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1. Elektronen in 1D periodischem Potential: (10 + 15 + 15 = 40 Punkte)

Wir betrachten Elektronen in einem eindimensionalen periodischen Potential der Form
V(z) = Vpcos®*(rx/a)

mit Gitterkonstante a. Der Hamiltonian lautet
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Verwenden Sie den Ansatz der Bloch-Funktionen
Uk () = Uupg(z) exp(ikx) mit  wpi(r + a) = up ()

um das Energiespektrum F,, ; zu analysieren.

(a) Starten Sie von der Schrodinger-Gleichung
Hwn,k<x) = En,kwn,k<x> )

benutzen Sie die Periodizitét von w, x(x) und leiten Sie eine Matrix-Eigenwertglei-
chung fiir die Energien E, ; her. Zeigen Sie, dass die Eigenwerte die Relation
Ey ki, = Enp mit Gy = 27l/a erfiillen.

(b) Wir beschrénken uns in dieser Teilaufgabe auf n € {—1,0,1} so dass wir nur 3 X
3 Matrizen diagonalisieren miissen. Bestimmen Sie das Spektrum, d.h. die drei
Energieeigenwerte E, ; mit n € {—1,0, 1}, als Funktion von V; fiir

k=do+™ 42" 4Tl
3a’° 3a «a

(c) Analysieren Sie nun die vollsténdige Bandstruktur in der Ndherung fast freier Elek-

tronen.
2. Wannier-Funktionen: (10 Punkte)
Betrachten Sie Wannier-Funktionen
A3k
w(F) = Viz / R g (),
1z (27)3 .

wobei ¢, 7(7) Bloch-Zusténde sind und Vg7 das Volumen der Einheitszelle bezeichnet.

—

Uberpriifen Sie, dass Wannier-Funktionen Wy (T° ﬁ), n=1,2..., Re Bravais-Gitter,
ein vollstdndiges Orthonormalsystem (VONS) bilden:

/d% Wi (7 — R)wy (7 — R') = VagOumd 5.

> wi (i = Ryw, (7 — R) = Vigd (7 — 7).
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