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..gl,) Equacao de Schrodinger no espaco reciproco: ‘ | E E; I |
é( S Funcoes de Bloch e potencial periddico

()
{% (k—G) _ é'-¢ (¢ =0 | == Conjunto de equacdes de Schrédinger no espago reciproco

- -

— Esse conjunto de equacodes, para um valor fixo de k na 12 ZB e para todos os vetores de translacao G da rede reciproca,
_)

acopla somente coeficientes C cujos vetores de onda diferem de k por um vetor de translacao da rede reciproca.

— O problema original se divide em N equac¢des independentes para cada vetor de onda k na 1¢ ZB.

N
— Cada equacao é um problema cujas soluc¢des sao superposicdes de ondas planas contendo o vetor de onda k e somente
vetores que diferem de k por um vetor de translacao da rede reciproca.

%
Para um vetor de onda k na 12 ZB, podemos escrever:

Y@ = Y G 0T = o [z C. . olf
G

-

G

-

us (1) = Uy (7 + 7) Fung&o que tem a periodicidade
K K
L /_>

do potencial = fungéo de Bloch

Esse teorema é talvez o resultado
mais importante em fisica do es-
tado sélido, pois estabelece uma

forma dnica para a solugdo dos Hl’b%(?) = elkT u%(?) == Teorema de Bloch
elétrons em um cristal
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S Classificacao dos estados eletronicos

’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Vetores de translagdo da rede direta:

T,, = nyal + ny,aj, nq,n, = inteiros

Vetores de translagdo da rede reciproca:

= 2T A 2T

ao (espaco reciproco) o Gm = g1 P + 9 79192 = Inteiros

Vetores primitivos ai Vetores primitivos
(espaco direto)

Vetores da 12 ZB:

—n/a<k,<m/a

k:kxl+ky]=> —n/askySn/a

(T = (0,0)

X=mn/a(1,0)
JM=mn/a(1,1)
A=mn/a(t,0),0<t<1
Z=n/a(1,t),0<t<1
\X=mn/a(t,t),0<t<1

LucyV.C.Assalti



S Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p

’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

A 19 /7B é um quadrado: vamos examinar a que grupos de simetria pertencem alguns pontos e linhas de alta simetria:

PontoI' we=== grupo D,

Ponto X grupo D,

Ponto M grupo D,

A
/a

Ponto A grupo C,

et
LY
\\
LY

|
=~
-~
=

Ponto X grupo C,

Ponto Z grupo D,
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. Classificacao dos estados eletronicos
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Vamos supor que a energia potencial cristalina dessa rede quadrada seja fraca e possa ser representada por

21 ]
U(x,y) = —2V,cos z(x +y)| = -2V,

ei[%T(xﬂ/)] . e—i[%r(xﬂ/)]] .
— :E:l]GE¥Gﬂ‘
2
G

esta expansao tem so dois termos:

G, =211 e6G, = 27”(—1, ~1)

a

e UG1 = UGZ = _VO

= Vamos determinar os autovalores de energia dos estados para o ponto M = grupo de simetria é o D,:

C3
E C%|Cy

C2(0,1)
C>(1,0)

Co(1,-1)

02(13

1)

Considerando o ponto (m/a)(1,1) como representante dos pontos M, devemos
procurar os vetores de onda da estrela gerados pelo vetor

T 2T T
5(1,1) +7(91:92) = E(Zgl + 1, 2g2 + 1)

através do efeito da aplicacdo de cada uma das operacdes de simetria neste

vetor.
LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

D)+ (1,00 = = (201 + 1,26, + D
— _M
‘ operagao efeito H operagao || efeito
(x,¥) (t/a) (2g: + 1,29, + 1)
(=y,x) (r/a) (=29, — 1,29, + 1)
(y, —x) (r/a) (29, +1,—-2g9, — 1)
(=x,—Y) (n/a) (29, —1,-2g9, — 1)
(x,—y) (t/a)(2g, +1,-2g, — 1)
(—x,¥) (r/a) (=29, — 1,29, + 1)
¥, x) (t/a)(2g9,+ 1,29, + 1)
(—y, —x) (n/a) (—2g, —1,—-2g, — 1)

LucyV.C.Assalti



}‘l} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p
,(

~" Método da Expansdo em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

I 21 T
5(1,1) —+ 7(glig2) = E(Zgl + 1, Zgz + 1)
M estrela de k (fungdes simetrizadas): k = 5(1,1) (ponto M) tera

8 vetores, um para cada elemento de simetria. O conjunto das
operacdes {a|0} que gera os vetores ak, satisfazendo a
(r/a) (29, + 1,29, + 1) condicao ak = k + G, é chamado grupo do vetor de onda k.

