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En este trabajo se destaca ¢l notable efecto que tiene, en el esquema de enlace fuerte, el solapamiento entre orbitales
vecinos (aunque sea pequefio) sobre la forma del espectro energético de un electrén, y en particular sobre las masas

efectivas.

I. INTRODUCCION

Cuandoen los libros de texto de fisicadel Solido se
introduce la aproximacion de enlace fuerte para el
calculo del espectro de un electrén en un cristal,
usualmente se aproxima el estado del electréon como
unacombinaciénlineal de orbitales atémicos (CLOA).
Otra aproximacion muy comun es considerar que
dichos orbitales forman una base ortogonal. Sin em-
bargo, debe tenerse en cuenta que orbitales pertene-
cientes a atomos distintos no tienen por qué ser
ortogonales si éstos interactian. En la mayoria de los
textos clasicos,'? se soslaya la cuestién aduciendo por
lo general la pequeiiez de la integral de solapamiento
Sij=<i||:t1>. La pregunta que surge naturalmente es
“.Qué se entiende por pequeiio?”. En la literatura es
comun encontrar valores de S alrededor de 0,3:34 jes
este un solapamiento pequefio como para ser despre-
ciado?

Por supuesto, se puede construir un base ortogonal
por medio de una combinacion lineal de orbitales
atdmicos no ortogonales. Sin embargo, los “orbitales”
ortogonales resultantes son creados mediante una
manipulacion matemaética y no tienen, por lo tanto,
una clara interpretacion fisica. Por otro lado, dichos
orbitales resultantes mas extendidos de modo que
surgiran interacciones a vecinos mas distantes. En
nuestro modelo, estas interacciones surgen de modo
natural.

En estos trabajos anteriores>® y motivados poruno
de los pocos trabajos que muestran preocupacion por
el tema,” hemos estudiado el efecto de la no-

247- ANALES AFA Vol. 4

ortogonalidad (NO) entre orbitales de primeros veci-
nos (NOOV) sobre el espectro energético de un elec-
tron calculado en el esquema de enlace fuerte. Se
mostro la correspondencia entre dicho modelo y uno
con interacciones a vecinos distantes cuya magnitud
depende del solapamiento S, asi como la manera de
eliminar las inestabilidades que aparecen cuando se
limita el rango de la interaccidn.

Eneste trabajo mostramos (en unmodelo simple de
un sola banda) el notable efecto que tiene un
solapamiento finito entre primeros vecinos sobre la

Jforma del espectro y en particular sobre las masas
efectivas. Se observa que aun para valores realmente
pequefiosde S el fondo de labanda se vuelve mas plano
mientras que el tope se hace mas agudo, manteniéndo-
se invariable en k=7t/2a. Esto ocurre tanto para ban-
das ..,.0 s como p&, consecuentemente (siempre en el
modelo de una banda) las masas efectivas de huecos
resultan menores que las de electrones.

Como ya dejaramos entrever>, la aproximacion de
primeros vecinos llevaaun comportamiento no fisico
del espectro para S=0,5; en este trabajo mostramos
ademas que ya para valores de S$>0,125 la masa
efectiva presenta un comportamiento oscilatorio. Es-
tos problemas son resueltos (en el marco deunmodelo
simple que permite un tratamiento completamente
analitico) al tomar en cuenta interacciones y
solapamientos entre vecinos mds distantes que el
primero®.

II. MODELO
Porsimplicidad se elige comomodelode cristaluna
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cadena infinita de &tomos idénticos son interacciones
restringidas a primeros vecinos. El hamiltoniano efec-
tivo para un electrén en dicho sistema, escrito en la
representcién de sitios y despreciando la no-
ortogonalidad (NO) del conjunto de la base es:

= 1><jl - >< i
H=o) [j><jl -y, (j><j+l+ "
+1><j)).
Cuandoel estadodel electron en el cristal se escribe
como una combinacidn lineal de orbitales atdmicos

(CLOA)delaforma|y >= 2 iCilj>,elproblemade

autovalores (ES-H)|y >=0dacomoresultadouncon-
Jjuntoinfinito de ecuaciones en diferencias de segundo
orden acopladas a la forma:

(E—o)c;+[1+(E-0)SI(c;y; +¢,)=0. (2)

EnlaTabla 1 resumimos las principales modifica-
ciones que introduce un solapamiento S finito entre
orbitales vecinos (por simplicidad usamos ot=0), yen
la Fig. 1 mostramos como se modifica la forma del
espectro:

