Capitulo 6: Electrones en un potencial
periédico - Teoria de bandas

2

DOS

Energy(eV)




Desde un punto de vista fundamental, se debe resolver el siguiente
problema para obtener los niveles de energia de los electrones en un
cristal:

ay =5 (- Pvw_zey L )ity €y gy
T & 2m % [r. — R 2 SlE =N T

donde  “W(rysy,r,5, ...,ryNSy)

Diferentes aproximaciones que se utilizan conducen a la ecuacion
de Schrodinger para 1 electron en un potencial efectivo :

_ :_m Vzl,fl(l') + U(l')l,[/(l') . Sl,fl(l') one electron

approximation

7R = Hed de Bravais.



Eiemplo:
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En el marco de la one electron or) = —e ¥ ||
approximation:
hz

— o= V) + Uy r) + [ D .[dr || A J Wi(r) = &(r).

Ecuaciones de Hartree
U(r) = Uon(r) + U(r)

Se resuelven en forma autoconsistente Ue(W) !'!!
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Por lo tanto, es de suma importancia el problema de un electron en
un potencial periodico:

HI(F) = [—,— v +-L-'r;ﬂ] 7)) = el(7)

donde [7(F 4+ ﬁ] =07 . “F = Red de Bravais.

Teorema de Bloch

Las soluciones son del forma Tlf |:1|' | = " "

donde

— —y

ug(r+ H) =ug(F) para todo R € red de Bravais




Notemos que

U(7+ B) = ™ B

F1g 17.1. A lattice-periodic function u(x) and the real part of the corresponding

T37 . -1, 1I“



Condiciones periodicas de contorno (Born-von Karman)

Sean iy, dz, 4z vectores primitivos, definamos

N, 7, T (7 +
>
Nl a1
N, _52 T 4+ N

=]

NE-@=2mm,. m,c

Los valores permitidos de k son:

N = NyN,N, umerode
celdas

Na) =0 , i=1273.




Comentarios:

1- El nimero de k permitidos que pertenecen a la primer zona de
Brillouin es 1gual al nimero de celdas del cristal N.

2- El volumen del espacio k asociado a cada punto k permitido es:

b, /b, b3\ 1
_—__® b 4 — "_b - b X b .
Ak N, (N2 Na) N (b, 3)

(2m)°
a, *(a; X az)

Pero: b, -(b, x by) =

El volumen de la celda primitiva de la red directa D = V/ N

(27)® Lo mismo que e 2
I 74 para el gas de e | g( ) T [Qm}ﬂ |

il

Ak




3- P(r) = it uz(7) no son autofunciones del momento lineal

—

—ihVI(7) = —ihV (e )

Y cx AR e
R e™ Tup — ihe'™ "V ug

4- El vector i siempre se puede restringir a la 1 zona de Brillouin.

En efecto, todo vector /& se puede escribir:
- —> —>
K =k+G

> .
Donde G pertenece a la red reciproca y k ala 1ZB.
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Esta condicion también se cumple para k ya que
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Demostracion del Teorema de Bloch

Expando la funcidon de onda en una base de ondas planas (satisfacen
las condiciones periddicas de contorno) .
Wir) = ) ¢
q
Como U(r) es periddico:  U(r) = ) Uge™ ™.
K

1
donde Uk = —J dy e %7 U().
cell

v

i
- Se fija el nivel de energia / Uy = " J dr U(r) = 0.
cell
- U—K = Ul{*'

-Para cristales con simetria de inversion: U _ = Uy = Ug*

Ur) = U(—r),
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Cambio los indices de suma Kq’ por K’q

(D +(2):

o
ge" {(ﬂ g* — 8) c, + ; UK.cq_,{} = Q.



Como la base es ortogonal y completa:
hz
2 -
Se puede escribir ¢ = k — K, con k pertenece a la 1ZB
h? X
2m(k_K)_8 Ck!{"‘ZUl{CkKK 0,

Haciendo el cambio K’ — K’ — K,

rl
(2,n(k_K)2_8)ckK+zUK KCkK=0

Ecuacion de Schrodinger en el espacio k



Dado un k dentro de la 1ZB, la ecuacion anterior acopla solamente

k k —K,k—-K"...,

Problema original . N problemas independientes
(N valores de k dentro de la 1ZB)
— i(k—Kj}-r
Entonces: l,bk — Z Cy _k€ S
K

nhl(r) = f’m'r(§ Ch_xe " %)

Queda demostrado el teorema de Bloch, ya que la funcion

—tK-r ., c, e
u(r) = Z Ck—x€ - es una funcion periodica
K



5- Fijado k, existen diferentes soluciones

Snk

Yu(r) = ™ Tu,(r)

------

— Tl 0 Tl — T/



Se puede demostrar que: ,’{/n‘ . +l{(r)

ybnk(r):
& .

