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Fisica Atémica y Materia Condensada
Semestre 2019-1
Prof: Asaf Paris Mandoki

Tarea 6
Entrega: 04 diciembre 2018

Ejercicio 1 : Aliasing 15 Puntos

En clase discutimos que para una cadena de masas con una separaciéon de equilibrio
a entre ellas, una onda con numero de onda k es fisicamente equivalente a una on-
da con nimero de onda k + 27/a. Haz una grafica donde esta aseveracién se ilus-
tre claramente. Graficar en el eje X las posiciones de equilibrio de los dtomos y usar
el eje Y para indicar su desplazamiento de la posicién de equilibrio dz,. Indicar con
puntos las posiciones reales de los atomos y con lineas continuas las dos distintas on-
das (de k y k + 27w/a) que pueden ser representada con el mismo acomodo de masas.
Nota: El efecto es mas claro eligiendo [k| < 4.

Ejercicio 2 : Malla reciproca 15 Puntos

Si aj, as y as, son los vectores primitivos de la malla directa muestra que los vectores

definidos en clase como

as X ag

by =2r——M——

aj - (ag X a3)
ag X aj

by =2r————

aj - (a2 X ag)
a; X az

by =2r————.

aj - (ag X a3)

son los vectores primitivos para la malla reciproca. Es decir, muestra que satisfacen
a; bj = 27‘(‘5@']'.
Ademas, muestra que con esta condicion se satisface que un vector de la malla directa
R = nja; + ngas + naas,
donde ni, ny y ng son enteros, y un vector de la malla reciproca

G = m1b1 + mobs 4+ msbsg,

satisfacen la relacion

(GR _ g



siempre y cuando mi, mg y ms sean enteros.

Ejercicio 3 : Funciones periédicas 30 Puntos
Considera los puntos de una malla {R} y una funcién periédica p(x) = p(x+R). Muestra
que p puede escribirse como
p(x) = 3 pee'®,
G

donde la suma es sobre todos los puntos de la malla reciproca {G}.

Ejercicio 4 : Preguntas conceptuales 20 Puntos

= ;Qué es la primer zona de Brillouin y por qué es importante?

= De acuerdo a la teoria de bandas ;Cémo se comporta un material cristalino que
tiene un electrén por celda unitaria?

= En clase discutimos las propiedades eléctricas para materiales con uno o dos elec-
trones de valencia por celda unitaria. ;Qué pasa para cuatro electrones como es el
caso de un cristal de carbono (diamante)?

= Investiga y describe en términos de teoria de bandas como funciona un diodo y un
transistor NPN.

Ejercicio 5 : Celda de Wigner-Seitz 20 Puntos

La celda de Wigner-Seitz es una manera para construir celdas primitivas unitarias. Nor-
malmente no se utiliza en redes de espacio directo sino méas bien en el espacio reciproco
para encontrar la forma de la primer zona de Birllouin en redes de méas de una dimension.

a. Investiga y escribe la definicién de la celda de Wigner-Seitz.

b. Dibuja la forma de la primer zona de Brillouin (i.e. la celda de Wigner-Seitz) para
la siguiente red bidimensional reciproca (el punto blanco corresponda a k = 0):
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Ejercicio 6 : Electrén fuertemente ligado a cadena de iones +100 Puntos

Este ejercicio vale 100 puntos extra. Es opcional pero conveniente si no sacaste 10
en todas tus tareas anteriores.

En clase estudiamos orbitales moleculares construyéndolos a partir de orbitales
atémicos (ver seccién ion H; del capitulo 7 de las notas). Se puede utilizar un
método analogo para estudiar construir los orbitales de un electrén confinado a
una cadena de atomos. A esta descripcion se le conoce como modelo fuertemente
ligado o en inglés tight binding model. En este ejercicio deberas encontrar la relacion
de dispersion asociada a este modelo.

Considera una cadena de N iones donde la distancia entre vecinos es a y donde
denotamos un orbital del estado base centrado en el n-ésimo &tomo por |n), con
n = 1...N (puedes considerar condiciones de frontera periddicas y ademds que
(n,m) = 0p m). Supén que

(n|H|m) = €6,m — t(0n_1.m + Onsim)-

Es decir, supén que la energia de estos orbitales es € y que el elemento de matriz
para que el electrén salte a un vecino es —t.

a) Suponiendo que el orbital |¢)) del electrén en toda la cadena se puede escribir
como combinacion lineal de los orbitales fuertemente ligados

) =5 énln),

escribe la ecuacién de Schrodinger H |¢) = E |) y multiplicala por (m| de
ambos lados para obtener la ecuacién para la m-ésima componente.

b) Si supones que el eigenvector tiene la forma
eikna
/N b

encuentra la relacién de dispersién de E(k).

(rbn:

¢) Cerca del minimo de la banda, el electrén obedece una relacién de dispersién

21.2 . ,
de la forma E(k) ~ g Wlf* , donde m* es una masa efectiva. ;Cudnto vale esta

masa efectiva en términos de los pardametros del problema? ; Cudl es la masa
efectiva cerca de los maximos de la banda?



