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Naloga

Za dani to£ki (~kW = 2π
a (1, 1

2 , 0) in ~kV = 2π
a (1, 1

4 , 1
4)) v k prostoru f.c.c. strukture izra£unaj

razcep energijskih stanj pod vplivom ²ibkega periodi£nega potenciala, za katerega velja
U(111) = U(11−1) = U1 in U(200) = U2.

Re²itev

Recipro£na mreºa f.c.c. strukture je b.c.c. struktura, katere Brillonova cona ima obliko
prisekanega oktaedra. Dani to£ki leºita na enem robu prisekanega oktaedra, torej v pre-
se£i²£u Braggovih ravnin (slika 1). Dani to£ki W moramo poiskati najbliºje enako oddaljene

Slika 1: To£ki W in V leºita na robu prisekanega oktaedra, torej na prese£i²£u Braggovih ravnin.

to£ke recipro£ne mreºe (b.c.c. struktura na sliki 2), da dobimo degeneracijo energije. V

Slika 2: Poloºaj to£ke W v b.c.c. strukturi. �tiri najbliºje to£ke so o²tevil£ene.

tem primeru so te to£ke 4 in degeneracija je zato ²tirikratna. Lahko zapi²emo energije za
proste elektrone
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Degeneracija se pojavi v to£ki ~k = ~kW , kjer so vse ²tiri energije enake ε0
i = εW = h̄2

2mk2
W .

Set (Schrödingerjevih) ena£b

(ε0
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− ε)c~k− ~Ki
+

∑
j

U ~Kj− ~Ki
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= 0 kjer je i, j = 1, ..., 4 (5)

lahko zapi²emo v matriko
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To je problem lastnih vrednosti, zato ra£unamo detA = 0. Ker imamo center inverzije
se potenciali zaradi simetrijske grupe nekoliko poenostavijo, tako da imamo lahko le dve
razli£ni vrednosti. Upo²tevamo namre£ U~k

∈ R =⇒ U−~k
= U∗

~k
= U~k

in dejstvo, da je npr.
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1
V

∫
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V

∫
d~rU(~r)ei(K2−K4)r = UK2−K4 (7)

saj se pri rotaciji koordinatnega sistema zaradi simetrije U(~r) ne spremeni. Dobimo
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Od 1. vrstice od²tejemo zadnjo, da dobimo dva ni£elna elementa in laºje razvijemo na
poddeterminante po prvi vrstici
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(9)
V obeh poddeterminantah od prve vrstice odstejemo drugo in razvijemo po poddetermi-
nantah
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= 0 (10)

V prvem oklepaju dobimo eno dvokratno re²itev, preostali dve pa iz kvadratne ena£be v
drugem oklepaju. Tako dobimo razcep stanj

ε = εW − U2 (2x) (11)

ε = εW + U2 ± 2U1 (12)
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kjer imamo za eno energijo ²e vedno (dvokratno) degeneracijo.

Podobno izracunamo tudi za to£ko V (~kV = 2π
a (1, 1

4 , 1
4)). V tem primeru (slika 3)imamo 3

to£ke recipro£ne mreºe, ki so enako oddaljene od izbrane to£ke, tako da je degeneracija v
to£ki V trikratna (ε0

i = εV = h̄2

2mk2
V ).

Energije za proste elektrone so

Slika 3: Recipro£na mreºa in tri enako oddaljene najbliºje to£ke v primeru to£ke V.
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Tokrat imamo set treh ena£b, ki jih zapi²emo v matriko ε0
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kar je spet problem lastnih vrednosti∣∣∣∣∣∣
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ki ga re²ujemo kot prej, le da je ra£unanja manj. Dobimo razcep stanj
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