O modelo de tight-binding.

Potenciais atomicos V,(r): Potencial cristalino V(r):
2
p
Hy = 1%
S YYYYYY
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® Ha @ (r) = €;Q; (r) 0 a 2a 3a 4a 5a

V(r) = Vo(r) + AV (r)
AV(r) =0 parar =R

Teorema de Bloch: V(r+R) = V(r)

W) (r) = "7y (1) = VY (r+ R) = " TROY) (1)

Procuramos uma expansao em termos dos orbitais qu (r)

Escolha:

D)= Ry (r — R Tarefa de hoi _ | _
q ; J (Tarefa de hoje) \Ifg)(r—l—R) _ ezq'R\IJ(({)(I‘)

Na verdade, qualquer funcéo de Bloch pode ser escrita em
uma expansao similar usando funcdes de Wannier .

Mostre que esta escolha satisfaz:

Dica: lembre das condi¢Bes periddicas de
contorno



Equacao para os estados de Bloch.

p2

Hamiltoniano do cristal: |H = oy + V(r) = Hy + AV (r)
Orbitais atémicos: H.1¢5(r) = €;¢0;(r)
Funcéo de Bloch: v (r) = z 'R ¢, (r — R')
R
Equagdo de auto-valores: v (r) = Bj(q)v{ (r)
Multi:plica por b () e integra: / o1 (r) HUY)( / b1(r) U9 (r

Temos entao:

EJZBW‘R /gb (r) ¢;(r—R') d3r+fgb (r) AV (r)¢,;(r—R') d Ze%qR /gb r) ¢;(r—R') d



Integrais de transferéncia.

Potencial cristalino V(r):
V(r) =Vo(r) + AV(r) mm

AV(r)~0parar =R

weque: [ 65 (0)0,(r) d'r =8, e / bi(r)oj(r—R)dPr~0 se R#D
[ 6:@AV @0~ R) dr £ 0

Nos pontos em que AV (r) ~ 0 © overlap dos orbitais é grande e vice-versa.

Logo, para i=j a expressao

GJZBW‘R /gb (r) ¢j(r—R') d3r+fgb (r) AV(r)¢;(r—R’) d°r = Ze%qR /gb r) ¢;(r—R') d
f/___/—/_\_

Simplifica para:

Bi(@) =&+ 3¢ [ 65(6) AV(r)oy(x - R) d'n
)




Modelo 1D com 1 orbital (1 banda).

Caso 1D com lorbital por sitio: N AN A~ A~~~
o—

B(a) =0+ Y e [ 6"(@) AV(@)o(a — na) da o e

0 a 2a a a 5a

Aproximacao adicional: apenas n 1 contribuem para as integrais (“10s vizinhos”).

Definimos:

€0 = €o + / o*(x) AV (z)p(x)dz e t=— / ¢"(x) AV(z)¢(z £ a) dx

O resultado é a dispersao de tight-binding: 2 o°?
S 1
T 0
E(q) = €y — 2t cos (qa) <
o _q
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Modelo 1D de 1 banda: discussao.

E(qm) = € — 2t cos (gma)

(E(@)—- &)/t

2+
: _2m T
1 m =N (5)
0 2t: largura da banda.
1 e- por sitio: banda semi-preenchida.
-1 Comportamento metalico
—2

~1.0 05 0.0 05 1.0 2 e- por sitio: banda Preenchlda.
Comportamento isolante
q (7/a)



