Modelo 1D com N orbitais independentes

Caso 1D com mais orbitais por sitio:

Fi(q) =€ + Z e'nae /gb;‘ () AV (x)@(z — na) dz

= f O%(x) AV(2)p;(x % a) dr  (Supondot,= 0)
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Modelos 3D: diamante e blenda de zinco

Lattice constant

= Rede fcc com dois atomos na base.

= Se os dois atomos forem iguais:
estrutura tipo diamante (C, Si, etc.)

= Se o0s dois atomos forem diferentes:
estrutura tipo blenda de zinco
(zincblende): semicondutores 1lI-V e I-VI —10
como GaAs, InAs, HgTe, CdTe, GaSb,...

Energy (eV]




Linear combination of atomic orbitals (LCAQO)

E

Base de dois atomos: LCAO nos dara os
“orbitais” que entram no tight-binding.

Separamos em estados ligantes e nao-
ligantes.
Exemplo para molécula de H,+
(notas escaneadas)
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Hibridizacao sp3: C, Si, Ge
= LCAO para carbono: 2s? 2p? -> sp3

= Estados ligantes tipo s (o) e p (1.

= Gap entre os estados preenchidos/nao preenchidos.

Conduction band

E (R)

Valence band

Fig. 4.5 Schematic of the formation of sp°
hybrid bonding states in carbon (diamond).

Table 4.1 Energy gaps and lattice
parameters a for the Group IV ele-
ments; & is the edge of the conven-
tional cubic cell shown in Fig. 4.4.
(The band-gaps shown are the direct
gaps; see Chapter 6.)

Element Eg a

C 5eV 0.356 nm
Si 1.1eV 0.543 nm
Ge 1.0eV 0.566 nm

Sn metallic  0.646 nm




Exemplo: diamante (isolante).

‘ C: 1s2 252 2p?

Atomos de Carbono
6 eléetrons/atomo

Banda de conducao
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Tight-binding para sistemas 1-conjugados =
aproximacao de Huckel.

LCAO que considera apenas orbitais p do
carbono em hibridizacao sp?

Aplicacao para moléculas aromaticas ciclicas ou ' i
planares do tipo C H,., |

(vide notas de aula)
Fig. 8.27 The structure of the
m-orbital in ethene.

Tarefa 9 (hoje): encontrar as energias dos C.H
estados ligantes e anti-ligantes do etileno em o

termos dos parametros de Huckel (a e B). (eteno ou etileno)



Teoria de Huckel: Butadieno
C4He
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Cadelas lineares: limite N grande
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