SERTK

El conjunto de todas las energias y autoestados del sistema se obtiene
resolviendo el problema para los k dentro de la 1ZB

> | Sn(k)

Para n fijo, &, es una funcion “continua” de k

g, M
v Banda
| > ~ 10% puntos k
""_j:::j:'r:"' dentro de la 1ZB
— I/ ':]' :r.:"ra !

N valores permitidos de k



El estado fundamental de N_ electrones se obtiene ocupando con 2

electrones (1) cada uno de los niveles (¥} de menor a mayor
energia, hasta ubicar todos los electrones

N.=n_,N donde n_es el numero de electrones por celda

Ej.: 1D \
€
L n=6 ..
n, = 2,4,6,... .. Bandas vacias
E, {l—
“band gap” T e Bandas
------ ocupadas

Aislador o
semiconductor

— Tl 0 Tl



n = 1,3.5,... Ep M n.=3

Metal et

—

Sn(k) — BF.

Puede ocurrir que el nivel de
Fermi cruce varias bandas

Superficie de Fermi

>

Una superficie
para cada banda



Unoccupied
! states

---J

|

(

|

! ) k

1-T0/; ol

| o _kF " ai Occupied

( | states

I )

! 0 !
Energia total del Ey = y: y: E(k) =2 Z E(k)
estado fundamental k|<kp © : k| < kg

E?fﬁ* i/d-f- —— DOS: g(k) g(e)

2
~(2n)3

il _.I;) Q’{ .~,—-] o9  Depende de la relacion de

- dispersion de la banda



g(¢) de = numero de estados electronicos (por unidad de
volumen) comprendidos entre €y € +dg

g(E)=) 6(E— E(k))
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DOS es proporcional a la inversa de dE/dk
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Electrones en un potencial periodico débil

- Modelo de
U(r) lo tratamos como una perturbacion — electrones casi
libres
Empty Lattice Approximation (orden cero)
[ hg 2
Ur) =0 > ¢ libres EL ) = L
2Me

Pero: hay que imponer la condicion de periodicidad
(se tiene que cumplir el Teorema de Bloch)
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ik—K)-r
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E= & .,

Pongo una parabola en cada punto de la RR
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zona repetida



AT/

T/

(]

-/

—3m/a

Esquema de

()

—J L/l
Esquema de

zona extendida

zona reducida



Usando teoria de perturbaciones se puede mostrar que :

-Niveles no degenerados

Ue o |?
& =60 +Y 0‘ - "“lo + O(U?)
I Ek_x, — G-k
-Degeneracién ordenm & ¢ = "~" = & g

& — & kO, = ZU ~KCk-K) i=1,....m,

La correccion a la energia de los niveles no degenerados es de
segundo orden en U,

Para los niveles degenerados la correccion es de primer orden

Solo corregiremos los niveles degenerados



& — & L)Ck K, Z Uh ~KCk-Kp>

2 niveles degenerados

0 .
(8 . 8 ]{)ck—ﬁl i UKZ—KICIK—KIE
(8 . E’k kz)ck K, — UKI—KZCK-KF

K, =
K,=2m /a

k=m /a




Llamando q =k - K;, y K=K, — K,

(& — &)y = Ukcy_x
(& — E’EJK)CQFK = U_geq = Ukcq

8_82 _UK
_U: 8"‘ gqﬂ_]{

80
& =1+ & k) t [( L

a0 \2 n
) s g

/4

—]

=0 = (68— 8)(&— & ) = |U*

1/2
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Nearly free en una red cuadrada en 2D
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Todas las zonas ocupan el mismo volumen




Superficies de Fermi

Z: numero de
electrones por celda
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Como se modifica la estructura de bandas de
electrones libres un potencial periodico débil ?

Se abren gaps en los planos de Bragg y las bandas
degeneradas se splitean

.4-"'-.-'_'__ __-'_"-_

ﬁl
J

N N
/ |/ & \ ( / &

Empty lattice approx. Nearly free electron approx.

