Tarea 7

1.
Mostrar que con las definiciones
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el hamiltoniano de tight binding para un material con la estructura del diamante puede escribrirse
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A pesar de que el hamiltoniano del punto anterior es de tamafio 8x8, en muchos casos puede diagonalizarse
en bloques de 2x2, que a su vez pueden diagonalizarse analiticamente. Consideremos por ejemplo la

direccion A, para la cual el vector de onda de la function de Bloch esta dado por k = (27r/ a) ((5, 0, 0) ,

donde 8 varia entre 0 (punto I') y 1 (punto X).
a) Mostrar que el hamiltoniano de tight binding se reduce a
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b) El hamiltoniano anterior contiene dos bloques de 4%4, como puede verse claramanente reordenando las
funciones de base en la sequencia

‘5A> p,T,A> ‘SB>

Demostrar que se obtienen 4 bloques de 2x2 si elegimos las funciones de base
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¢) Diagonalizar los bloques de 2x2 y demostrar que las energias estan dadas por
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3. Calcular la dispersion de celda vacia para la estructura del diamante en la direccion A, utilizando los

vectores de la red reciproca %(L m,n), con (l, m,n) =

(o,o, 0),(17 1, 1),(17 I,1),(1,1,T),(1, T,I),(I, 1,1),(1 1, 1),(1, 1,T)7(I, I,I)(z, 0,0),(0, 2,0),(0, 0, 2),(57 070)7(0, i,o),(o, oj)

4.  Ajustar los pardmetros V| V;p, V., sz del modelo tight binding igualando las siguientes energias:

a) La diferencia entre los dos niveles s en el punto I con la diferencia entre el segundo y el primer nivel mas
bajo en energia en el mismo punto de la celda vacia. (el primer nivel es 0, de modo que solo necesitamos la
enrgia del segundo nivel)

b) La diferencia entre los dos niveles p en el punto I" con la diferencia entre el tercer y el segundo nivel mas
bajos en el mismo punto de la celda vacia.

¢) La diferencia entre los autovalores de la solucion enlazante de character p puro (la tercera ecuacion en 2c,
con el signo menos) con la diferencia entre el segundo nivel en el punto I" en la celda vacia y el segundo
nivel en el punto X en la celda vacia.

d) La differencia entre el punto X y el punto I para la banda de mas baja energia.

5. Demostrar que si escribimos V,, =1, hQ/ md’® , los resultados del Problema 4 implican
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