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ENLACE CRISTALINO

Enlace cristalino vs. enlace molecular

Balance entre dos tipos de
interacciones il

Atractiva -> Caracter electrostatico ]
i R(u.a.)

Repulsiva -> Principio de exclusion

U(R) (u.a.)

Energfa total

La contribucién repulsiva es universal

I'd H
7 Componente atractiva

La contribucion atractiva determina el
tipo de enlace




io -> Enlace cova

Intercamb

ENLACE CRISTALINO

van der Waals -> Enlace molecular

Coulomb -> Enlace ionico
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HAMILTONIANO DEL SOLIDO

H = Ty({B)) + .48 + Uy({E}}) + U.(GFD) + U ({R}}, 7))

iFORMIDABLE!

APROXIMACION DE VALENCIA

Solo los electrones de valencia de los atomos
individuales forman parte del gas de electrones

H = Tpr({B}) + T.(BD) + Upe({R}}) + U(FD + Uo_pe({R}}, (7))

APROXIMACION DE BORN -
OPPENHEIMER

Las dinamicas de los electronesy de las particulas
reticulares estan desacopladas

H, = T,((B:) + U, (7)) + U (73, {R?)) + HER ({B°, B})

Hor = Ton({P}) + Upn({R}}) + Ueon ({R;}. (7)) + H(BY,77)

APROXIMACION MONOPARTICULAR

Cada problema de N cuerpos se expresa como N
problemas de un solo cuerpo

H, = T,(B) + U' () + U.pr(%, {ﬁjﬂ)})

Hpgr = Tor(P;) + U'pr(R;) + Uepr(R;, {7})



TEOREMA DE BLOCH

He — Te(ﬁi) + U’e(f')i) + UePR(Fii {}_2)]0})

- . al-IJL (f')l’ t)
HiLIJi(ri, t) - lhT
Soluciones estacionarias W, (7, t) = P, (7)e et/ Ha, (1) = e, (1)

Y(x,y,2) =(x + Ly, y,2)
Condiciones de contorno AN VAN 1/J(x, SRR z) Periddicas

Y(xy,2) =p(x,y,z + L,)

Electrones independientes

El potencial de interaccion con las particulas reticulares es periodico.

Las soluciones de la ecuacion de Schrodinger
con CC periodicas son:

7 EOREMA DE BLOCH l/)n,E () = u, 7 (P)eik T




TEOREMA DE BLOCH

Aplicacion de las condiciones de

[ Forma de las funciones de onda } [
contorno

Ve, 2) =9, 3 (x + Ly, y,2)

L'(kxx+kyy+kzz) i

U,z (x,y,2)e

b unfc (x’ Y, Z)ei(kxx+kyy+kzz)eikax




DEMOSTRACION DEL TEOREMA

Las ondas planas constituyen una base del

El potencial es periodico . )
espacio de funciones

U@ = ) UG @y = (-6 ) = ) P = ) c®)eT
el 5 7
hz hzzlz — el A
Término de energia cinética:  — om, V() = -;- om, c(kDe™ "
k!

Término de energia potencial:

U(F)‘(/}(F) AN (Z U(G)l)eig’.F> (z C(Er)d%/.f) A z U(G)I)C(E/)ei(c"/_l_z/).f’ A

G"/ G_)',E' G_)',E'

U(@’)c(l_c)’ & C?’)eiz'"j

g

0

hZI_C)IZ — - - - P A

E <2m — s) c(k') + E U(G)c(k =G") gtk T
e -
G/

7(’/

27,12
(h . e) c(k") + Z U(GHc(k'—G") =0
aI

2m,




DEMOSTRACION DEL TEOREMA

X pertenece a la ZB

[ Restriccién a la primera zona de J AN
G es un vector de la red reciproca

Brillouin

2m, vG delared reciproca

2
[ WG+ 5)2—e] c(k +G) + z UG —GYe(®+G) =0
a’

ECUACION CENTRAL

La ecuacion central relaciona una componente c(k) con las componentes c(k + G),

C(E + 5’), C(E + 5”), ... que difieren de ella en vectores de la red reciproca

e (F) = Z c(k + G)ei(k+6)7 = 2 [c(E \ g)eié-f-] o7 = o (R)elk

G G
u(F+1) = 2 C(E -+ 5)ei5'(F+E) = [z C(E -+ 5)6“”] elGt — uz (1)
o G

Q.E.D.




