Potencial periodico débil

Potencial débil
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™ ° ° ™ ° ° °

Esquema de zona repetida
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Potencial periodico débil

Potencial débil: RB 1D
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Potencial periddico débil: Niveles de energia cerca de un (Unico) plano de Bragg

Tomamos k, Ky y K, tal que & g — & _g < O(U) A |s£_,?112 - s£_,;| »> UVK # Ky, K.
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el origen con K (y en ningun otro).

Para tener solo 2 niveles cuasi-degenerados, el e- debe estar cerca de satisfacer la condicion de dispersion de

Bragg para un unico plano. Mdltiples niveles degenerados aparecen al tratar reflexiones de Bragg simultaneas.
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— El nivel con menos energia es aquel que presenta mayor densidad de carga en la posicion de los iones.




Potencial periodico débil — Comportamiento eléctrico

Potencial periddico débil en 2D: Red cuadrada

N° de e- por CP 2.5
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Si cada CP aporta le, la “esfera” de Fermi de e libres queda contenida en la 1ZB.
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Para ningln k ocupado tenemos
niveles cuasi-degenerados
Si cada CP aporta 2e, la “esfera” de Fermi cruza a la 2ZB (kr = 3.55/a), y
tenemos cuasi-degeneracion.

—» Tenemos esencialmente e- libres.

Las correcciones a la energia son de O(U):
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Esquema de zona reducida esférica, y pueden abrirse gaps.
¢Para qué elementos funciona bien la aproximacion de electrones cuasi-libres?
Describe adecuadamente propiedades de metales de la columna I, II, 11, IV, que cuentan con electrones sy

p externos a capas cerradas de gases nobles. En menor medida la aproximacion funciona también para

metales nobles (monovalentes en orbitales s).
Metales f:

Metales de transicion nol?les ,

¢Por qué funciona bien esta descripciéon?
+ Las funciones de onda de e~ de valencia se superponen ampliamente entre atomos vecinos y se forman
estados (casi) completamente deslocalizados. Los e-de conduccion tienen prohibido acercarse demasiado a

los iones positivos debido a la presencia de e~ en torno al nicleo que ocupan los estados disponibles (PEP).
* Los e~ de conduccién mismos reducen el potencial atractivo neto que un e- percibe, puesto que apantallan

los campos producidos por los iones positivos, dando lugar a un potencial efectivo menor.

¢ Metal o aislante?

En cada banda podemos acomodar 2N e~ (N: N° de CP en el cristal).
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Banda semi-llena— Metal ¢Hay gap? % Si > Aislante bandas se solapan —» Metal
O e . . g ., £
.+" Aplicojcampo E "*-.
.. Generolcorriente .-  ~_ | i
.._‘ /'__ \/ - —Yy— &g
"
-n/a Kk n/a —1/a k n/a -r/a k m/a

Si cada CP aporta un N° impar de e- —» Metal Si cada CP aporta un N° par de e-—p» Metal o0 aislante

Si el material es aislante —» Cada CP aporta un N° par de e-




Relacion de dispersion en 3D - Densidad de estados

Relacidn de dispersion para redes en 3D
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En el caso de e- libres, se grafican los valores de eik’_,? = — (k — K)? para recorridos especificos de k
_ 2m

dentro de la 1ZB, considerando vectores K en torno al origen.

Ejemplo: e- libres en red FCC y comparacion con el caso del Cu
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Densidad de estados

La densidad de estados g(¢), se define tal que g(e)de es el nimero total de estados de 1e- con energias
entre € y € + de, por unidad de volumen del cristal.
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