Priblizek tesne vezi: p-pasovi v kubicnih kristalih
Gregor Plohl, 28030009
1.) Naloga (Ashcroft, 2.naloga v 10.poglavju, str.189)
V kubi¢énem kristalu imajo funkcije, ki opisujejo trojno degeneracijo p-pasov

obliko x¢(r) , yd(r) in z¢p(r), kjer je funkcija ¢(r) odvisna le od velikosti
vektorja 7.

Energijo treh p-pasov dobimo iz

(e(k) = Ep)8yj + By + 71;(k) = 0,
kjer je

Vij(ig) =25 eik'RVij(ﬁ),

Vij(ﬁ) = — [diy; (P, (7 - ﬁ)AU(f),

Bij = yij(ﬁ =0)

in E(E) Blochova energija.

a) Pokazi, da zaradi kubi¢ne simetrije velja
Brx = ﬁyy =Bz, =B,

Bxy = 0.

b) Privzamimo ,da je yij(ﬁ) zanemarljiv razen za najblizje sosede R. Pokazi,da

je za preprosto kubi¢no mrezo Vij(ﬁ) diagonalen, tako da x¢ (1) , y¢(r) in
z¢(r) generirajo neodvisne pasove.

c) Za fcc Bravaisovo mrezo, kjer v yij(f{)) upostevamo le prvega najblizjega
soseda, pokazi, da so energijski pasovi koreni spodnje enacbe



F(ﬁ)-so (E)+4y0 cos(%kya) cos (%kza) -4y, sin(%kxa) sin(%kya) —4y, sin(%kxa) sin(%kza) }

—4y, sin(%kya) sin(%kxa) s(ﬁ)-so (§)+4y0 cos(%kya) cos (%kza) -4y, sin(%kya) sin(%kza)
-4y, sin(%kza) sin(%kxa) -4y, sin(%kza) sin(%kya) s(ﬁ)-so (E)+4y0 cos(%kxa) cos (%kya)J
=0
Vpeljali smo

g? (l_<>) = E,- B - 42 cos(3kya) cos(2k,a) + cos(3kya) cos(3kya) + cos (3kya) cos (k,a) |,
vo=-[d7[x* = y(y —3a)|oM¢([x* + (y —30)* + (2 —30)*12)AU(F) ,
yi=-[ drlx(y —2a)|pM((x — a) + (v — @) + z2] 72)AU (),
Yo=- df)x(x — %a)qb(r)d)([(x — %a)z + (y — %a)z n Zz]l/z)AU(F),

d) Pokazi, da so pri k=0 vsi trije pasovi degenerirani, ko imamo k v smeri
kubi¢ne osi (I'X) ali diagonale (T'L) pa imamo dvojno degeneracijo.

2.) Resitev

a) Zelimo pozati By = By, =Bz =B in Pyy = 0.
Zapisemo

Box = — j 47y (7) - oAU = — j a7 x2 - [6(®)|? - AU

8,, = — f 47y, () - o AUQD) = — j a7 y2 - |62 - AU(D)

Sedaj enacbi odstejemo 0 = By, — By, = — [ dF - (x* —y?) - [$p(D)|? - AU(T)

ter uvedemo novi spremenljivki x" = x — yin y’ = x + y, kar je v bistvu rotacija
v prostoru.

Dobimo

0= Byx — .gyy = _de' x'-y)- |¢(F,)|2 -AU(Y) = .gxy = 0.



b) Upostevati moramo le najbljizje sosede R.Teh sosedov je 6, in sicer
R = a(£1,0,0); a(0,0, +1); a(0, +1,0).

