibe, puesto que apantallan
los campos producidos por los iones positivos, dando lugar a un potencial efectivo menor.




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

—




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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* Relacion de dispersion para redes en 3D

* Densidad de estados de electrones




