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Grafen ima 2D heksagonalno mrezo. Za vektorja Bravaisove mreze vzamemo
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Sedaj lahko izracunamo elektronsko strukturo s pomocjo priblizka tesne vezi.
K strukturi prispeva le ena orbitala na posamezen atom, v posamezni osnovni
celici pa imamo 2 atoma. Najprej zapiSemo Blochovo funkcijo

O, (K, 7) = 3 exp(ikR)¢o(F — R)
R

kjer je ¢, valovna funkcija P, orbitale.

Indeks a tece od 1 do n in predstavlja Stevilo orbital v osnovni celici. V nasem
primeru od 1 do 2, ker imamo 2 atoma.

Lastne funkcije elektronov sedaj lahko zapisemo kot linearno kombinacijo Blo-
chovih funkcij za atoma 74 in 7.
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Valovno funkcijo ¥; vstavimo v Schrédingerjevo enacbo. Koeficient ¢;, mora
biti izbran tako, da ima ¥, najmanjSo energijo.
Tako pridemo do enacbe
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Z £; oznacimo lastne vrednosti energije v priblizku tesne vezi.
k,C sta 2 X 2 matriki
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ki (k) = (5| H|®)
G (k) = (®)]®)
Z indeksoma A in B smo oznacili atoma v osnovni celici
kaa = kpp = (Pa|H|Pp)
= X plR(R — B){oal7 — )| H|oal7 ~ )

= Y  ¢p+ clenivisjegareda =~ &

!

kap = rps= Y explik (R — R))(¢a(i = R)|H|¢p(F — R))

= Y (Ga(F-R)[H|¢p(F-R))+ > exp(—ikdr)(¢a(F—R)|H|pp("—R))
+ > eXp(—iE62)<¢A(F— R)|H|pp(7 — R)) + clenivisjegareda

— t(1 + exp(—ikd,) + exp(—ikds)) = tg(k)
[z simetrije je vidno
(¢a(F = B)|H|¢p(7 — R))
= (a(F — (R +a@1))|H|¢p(F — R))
L

= (pa(F — (R +@))|H|op(F — R)) =t

Caa = G = 1

Cap = (pa = X exp(ik(R — R))(®@a(F — R)|®p(F — R))
R.R'



= Y (@A(F—R)|®p(F—R)) + X exp(—ika1)(pa|dn)
R=R' R —(R+d,)
+ > eXp(—iE62)<¢A|¢B> + cleni vigjegareda = fg(E)
R —(R+iy)

t = (¢a(7 — R)|¢p(7 — R))

det[/i — 5@C] = ‘ (t _ 5275)9(,1@) €0 — &; -
8(%) _ €0 + ‘Q(E”t
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Clen |g(k)|f zanemarim in £y postavim na 0.

ei(k) = £lg(k)|t

(k)| = \ll + 4cos <\/§kya> cos (kfga> + 4 cos? (lw)
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e = 0= [g()| =
r 4 - or 2
k'l,2 - ( + 32-, O) k3,4,5,6 = < 4+ i) :l:\/gﬂ-)

Disperzija energije v blizini tocke, kjer je ¢; = 0

k = ko + 6k 6k = (0k,,0k,) 0k majhen

e(k) = +t|1 + exp (—i(ky + 0k)a) + exp (—i(ky + 6k)dy)]

= :I:t‘l + exp (i&E?a) - 2co8 <2§a + 5E;>
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