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Aufgabe 4: Impuls eines Blochelektrons (3 Punkte)

Die Losungen der Schrodinger-Gleichung

mit -
A= 4v@E wd VE)=VEFE+R)

2m
lassen sich in der Form

. i .
0, (7) = e, ¢ ()

darstellen. Dabei ist u_ (i) eine gitterperiodische Funktion.

a) Zeigen Sie, dass

gilt und dass u_ - (7") die Eigenwertgleichung

n, k , ,
mit . 1 )
HE) = 5 (hk+5) +V(F)
erfiillt.

b) Zeigen Sie, dass sich il (E) in folgender Form darstellen lésst:

Wenden Sie dazu H (k) auf eine Funktion f (7) an.

c¢) Stellen Sie den Erwartungswert des Impulsoperators

durch ein Integral tiber u* (7') und u, ;(7) dar.
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Aufgabe 5: Punktgruppe von Graphen (3 Punkte)

Graphen besteht aus einer Schicht von Kohlenstoffatomen, die in einer hexagonalen Struktur ange-

ordnet sind.

a) Fassen Sie zunichst Graphen als rein zweidimensionale Struktur auf. Welche Symmetrie-
operationen lassen diese Struktur invariant? Geben Sie diese geméfl der Schonflies-Notation
(siche Materialien zur Vorlesung) an und beschreiben Sie diese kurz (z. B. Ca: Drehung um 180°
um z-Achse). Markieren Sie die entsprechenden Drehachsen und Spiegelebenen in der Abbildung.
Welche Punktgruppe bilden diese Operationen?



b) Betrachten Sie jetzt Graphen als eine Schicht von Kohlenstoffatomen, die sich im drei-

dimensionalen Raum in der z-y-Ebene bei z = 0 befinden. Welche zusitzlichen Symmetrie-
operationen lassen diese Struktur invariant? Welche Punktgruppe bilden alle Symmetrieopera-
tionen?

Aufgabe 6: Bandstruktur von Na (4 Punkte)

Natrium kristallisiert in einer bee-Struktur mit einer Gitterkonstanten von a = 4,23 A. Das Fest-
korperpotential sei eine Uberlagerung von atomaren Potentialen, die durch Gaufunktionen dargestellt
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werden:

Dabei ist g das Volumen der Elementarzelle. Die Summe der Gittervektoren }?l erstreckt sich iiber
den gesamten R?.




Die Bandstruktur des Kristalls soll entlang der Hochsymmetrielinien A, ¥ und D (siehe Abbildung)
von

iber

nach
N </2§: %(0, 1, 1))

und wieder nach P berechnet werden. Dabei soll eine Entwicklung der Wellenfunktion nach ebenen
Wellen verwendet werden.

a) Bestimmen Sie die reziproken Gittervektoren 5j des bce-Kristalls.

. L9
b) Benutzen Sie zwei ebene Wellen mit G; = (0, 0,0) und Gy = il (0, =1, —1), um die Band-
a

struktur zu berechnen.

Geben Sie die resultierende Hamiltonmatrix H. G @, an. Zeichnen Sie zunichst die Bandstruktur
KRRl

1
fiir Vo = 0 eV. Zeichnen Sie dann die Bandstruktur fiir Vo = 30 eV und v =0, 2 ? Wie grof3
ist die Aufspaltung A E der Bander am N-Punkt?

c) Fir alle, die noch nicht genug haben: Falls Sie eine genauere Berechnung der Bandstruktur

= 2
durchfithren machten, so miissen Sie alle Gittervektoren mit |G;| < “T /2 bei der Entwicklung
a

der Wellenfunktion benutzen.

Diagonalisieren Sie die zugehorige Hamiltonmatrix numerisch und zeichnen Sie die entsprechende
Bandstruktur.

Hinwezse:

hQ
3 = 380998 eV - A%,
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