Gostota energijskih stanj za 2-D kvadratno mrezo

17.12. 2007

Petar MiloSew

Naloga : Analiténo izra&unaj gostoto stanj za 2-D kvadratno mrezo za ejgergi
+4t in 0. Uporabi priblizek tesne veze.



Za za&etek dol@imo recipr&no mrezo in izr&unamo primitivne vektorje s
pomajo katerih dol@égimo Wigner-Seitzovo celico.

Vektorji primitivne mreze :
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Wigner-Seitzova celica je oz&ena z zelenimi robovi.

Sedaj lahko v priblizku tesne vezi an&lib izra&unamo gostoto energijskih
stanj. Energija v priblizku tesne vezi je enaka :
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Pri naSih izraunih bomo prviilen (prekrivalni integral orbital) zanemarrili,

upostevali bomo samo drugen, ki je odvisen od vektorj&, po kateremu
bomo razvili energijo v ekstremih (E#t ) in pri energiji n§.

Za z&ezek obravnavajmo ekstreme.
k =(0,0)= (3k, .0k, )
Razvoj energije za dani vektor nam da séede
£(k) = -2t(cosdk,a+ codka k- 2 (t1 dka )+ 11 dka?) ¥- wta® & +0k,* F- t Ak ?
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Za dani valovni vektor, dobimo ekstrem in sicer imiam energije. Sedaj
aproksimiramo za drugi valovni vektor, kjer prediaefamo drug ekstrem —
maksimum.

Te take predpostavljamo v srediB primitivne mreze, oziroma v ogtith
Wigner-Seitzove celice.
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Zaradi sodosti kosinusne funkcije je v vseh Stinitkah rezultat enak.
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V obeh ekstremih dobimo e#tzo paraboloida premaknjeno za neko konstanto
(+4t), razlika je le v orientaciji. Pri sedlu v centeitzove celice je parabola
obrnjena navzgor (energija od minimuna n&ajspri sredi&ih sosednjih
Seizovih celic pa je parabola obrnjena navzdolr@@eod maximuma pada).

Sedaj Se pogledamo kaksna je energija v siadsranic Wigner-Seitzove
celice.
Oglista so doldena s sleda@mi vektorij:
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Rezultati za energijo bodo za dane vektorje podaltike, energija bo
limitirala proti O.
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Zgornja endba opisuje hiperboloide in sicer 4 r&nke za 4 raztine
vektorje. Bolj ko gremo proti sreadi8m stranic Seitz-Wignerjeve celice,
bolj postajajo energijske izohipse hiperbok. Bolj ko gremo proti
sredi€u same celice, pa postaja energijska izohipsalprakirog.

S tem smo zaklgili analizo energij ob raztnih mreznih tékah in tako umestili
energijske pasove, za katero bomo sedajnali gostoto enegrijskih stan;.

Kot prvo bomo izraunali gostoto stanj za energijo E=0. Kot smo polietia
nastopa na obodu (robovih) Wigner-Sietzove celice.
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Analiti¢ni izracun nam pokaze, da se s priblizevanjem energiji ge<iota stan;
logaritemsko priblizuje osi y. £atno konstanto smo zanematrili, ta sicer vpliva
samo na to, da graf nekoliko dvigne za delm konstanto, kar rezultira na to da
ne preidemo v negativni del, saj gostota stanj neerbiti negativno Stevilo.

Sedaj pogledamo Se gostoto stanj v ekstremih. ot zyoraj videli so
energijske izohipse ob sedlih kar kroznice, zalbd&dav tem primeru uvedemo
polarne koordinate.

g(e(k =(0,0)0 (£ Z)))= 2225k = DT = 2. 2 f )
kjer smo privzeli da je % =2ta’k. Kot je razvidno, gostota stanj pri energiji

(E==x4t) ni odvisna od energije in je neka konstanta.

Graf za gostoto stan; :
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