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Abbildung 1: Beispiel fiir Energiebénder.

Wie sieht eine realistischere Elektronenbandstruktur aus?

Das Folgende geméss Bandanalyse_Natrium.pdf

AV



Orthogonalitéit von Blochfunktionen (Skriptum S. 26f)

i () = %uk,y(r)eik-r, kel BZ (1)

Es gilt die Orthonormierungsbedingung
<¢k/.,v/(r) ‘ wk.,V(r»Q = 5k.,k/5w/ . (2)

Setzt man die Blochfunktionen in diese Bedingung ein,
so ergibt sich

1 _ /
<¢k/’l’/(r) ‘¢k7V(r)>Q = 5 /dBT Ui/,y/(r)ukvy(r)el(k*k )T
Q)
1 . , . /
a 5 el(kik " / d37ﬁ uﬁ’z/(r)uku(r)el(kik )r
R (Q0)
- g Z OK kK d37n ui;’z/ (r)uky(r)ei(kik/)r.
K (Q0)

Wegen k. k' € 1. BZ gilt
OK k-k' = Ok k-K = OK,00k K ,

und es folgt unmittelbar

(e () [t () = e

[ i ).

(o)

0

Fiir gleiche Blochvektoren k = k' gilt demnach

(V1 (1) [ i (1)) = Qio

(o)

A1 Uje (1)1 (1) (3)

woraus man durch Vergleich von Glg. (10) mit Glg. (11)
sofort die fiir die praktische Rechenarbeit wichtige Be-

ziehung
1

Q
(Q0)

Pr g, (F) ey (v) = 8, (4)

erhalt.



Orthogonalitéit von Blochfunktionen (Skriptum S. 26f)

i () = %uk,y(r)eik-r, kel BZ (5)

Es gilt die Orthonormierungsbedingung
(e () [ Yaen (1)) = Ok perOp o - (6)

Setzt man die Blochfunktionen in diese Bedingung ein,
so ergibt sich

1 _ /
(e (1) [Yrp(r)) = a /dBT ult/,w(r)uk,y(r)el(k’k )r
Q)
1 : , _ /
— 5 el(k—k R / d37“ uﬁ/yl(r)uky(r)ez(k—k r
R (Q0)
= g Z Ok k-t | ks, (r)uge (r)e& KT,
K (Q0)

Wegen k. k' € 1. BZ gilt
0K k—k' = Ok’ kK = OK 00k K/ ,

und es folgt unmittelbar

(U o (1) |, (r))0 = 5k,k/$

[ i ).

(o)

0

Fiir gleiche Blochvektoren k = k' gilt demnach

(e (1) | e (1)) = Qi

(o)

A1 Uje (1)1 (1) (7)

woraus man durch Vergleich von Glg. (10) mit Glg. (11)
sofort die fiir die praktische Rechenarbeit wichtige Be-

ziehung
1

Q
(Q0)

d’r U, (1) U (1) = 0y (8)

erhalt.



Orthogonalitéit von Blochfunktionen (Skriptum S. 26f)

1 ik-r
(r| k,v) =y, (r) = ﬁuk,y(r)e , kel.BZ. (9)

Es gilt die Orthonormierungsbedingung
<k/77/’ ka V>Q = 5k,k’5y,1/ . (10)

Setzt man die Blochfunktionen in diese Bedingung ein,
so ergibt sich

K Vk vy = é/d?’r ul*(,,y,(r)ukv,j(r)ei(k_k/)'r
()
= % e!(k—K)R /d37“ uk,yl(r)uky(r)ei(k*k/)r
i (<)
= g Z Ok k-t | A°ruts, (r)uge (r)e & KT,
K ()

Wegen k. k' € 1. BZ gilt
OKk-k = Ok k-K = 0K 00k K ,

und es folgt unmittelbar

1
<k/» V/’ k, V>Q = 5k,k/Q

[ i ).

()

0

Fiir gleiche Blochvektoren k = k’ gilt demnach

1
(k,v | k,v)g = Q—O /dgT Upe, (1)U (1) (11)
(Q0)

woraus man durch Vergleich von Glg. (10) mit Glg. (11)
sofort die fiir die praktische Rechenarbeit wichtige Be-

ziehung

1
— | Erug (t)ug(r) = 6, (12)
QO ’ ’ ’

(Q0)
erhalt.



