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Electrones en un potencial periódico débil; Repaso

Metales de transición

Metales 

nobles

¿Para qué elementos funciona bien la aproximación de electrones cuasi-libres?
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𝑈 ҧ𝑟 = 𝑈 ҧ𝑟 + ത𝑅 , ∀ ത𝑅 ∈ 𝑅𝐵

Electrones en un potencial periódico y teorema de Bloch: Cristal finito

Los autoestados de ℋ = 𝐾 + 𝑈 pueden elegirse como:

𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 = 𝑒𝑖
ത𝑘∙ ҧ𝑟𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 con 𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 + ത𝑅 = 𝑢𝑛ത𝑘 ҧ𝑟

𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 + ത𝑅 = 𝑒𝑖
ത𝑘∙ ത𝑅𝜓𝑛ത𝑘 ҧ𝑟 ; Volumen por ത𝑘 permitido: 
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1ZB y cumple con CCP de BvK

Índice de banda

e- de valencia



Formación de bandas a partir de orbitales atómicos

¿Qué sucede cuando acercamos átomos aislados para formar un cristal?: Ejemplo del Na
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Configuración e- del Na: [1s22s22p6]3s1

⁓10 Å

Hay una amplia superposición entre

orbitales 3s, y esencialmente nula

entre orbitales 1s, 2s, y 2p.
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La superposición entre orbitales

da lugar a la formación de

bandas de energía.
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Relación de dispersión para redes en 3D

En el caso de e- libres, se grafican los valores de 𝜀ത𝑘−ഥ𝐾
0 =

ℏ2

2𝑚
(ത𝑘 − ഥ𝐾)2 para recorridos específicos de ത𝑘

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

Ejemplo: e- libres en red FCC y comparación con el caso del Cu
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Resumen

• Formación de bandas a partir de orbitales atómicos

• Modelo de enlaces fuertes (Tight Binding)

• Ejemplo en red 1D con base

• Propiedades generales de electrones en una banda de TB
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