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Esercizio 1 — Reticolo di sel buche

Si consideri lo script tm_wb.m.

1. Studiare la trasmissione di un reticolo formato da
sette barriere e sei buche periodiche

2. Confrontare le risonanze con la posizione degli
autovalori di una singola buca con es.m

3. Discutere la posizione delle risonanze per E >V
(altezza di barriera), collegando il risultato alla
teoria del weak binding.
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Risultati

* Funzione d’'onda in B2 (E=0.077 eV)

* Funzione d'onda in G4 (E=0.2834 eV)

* Funzione d'onda in B6 (E=0.5 eV)
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Modello di Kronig-Penney

* Obiettivo: risolvere I'equazione di
Schrodinger per un potenziale periodico =
cristallo monodimensionale

E>V

E<V
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Autofunzioni

v, (x)=A, sinax +B, cosax
v, (x)=A, sinfx +B, cos Sx

* Nota: quando 3 = immaginario, le funzioni
diventano iperboliche

« Condizioni al contorno:

(Wb(o):l)”w(o) B
—~/ ol v {B _B,
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J
- A =
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Condizioni di periodicita

» Dal teorema di Bloch, imponiamo:

v, (W)=, (-b)e™ ™™ I~
1dw, :de aikwb) J
dx |, dx |,
b 0w
<€ >
a

* Definlamo a = w+b = passo reticolare
A, sinaw +B,, cosaw =(-A, sin b + B, cos b )e"
aA, cosaw —aB, Sinaw = (,BAb cos Sb + B, Sinlgb)eika



Sistema caratteristico

(Bb =B,

CC |BA, =aA,

< A, sinaw +B,, cosaw =(-A, sin b + B, cos b )e"®
(A, cosaw -aB, sinaw =(SA, cos b + /B, sin b )e"

* Sostituendo le condizioni al contorno alle
condizioni di periodicita, si ottiene:

A, (Bsinaw +ae*®sinfb ) +B, ( Bcosaw — fe* cos fb ) =0

CP

| A, (acosaw —ae™ cos fb)+B, (-asinaw - pe™ sin gb) =0

\

* Si calcolano gli autovalori annullando |l
determinante, per ottenere:

a’+ [

SInaw Sin Sb
20 P

coska =cosaw cos b -



Soluzione del sistema

o J2mV, _E
* Definlamo ora: %="—">— 77,
0‘:0‘0\/;
INn modo da avere: B =q,n-1
:B_ =050\/1—77

e E sostituendo si ha, ricordando
cos(ix)=cosh(x) e sin(ix)=isinh(x):

O<n<1 12
coska = cosa W1 cosha,b1-7 - sina,w /7 sinhab1-
2\n(1=n)
n>1

Kk bn-1- Sina,W /1 sina,b+/n -1
coska = cosaw\/ﬁcosa Ny, Zm Q, \/5 a,04/1
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Esercizio 2

Si consideri lo script kronig_penney.m.

Studiare la struttura a bande per un reticolo
periodicoa=1A, b=4A

Porre V = 0.1 eV (Nfin = 250, Nde = 10). Che
relazione di dispersione ci aspettiamo?

Che aspetto hanno le funzioni di Bloch uk(x) in
prima banda? Che aspetto assume la funzione
d'onda”?

Discutere 'andamento della funzione di Bloch in

seconda banda, confrontandolo con la prima
(ESSO08, p. 22)



Esercizio 2 — Banda 1
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Esercizio 2 — Banda 2
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Esercizio 3

Si consideri lo script kronig_penney.m.

* Porre un forte potenziale V =5 eV (Nfin =5, Nde =
1000)

« Confrontarlo con il caso di debole potenziale

e Studiare le autofunzioni, le funzioni di Bloch e di
iInviluppo per le prime due bande

« Osservare la forma delle autofunzioni in
corrispondenza del bordo zona e discuterla In
base alla teoria del weak binding



Esercizio 3 — Banda 1
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Esercizio 3 — Banda 2
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