(n/a) (—2g, — 1,29, + 1)
(nr/a) 2g, +1,-2g; — 1) As ondas planas simetrizadas sdao aquelas que obedecem:

/
operagao efeito

(t/a) (29, —1,—2g, — 1) (Ta) _ :P(Fa)(,ﬂn (My) = @, X al(m/a)(2g91+1,2g2+1)

U — Y0192

(n/a)(2g, +1,-2g9, — 1)
(t/a)(—2g1 — 1,29, + 1)
(n/a)(2g9,+ 1,29, + 1)
(r/a) (=292 — 1, =291 — 1) det n| - &) = 0

vetores de onda que
compdem a estrela de k LucyV.C.Assati

Os autovalores de energia dos estados eletronicos para o ponto
M s3o determinados por:




ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Esse conjunto de oito ondas planas forma uma representacdao do

E(l 1) + 2_7T(g1 gy) = E(Zgl +1,2g9, +1) grupo de vetores de onda. Entdao, as matrizes de representacdao tém

a a a 4 dimensao 8 e o caracter da matriz identidade é 8. Para se obter os

— caracteres das demais operacOes aplica-se cada uma delas nos
operagao efeito 8 vetores. Por exemplo, :

(n/a)(2g:+ 1,29, + 1) ~C,(29;, + 1,29, +1) = (=29, — 1,29, + 1)
(r/a)(—2g, — 1,29, + 1) = Cy(—29,—-1,29, +1) =(—29, —1,-2g, — 1)
(n/a) (29, +1,-2g9,— 1) ~C,(2g,+1,-2g, — 1) = (29, + 1,29, + 1)
(r/a)(—2g: —1,—-2g, — 1) > Cy(—29,-1,-2g,—1) = (29, +1,-2g: — 1)

(r/a)(2g, +1,-2g9, — 1) > C4(29,+1,-2g9,—1) = (29, + 1,29, + 1)
(r/a) (=291 — 1,29, + 1) > (4(—29, - 1,29, +1) =(-29,—1,-29, - 1)

(r/a) (2g,+ 1,29, + 1) ~ C,(29, + 1,29, +1) = (29, — 1,29, + 1)
(n/a) (29, —1,-29, — 1) > C4(-29,—1,-29, - 1) =(2g:1 +1,-2g, - 1)

veto~res de onda que todos os vetores mudam de posicdo = y(C,) =0
compdem a estrela de k Lucy V.C.Assati




S Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

= Procedendo da mesma maneira para as opera¢des restantes, ou seja, as operagdes C3, C,(C2), C,(1,0), C,(0,1), C,(1,1)
e C,(1,1), obtemos que os caracteres de todas elas sdao nulos.

02 02(0:1)
E C% (C4 0

1 1

1
1
1
1
2
8

[(291+1,2g2+1)

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

— Quando g; = g,, ou seja, para os vetores (m/a) (2g; + 1,2g, + 1), a estrela é composta por 4 vetores:

(r/a) (29, + 1,29, + 1) (r/a) (29, +1,—-2g, — 1)
(m/a) (=291 —1,2g: + 1) (n/a) (=291 —1,—2g, — 1)

A representacdo composta por esses vetores de onda tem dimensdo 4. Procedimento andlogo ao caso anterior mostra que

o caracter da matriz que representa a operagao E é 4, o das matrizes que representam C,(1,1) e C,(1,—1) é 2 e o0 das
matrizes que representam as demais operagdes sao nulos.

02 02(0:1)
E C% (Cy (1,0

[‘(2914‘1,2914‘1) = Ml @ M4 @ MS

1"(2.91"‘1;292"‘1)

[‘(2914'1,291"'1)

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

{r@gﬁlﬂgz“) =M, DM, DM; DM, D 2M;
[291+1291+0) = M, ® M, ® Ms

Os vetores de onda, a menos do fator /a, para se obter as ondas planas simetrizadas para cada representacdo irredutivel
unidimensional, sao

M, M, M, M,
(2g: +1,2g: +1) (g, +1,29,+1) (g1 +1,2g,+1) (291 + 1,29, + 1)
(2g:1 +1,2g, + 1) (2g: + 1,29, + 1)

— Representacdo irredutivel bidimensional Mz = a onda plana do tipo (r/a) (2g; + 1,29, + 1) gera apenas uma base
para esta representacao.

