- _hi " ote que: Gn(r + L) = ¢n(r)
O mOdeIO de tlght blndlng' :as,ngeral: On(r £ R) # ¢, (1)

Potencial cristalino V(r):

Potenciais atomicos V,(r):
¢2(r) , $o(r) o(r)
Hy = 221* (r)
e—>0 ©e e e O
b0l )‘ Hat¢n(r) — €n¢n<r) 0 2a 3a 4a 5a
o Vi) = Valr) T AV(H)
AV (r) =~ Vo(r —R) parar =R
Teorema de Bloch: V(r+R) = V(r) AV (r)~ 0 parar =0

\11(3)( ) = €'y, o(r) = \If((lj)(r—l—R) = eiq'R\Pg)(r)

Procuramos uma expans&o em termos dos orbitais ¢, (r)

Escolha da “base”:
: . / Mostre que esta escolha satisfaz:
v (r) = Zezq'RB- dn(r — R') | . . .
q in®Pn (Tarefa 8, agora!) ] iq- R, (
vy U (r+R) = R0 (r)

Dica: lembre das condi¢Bes periddicas de

Na verdade, qualquer funcéo de Bloch pode ser escrita em
contorno na soma sobre R’

uma expansao similar usando funcdes de Wannier .



Equacao para os estados de Bloch.

Hamiltoniano do cristal:

Orbitais atdbmicos:

Funcéao de Bloch:

Equacé&o de auto-valores:

Multiplica por ¢ ('), e integra:

Temos entao:

2

2m*

H=2L" 1 V()= Hay+AV(r)

Han (I‘) = €nPn (I‘)

H ¢j; (I‘) — €n¢:, (I‘)

U () = 3 €M Bingn(r — R')

R’ .n

HYY) (v) = B0 (x)




Integrais de transferéncia.

Potencial cristalino V(r):

¢;(r)

mm

Vi(r) =V(r) + AV (r) AV(r) = 0 parar =
Note que: /qbin(rmn(r) dgr: 5mn N0 S5a
S r)p,(r — R) d°r = 6,00
* [ G- R) 0 = R#o#/qb (X)gn(r — R) R0
7
mas: [ng* (YA (YA (v — B I3+ — NS » ANV
[ PmB2VAEERE TR 8= T mn i R)#0

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

Logo, temos: o,
ezq-R Bjm [em(smn(SR’,O — ’Ymn(R,)] =k

R’ ,n R’ ,n

gue leva a uma equacéao de

auto-valores: [E.Z' (Q) - Gm] BJ

Rl

V IR B~ (R)

q) Z eiq-R’ Bjm5mn5R’,0




Modelo 1D com 1 orbital (1 banda).
Caso 1D com lorbital por sitio:
v(na) = — / ¢ (x) AV (z)p(x — na) dz ‘_>| ll“ l“ I“ l“ |°‘
0 a 2a 3a 4a 5a

E(q) = €0 — Z ¢!y (na)

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

Definimos: € =€ —7(0) e t=ry(+a) 2+ B
<1 C
O resultado € a disperséao de tight-binding: NICJD 0
= [
SR
E(q) = €y — 2t cos (qa) N

10 -05 00 05 1.0
q (7t/a)



Modelo 1D de 1 banda: discussao.

E(qmn) = €y — 2t cos (qna)

2t: largura da banda.

1 e- por sitio: banda semi-preenchida.

Comportamento metalico

Comportamento isolante