CONSECUENCIAS DEL TEOREMA DE BLOCH (I)

SIGNIFICADO FiSICO DE k

—ihT (7) = —ih¥ |y (F)et™™| = nkyy (7) — ihe™® " Vay (7)
p

hk no es el r.noment.(,) del electron. Sin eml?argo, en MOMENTO CRISTALINO
procesos de interaccion se comporta como si lo fuera - -

SIMETRIAS DE LAS FUNCIONES DE ONDA

En el espacio reciproco:

Yreg() = z [C(E NN C_:‘)’)e"‘?"ﬂ l(k+G)F _ z [C[E RRERNR 5)]ei(5’+6)-F] iR T

G' G/

N z [C(E N é’u)eiér,.f] ik T = (P)

-

GII

En el espacio directo:

Yo (F+0) =uz(F+ t)e‘k 7+ = = uz (e’ ik 7 ikt — Yz (Pe’ ikt ) \



CONSECUENCIAS DEL TEOREMA DE BLOCH (II)

SIMETRIAS DE LAS ENERGIAS

Hy @) = ey ()

Hy o i¥ise @ = e(k + G )by, o) = &(k + G (P) = Hyy () = () (P)

e(l_c)) = e(l_c) + 5)

SIGNIFICADO FiSICO DE n

ZB
X Go X x
Para un vector de onda dado (dentro de la i
ZB), existe mas de una solucion para la 8 X Gy X
ecuacion de Schrodinger E X Gs X
& X
) X
X G, s .
= = X DG :
V,z(7) X6 ]
kyq ka ks N\

Vector de onda (u.a.)



CONSECUENCIAS DEL TEOREMA DE BLOCH (III)

BANDAS DE ENERGIA

Los vectores de onda en la ZB forman un conjunto
cuasi-continuo. Las energias son entonces n=3
funciones continuas del vector de onda.

Energfa (u.a.)

En (k) n-ésima banda de energia

n=1

{sn (l_{))} Estructura de bandas

Bandas prohibidas

VELOCIDAD DE LOS ELECTRONES

Vector de onda (u.a.)

Un electron en una banda dada tiene una velocidad estacionaria. Como consecuencia,
la conductividad eléctrica de un sdlido ideal es infinita.




CONSECUENCIAS DEL TEOREMA DE BLOCH (1V)

ESQUEMAS DE ZONAS

Vector de onda en la
primera zona de Brillouin

Vector de onda variando en todo el espacio reciproco

Esquema reducido de zona

Esquema periodico de zona

%
\
X\

\

Z

£(k)

Esquema extendido de zona

LR

e(k)




DENSIDAD DE ESTADOS

Las energias electronicas pueden ser degeneradas

DENSIDAD DE ESTADOS EN EL
ESPACIO REC{PROCO D (k)

Numero de estados electrénicos por unidad de
volumen del espacio reciproco

2 estados

(2m)°
%

> 4

Valida siempre que se utilicen
condiciones de contorno
v periodicas.

D(k) =

L.os vectores de onda forman ur)
conjunto cuasi-continuo




DENSIDAD DE ESTADOS

DENSIDAD DE ESTADOS EN LA
ESCALA DE ENERGIAS D, (¢)

S,(e +de)

D,,(¢)de es el nimero de estados con energias
entre € y € + de en la banda n-ésima.

\ %
D,(e)de = D(k)dV* = 25| aSdky

3
™ Jsno

de = Vyen (k) - dk = |Vien(k)|dk,y




DENSIDAD DE ESTADOS

Cobre
2
= E
25 -
= \/
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3 FMN // e}
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Densidad de estados - Vector de onda




ESTADO FUNDAMENTAL DEL GAS DE
A ELECTRONES

Energia
,\ - DOSPOSIBILIDADES
v Todas las bandas por debajo de una dada
estan ocupadas, y todas las demas
Desocupados desocupadas
€litima Dy, (&gitima) [ AISLANTE J
GAP: Diferencia de energia entre la del ultimo
nivel ocupado y la del primero desocupado
AN $ €4 D;(&4) N R 3
€3 D,(&3)
v La ultima banda esta parcialmente
&y Dy (&) ocupada
n=1 I
£ D, (&1) [ METAL J
RS ENERGIA DE FERMI: Energia del tiltimo nivel
N, = D, (e)de NN |
AW pado por electrones ) N
n mn




ESTADO FUNDAMENTAL DEL GAS DE
ELECTRONES

RS N AR

Superficie del espacio reciproco que
separa los estados ocupados de los
desocupados




TEMPERATURAS FINITAS

Al aumentar la temperatura, algunos electrones pueden promocionar a
niveles de energia mayores que la energia de Fermi.