— Como pode haver uma combinagdo linear nula dos conjuntos de vetores (n/a) (2g; + 1,29, + 1), e (/a) (2g, +
1,29, +1),, em que os subscritos sdo os indices de coluna do operador de proje¢do, ndo se pode incluir ambos
simultaneamente na mesma lista. Isso gera uma duvida na escolha do indice de coluna da projecao desses vetores. Para se

. : . M M
escolher a combinacao correta, deve-se aplicar os operadores de projecao ?1(1 5) @ ?1(2 ),

LucyV.C.Assalti



}‘l} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p

Método da Expansao em Ondas Planas - ,
operagao efeito

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a (/a) (291 + 1,29, + 1)
As matrizes que representam as operagdes para a representacao irredutivel Mg sao (n/a) (—2g,— 1,29, + 1)
M) F) 0 M) p (n/a) (2g,+1,-2g, — 1)
— 5
DYI(E) = 0 1] D16 (1,0)] _1] (r/a) (=291 —1,-2g, — 1)
0 -1 ) (r/a)(2g: +1,-2g,— 1)
pMs)(c,) = DWMs)[¢,(0,1)]

DMs)(¢3) = [ 0 (1)] DM [(C,(1,1)] = [ (1) é] ) (n/a)(2g, +1,2g; + 1)
- D) |(m/a) (—2g,—1,—29: — 1)

v =[] DM, -DI =[] ]

Quando g, = g,, temos
[TT
pMs) oilall@a1+Dx+g1+1)y] _ [(1)SDE + (=DPez + (DPc,10) + (—DPcy, 1)]

_ oilgli@atnx+@at iyl _ ilgli-20:-Dx+(-29:-1y1 | i[g]lor+Dx+(-20:-1¥] _ i[Z]I(-201-Dx+2g1+ D3] .

(291+1)x+(291+1)Y]

LucyV.C.Assalti




}‘l} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p

Método da Expansao em Ondas Planas - ,
operagao efeito

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a (/a) (291 + 1,29, + 1)
(r/a) (=29, — 1,29, + 1)
(n/a) (2g,+1,-2g, — 1)

1 0
DMs)(E) = [0 1] DMs)[C,(1,0)] (/@) (=29, — 1,—2g, — 1)

(Ms) _ [0 E% DM (01 [ , (r/a)(2g, +1,-2g,— 1)
Py =[] 5 GO0 =] 1) | (/@) (—29, - 1,29, + 1)
D<Ms)(c§)=[ 0 q DM [(C,(1,1)] = (n/a) (29, + 1,29, + 1)
-1 0 (m/a) (=29, —1,-2g,.— 1)

pMIChH =", ] DM [Cy(1,~1)]

As matrizes de representagao das operagdes para Mg sao

Quando g, = g,, temos
j;l(i\’ls) [ ][(2g1+1)x+(291+1)y [(1)3‘)E+( 1)7Jc2 + (DPe, 0 + CDPe, 0 1)]

i[5]l2gr+Dxtgi+ Dyl _i[Z]l-20:-Dx+(~20:-1¥] | i[7]l2g1+ Dt (~291-1y1 _ i[g|[(-20:-Dx+(2g1+13] ,

(291+1)x+(291+1)Y]

[TT
pO15)ol[G|lgr+ D+ 201 +1)y] (D%, + WP + WP + (~DPean]e i[g][2g1+Dx+2g1+1)y] _

_ellall2ai-Dx+@art 1yl | i[Z]lor+Dx+(-201-0y] | i[g]loi+ Dx+@ar 0yl _ i[Z][(-20:- Dt (-29:-Dy] .

