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Grafen ima 2D heksagonalno mreºo. Za vektorja Bravaisove mreºe vzamemo
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~R = n1~a1 + n2~a2

Sedaj lahko izra£unamo elektronsko strukturo s pomo£jo pribliºka tesne vezi.
K strukturi prispeva le ena orbitala na posamezen atom, v posamezni osnovni
celici pa imamo 2 atoma. Najprej zapi²emo Blochovo funkcijo

Φα(~k, ~r) =
∑
~R

exp(i~k ~R)φα(~r − ~R)

kjer je φα valovna funkcija Pz orbitale.
Indeks α te£e od 1 do n in predstavlja ²tevilo orbital v osnovni celici. V na²em
primeru od 1 do 2, ker imamo 2 atoma.
Lastne funkcije elektronov sedaj lahko zapi²emo kot linearno kombinacijo Blo-
chovih funkcij za atoma ~rA in ~rB.

Ψj(~k, ~r) =
2∑

α=1
cj,α(~k)Φα(~k, ~r)

Valovno funkcijo Ψj vstavimo v Schrödingerjevo ena£bo. Koe�cient cj,α mora
biti izbran tako, da ima Ψj najmanj²o energijo.
Tako pridemo do ena£be

det[κ − εiζ] = 0
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Z εi ozna£imo lastne vrednosti energije v pribliºku tesne vezi.
κ,ζ sta 2× 2 matriki

κj,j,(~k) = 〈Φj|H|Φj′〉

ζj,j,(~k) = 〈Φj|Φj′〉
Z indeksoma A in B smo ozna£ili atoma v osnovni celici

κAA = κBB = 〈ΦA|H|ΦB〉

=
∑
~R,~R′

exp(i~k(~R− ~R
′
))〈φA(~r − ~R

′
)|H|φA(~r − ~R)〉

=
∑
~R=~R′
〈φA(~r−~R′

)|H|φA(~r−~R)〉+
∑
~R 6=~R′

exp(i~k(~R−~R′
))〈φA(~r−~R,)|H|φA(~r−~R)〉

=
∑
~R=~R′

ε0 + členi vǐsjega reda ≈ ε0

κAB = κ∗BA =
∑
~R,~R′

exp(i~k
′
(~R− ~R

′
))〈φA(~r − ~R

′
)|H|φB(~r − ~R

′
)〉

=
∑
~R=~R′
〈φA(~r−~R′

)|H|φB(~r−~R′
)〉+

∑
~R′=~R+~a1

exp(−i~k~a1)〈φA(~r−~R′
)|H|φB(~r−~R)〉

+
∑

~R′=~R+~a2

exp(−i~k~a2)〈φA(~r − ~R
′
)|H|φB(~r − ~R)〉 + členi vǐsjega reda

= t(1 + exp(−i~k~a1) + exp(−i~k~a2)) = tg(~k)

Iz simetrije je vidno
〈φA(~r − ~R)|H|φB(~r − ~R)〉

= 〈φA(~r − (~R + ~a1))|H|φB(~r − ~R)〉
= 〈φA(~r − (~R + ~a2))|H|φB(~r − ~R)〉 = t

ζAA = ζBB = 1

ζAB = ζBA =
∑
~R,~R′

exp(i~k(~R− ~R
′
))〈ΦA(~r − ~R

′
)|ΦB(~r − ~R

′
)〉
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=
∑
~R=~R′
〈ΦA(~r − ~R

′
)|ΦB(~r − ~R

′
)〉 +

∑
~R′−(~R+~a1)

exp(−i~k~a1)〈φA|φB〉

+
∑

~R′−(~R+~a2)

exp(−i~k~a2)〈φA|φB〉 + členi vǐsjega reda = t̃g(~k)

t̃ = 〈φA(~r − ~R)|φB(~r − ~R)〉
= 〈φA(~r − (~R + ~a1))|φB(~r − ~R)〉 = 〈φA(~r − (~R + ~a2))|φB(~r − ~R)〉

κ =

 ε0 tg(~k)

tg(~k) ε0

 ζ =

 1 t̃g(~k)

t̃g(~k) 1



det[κ − εiζ] =

∣∣∣∣∣∣ ε0 − εi (t̃− εit)g(~k)

(t̃− εit)g(~k) ε0 − εi

∣∣∣∣∣∣ = 0

εi(~k) =
ε0 ± |g(~k)|t
1± |g(~k)|t̃

�len |g(~k)|t̃ zanemarim in ε0 postavim na 0.

εi(~k) = ±|g(~k)|t
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Disperzija energije v bliºini to£ke, kjer je εi = 0

~k = ~k0 + δ~k δ~k = (δ~kx, δ~ky) δ~kmajhen

ε(~k) = ±t|1 + exp (− i(~k0 + δ~k)~a1) + exp (− i(~k0 + δ~k)~a2)|

= ±t
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