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Grafen je dvodimenzionalen kristal ogljika, v katerem atomi ogljika tvorijo t.i. satovje. Razdalja
med sosednjimi atomi ogljika je 1.4 Å.

Elektronske pasove pri energijah v bliºini Fermijeve energije lahko uspe²no opi²emo v pribliºku
tesne vezi. Pri tem upo²tevamo po ²tiri atomske orbitale (2s, 2px, 2py in 2pz) v vsakem od
ogljikovih atomov. Koordinatni sistem postavimo tako, da je os z pravokotna na ravnino kristala.
Izhodi²£e energijske skale izberemo pri (zaradi potenciala ostalih atomov v kristalu premaknjeni)
energiji atomskih orbital 2p (ε2p + β2p = 0). Premaknjena energija atomske orbitale 2s je tako
ε2s + β2s = −8.9 eV. Prekrivalni integrali med orbitalami na sosednjih atomih (glej sliko) so
γss = 6.8 eV, γsp = 5.6 eV, γσ = 5.0 eV in γπ = 3.0 eV.
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1. Pokaºi, da je matrika, ki v pribliºku tesne vezi dolo£a energije pasov, blo£na: v enem od
blokov nastopata samo orbitali 2pz, v drugem pa vse ostale orbitale.

2. Izra£unaj disperzijo energijskih pasov, ki jih tvorijo orbitale 2pz!

3. Analiti£no obravnavaj gostoto stanj v teh pasovih v bliºini energij 0, γπ in na zgornjem robu
zgornjega pasu.

4. Zapi²i matriko, ki v pribliºku tesne vezi dolo£a energije pasov, nastalih iz atomskih orbital
2s, 2px in 2py. Matri£ne elemente izrazi z energijami orbital ε2s + β2s in ε2p + β2p ter s
prekrivalnimi integrali γ med orbitalami na sosednjih atomih, ki si prikazani na sliki zgoraj.
Vrednosti prekrivalnih integralov γ, ki na sliki niso prikazani, izra£unaj sam.

5. Nari²i disperzijo vseh energijskih pasov vzdolº krivulje Γ-M-K-Γ v prvi Brillouinovi coni.
To£ka Γ je sredi²£e prve Brillouinove cone, to£ka M sredi²£e stranice lika, ki omejuje prvo
Brillouinovo cono, to£ka K pa oglji²£e tega lika. Matriko diagonaliziraj numeri£no!


