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Repaso

Potencial periódico

𝑈 ҧ𝑟 = 𝑈 ҧ𝑟 + ത𝑅
∀ ത𝑅 ∈ 𝑅𝐵

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

𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 = 𝑒𝑖
ത𝑘∙ ҧ𝑟𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 con 𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 + ത𝑅 = 𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟

𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 + ത𝑅 = 𝑒𝑖
ത𝑘∙ ത𝑅𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟

ത𝑘 =
𝑚1

𝑁1
ത𝑏1 +

𝑚2

𝑁2
ത𝑏2 +

𝑚3

𝑁3
ത𝑏3, 𝑚𝑖 ∈ ℤ, ത𝑘 ∈ 1𝑍𝐵

Teorema de Bloch y condiciones periódicas de contorno

𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 = 
ഥ𝐾

𝑐ത𝑘−ഥ𝐾 𝑒
𝑖(ത𝑘−ഥ𝐾)∙ ҧ𝑟

𝜀 − 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾
0 𝑐ത𝑘−ഥ𝐾 =

ഥ𝐾′

𝑈ഥ𝐾′−ഥ𝐾𝑐ത𝑘−ഥ𝐾′

Consecuencias del teorema de Bloch

𝜓 ҧ𝑟 + 𝑁𝑖 ത𝑎𝑖 = 𝜓 ҧ𝑟 ; 𝑖 = 1,2,3, 𝑠𝑁1𝑁2𝑁3 = 𝑁

ℏ2

2𝑚
(ത𝑘 − ഥ𝐾)2

e- de valencia

Índice de banda

∈ 1𝑍𝐵

−
ℏ2

2𝑚
∇2 + 2𝑖ത𝑘∇ − 𝑘2 + 𝑈 ҧ𝑟 𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 = 𝜀𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟

𝜀𝑛ത𝑘 = 𝜓𝑛ത𝑘 ℋ 𝜓𝑛ത𝑘 = 𝑢𝑛ത𝑘 ℋത𝑘 𝑢𝑛ത𝑘

ℋത𝑘

ҧ𝑣𝑛 ത𝑘 =
1

ℏ
∇ത𝑘𝜀𝑛 ത𝑘

(velocidad media de un e-

de Bloch en el estado n, ത𝑘)
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𝜋

𝑎

3𝜋

𝑎
−
𝜋

𝑎
−
3𝜋

𝑎

𝜀

𝐾3 𝐾4

2 𝑈2𝜋
𝑎

2 𝑈4𝜋
𝑎

𝑛 = 1

𝑞

Repaso

Potencial periódico débil

ഥ𝐾1 ഥ𝐾2ത𝑘

𝒪(𝑈)

Energía

ഥ𝐾′ Momento

1𝑍𝐵

𝜀ത𝑘−ഥ𝐾1
0 − 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾

0 ≫ 𝑈,∀ഥ𝐾 ≠ ഥ𝐾1

• Tomamos ത𝑘 y ഥ𝐾1 tal que:

𝜀 = 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾1
0 +

ഥ𝐾

𝑈ഥ𝐾−ഥ𝐾1

2

𝜀ത𝑘−ഥ𝐾1
0 − 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾

0

• Tomamos ത𝑘 y ഥ𝐾1, … , ഥ𝐾𝑚, con 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾𝑖
0 − 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾𝑗

0 ≤ 𝒪(𝑈) y tal que:

𝜀ത𝑘−ഥ𝐾
0 − 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾𝑖

0 ≫ 𝑈, 𝑠𝑖 = 1,… ,𝑚, 𝑠∀ഥ𝐾 ≠ ഥ𝐾1, … , ഥ𝐾𝑚

𝜀 − 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾𝑖
0 𝑐ത𝑘−ഥ𝐾𝑖 =

𝑗=1

𝑚

𝑈ഥ𝐾𝑗−ഥ𝐾𝑖𝑐ത𝑘−ഥ𝐾𝑗 + 𝒪(𝑈2)

RB 1D

2 𝑈6𝜋
𝑎

𝑎

𝐾5𝐾2𝐾1

ത𝑘

𝜀𝑘−𝐾𝑖
0 = 𝜀𝑘−𝐾𝑗

0 𝜀 = 𝜀𝑘−𝐾𝑖
0 ± 𝑈𝐾𝑗−𝐾𝑖

1𝑍𝐵
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Potencial periódico débil en 2D: Red cuadrada

Electrones en un potencial periódico débil

Metales de transición

Metales 

nobles

¿Para qué elementos funciona bien la aproximación de electrones cuasi-libres?

1ZB

2ZB

3ZB

2𝜋

𝑎

2°

Esquema de zona reducida

1°
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Relación de dispersión para redes en 3D

En el caso de e- libres, se grafican los valores de 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾
0 =

ℏ2

2𝑚
(ത𝑘 − ഥ𝐾)2 para recorridos específicos de ത𝑘

dentro de la 1ZB, considerando vectores ഥ𝐾 en torno al origen.

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

𝜀

Γ 𝑋 𝑊 𝐿 Γ 𝐾

e- libres (FCC) Cu (FCC)

𝜀𝐹

Bandas d

𝜀

Γ 𝑋 𝑊 𝐿 Γ 𝐾

1e- por CP

3e-

4e-

5e-

6e-
7e-

2e-

8e-

Electrones en un potencial periódico débil
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Resumen

• Comportamiento eléctrico

• Potencial periódico débil cerca de un plano de Bragg

• Ejemplo en red cuadrada

• Extinción de coeficientes 𝑈ഥ𝐾 en RB + Base

• Relación de dispersión para redes en 3D

• Densidad de estados de electrones

𝜓𝑛+1
2𝜓𝑛

2

𝜀

Γ 𝑋 𝑊 𝐿 Γ 𝐾

2°1°
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