Kronig-Penneyev model v priblizku Sibkega potenciala

Potencial je oblike:

Viz) = Z A (z — na)

Na prvih vajah, ko smo ra¢unali Kronig-Penneyev model kristala smo prisli do enacbe, ki povezuje
nas valovni vektor ¢ in valovni vektor k iz Blochove valovne funkcije
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kjer je: @Q = ”5—2)‘ Leva stran enacbe ima vrednost med —1 in 1 reitve so ga = nm = ¢ = nZ, pri

teh vrednostih desna stran zapusti obmoc¢je med —1 in 1, ponovno pa se vrne pri ga = 7 + ax, Ce
n = 1. Da izra¢unamo x razvijemo desno stran okoli qa = 7:
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Sedaj ko imamo celoten interval prepovedanih valovnih vektorjev lahko izra¢unamo velikost en-

ergijske reze: E = h;gf.
12 2 2 n: (n? 4 4Q%2 7
AFE = — (f+£)2_% - 124_@_'_%_12
2m a ™ a 2m \ a am ™ a
kjer ¢len s Q? zanemarimo in dobimo:
4h* 2
ap_ W2
2mah a

V priblizku 8ibkega potenciala pa razvijemo potencial po vektorjih recipro¢ne mreze K = 2fmz
V(z)= Z A(x —na) = Z Uge'K®
n K
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Uk = f/ e K2V (2)dx
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Ker je V(z) realen in ker imamo simetrijo V(z) = V(—z) = U_x = Uj; = Uk tudi realen:

Uk = % Enacbo, ki opisuje energijo, smo izpeljali na predavanjih:

(R, = Ch—rc, + > Uk, 1, Cric, = 0
K;

Ker je 62_ K, enaka za dva valovna vektorja reciproéne mreze K1 = 0 in Ky = 27“ pri k = g imamo
2 kratno degeneracijo, sistem enacb:



(60—6)01+U2l02 =0
(60 —E)CQ+U72401 =0

nam da:
€1 = € + U in lastni vektor [%, %] ine;=¢"—Uin [f%, %} Energijska reza je:
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Valovna funkcija je:

Yi(r) = Z Ch_re' k=K
K

in gostota verjetnosti je p(r) = |[¢|?

za €1:
1 ;= 1 i
Y= (z) = —\/5613‘"’3 + —\/56_159” = V2cos ga:
p(x) = 2 cos? T
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