BASE ORTOGONAL NO A lros. VECINOS

Sij =<i|j>= 8ij Si,i+l = Si,i—l =S
Espectro
E(k)=-2ycos(ka) (3a)
-2vycos(ka)
E(k)=—-————"——
(k) 1+2Scos(ka) (3b)
Densidades de estados (DOS)
_ 1
2sen(ka) (42)
1+2Scos(ka)?
Q=——"-——"+-
2sen(ka) (4b)
Masas efectivas (adimensionalizadas)
m* = ——-——] s
2cos(ka) (52)
= [1+2Scos(ka)]? (sb)

~ 4S+2cos(ka) +4Ssen?(ka)

Tabla1: Correccionesintroducidas por laNO entre orbitales
primeros vecinos
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Como puede verse en la Ec. (3b), laNOOV intro-
duce un factor 1/[1+2Scos(ka)] en el espectro. Este
factor es mayor que la unidad para T/2<ka<T de
modo que estira la banda y en cambio la comprime
para 0<ka<7/2. Por tanto (como muestra la Fig. 1) no
solo se amplia en ancho de banda en un factor
[1-4S]! siendo que esta se vuelve asimétrica, corri-
giendo las masas efectivas en el fondoy en el tope por
factores [1+2S]? y [1-2S]? respectivamente.
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Fig. 1: Relacion de dispersion como funcién de S (Ec.3b con

0.=0). Se puede observar cémo a medida que aumenta S, el
fondo de la banda se vuelve mas plano mientras que el tope

se hace mas agudo (las unidades de ka estan en grados).

INTERACCIONES
A VECINOS DISTANTES

III.

Para comodidad del lector, resumidosy ampliamos
en estaseccion el resultado principal de nuestro traba-
joanterior,’ referente a la derivacion de interacciones
efectivasentre vecinos distantes a partirde laNO entre
orbitales primeros vecinos. Si se desarrollael denomi-
nadordelaEc. (3b) en potencias de x=-2Scos(ka)y se
usa 1a notacién A=E/2 (energiareducida), se obtiene:

A=S-coska+cos2ka, (lerordenenS)
A=S-(1+3S?)coska+cos2ka, (2doordenenS)
A=S+3S*+(1+3S?)coska+(S+4S*)cos2ka-S>cos3ka.
(2doordenen S)
Como se sigue del desarrollo anterior, el precio que
se paga al tratar de simular los efectos de laNO entre
orbitales vecinos considerando interacciones a veci-
nos distantes es que éstas se vuelven funciones de
parametro S. Al limitar el rango de las interacciones a
un numero par de vecinos aparecen inestabilidades,
causadas por la competencia de interacciones.’
Enellimite de considerar los infinitos términos del
desarrollen serie, las interacciones a vecinos distantes
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coinciden con los coeficientes de Fourier del espectro:

K =-(1/S) [1/(1-482)]"? { [(1-48)12-1]/28}"
K,=-(2/S){1-[1/(1-48?)'2]}.

En la Fig.2 se compara el valor exacto de K, (el
coeficiente de coska) con los resultados de las aproxi-
maciones de 3ros y 5tos vecinos.
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Fig. 2: Comparacion entre el primer coeficiente de Fourier
para el extracto y la aproximacién obtenida al considerar

interacciones entre vecinos distantes.
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Fig. 3: Variacion de la masa efectiva, calculada del espectro
exacto (Ec. 5b), para distintos valores de S. Notar la apari-

cién del comportamiento oscilatorio para S=0.2.2

IV. CONCLUSIONES

1) Cuando se incluye explicitamente en los célcu-
los la no-ortogonalidad entre orbitales vecinos, la
estructura de bandas se vuelve asimétrica.”®
2) Se encuentra sistematicamente que las masas efec-
tivas en el tope (X) de la banda son menores que la
correspondiente al fondo (I") tanto para bandas tipo s
como p, como muestran los experimentos.”

3) Este trabajo, como anteriores, 5,6 muestra una
formasisteméticaen que los efectos de laortogonalidad
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pueden ser simuladas a través de interacciones entre
vecinos distantes.

4)En particular debemos mencionar que enel modelo
unidimensional, la masa efectiva en (I" ) resultante al
incluir la no-ortogonalidad entre orbitales vecinos se
vuelve infinita para S=0,5. Hemos encontrado que la
formaderesolvereste problema es incluir solapamien-
tos e interacciones entre vecinos mas distantes®.
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