ESTRUCTURA DE LA MATERIA 2
SEGUNDO CUATRIMESTRE DE 2024
GuiA 3: ELECTRONES EN UN POTENCIAL PERIODICO. POTENCIAL DEBIL

1. Electrones en un potencial periédico débil. Caso 1D.

Considere una cadena unidimensional de tomos iguales a distancia a.

a) Dibuje el esquema de zona reducida para electrones libres.
b) Dibuje la densidad de estados para las dos primeras bandas.

c¢) Siel potencial creado por los iones fuera apreciable, jcomo se modificaran las bandas?,
.y la densidad de estados?.

d) Analice las condiciones que deben cumplirse para que el sistema sea aislante.
e) Si hubiera dos electrones por celda unidad, ubique el nivel de Fermi tanto para el
caso de electrones libres como para el de potencial apreciable.
2. Electrones en un potencial periédico débil. Caso 2D.

Considere electrones libres en una red bidimensional cuadrada de periodo a

a) Dibuje las primeras cuatro zonas de Brillouin.

b) Dibuje sobre este esquema las circunferencias correspondientes al nivel de Fermi para
1, 2 y 3 electrones por celda. Analice qué zonas quedan total y parcialmente llenas
en cada caso.

¢) Dibuje en cada caso la superficie de Fermi en un esquema de zona reducida.

d) Analice la estructura de bandas graficando la relacién de dispersién cuando el vec-
tor de onda efectia el recorrido I' — X — W — I', donde I'=(0,0), X=(k’,0) y
W=(k’k’) con k’'=n/a. Grafique en este esquema los niveles de Fermi hallados en ii).

e) Introduzca ahora un potencial periédico débil y analice cualitativamente las modifi-
caciones en la estructura de bandas y las superficies de Fermi.

3. Electrones libres bajo el esquema de zona reducida

La figura 9.5 que aparece en el libro Solid State Physics de N. Ashcroft y N. Mermin, re-
presenta las bandas de energia en un esquema de zona reducida para una red FCC. Realice
el esquema equivalente para una red ctbica simple en un recorrido:

I—X—K—T— W — K, donde I'=(0,0,0), X=(k’,0,0), K=(k".k’,0), W=(k’ k", k")
con k'=m/a.

Ubique el nivel de Fermi para la misma cantidad de electrones indicados en la grafica.
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4. Electrones en un potencial peridédico: Modelo de Kronig-Penney.

Considere un potencial de periodo a formado por barreras cuadradas de alto Vo y ancho

b < a, es decir:
0 st O<zx<a-—b
V(x)—{ V, si  a—-b<x<a.

Suponga que en cada zona la funciéon de onda es una combinacién de ondas planas con
diferentes vectores de onda y que al pasar de una celda a la otra se cumple la condiciéon
de Bloch: 1(x +a) = ¢(x)e*® . Encuentre una ecuacién que vincule a la energia con el
indice k. Analice las condiciones para la existencia de soluciones y la aparicién de bandas
de energia.

5. Electrones libre débilmente ligados en un potencial de deltas de Dirac.

Considere atomos ubicados en una red unidimensional de pardmetro a. Cada atomo esta
representado por el potencial V' (z) = aV,0(x). Determine los gaps de energia entre bandas,
suponiendo que es aplicable la aproximacién de electrones débilmente ligados.

6. Bandas de energia - Método de ondas planas.

Cerca del borde de la primera zona de Brillouin (k= Z) de una cadena unidimensional
monoatémica de pardmetro de red a, la teoria de electrones debilmente ligados predice
que el tnico término importante del potencial es ‘/16052%9” y que la funcién de onda es

aproximadamente,
P = aetkT _{_ﬁei(k—Zw/a)z
Sustituya esta funciéon de onda en la ecuaciéon de Schréodinger

—E YLy — ey

2m dx?
Multiplique la ecuacién resultante (a) por e~ ¢ integre en todo el espacio, y (b) por
e~ik=7m/a)z o integre en todo el espacio. Muestre que la energia e asociada con dicha
funcién de onda puede escribirse
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Muestre que esta forma da la respuesta correcta en k= 7y que se reduce al resultado de
electrones libres para valores de k lejos del borde de zona. Grafique.

7. Considere un cristal unidimensional, con constante de red a. Los electrones de este ’solido’
estan sometidos a un potencial periddico V(x) = -V (3+2 cos(2 m x /a)). Se desea calcular
las bandas de energia E(k) utilizando el método de descomposicién de ondas planas, en
este método la funcién de Bloch de indice k se puede escribir como:

Yy, = et Z Cae " (G : vector de lared reciproca)
G

a) Escriba los vectores de la red reciproca.
b) Descomponga el potencial V(x) en sus componentes de Fourier.

¢) Considere en la funcién de Bloch de indice k s6lo los cinco términos de menor médulo
de G (incluyendo G=0). Escriba el determinante de 5x5 que permitiria encontrar E(k)
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8. Considere electrones libres en una red bidimensional rectangular de periodos a y b, b = 2a.

a) Dibuje la estructura de bandas en un esquema de zona reducida para energias menores
que 16h72/2ma?, correspondinte al recorrido I' — X — W — T — Y — W,
donde I'=(0,0), X=(7/a,0), Y=(0,7/b) y W=(n/a,n/b). Indique la degeneracién de
cada rama.

b) Suponiendo que cada atomo contribuye con 2 electrones, encuentre el valor de la
energia de Fermi y ubiquela en el grafico. Dibuje la esfera de Fermi correspondiente
sobre la zona de Brillouin y relacione la ocupacién de la primera zona con la estructura
de bandas encontrada anteriormente.

¢) Introduzca un potencial peridédico débil de la forma
V(z,y) = -4V, cos(2rz/a) cos(2my/b)

Analice cualitativamente las modificaciones en la estructura de bandas. Calcule apro-
ximadamente el gap en el punto W.

9. Se tiene nuevamente el sistema bidimensional del problema 2. En este caso el potencial
que ven los electrones debido a los iones se puede representar por

V(z,y) = -V, (cos(2mx/a) +cos(2my/a) )
Si cada dtomo aporta 2 electrones.

a) {Cudl es el minimo valor de Vo que hace que el sistema sea aislante?

b) {Cuél es el ancho de banda en este caso?

10. Sea una red plana hexagonal con un atomo por sitio. Los vectores de la red directa son a;
y ag, que forman un angulo de 120°; y los correspondientes de la red reciproca son b; y
bo, siendo el dngulo entre ellos de 60°.

a) Dibujar la primera zona de Brillouin para esta red.

b) Hacer el diagrama de electrén libre en un esquema de zona reducida, en el recorrido
I' X — M—T, siendo X =1by y M = 1(b; +by) (dibujar al menos las tres
primeras bandas).

c¢) Representar la superficie de Fermi si cada atomo aporta 1y 2 electrones a la red.

d) Suponiendo que los electrones sienten a la red a través de un potencial débil, proponer
una forma funcional para este potencial que haga que el sistema se vuelva aislante.
;Con cuéntos electrones por sitio se consigue esto?
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