1
ele—u(MI1/ksT 4 1

n(e, T) =

Distribucion de Fermi -
Dirac

Emaxn

n(e, T)D,(e)de E(T) = Z f Sméx’nen(e, T)D,,(g)de

n = €minn




ELECTRONES LIBRES (RED VACIA)

2m,

v =v,  u@={% =0

en ofro caso

2
[ { (k + 5)2—e] c(k+G)+ Z UG —G)ck+G)=0
3I

2

U k+G)2—c|lc(k+G)=0
[ 3 +-21ne (k+ G) e]c( +G)

(k) )
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ELECTRONES LIBRES (RED VACIA)

FUNCIONES DE ONDA
DENSIDAD DE ESTADOS
\ 1 - I
Pr () = =et (normalizadas) i
k \/V

—ihV s (F) = hkyy ()

hk si es el momento de los electrones libres

SUPERFICIE DE FERMI

Las energias monoelectronicas dependen v
del médulo del vector de onda D(e)de = D(E)dV* \\ —347rk2dk

41t

ESFERA DE FERMI




ELECTRONES CUASI-LIBRES

Electrones sometidos a un potencial
periddico pero débil

Potencial (u. a.)

Posicidn (u. a.)

UG)| « u(0) VG

Y@ = Y [c(k + 6)eld7] e
&

Ecuacion centralcon G # 0

AN AN SN
k+G) —elk BRGNS
(B +6) —e(B)| B +E) + .
U((j)c(k> + 5) + U(C_f)c(z) ~ 0
c(k+6) u(G) U\

(k) o) - () - - (k+6)°

édi etk +6)| «c(k) VG#0 222

Ecuacion centralcon G = 0

[hZEZ

2m, S(E)] C(E) + U(B)C(E) ~0 G=0

h2k?

£(l) = U(D) + 5.

C(E+ 5) e U(ﬁ)
(k) O A




ELECTRONES CUASI-LIBRES

Los electrones cuasi-libres se comportan
C(E’ N\ 5) m, U(ﬁ) AN como libres salvo cuando %EZ +k-G~0
c(k) ARG
A | Contorno de la primera

zona de Brillouin

h2k?
[Zme

\ E(Eﬂ c(k) + U©)c(k) + U(=G)c(k + 6) = 0

En el contorno de ZB, C(E) y

¢(k + G) son comparables [hz (l; r: AN e(k)| c(k +G) + U(G)e(k) + U(0)e(k +G) =0
[e0(K) — (K)]c(k) + U(=G)c(k +G) =0 N
\ \ NN NS U(O) + 3
U(G)c(k) + [eo(k + G) — e(k)]c(k + G) =0 N

=050 (6O-50) o]

Relacion de dispersion para electrones cuasi-libres




ELECTRONES CUASI-LIBRES

e(k)

E(E)CZ = EO(E) un |U(5)|




MASA EFECTIVA

En el entorno del extremo de una banda:

Aceleracion de un electron Bloch

ey dv(k) A de(k) SN 1 02¢(k) \
AR hdt( ok ) g(k)Ng(ko)Jrilzj:(akiakj \ (ki = ko) (I = koj) =
NN
O\ (aqzﬁ) =e(ko)+—2(m*){jl|zo (ke = ko)) (k; = ko) =
A NN =
R NN (b = u)? |y = Koy)? | (s = Kes)?
_1(dk 9 \oe(k) 1O [0%e(k))d(hk;) RN ! — ", ML
“a\dt gr/) ok _h_Z dk;dk; | dt
m*
me

(k) = = (R)Fe (B NN AN




HUECOS ELECTRONICOS

Una banda completamente llena es inerte

1 — - —
BEECRRNN L.
Banda 47-[
Para una banda parcialmente llena: HUECO ELECTRONICO

1 DAY
—B(k)dk +
'[ocupados 47T3

[ Propiedades fisicas del hueco }

1 - — —
— b(k)dk = 0

ocupaaos k _ _k
h — e

g —e LR o =2 - -
i=1= v(k)dk = en(kn) = —€c(ke)
4m ocupados
R 5(k)dk 7 7
= U = 5, (k) = 7,(k
477,'3 no ocupados h( h) e( e)
Una banda parcialmente llena se comporta m} (Eh) = —m} (Ee)
como si los niveles vacios estuvieran W
ocupados por particulas de carga positiva
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