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Aufgabe 1 (Tight-Binding Modell) (3 Punkte)

Gegeben sei ein einatomiger Kristall einfach kubischer Struktur mit Gitterparameter a. Im atomaren
Limit (d.h. bei Betrachtung isolierter Atome) gebe es fiir jedes Atom n nur einen elektronischen Zustand
|n) mit Energie Fy. Im Kristall hingegen tiberlappen die Orbitale néchster Nachbarn (Matrixelement

).

a) Wie lautet der Hamilton-Operator im Kristall in der Basis |n)?

Hinweis: Der gesamte Hamiltonoperator ist die Summe aus den atomaren Hamiltonians und den
Hopping-Termen.

b) Zeigen Sie, dass die Dispersionsrelation durch

3
E(k) = Ey + 2t Z cos(k;a)

=1

gegeben ist.

Hinweis: Die folgene Darstellung konnte dabei hilfreich sein:
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c¢) Betrachten Sie nun den eindimensionalen Fall einer Kette aus Atomen im Abstand a. Wie lautet
die Zustandsdichte D(FE)? Skizzieren (bzw. plotten) Sie D(E).

Aufgabe 2 (Kronig-Penney Modell in Tight-Binding Niherung) (4 Punkte)

Wir betrachten eine eindimensionale Kette von Atomen im Abstand a, die ein Potential der Form
V(z) =—g>,0(x — na) erzeugen.

a) Losen Sie zunichst das atomare Problem. Bestimmen Sie dazu die Wellenfunktion und die
zugehorige Energiedispersion. Plotten Sie anschliessend die Wellenfunktion fir m =h=g¢ = 1.

b) Berechnen Sie nun die Dispersionsrelation fiir die eindimensionale Kette in Tight-Binding N&herung
unter Verwendung der atomaren Wellenfunktionen aus Aufgabenteil a).

Aufgabe 3 (Tight-Binding-Bandstruktur) (3 Punkte)

-,

Bestimmen Sie die Energiedispersion e(k) von Elektronen auf einem 2D Dreiecksgitter lediglich unter
Berticksichtigung von N”achstem-Nachbarn-Hiipfen ¢. Bestimmen Sie zudem numerisch die Zustands-
dichte D(E).