LucyV.C.Assalti




}‘l} Classificacao dos estados eletronicos

Método da Expansao em Ondas Planas
Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

As matrizes de representagao das operagdes para Mg sao

DMs)(E) = [(1) 0] DWS)[(C,(1,0)]

DMs)(¢,) = [(1) _é] DWS)[C,(0,1)]

pMIEH =[5 ] DM[C,(LD)] =

-1 0 0 -1
pOCH ="y ] DUD[C,(1, -1l =| | ]

Quando g, = g,, temos

:7_)1(:1[\/15) [ ][(291+1)x+(291+1)y [(1)‘7)]3-'_( 1):PC2 +(1):})C2(10) +( 1)?C2(0 1)] (291+1)x+(291+1):)7]

_ [el'[g][(zg1+1>x+<2g1+1)y11_el[5 (—zg1—1>x+<—zg1—1)y]) + o3ICa+0x+(201-171 | _ ei[%][(—2g1—1>x+(2g1+1>y]]¢ 0

[T
p M) i[g|[2g:1+Dx+ (291 +Dy] _ (D%, + WP + WP + (~DPean]e i[glia1+Dx+ g1+ 1] _

12
[ i|Z]1c- 2g1—1)x+(291+1)y} + olla]l2g1+Dx+ (=291~ 1)y][+ oila ][(291+1)x+(291+1)y]1 '[%][(—291—1)x+(—2g1—1)y]] £0

Ambas tém projecdes ndo nulas e sao LI, mas sdo os mesmos conjuntos de vetores de onda. Dessa forma, qualquer um
dos indices de coluna pode ser utilizado: (2g; + 1,2g; + 1);. LucyV.C.Assali




S Classificacao dos estados eletronicos

’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Aplicando os operadores de projecdo em (/a) (2g; + 1,29, + 1), encontramos

?1(1 5)el[a][(291+1)x+(2gz+1)y] _ [(1)73]3 4 (_1)?65 + (D)Pe, 10 + (—1)7’c2(o,1)] el[a][(291+1)x+(2g2+1)y] _

[ei[g][(2g1+1)x+(2g2+1>;v]1_ lali20:-Dx+ (2001 | ifEliCan+Dr+200-03] _ ifEli20n-nrga ] g

[T [T
731(;45)81[5][(zg1+1)x+(2gz+1)y] _ [(—1)7304 n (1)73@% + (DPe, 1) + (_1)7362(1,—1)] el[a][(291+1)X+(Zgz+1)Y] _

_ | cifli-20-vr g, ifElCoarDxe-201-11 |y ifElICar+Dxsarey) | ifEli-202- x4 (-20:-031)

Novamente, ambos tém projecdes nao-nulas e sao LI, mas neste caso sao conjuntos diferentes de vetores de onda. Entao,
~ ~ w
os vetores da estrela para a representacao Mz sao, a menos de um fator =

(291 + 1, 2.91 + 1)1, (2g1 + 1, 2.92 + 1)1, (2.91 + 1, Zgz + 1)2

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Aplicando os operadores de projecdo em (/a) (2g; + 1,29, + 1), encontramos

3;1(1 5)el[a][(291+1)x+(2gz+1)y] _ [(1)33]3 4 (_1)?&% + (D)Pe, 10 + (—1)7’c2(o,1)] el[a][(291+1)x+(2g2+1)y] _

_ oilgliCar+nx+@a+iy] _ i[7|I(-20:-Dxt(~20.-1y1 | i[Z|[@ar+ Dx+(202-1y] _ i[g]l-201-Dx+ a2+ 100]

[T [T
731(;45)61[5][(2g1+1)x+(zgz+1)y] _ [(_1)?64 n (1)73@;‘ + (DPe, 1) + (_1)7362(1,—1)] el[a][(291+1)X+(292+1)Y] _

_ _olalc2ga-nxr oyl | JifFllaa x4 (-291-1y] | i[7|[aa+Dx+ o+ 1y] _ i[F] 1202 Dx+(-201-1]

Novamente, ambos tém projecdes nao-nulas e sao LI, mas neste caso sao conjuntos diferentes de vetores de onda. Entao,
~ ~ w
os vetores da estrela para a representacao Mz sao, a menos de um fator =

(291 + 1, 2.91 + 1)1, (2.91 + 1, 2.92 + 1)1, (291 + 1, Zgz + 1)2

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

. (m/a) (29, +1,2g; + 1) (m/a) (29, +1,-2g; — 1)
Se g1 = g», @ estrela é composta por 4 vetores:  (174)(Z24. —'1 24, + 1) (n/a) (~2g; — 1,~2g; — 1)

