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Exercicio 28

O minimo da primeira banda estd no intervalo [0.37,0.38], o mdximo encontra-se no intervalo
[1.39,1.40].

O cadigo utilizado para determinar estes valores foi o seguinte:

For[i=0,i<115,
{
eig=0.35+1%0.01;
B=NDSolve [{-(1/2)y’’ [x]-2Sin[x] "8 y[x]==eig
y[x],y[0]==1,y’ [0]1==0},y,{x,0,40},MaxSteps->4000] ;
Plot[{Evaluate([y[x]/. Bl,2 Sin[x]"~8-3},{x,0,40},PlotRange->{-4,4},
PlotStyle->{{RGBColor[0,0,1]},{RGBColor[1,0,0]}},PlotPoints->400];
i+l

Nao se apresentam as figuras porque sao demasiadas.
Para se determinar os valores de k foi utilizado o c6digo de Mathematica apresentado na figura 1

O grafico de E(k) obtido é o seguinte:

Exercicio 29

Iniciaremos por calcular o valor méaximo de ¢ se K estiver dentro da primeira zona de Brillouin.

Os vectores mais curtos da reciproca sao:

2 - 2T

G=—(£1,£1,41), G=—(£2,0,0)
a a
e sua permutagoes.
Para estar num plano bisector, no primeiro caso temos que:
2 1 21 2
1) —(¢,0,0)-(1,1,1) = =(1,1,1)— - (1,1,1)—
(1) 0,0 (1,11 = 304D (1,1,
2T 1 2 2
2) — -(1,1,1) = =(1,1,1)— - (1,1,1)—
@ Zlgaa 0L = 0,107 117
Ou seja:
3
1 = — 2 e
) a=— (2 ¢=—



For[i=0,1i =115,
bl=10;
eig=0.35+1+0.01;

B-= N])Sulve[{—% ¥ ' [x] -2Sin[x]® ¥[x] -- eigy[xl, ¥[01 --1, ¥ '[0] -- ll}, ¥, {x, 0, 40}, MaxSteps — 4000]:

{» Plot[{Evaluate[y[x]/. B],?Sin[x]°-3},{x,0,40},PlotRange—{-1,1},
FlotStyle—{{RGEColor[0,0,1]}, {RGBColor[1,0,0]}, {RGBColor[0,0,0]}},PlotPoints—100]; )
{+Print [eig]:«)
f[x ] := Evaluate[y[x] /. B]:
h=H[40/10000];
delf = H[1/40];
%= Flatten[Table[£[h+ {i}], {i, 0, 10000}]]:
intensidade - Abs[Fourier[A]]":
lista = Table[{{delf) »j, intensidade[[i] }, {j, 1, 10000}];
{+ListPlot [Lista,PlotRange—Al1]; «}
For[k=2, k < 500,
{
If[listallk- 11021 - 1istafklOzn. 299,
If[listaflk + 1121 < listalkld21 -
If[bl = lista[kIO21.
{
b1 = listakII2q:
BS = Append[B5, {eiyg, listallkIM10}1:
{+Print [{eiy,listakIO10}]1; «}
}, 2237, 111]
1
¥} K++]1;

}.'- i++]:

Figura 1: Cédigo em Mathematica para determinar os vectores de onda k
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Figura 2: Grafico de E(k)

No segundo caso temos que:

m =

@ Z(0,4.0)- (2,00

2 2
(2.0.0) - (2,0,0) = 3-(2,0,0)7 - (2,0,0) 7

N~ N~

2T 2
= —--(2,0,0)— - (2,0,0)—
5 (20,072,007



Ou seja:

2 2w
1 =2 (2 ==
M) a=2, @) a="
O valor inferior, para os dois casos é:
2w
1 = 2 —
1) a=2, @ a="

correspondente ao limite da zona de Brillouin.
Definindo:

T

(1) q:‘S;v (2) q=5—

temos que, para os electroes livres:

2 72 2 2
1 p=E :ﬁ<27f) 2

2m 2m \ a
hQKQ h2 2
2) E= - (E) §

2m 2m \a
O que di E o s2.
Por cada vector G vamos ter uma banda. Para um vector Kcristai = (5,0,0)%r e Keristal =
(s,0, 0)277r vamos calcular os vectores Kijyre = Keristal + Gicorrespondentes.

(1)
G = (0,0,0), Kiivre = (5,0,0)2, E x s*

27 o )
G:(72507O)77 Klivre:(5727070)7, EO((572)

2
G = (2,0,0)%, Kive = (s 4+2,0,0025,  E o (s +2)>

G = (—1,11,11)%”, Kiivre = (s — 1, £1,£1)2" B (s—1)>+2
G:(l,il,il)%r, Kiivee = (s + 1, £1,£1)28 B (s+1)°+2
G = (0,£2, 10)%, Kiivre = (5,£2,0)22, Exs®+4
(2)
G = (0,0,0), Kiivre = (&s,s)%ﬁ7 E x 3s?
G:(—2,0,0)2§, Kiivee = (5 —2,5,5) %, E o (s —2)% + 25*
G:(Z,O,O)%T, Kiivee = (54 2,5,5) %, E o (s +2)% + 252
G:(—l,il,il)%r, Kivee =(s+1,s+1,s+1)2,  Eoa3(s+1)*2(s+1)*+ (s F1)?

As fungoes E(s) foram tragados, resultando nos graficos apresentados na figura 3.
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Figura 3: Grafico das bandas de energia. (1) a azul, (2) a vermelho.



