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Bianderberechnung

1 Einleitung

Zur Berechnung der Bandstruktur in Metallen mit schwachem periodischen Potential
ist es iiblich, die Schrédingergleichung im Impulsraum zu formulieren und zu 16sen. In
den iiblichen Lehrbiichern wie Ashcroft/Mermin oder Ibach/Liith wird diese Formulie-
rung im Impulsraum dargestellt als eine Entwicklung in ebenen Wellen im Ortsraum.
Dies ist aufwindig und uniibersichtlich.

Ich versuche hier eine konsistente Darstellung im Impulsraum von der Herleitung
der Schrodingergleichung im Impulsraum zu geben.

2 Vorraussetzungen / Ansatz

Gelost werden muss die zeitunabhéngige Schrédingergleichung:

H|¢) = E|9)

Dabei gehe ich von folgenden Vorraussetzungen aus:

e Die Losungsfunktion |¢) wird im Impulsraum entwickelt:

3 Rechnung

1. H|o)

Dem Hamiltonoperator

~ ~ - P
H:H1+H2:—+U
2m

Der Vollsténdigkeitsrelation:
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Die Relation zwischen Impuls- und Ortsraum:
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Der Potentialfunktion im Ortsraum:
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Das Integral iiber x ausfiihren:
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Alles zusammenfiihren:
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Setze p1 = p3 = pa:
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Wegen der Orthogonalitit der |p;) folgt, dass fiir alle p; gelten muss:

2
(ﬂ - E) Cpy + Z CpaUpy—py = 0 (25)
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Und zwar fiir alle p; mit den gleichen Entwicklungskoeffizienten c,,.

4 Randbedingungen

Wegen der periodischen Randbedingungen gelten Einschrénkungen fiir die p;:
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% = L—:n (n: ganzeZahl) (26)
Und wegen der Gitterperiodizitdt des Potentials kann U,,_,, nur dann von null ver-
schieden sein, wenn gilt:
P2 —D
h

wobei K ein Vektor des Reziproken Gitters ist.

=K (27)
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