S



cubica
simple

bcce

Redes en 3D

zji/i




1 Zona Brillouin

2 Z.ona Brillouin

3 Zona Brillouin



Superficie de Fermi de electron libre para una estructura fecc
(z=4)
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Bandas de energia de electron libre para una red fcc
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Estructura de bandas del Alumnio

Se pueden describir con la aproximacion electrones casi-libres
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Band Structure
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provenientes de
los orbitales 3d
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obtener con NFE



Método Tight-Binding

Escribir la funcion de onda de Bloch como una combinacion lineal
de orbitales atomicos (LCAO).
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Figure 17 The 1s band of a ring of 20 hydrogen atoms; the one-electron energy calculated in the
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Fig. 3.7. Sketch of vanation (with distance between atoms) of bandwidths of Na. Each
energy vt represents 2 eV. The equilibrium lattice spacing 1s ap. Higher bands such as the
4s and 3d are left out
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LLCAOQO en cristales

vom o= Y e —r) = Y e -,

n

a, =exp (1k-r,) paraque sea una funcién de onda de Bloch
1k-r, 1G-r, , D\
@k—FG - E C C gﬂf-(i — In) - @k
n

(D | D) = Zeik-(rﬂ—rm) ‘ oF (r — rp)o;(r — ry)dr

(@uln) = 3 | gt = ) = ra)dr = N

n



1 -
Wik, r)= ﬁzjjﬁlkﬁj Pi(r — R;)

Di(r — R ;) orbital atomico i centrado en el sitio R,

W(k,r + Rn) _Z e* i Qi(r + Ry — Ry)

. | .
=it fin—= ) TR0 (r — (Ry - Ru),

'k Fn. Wik,r). cumple teorema de Bloch

> |\Pk>
> |i,Rj>

Trabajaremos en notacion Y.k, r)
de brakets 0, (r—R,)




Para un cristal monoatomico con un orbital por sitio

1 i
| ‘Pk> = \/NRZJ eikRj) | Rj>

Quiero resolver:

H|Y, >=E®K)|¥,>

Proyecto la ecuacion de Schrodinger sobre <R|

Tigh-Binding:

< Role> = 6oj

<R HR>= -

_—

E, j=0

-t j primer vecino de 0

— 0 los otros casos

E(k) = E, + () ekt

J (pv)




Ejl. Cadena monoatomica con un orbital por sitio

Eq
0—0—0—0 it
a
L g g k) = —= 3" ™))
ola) = =D ol —xy)  => K= %) el

H|k) = E|k) Proyecto sobre un orbital arbitrario [j = 0) = [0)

(O|H[k) = E(O|k)

\/TZ ¢ (0| H|j) = \/_Z e™5(0]7)

E = E{) — 1 ((?iku -+ ﬁiku) = Eg — 2t CDS(kﬂ.)



E = E;— 2tcos(ka)

4 E(R) |

-/a

El parametro de hopping determina el ancho de la banda (4t) !!
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R,
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Na[ls?, 257, 2p%, 35']

amt.-‘::)

@ (r — R)H(r)@;(r)dr

Calculated clectron wave functions for the levels of atomic sodium, plotted about two nuclei
separated by the nearest-neighbor distance in metallic sodium, 3.7 A. The solid curves are ni(r)
for the 1s, 25, and 3s levels. The dashed curve is r times the radial wave function for the 2p levels.
Note how the 35 curves overlap extensively, the 25 and 2p curves overlap only a litte, and the Is
curves have essentially no overlap. The curves are taken from calculations by D. R. Hartree and
W. Hartree, Proc. Roy. Soc. A193, 299 (1948). The scale on the r-axis s in angstroms,



Ej2. Cubica simple con un orbital por sitio

Fo atomo de referencia

2 : L k-(ro—Fm)

— — 1 61 o

Lk (k ) €0 Fm  sus primeros vecinos
m

Para la red cubica simple:

ro_rm:(

—d, 0j O), (O,f

a, 0); (0,0, +a)

E(k) = €0 — 2t(coskya+ cosk,a+ cosk.a)

e, /

;hg,

I @X b,
b~

M



Para m orbitales por celda, la funcion de onda
tight binding se escribe:

‘ \Ijk> — ;J ei(kRj) (za: C, ‘a,RJ>)

/

indice de celda \ (a =1,m) orbitales
(vectores de la red de los atomos del motivo

Bravais)

Proyecto la ecuacion de Schrodinger sobre los m
orbitales <R, ,a| de una celda de referencia R,

4

Sistema de mxm para los coeficientes C_

4

m bandas



Ej3. Si (orbitales s y p) en estructura de diamante

-fcc con 2 atomos por celda
-S1: 3s, 3p,, 3p,, 3D,

Matriz 8x8
(spo)

(a) (b)

(ppo) (ppm)
(c) (d)

(spo)cosB
il

(b)

X

Fig. 6.2 The four fundamental hopping integrals between s and p orbitals: (a)

Fomm =% L Fmpn % Fmt o % memwd Foddy Mpmem o



g, = —3.25eV;

&, = 1.20eV.

