CLASE 9 - martes 27/04/2021

La clase pasada vimos:
Autoestado y autoenergias en sistemas cuasi-2D
Ocupacion de subbandas

Sistemas cuasi-1D

Esta clase veremos:
Introduccion a segunda cuantizacion para fermiones:

Estados de N fermiones
Representacion de nimero de ocupacion
Operadores de destruccion y creacion

Operadores de una y dos particulas
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FIGURE 4.7. (a) Potential weli with energy levels, (b) total energy including the transverse kinetic
energy for each subband, and (c} steplike density of states of a quasi-two-dimensional system. The
example is an infinitely deep square well in GaAs of width 10nm. The thin curve in (c) is the
parabolic densily of stales for unconfined three-dimensional electrons.
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FIGURE 4.8. Occupation of steplike density of states for a quasi-two-dimensional system. Only . J
one subband is occupied if the Fermi energy takes the lower value E ;“. but two are occupied at the ) -1 0 L1
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& Cables cuanticos: Hamiltoniano separable cuasi-1D
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Estados de N fermiones



Estados de N fermiones

(*0n,1m) = Pnim(r,0,0) = Ry 1Y,"(0, 9)
Atomo de hidrégeno <

Er  13.6eV

En primera aproximacion, para describir un atomo de N electrones, llenamos los
orbitales atomicos respetando el principio de exclusion de Pauli, considerando también

el grado de libertad de espin.

(Las energias se multiplican por N, el nUmero de protones en el nucleo.)



Estados de N fermiones

Si ordenamos los orbitales en energias crecientes, el estado fundamental de los N
electrones es el determinante de Slater:
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Estados de N fermiones

Podemos elegir arbitrariamente los orbitales ocupados con electrones y asi obtenemos
otros determinantes de Slater. Ocupamos N orbitales dados por:

¢i EN
c] << ..<CN

c=(e1,¢2,...,¢N)
(21,...,Z2N | ¢) = ®c(z1,...,ZN)

Ejemplo:

11 ¢1(z1) ¢1(z2)

c=(1,4) = @&“"(m,ma)=\/§ da(r1) da(z2)

Etotal — El + E4



Estados de N fermiones

Los determinantes de Slater: (ml, ve TN | c) = tI)c(a:l, ey 3N)

c= (cllczl"'lcN)

Forman una base del espacio de Hilbert de kets antisimétricos frente al
Intercambio de fermiones.

Con ellos se puede expandir cualquier estado de N electrones:

(g, -, an) = Zac@c(m,-'- TN

Los quimicos llaman esta forma de escribir el estado: CI (configuration interaction)



Representacion de nimeros de ocupacion
Dijimos:  |¢) = |c1,¢2,...,¢CN)

Podemos expresar o mismo en la representacion de numeros de ocupacion:

r

ni=Uifi¢{01,...,cN}

| ¢) =| ny,ng,n3,...) donde <

 ni=1ifi€ {c1,..., cN}

Ejemplo:

Supongamos que ¢1, ¢3 and ¢4 are occupied, so ¢ = (1, 3, 4)

" |113:4) =l11:02:13114105106:“-)



Operadores de destruccion y creacion de fermiones



Operadores de destruccion y creacion de fermiones

Definimos el operador de destruccidén por su accion en un determinante de Slater:
Ck ] n;,...,nk,...) =6knk ]nl,...,ﬂk,.“)

N puedeser0ol

Notar que agregamos un signo en la definicién del operador de destruccion:

0 = (—1) [Zj‘f‘k n,‘]



Operadores de destruccion y creacion de fermiones

Definimos el operador de creacién analogamente:

Or Im1, .oy 1, ..0)

G | m, o Ok, )
i, gy = 0

> EI|1‘I1,...,H;‘,H.) = 0(1—=ng)|ny,...,15...)

Aplicando N operadores de creacion al “vacio” podemos generar cualquier
determinante de Slater: )
vaclo

o0
les,ea,-ven) = éhél, el 10) =TT (e1) ™ 10)
k=1



Operadores de destruccion y creacion de fermiones

Se pueden demostrar las siguientes reglas de anticonmutacion:

[l
o

{E«El &k}
{cgr cl} = 0
{ctlck} = 68,&



Operadores de destruccion y creacion de fermiones

Analicemos la siguiente combinacion de operadores:

R

ckck|n1,...,nk,..*) Ekgknklnl,...,ok,...)

nkl“l:-”:lk:”*)*

Definimos el operador ocupacién del orbital k : Ny = C.Ck

o

o
Y el operador niimero de particulas : N = g N = E é};ék
k=1 k=1

9;;9],1’1;‘(1 - U) | niy,... ,lk, .

)



Operadores de una y dos particulas



Operadores de una y dos particulas

(1) for single-particle operators
N X o0 X
=) htz)= ) (1| 5ele;
=1 1,7=1
with (i|h|j) = [ ¢*(z)h(z)é;(z)dz; and

(2) for local two-particle operators

N R 1 &
V=2 Y o(ziz;) = > 3 (i | o | ke)elelee
i\ j=1 ijké=1

W)

with (ijlolke) = [ [ o7 ()¢} (2 )v(z, ') i (z)pe(2') dz d2’.



Resumen de la clase 9

Estados de N fermiones
Representacion de niamero de ocupacion
Operadores de destruccion y creacion

Operadores de unay dos particulas
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