Se g, # g,, a estrela é composta por 8 vetores: (n/a) (29, +1,2g, + 1) (m/a) (292 +1,29: +1)
(r/a) (29, +1,-2g, — 1) (m/a) (29, +1,-29, = 1)
(n/a)(—2g, —1,2g, + 1) (n/a)(-29,— 1,29, + 1)
(r/a) (=29, —1,—2g, — 1) (m/a) (=29, —1,-2g, — 1)

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Voltando ao problema de se determinar os autovalores de energia dos estados eletronicos para o ponto M, vamos
considerar o caso da representacao irredutivel M; (estado de mais baixa energia). Os vetores de onda desse estado sao
do tipo (t/a) (2g; + 1,29, + 1) e (nr/a) (29, + 1,29, + 1) e as ondas planas simetrizadas e normalizadas s3o:

(M) _ i{ei(n/a)[(2g1+1)x+(291+1)y] + eim/@)[(2g1+Dx—(2g:+1y] 4
9191 2a

4+ el(m/a)[-(291+Dx+(291+1)y] | oi(n/a)[-(291+1)x—(291+1)y]

o _ 1 {el(T/ D291+ Dx+(2g2+1)y] 4 giln/@)[(291+Dx~(292+D)y] 4

9192 2\/761
+ l(m/)=(291+1)x+(2g2+1)y] 4 oi(n/a)[-(2g:+Dx—(2g2+1)y] |

+ ei(n/a)[(Zgz+1)x+(291+1)y] + ei(n/a)[(Zgz+1)x—(291+1)y] +

+ ei(rc/a)[—(Zgz+1)x+(2g1+1)y] + ei(n/a)[—(2g2+1)x—(291+1)y]}

LucyV.C.Assalti



Sl Classificacao dos estados eletronicos

’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

UST;

Para se determinar os autovalores de energia dos estados eletrénicos que pertencem a representagao irredutivel My,

resolve-se a equacao secular

det <<pn|H — g|l/JISF)> =0

e

(Mq)

combinacao das funcdes simetrizadas lpglgl

soma deve ser truncada em algum ponto.

ey

(M1)
9192
de g, e g, permitidos. Como nao é possivel somar os infinitos termos, na pratica essa

somadas para todos os valores

No caso da energia potencial cristalina:

ei[%r(x+y)] _

2T
U(x,y) = —2V, cos [7 (x + y)] = -2V,

21T

2

e—i[%t(xﬂ/)w
— z UG eiG-r
G

temos que Ug, = Ug, = =V, onde G; =—(1,1) e G, = %n(—l, -1)

a

S5 (2 5
(k — Gm) +Vy+ € onde G, = gl%ni + g, an, J1, 9> = inteiros

a

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos ‘ | SS p
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Para se determinar os autovalores de energia dos estados eletrénicos que pertencem a representagao irredutivel My,
resolve-se a equacao secular

det <<pn|H — g|l/JISF)> =0

e

. . : M M
combinacao das funcdes simetrizadas wélgz e wéléz somadas para todos os valores

de g, e g, permitidos. Como nao é possivel somar os infinitos termos, na pratica essa
soma deve ser truncada em algum ponto.

Inicialmente, vamos considerar somente g; = g, = 0, ou seja, sé uma onda plana do tipo (r/a)(1,1). A equagdo secular
soO terd o element (1,1), é linear e devemos ter

<% ei(n/a)[—x—y]‘ € — H‘ %{ei(ﬂ/a)[xﬂ/] 4 el(m/a)lx=y] 4 oi(m/a)[-x+y] 4 ei(N/a)[—x—y]}> =0

232
m°h
=—— V= energia do estado k = m/a(1,1) (ponto M)
Zma e seus equivalentes utilizando uma Unica
onda plana na expansao.

1 E nth’ + 1/ 0 E
— — = —
2 2ma? 0 0

LucyV.C.Assalti
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’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Vamos considerar, agora, 3 ondas planas: 1) g, =9, =0= (n/a)(1,1); 2) g, =1(0) e g, =0(1) =
(r/a)(3,1) e (mr/a)(1,3);3) 91 =g, = 1= (n/a)(3,3). A equagdo secular serd uma matriz 3 X 3, onde:

= elemento (1,1)

