to w poblizu dna (lub szczytu) pasma (k = k) zaleznos¢ E(k) jest parabol-

iczna ale z masa  m* # my

Jesli pasma nie sa energetycznie dobrze separowalne
lub energetycznie zdegenerowane (kwazizdegenerowane)
to ich wzajemny wptyw musi byé uwzgledniony wariacyjnie

. K2 h o~ - .
En k o k2_k72 5nn’ —(k — ko) - nn’ | Enn/ :En k nn’
= B + 1o 02— RSt ) | e = BB
(1)

gdzie

Dot = [, U, (PP, (F)r

wyznacza sie empirycznie (elementy przej$¢) lub prébuje oszacowaé

w obliczeniach typu ab initio

Rachunek zaburzen Lowdina

* przestrzen wszystkich pasm dzielimy na 2 grupy:
(A) bliskie energetycznie
(B) energetycznie odlegte w stosunku do grupy (A)

grupe (A) traktuje sie wariacyjnie;

odlegte pasma modyfikuja elementy macierzowe uktadu wariacyjnego
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powyzsze rownanie mozna zapisaé operatorowo:

(przyjmuja dla uproszczenia ky = 0)

. h-, h*_, "
—kp+ — n :En n ¥ 2
(o " S usl) = B (R (7 2)

gdzie
Hytno(7) = E,(0)tno(7)
unk:(F) = Z/ Cnn’un’O(F)

n

zobaczmy jak to wyglada dla trywialnego przypadku gdy

(A) - jedno pasmo
(B) jedno pasmo

=k

Hy Hyp || e Co

Haa Hab} {Cl

szukamy takiej transformacji, ktéra zdiagonalizuje H do H

Hy O
0 Hy
znajdujac pierwiastki rownania sekularnego, z doktadnpscia do wyrazéw
ll-rzedu w rozwinieciu matego H,, dostaniemy:
N H?
Hyy = Hyo — ab
aa aaq (be o Haa)

to rownanie jest prawdziwe tak dla reprezentacji macierzowej operatora H

jak i dla postaci operatorowej (2), i wtedy w rachunku zaburzen
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(bo to przypomina Il rzad RZ) trzeba potozy¢

Haa — Ea(O), be — Eb(o)

zobaczmy czym jest ta poprawka dla

(drugi wyraz jest diagonalny i jest juz uwzgledniony w H,,)

dostajemy poprawke operatorowa d H|

h* {alkplb) (blkpla)
m2 Eb — Ea

jesli stanéw w grupie (B) jest wiecej to pojawi sie suma po (b)
w sensie macierzowym, jako poprawka do wyrazu

o,
E.,(0)+—F
(0)+ 5~
daje doktadnie poprawke do masy efektywnej pochodzaca od odlegtych pasm.

proces ten nazywa sie renormalizacja masy

gdy w (A) zawartych jest wiecej pasm,

ktére na ogdl sa w k, zdegenerowane to:

Haa’ - Haa’ — G
Eb(o) o Ea(o)




te wklady do elementéw macierzowych czesci (A) hamiltonianu traktowane

sa jako empiryczne parametry zwiazane z mierzonymi masami efektywnymi

moga by¢ tez obliczane z zasad pierwszych (szacowane)

PRZYBLIZENIE FUNKCJI OBWIEDNI (EFA)

e metoda kp pozwala znalez¢ zalezno$¢ dyspersyjna E,(k) dla intere-

sujacych nas pasm w poblizu punktéw ekstremalnych k

e EFA pozwala znalez¢ kwazidyskretne lub catkowicie dyskretne poziomy
energetyczne w poblizu den pasm w przypadku przestrzennego
ograniczenia materiatu litego (bulk) do rozmiaréw mezoskopowych
- albo dla domieszek (lokalne zaburzenie periodycznosci)

- albo w obecnosci zewnetrznych pdl (globalne zaburzenie periodycznosci)

IDEA

—\

formalnie do hamiltonianu H dotaczamy potencjat zaburzajacy U (7)
2

{5+ VirlF) + UM}(F) = B(7 3

—

k - przestaje by¢ dobra liczba kwantowa w obliczu zaburzenia periodycznosci

krysztatu



zatem:

U(r) =% ekﬂcn(@un o(7) = an( ") n,o(T)

gdzie

7 o

fulF) = 2 ey (k)
po wstawieniu do réwnania Hvy = E1) i pamietajac, ze
Houy, o(7) = E,(0)un, 0(7)

dostajemy

%{un,()(/’:j [En<0) — B+ f—m]fn(/ﬁ) + ;(ﬁun,O)(ﬁfn>} =0 <4>

mnozac z lewej strony przez fu, o i catkujac po obj. () catego ukfadu

dostajemy:

2
S ot U O B+ Lt [ (o) F15F)}dPr) = 0
(5)

pod catkami mamy iloczyny funkcji wolno i szybko zmiennych

zobaczmy jak mozemy takie catki przyblizyc

to przyblizenie jest PODSTAWA metody EFA

rozwazmy sytuacje

I= o FP)u(i)dr



gdzie f - wolnozmienna (na obszarze kom.elem. €

a u - okresowa z periodycznoscia V,er(r)

u(7) mozna przedstawi¢ w postaci rozwiniecia Weierstrassa na funkcje
okresowe

(opuszczam wektory dla uproszczenia)

U(r) =S u(g)e”"

gdzie {g} to wektory sieci odwrotnej;

a to jest rozktad Fourierowski, zatem

u(g) = é/ﬁ u(r)e " dr

ale u(r) jest identyczne w kazdej kom.elem. i % = QLO to

- L e
zatem
I= S ulg) [r)e” d’r =
Sulg) o fr)ed’r

te ostatnia catke mozna roztozy¢ na szereg catek po kom.element,

> o, pf(R—i+ p)e”

gdzie p przebiega tylko po obj. kom.elem.
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ale f(r) ma by¢ wolno zmienna w ramach (2;,

to

I=Sulg)S f(R,) o ¢ dr

g R;

ostatnia catka przezywa tylko dla g = 0, zatem

I = u(0) 2 S Jo
ale
u(0) = é/u(’r)d?”r
zatem
I ~ 512/9 u(r)d®r x f, f(r)dr

wracajac do réwnania (5) mozemy teraz rozdzieli¢ catkowania funkcji u(7)

i (), a pamietajac, ze
/ "=
U'o ), o(7)d°r = 6,4

| Wy o(7) Pt o (T (7)d’r = Drnt



mozemy réwnanie (5) zapisac jako

2 1
o @ FlSEu(0) = E 4+ 160 + —p B} ful7)] = 0

to bedzie spetnone gdy

2 1
SIE0) = B+ 3 T+ puab}ulP) =0 (6

to jest uktad sprzezonych réwnan na funkcje obwiedni f,(7), a pamietamy,

ze cata funkcja

W) = 5 ful (7
Zauwazmy podobienstwo tego réwnania do réwnania (1) przy ko = 0 jesli
tylko zastapi¢ w (1)

b it j=a )

0J
Podobnie, jesli elementy hamiltonianu kp zostaty zrenormalizowane poprawka
na oddziatywanie odlegtych pasm to tutaj tez ona sie pojawi w postaci
1 1 1

Gy %(<ﬁn’b><ﬁnb>ﬁ)( BB B, Eb)




