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Wiederholung: Greens-Funktionen

e Definition:

(E-H)G(E)=1 bzw. (E — H(P))G(7,r"; E) = 83(7 — 1)
e Formal: o o
CE)=plpg = Tazigl®n >< &4 = ¥, 0252l _

D, ><P, D, ><P,
=
bZW.G(F,ﬁ;E):an’)#—l—fd F)q)( i

e I, € R = G(E) analytische Funktion

e An den Stellen der diskreten Eigenwerte hat G(E) einen einfa-
chen Pol

—

e Sonst definiere G™4(7,r'; E) = lim G(7,r"; E + is)

s—0



Wiederholung: Greens-Funktionen

. hm fda:xﬂy =P [del Fin [ dzé(z)
o> GoARE) = PY,20%0 1 gy sE -
Ep)® (1) @7, (1)

o Mit p(75 E) =), 6(E — E;,) P, ()P, (7) die Zustandsdichte pro
Volumen

e N(E)= [drp(7, E) die Zustandsdichte.

e Es gilt also p(7 E) = F23(G™(F, 7, E))

o G*(7, B)=G(r' 7, E); G*(7,r'; E)=[G" (', 7 B)]"

o G(7,7; E) — G'(7rE) — GYFr;E) =
90 Y, ()0 ()S(E — )

=
/

o G B) = X0, OB _ £ f e SErd



Wiederholung: Greens-Funktionen

e Fiir nichtentartete Zustinde gilt:
Res(G(7,r!; Ey)) = @ (1)@ (1)
o |9, ()| = Res(G(F, 7 Ep))?
o Ist G(7,r;
H ()] (r)
1. U(F) = [ G(F,r; E)f(r)dr'; falls E ¢ {E,}
U(7) = [ Gro(F,rl; B) f(r)dr' + ®(F); falls E € {E,}

FE) bekannt so kann das inhomogene Problem [E —
= f(7) gelost werden durch



Wiederholung: Greens-Funktionen

o Ist H = Hy+ Hy, so gilt Go(E) = (E — Hp)™! und G(E) =
(B —H)L.

e G(E)=(E—Hy—H)) ' =[(E—Ho)(1—(E—Hy)'Hy)]™! =
[1— (E— Ho) 'H1)]"Y(E — Ho) ™' = [1 — Go(E)H1] ' Go(E)

o(l—-z)l=1+x+z%+..

o G=Gog+ GoH1Gy + GoH1GoH1Gy + ... = Gy + Go H1G

— = — + +

o T-Matrix T(E)Go(E) = HiG(E)
o = G(E) = Go(E) + Go(E)T(E)Go(E)



Bandstruktur im Tight-Binding-Modell

e Betrachte H =}, |l > ¢ <[+, [l > Vi < m|, wobei |I >
ein atoméahnliches Orbital ist.

e Satz von Bloch: periodisches Potential U(7+ R) = U(7) fiir

alle Gittervektoren R des Bravaisgitters:

Uk (F) = € g (F), g (F+ R) = wnp(7)
mit n dem Bandindex.

e Wannier-Funktionen: wy,(r — ) = \/LN Dok e~k (1),
e Bilden vollstandigen Satz.

e Annahme: schwache WW zwischen Bandern

e Es gilt dann < I|H|m >= 01, + Vim



Bandstruktur im Tight-Binding-Modell

e Translationsinvarianz = ¢; = ¢y und Vj,,, = Vi,

e weitere Ndherung: néichste Nachbar-Kopplung: V;; = Vifalls ¢, j
néchste Nachbarn ; 0 sonst

e Dadurch erhalten wir E(k)=¢y + V' 3_; ¢’ und somit
E(k) = eg + 2V cos(ka) ; 1-D
E(k) = €o + 2V ][cos(k1a) + cos(kaa)] ; 2-D
E(k) = eg + 2V |[cos(k1a) + cos(kaa) + cos(ksa)] ; 3-D
(1)

wobei immer —7 < k; < 2

, (E-&)/8




bandstruktur 1im light-binding-MVodell

e Greensfunktion fiir eindimensionales Gitter:

'Lka(l m)

™ .
1 elé(lan)
o J 1 —aveos@)
—T
e Substitution w = €® und z := £

wlt=ml

G(l,m;z) = zmv §de2—mw+1

e Nullstellen der Gleichung w? — 2zw + 1 =0

w12 =zt vz?2 -1

w2

Im{w)
e
T




Bandstruktur im Tight-Binding-Modell

e Falls x € {—o00; —1) U (1500}, so ist |wi| < 1 und |we| > 1
. . wllf'm\
=G(l,m;z) = T
e Falls —1 <z <1 = Integral nicht definiert < kontinuierliches
Spektrum

* GM(lm;i E) = 4V2—(iE—eo)z_(x Fiv1—a?)l=m

e Zustandsdichte p(F) = F3(G™(I,[; E)) = \/El“//g \EEEO\)
s €0)




Bandstruktur im Tight-Binding-Modell
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Bandstruktur im Tight-Binding-Modell
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Bandstruktur im Tight-Binding-Modell
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Storstellenniveaus
e Storstelle lokalisiert an |l >. H = Hy,+ Hy mit Hy = |l > € <]
e (0-Potential)
([ ]
T=H,+ HGyH, + HHGoH1GoH; + ...
=ll>e<l+|l>e<lGoll >e<I|+..
= |l > €[l + €Go(1,1) + (eGo(I,1))* + ...] < ||

=l > <]

.
1 —eGo(l,1)

° G:G0+G0TG0:G0+G0’Z>#O(U)<”Go

e Polvon G & Gy(l,[; Ep) = %

e [, ausserhalb des Bandes von H !



Storstellenniveaus

3 dimensionaler Fall:
I;:==Res(Go(l,1; Ey)) und I,,:=Res(Go(l,l; Ey)) sind endlich, Cg—% <0
und G(E)— 0 wenn E— oo

1. et < I; <0. Go(l,1, ) = % hat keine Losung
2. I} < € < 0. genau eine Losung, unterhalb der unteren Bandkante

3. 0 < I;! < e.genau eine Losung,iiber der oberen Bandkante



Storstellenniveaus




Oberflachenniveus

e Oberflichenzustéinde < ©O-Potential an der Kante (wird hier
durch ein §-Potential dargestellt)

Separation in ein 2-D und ein 1-D Problem

gebundene Zustédnde von H = Hy, + Hy in einer Dimension.

e ¢ Go=1.

Zustandsdichte hat \/LE Divergenz

e fithrt zu divergentem Gj

e Immer ein Bindungszustand.

e auf dem Bild sieht man die 2-D Oberflachenzustandsdicht mit
Diskontinuitat
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