<l ol (t/a)[~x-y] ‘g _ H‘ %{eim/a)[—x—y] + i@/ @l=x+y] | gin/a)x-y] | ei(n/a)[x+y]}> _1

a 2

= elementos (1,2) e (2,1)

a

<l plm/a)[-x-y]lc _ H‘ 1 {ei(n/a)[—x—By] + el(m/a)x+3y] | oi(n/a)[-3x+y] 4 oi(n/a)[3x-y]

2\2a

el(m/a)[=3x-y] 4 oiln/a)[-x+3y] 4 oi(m/a)[x-3y] 4 el’(ﬂ/a)[3x+y]}> =0
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~" Método da Expansdo em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

= elementos (1,3) e (3,1)

% ol (/@) [-x-y] ‘g _ H‘ %{eim/a)[—sx—?»y] + oi(m/@)[=3x+3y] | oi(n/@)[3x-3y] 4 oi(n/a)[3x+3y] +}> _ =

= elemento (2,2)

plm/a)[-x=3yllc _ {ei(n/a)[—x—Sy] + i@/ @)x+3y] | oi(n/a)[-3x+y] 4 oi(m/a)[3x-y] 4

v_a

. . . . 1 514 h?
telm/a)[=-3x-y] 4 oi(m/a)[-x+3y] 4 oilm/a)[x-3y] | el(n/a)[3x+y]} Sp— e

2+/2

2ma?

= elementos (2,3) e (3,2)

% oi(t/a)[-x-3y]|¢ _ H‘ %{eim/a)[—e,x—?»y] + olT/@[=3x+3y] | oi(n/@)[3x-3y] 4 oi(n/a)[3x+3y] +}> ~ 0
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Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

= elemento (3,3)

= elm/a)[-3x=-3y]|gc _ H‘ Zi{ei(n/a)[—Sx—By] + el(m/a)[=3x+3y] 4 oi(n/a)[3x-3y] 4 el’(ﬂ/a)[3x+3y]}> =
a

2 2ma?

1[ 9n2h2]
(C:_

m2h?
8—2ma2+V0 Vo

equacao
e det 0 c— 0
secular

92 h?
2ma?

A g —

autovalores 5m*h? n2h2+v c Om*h?
_— ~ 2ma?2 2ma? 0 2ma?

LucyV.C.Assalti



ﬁﬂ'} Classificacao dos estados eletronicos
’( > Método da Expansao em Ondas Planas

Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

Autovalores = 3 ondas planas na expanséo

57‘[2fl2 VO 47T2h2 VO VOZ
Eo=|——-%]- —+—) |1+ -
2ma 2 ma 2 4m2h2 o , .
( - 7) O estado com representagao irredutivel M; de energia
5772 K2 mais baixa &,, quando utilizamos s6 uma onda plana
= simetrizada, tem energia mais alta do que o estado de
energia mais baixa quando utilizamos 3 ondas planas
<5n2h2 VO> <4n2h2 VO> . V¢ simetrizadas, mostrando que ao melhorarmos a repre-

2 42 h2 VO)Z sentagdo da fun¢do de onda, a energia do estado

L=
2ma?

2 =

2ma? 2 ma? 2
diminui. Podemos observar, também, que apareceram 2
estados excitados cujas energias sao ;e &,, bastante

elevadas em relagao a &,.

ma? 2

Autovalor = 1 onda plana na expansdo
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Exemplo: Rede bidimensional quadrada com parametro de rede a

O préximo passo, para que a representacao da funcao de onda seja ainda melhor, é considerar mais ondas planas na
expansao como, por exemplo, introduzir também: g, =g, =2;9, =2(0) e g, =0(2); 91 = 2(1) e g, = 1(2). As
solugdes da equagao secular 6 X 6 resultante serao energias £,, £ e £, mais baixas que as encontradas anteriormente,
com somente 3 funcdes na expansao, e mais outras trés energias associadas a mais outros trés estados excitados.

Continuando o procedimento, ao atingir certo numero N de ondas planas simetrizadas, as energias de interesse passam a
ser insensiveis ao aumento adicional do numero de ondas planas, dentro de um certo critério de precisao pré-estabe-
lecido. Quando esta situacao é atingida, diz-se que o processo convergiu em termos de base.

As energias do ponto M devem ser determinadas representacao por representacao, procedendo-se da mesma

maneira e, de forma analoga, obtém-se as energias dos outros pontos da ZB. Um grafico da energia com relacao a
diversas direcoes de alta simetria da ZB resulta no que se chama faixas de energia.

LucyV.C.Assalti
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