Estructura de la Materia 2
Segundo Cuatrimestre de 2006.

Guia 4: Métodos de calculo de estructura electronica (Enlaces Fuertes)

. FUNCIONES DE WANNIER

Si ¢k n(r) es la funcion de Bloch de vector de onda k (perteneciente a la primer zona de Brillouin) e indice
de banda n, entonces se define la funcién de Wannier como:

¢n(r —R) = \/% > tien(r) e R
k

Demuestre que dos funciones de Wannier centradas en diferentes sitios o con diferentes indices de banda n
son ortogonales. Pruebe que las funciones de Wannier estan normalizadas si las funciones de Bloch lo estan
(o sea son ortonormales).

. TIGHT BINDING EN UNA DIMENSION

Considere una cadena lineal de dtomos iguales separados por una distancia a. El hamiltoniano del sistema
esta caracterizado por términos diagonales € y no diagonales entre primeros vecinos t.

i) Encuentre la estructura de bandas (considerando un solo orbital tipo s por sitio).
ii) Calcule la densidad de estados.
iii) Si hay un electron por sitio, calcule el nivel de Fermi.

iv) Estime cualitativamente que ocurriria al aplicar presion

. TIGHT BINDING UNIDIMENSIONAL CON BASE

Considere una cadena lineal de atomos alternados tipo A y By con energias de sitio € 4 y €p respectivamente.
El término de salto ¢ es distinto de cero s6lo entre primeros vecinos. Repita los puntos i), ii) y iii) del
problema anterior.

. TIGHT BINDING EN TRES DIMENSIONES

Encuentre las bandas de energia por el método tight-binding en un solido de estructura ctibica simple. Suponga
que cada sitio aporta un tunico orbital de tipo s con energia ¢ , e interaccion con los primeros vecinos t. Calcule
la masa efectiva a lo largo de toda la banda. Grafique las curvas de dispersién a lo largo del siguiente recorrido:
r-X—-K-—->I—-W-—K,dondeT =(0,0,0); X = (k,0,0); K = (k,k,0) y W = (k, k, k), con k = 7/a.
Repita el célculo para una red FCC.

. Encuentre las bandas de energia por el método tight binding en un sélido de estructura BCC. Suponga que
cada sitio aporta un tnico orbital tipo s con energia de sitio ¢, la interaccién con los primeros vecinos es

—t y con los segundos vecinos —7. Grafique las curvas de dispersion a lo largo del siguiente recorrido:
'  H—N-—P—T dondeT = (0,0,0); H=(0,2k,0); N = (k,k,0) y P = (k,k, k), con k = 7/a.

. Se tiene una cadena unidimensional en la que los electrones se pueden considerar fuertemente ligados, con dos
orbitales por sitio, uno tipo s y otro tipo p, de energias de sitio €, y €, respectivamente. Los parametros de
“salto” son t,s entre orbitales p y s del mismo sitio, y —ts(t,) entre orbitales s(p) de sitios primeros vecinos.

i) Escriba el hamiltoniano en el espacio real.
ii) ;Como es la relacion de dispersion si t5 = t, = 07 Grafique la densidad de estados.

iii) ;Como es la relacién de dispersion si t; # t, # 07 Ubique el nivel de Fermi si cada atomo aporta dos
electrones s y uno p.

iv) Suponga ts, = 0y &5 y t, “chicos” (jcon respecto a qué?). Grafique cualitativamente la densidad de
estados.



7. Considere una bicapa de una red FCC de parametro a, a lo largo de la direccién (100). Suponiendo que
la interaccién es s6lo entre primeros vecinos y que cada atomo aporta un electron s, halle la energia por el
método de electrones fuertemente ligados.

8. Considerar una red bidimensional cuadrada de parametro de red a. Teniendo en cuenta solamente un orbital
por sitio con energia g = 0 e interaccién a primeros vecinos ¢. Calcular:
a) la energia de la banda en funcion de k.

Nota 1: la convencion de signos usada es t = y(R), siendo y(R) = — (¢r=0o| AU |¢r)

b) Si cada sitio aporta un electron (m=1) calcular la superficie de Fermi. ; El sistema se comporta como metal
o aislador?

c) {Para el caso m=2 cémo es la superficie de Fermi? ;El sistema se comporta como metal o aislador?

Nota 2: para m—2 se deberian considerar méas orbitales por sitio pero se asume que el gap es suficientemente
grande y alcanza con una sola banda.



