Estrutura de bandas

Para cadzil valor o!e g permitido (dis,cre_to),_podemo_s ter m_ais de uma \IJ(J) (I‘) L eiq'ru . (I‘)
solucao possivel. Usamos um indice “j” para diferenciar. q — 7.9

Cada valor de j representa uma banda de energia.

O namero de valores de q permitidos € igual ao nUume  ro de células primitivas do cristal.

MAS o numero de solu¢des independentes pode serma  ior que N.

Exemplo para uma cadeia com N=5:
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5 células primitivas 5 estados permitidos



Estrutura de bandas

Funcgao de onda (Bloch) : 0 i Arda 6ma 8rva 1074
' Q- 00000000 000000000600000000O
\Ijt(i?)(r) = "1y q(r) G = n(2n/a) >
" n=0,+1,4+2,+3,+4,+5
_ E , —iG'r
uj:q(r) T Cq_G/e m:_27_170)192
G_I
2mmx 2mm .
— — 51 coeficientes !
U (x) =€ 50 up,(x) Co =] &= —=
n\m -2 -1 0 1 2
2m 2 1 0 1 2
m— Gn=(m—>5n) — 0
Sa +1 7,+3 -6,+4 -5,+5 -4,+6 -3,+7
+2 -12,+8 -11,+49 | -10,+10 | -9,+11 -8,+12
im — 5n| < 25
+3 17,413 | -16,+14 | -15+15 | -14,+16 | -13,+17
Z C p—i2nma/a +4 22,+18 | -21,+19 | -20,+20 | -19,4+21 | -18,+22
5 ~5m) +5 +23 +24 -25,+25 -24 -23
n——




Elétrons livres

Elétrons livres (V(r)=0) :

h2

 m

—V3*U(r) = ¥(r)

Substituindo na Eq. de Schrodinger:

h k>

( — 6) Ck =0
2m*

Solucéo (cada estado!):

_(0) _ h*(gq— G')?

|q GI| o 2m*

Coqc # 0

Ou Cq_G =0 (G 75 G,)

G =mi1A; +maAs + m3As

Solucao (ondas planas):

3
— Z Cpe’® T k = Z %AJ
k

Em termos de q na 1la ZB

q=k+ G’
h(q - G)?
2m* —¢ Cq_G, =0

Note que, para um dado q, existem
varios estados possiveis !

Sao combinacbes de de ke G'.



Elétrons quase livres (V pequeno)

Equacéo para os coeficientes : ( g]) a E) Cq—c’ + Z Var—g'Cq—g” =0
2 2 GH
(O) - h (q T G) ir-
G

Exemplo: vamos considerar apenas dois G:

—

0
( EIO)G E) Cq_Gl + VG2_Glcq—G2 =0 ((l—)G — 8%0)

Simplificando a notacéao:

Va,-a, = (Va,—a,)" =V

(EEIO—)GQ B E) Cq—G2 + VGl—Gch—Gl =0

~———

Solucao: 1
P ( 0 4 e® 1,/ _ ) +4\Vl2)




Elétrons quase livres (V pequeno)

E = ((0)+52):|:\/ ey))?2 +4V|2>
Limites: Proximo de ponAtos.
o o | de degenerescéncia:
Longe de pontos 15 o ° -
de degenerescéncia: . o o (0) (0)
] ° ® ) E < V
S A PR
e 0 0
S E=c"D . I|v|
LLI f [ o *
0 BERESS = €+ £V
O.."°°°09o90°°"°..
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q (m/a)



Elétrons quase livres: gaps nas bandas

\




Onde ocorrem 0s gaps?

Pontos de degenerescéncia:

5510—)Gn o 6%0) G=G6G; -G \51({0) — Ef{o_)G| < |V
VG2_G1 — (VGI_G2)* —V qu_Gl ‘k‘ . ‘k—G‘

Planos de Bragg:
1

G? =92k -G

Bordas das zonas de Brillouin
sao planos de Bragg

Fig. 3.2 The glane defining the points at
which E) = E2 ..