Pokazati zelimo, da so izvendiagonalni elementi ¥;; (E) enaki 0.

oy (K) = —ellxa j dit-xy - p(F) - ¢ (((x — @)% +y? + 22)2) AU(P)
—eikxa f dit-xy - () - ¢ (((c + a)? +y? +22)2) AU(F)
—etoe [ i -2y - @) 9 ¢ (@7 + (v - 7 + 291 AU )
—e~ikya f dit-x(y +a) - p(F) - ¢ (% + (v + @)2 + 22)2) AU(P)
”‘Zajdr xy - () - ¢ (2 +y2 + (z— @)2)2) AU(F)
—eikza j dit-xy - () - ¢ (2 +y2 + (2 + @)2)2) AUGF) = 0

saj zaradi rotacijske transformacije x -y in y — —x vsak integral zamenja
predznak.

c) Energijo dobimo, ¢e postavimo determinant enako nic:
|(e(k) = Ep)85; + Bij + 75(K)| = 0

Najprej bomo pokazali, da velja
E(E) —Ep + Brx + Vxx(l_{)) = E(E)-SO (E)+4y0 COS(%kya) cos (%kza)

V priblizku tesnih vezi upoStevamo le najblizje sosede glede na izhodisce (teh je
12)

R = a(+1,41,0); a(+1,0,£1); a(0,£1,+1)

V tem priblizku bomo izracunali Vxx(ﬁ).



7
—elzliexthy) f di - x (x - %) @) - b ((x - g)z +(y- %)2 + zz_z) AU
o) [ a7 ox (2 -2) - 67 - ¢ (:(x (Y s Zz:jwm
_ & (kathy) f dit - x (x + %) H@) - ¢ ((x 4 g)z +(y- %)2 + 22_;) AU(P)
_pif(~keky) f d - x (x + %) ) - b ((x + g)z +(y+ %)2 + 22_;) AU(F)
ettt [ (1= 2) 9 - 4 (:(x Oy (om g)f%)w@
_ei5lkeky) j dit - x (x - %) AP - ¢ ((x - %)2 +y?+(z+ %)2-;) AU(R)
—eitherts [ a7 (x+2) 67 - 4 (:(x £y (om g)f%)w@
_eif(kk) j dt - x (x + a) )- ¢ ((x + %)2 +y?+(z+ %)2-;) AU(F)
_eigliey i) j d7 - x% - $(P) - (_xz +(y- %)2 +(z- %) ;> AU(F)
ettt ) [ a7t @) ¢< -2 4 (4D f)ma
o i(—kyty) j A7 x% - p(P) - b (_xz +(y+ %)2 +(z- %)2_;> AU
et [ g o[ () (o4 gf%)ma




Opazimo
2

—jdF-x(x—%)'fl)(F)'d)([(x—%) +(y—§)2+z2r>w(?> =7,

2

_de-x2.¢(F).¢<[x2+(y+%) +(z+%)2r>AU(F) = Yo +72

Torej lahko zgornjo enacbo prepisemo v

- (ig) [ etalkatky) o pig(ka—ky) 4 p=ig(katky) 4 o=iz(kx=ky) 4
Ve ) =\ pifeathy) o pi8kemky) 4 p=iShthy) 4 p=ilka—ky) )72

n (ei%(ky+kz) + elalky=kz) 4 o—iglky+ks) 4 e_i%(ky_kz)) (Yo +7v2)

oziroma
Vex (E) = (4 cos (%kxa) cos (%kya) + 4 cos (%kxa) cos sza)) 12
+4 cos (%kya) Ccos (%kza) Yo + 72)

Sedaj lahko Vxx(E) vstavimo v zacetno enacbo in z malo ra¢unanja dobimo
- - - — — 1 1
e(k) —Ep + Byx + yxx(k) = s(k)-so (k)+4y0 cos(zkya) cos (Ekza)
kar smo hoteli pokazati. Ostale elemente dobimo na podoben nacin.

d) Za k=0 50 vsi trije pasovi degenerirani

€0=Ep_ﬂ_12y2_4)/0 - Ep_ﬁ=€0+12)/2+4‘)/0

Za k v smeri osi x dobimo TX — k = (ZTT“,O,O), kierO <u<1.
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Za k v smeri diagonale: TL — k = ;(f, §,8), kier 0<¢&<2.

e1($) 14 12y, + 4y, — 471
€o €o

sin?(m - &)

e2($) — 14 12y, + 4y, + 874
€o €o

sin?(m - &)
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Slika 1: Degeneracija; k v smeri osi x (C'X) Slika 2: Degeneracija, k v smeri diagonale



