Electrones en solidos: Introduccion y gas de e- libres

Electrones en sélidos
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Niveles aqui dentro no se modifican notablemente al formar el sélido

Los iones de la red generan un potencial periddico, en el cual se encuentran inmersos los e~ mas externos.

UF +R)=U®), VR € RB

Trabajamos en un modelo de e~ independientes, donde U(7) es
un potencial efectivo que también incluye las interacciones e-e-.
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Consideramos distintas aproximaciones

Estado fundamental del gas de electrones libres (no interacttan entre si, ni con los iones de la red)

N e libres confinados en un volumen V. Buscamos los niveles de energia de un e- individual, y luego los
Ilenamos con N e-en forma consistente con el principio de exclusion de Pauli.
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Condiciones de contorno periddicas de Born-von Karman - (7 + Li) = ¢(7); i = x,y,z (Cubo, L3 =V)
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Gas de electrones libres: Temperatura finita y calor especifico
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Integrales de la forma ffooo F(e)f(e)de diferirdan de su valora T =0 (f_g; F(&)de) segin como varie F(e)
entornoa e = penunancho ~kgT.
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Calor especifico electronico (estimaciéon)

1 - N° de e-excitados por unidad de volumen: ~ (kgT)g(er)
~ kBT
f Energia de excitacion: ~ kgT
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Calor especifico a baja temperatura
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Electrones en un potencial periodico: Teorema de Bloch

Teorema de Bloch

€ 1ZB

Los autoestados de F pueden elegirse como: Ygp (7) = et Ty - (7) con Uz (F+ R) = upyz (F)
indice de banda
P P (7 +R) = e® TRy 2 (7 + R) = etk RetkTy 7 (7) = etk Ryp, . (7)

Condiciones de contorno periddicas (Born-von Karman)

Y(@) =y (T + N;ap); i =1,2,3 a;:VPdelaRD; NyN,N3 = N (N°total de CP en el cristal)

W) = Zcq

Expandlmos en ondas planas (base ortogonal completa)

q = x1by + x;b, + x3b3, by VP delaRR, x; € R 9> 21V

G=2p +2p 4
q= N, 1 N,
Demostracion del Teorema de Bloch

eK'T - Coeficiente de Fourier Ug

Y(r) = é Cg eld”, U = g Ug
Satisface CCP ERR (U +R)=U®))

Elegimos U, = ifcp U(r)dr = 0; U(¥) real

Simetria ‘de inversion
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El caso de e- libres
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Tenemos N problemas independientes, uno para
cada k permitido en la 1ZB. Cada problema
tiene como soluciones superposiciones de ondas
planas con vectores de onda que solo pueden
diferir de k en un vector de la RR.
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Consecuencias del Teorema de Bloch

¢ Qué sucede en una RB con base? (Caso monoatdémico)
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Cuando la base da lugar a una extincion en el factor de estructura para algin plano de Bragg, entonces la
componente de Fourier del potencial asociada a ese plano se anula, y no ocurre el desdoblamiento de niveles.

Momento cristalino y velocidad media

¢nk(f) = eik-r‘unk(f)- U (F 4+ R) = w3 (7) A diferencia del caso de e
n libres, para e de Bloch k no

—P lenk(r) —V[e”‘ Mg (P)] = Rk (7) + et ’“—Vunk(r) = es proporcional al momento,
p——v y hk recibe el nombre de
“Momento cristalino”.

h? _ = =
—2—V2 ( iy = (F)) + U(@)e*Tu,;, () = ce*Tu,z () (Ec. de Shcrodinger para un estado de Bloch)

( ket funk(r) + etk TVunk(r)) ( k2e® Ty, ¢ (F) + ike® TV, (F) + ike ™™V, (F) + e”_"fvzun,;(f))

= e®T(—k? + 2ikV + V21,5 (7)
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hke™ 7w, E) + e®TPluyg) = eFT(hk + P)|uyg)

> P, (k) = ngn(k) +» 7, (k) = Vken(k) (velocidad media de un e- de Bloch en el estado n, k)




