
Estru
tura de la Materia 2Segundo Cuatrimestre de 2006.Guía 4: Métodos de 
ál
ulo de estru
tura ele
tróni
a (Enla
es Fuertes)1. FUNCIONES DE WANNIERSi ψk,n(r) es la fun
ión de Blo
h de ve
tor de onda k (pertene
iente a la primer zona de Brillouin) e índi
ede banda n, enton
es se de�ne la fun
ión de Wannier 
omo:
φn(r − R) =

1√
N

∑

k

ψk,n(r) e−ik.RDemuestre que dos fun
iones de Wannier 
entradas en diferentes sitios o 
on diferentes índi
es de banda nson ortogonales. Pruebe que las fun
iones de Wannier están normalizadas si las fun
iones de Blo
h lo están(o sea son ortonormales).2. TIGHT BINDING EN UNA DIMENSIONConsidere una 
adena lineal de átomos iguales separados por una distan
ia a. El hamiltoniano del sistemaestá 
ara
terizado por términos diagonales ε y no diagonales entre primeros ve
inos t.i) En
uentre la estru
tura de bandas (
onsiderando un solo orbital tipo s por sitio).ii) Cal
ule la densidad de estados.iii) Si hay un ele
trón por sitio, 
al
ule el nivel de Fermi.iv) Estime 
ualitativamente que o
urriría al apli
ar presión3. TIGHT BINDING UNIDIMENSIONAL CON BASEConsidere una 
adena lineal de átomos alternados tipo A y B y 
on energías de sitio εA y εB respe
tivamente.El término de salto t es distinto de 
ero sólo entre primeros ve
inos. Repita los puntos i), ii) y iii) delproblema anterior.4. TIGHT BINDING EN TRES DIMENSIONESEn
uentre las bandas de energía por el método tight-binding en un sólido de estru
tura 
úbi
a simple. Supongaque 
ada sitio aporta un úni
o orbital de tipo s 
on energía ε , e intera

ión 
on los primeros ve
inos t. Cal
ulela masa efe
tiva a lo largo de toda la banda. Gra�que las 
urvas de dispersión a lo largo del siguiente re
orrido:
Γ → X → K → Γ →W → K, donde Γ = (0, 0, 0); X = (k, 0, 0); K = (k, k, 0) y W = (k, k, k), 
on k = π/a.Repita el 
ál
ulo para una red FCC.5. En
uentre las bandas de energía por el método tight binding en un sólido de estru
tura BCC. Suponga que
ada sitio aporta un úni
o orbital tipo s 
on energía de sitio ε, la intera

ión 
on los primeros ve
inos es
−t y 
on los segundos ve
inos −γ. Gra�que las 
urvas de dispersión a lo largo del siguiente re
orrido:
Γ → H → N → P → Γ, donde Γ = (0, 0, 0); H = (0, 2k, 0); N = (k, k, 0) y P = (k, k, k), 
on k = π/a.6. Se tiene una 
adena unidimensional en la que los ele
trones se pueden 
onsiderar fuertemente ligados, 
on dosorbitales por sitio, uno tipo s y otro tipo p, de energías de sitio εs y εp, respe
tivamente. Los parámetros de�salto� son tps entre orbitales p y s del mismo sitio, y −ts(tp) entre orbitales s(p) de sitios primeros ve
inos.i) Es
riba el hamiltoniano en el espa
io real.ii) ¾Cómo es la rela
ión de dispersión si ts = tp = 0? Gra�que la densidad de estados.iii) ¾Cómo es la rela
ión de dispersión si ts 6= tp 6= 0? Ubique el nivel de Fermi si 
ada átomo aporta dosele
trones s y uno p.iv) Suponga tsp = 0 y ts y tp �
hi
os� (¾
on respe
to a qué?). Gra�que 
ualitativamente la densidad deestados. 1



7. Considere una bi
apa de una red FCC de parámetro a, a lo largo de la dire

ión (100). Suponiendo quela intera

ión es sólo entre primeros ve
inos y que 
ada átomo aporta un ele
trón s, halle la energía por elmétodo de ele
trones fuertemente ligados.8. Considerar una red bidimensional 
uadrada de parámetro de red a. Teniendo en 
uenta solamente un orbitalpor sitio 
on energía ε0 = 0 e intera

ión a primeros ve
inos t. Cal
ular:a) la energía de la banda en fun
ión de k.Nota 1: la 
onven
ión de signos usada es t = γ(R), siendo γ(R) = −〈φR=0|∆U |φR〉b) Si 
ada sitio aporta un ele
trón (m=1) 
al
ular la super�
ie de Fermi. ¾El sistema se 
omporta 
omo metalo aislador?
) ¾Para el 
aso m=2 
ómo es la super�
ie de Fermi? ¾El sistema se 
omporta 
omo metal o aislador?Nota 2: para m=2 se deberían 
onsiderar más orbitales por sitio pero se asume que el gap es su�
ientementegrande y al
anza 
on una sola banda.
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