15

10+

B
7

Energy (eV)
e

(sso) = —1.9375¢V;
(ppo) = 3.050 ¢V,

(spo) = 1.745eV;
(ppn) = —1.075eV..

=

-15
L

>
d(E)



Usando orbitales hibridos sp,

N
N

hy =4s+p.+ py + ) )
hy =36+ px— D, — D.)
hy=36—p.+Dp,— D) |
hy = 3(8 — px — D, + P.), x

B =

z N

B3 Ba
e, = (&, + 3¢.)/4. g — (ssa) — 2(3"/*)(spo) — 3(ppo)
] 3 P 1 = 2 .

A = (g — &,)/4. B Bsand By =0 Weaire-Thorpe model.



Estructura de bandas y superficie de Fermi de
metales simples

Monovalentes

Element Electronic Crvstalline Element FElectronic Crystalline

structure structure structure structure

Li 15 2s' bee

Na [Ne] 3s' bee

K [Ar] 4s! bee Cu [Ar] 3d'™ 45! foe

Rb [Kr] 5s' bee Ag [Kr] 4d'” 55" foe

Cs [Xe] 65 bee Au [Xe] 4f'* 5d"'" 6s’ fee
Alcalinos: by = 0.620(27 /a)

N = (2:.—_;',:41)1;’(%)3 +(1)2 = 0.707(2x /a)



-0.078% +0.145%

-+0.093% +0.106%

Potassiurm

-0.94%

—41+0.95%

<) Desviaciones de la superficie de Fermi

medida respecto a una esfera perfecta




Nobles:

Bandas / \\ | /
¥ N

(b)

K

Estructura de bandas del Cu



ke = 0.782(27 /a) r-L

f N =27/ai(0.0.1)

\L =2mr/alls, 14, 14)
K =2mfal ¥, %, 0)

() 1 (b)
U=2m/al¥4,%,])







Estructura de bandas del Cobre

provenientes de

} Bandas chatas
los orbitales 3d

310 45!

valence

Transiciones verticales K. << 71/a



Band Structure 1S




OIS

1 Avalence
20k .
40 *
§ (R) = [ 01(r— ROH()9,(r)
w60 —
T r——— 3p
-8l —
100 -
-120



Divalentes

Element Electronic Crystalline Element Electronic Cryvstalline
structure structure structure structure

Be 15 25 hep

Mg [Ne] 3s* hep

Ca [Ar] 457 fee Zn [Ar] 3d" 4s° hep

Sr [Kr] 5s* fee Cd [Kr] 4d'” 5s* hep

Ba [Xe] 6s° bee Hg [Xe] 4f'* 54" 65 rhombohedral

bee kp =0.782 (2m/a) > ['N

fcc

kg = 0.985 (27 /a) > T°T

Las superficies de Fermi

se extienden mas alla de
la1ZB






Trivalentes Aluminio

£ (Rv)
1.

LA




Tetravalentes

Pb: [Xe] 4f4 5d"° 6s2 6p?




Si : [Ne] 3s? 3p?

Energy (e V)

i i i i
= - = I - = - T =

| i
T

semiconductor

:-_ II"’I \ . I"-:.
B L': rl.'..
- | I,
- X, -
-_ i Element Eg (300K (V)

L, [ X, C 5.48

=i 1.110
I

L A T X UK r



Metales de transicion

Fe: [Ar] 3d%4s?

10

[

& N

Fe, Co, Ni

Dos



Ta{Ecp) Yilbcc} Cabec} Fedbc<} e fe Maifec) Caffec )

r
Fe, Co, Ni CV= y T
Y~ g(Ey)
Energy Na

v = 3.5 10 cal/mol K?

Mn
v =40 10+ cal/mol K?




Superficie de
Fermi del W




Tierras raras Los electrones “d’ de un metal de transicion se

e 9% €e_ %

hibridizan con los “s” y “p” formando la banda de
conduccion.

g(&) §

Banda de

conduccion
% s+p+d+f

l?




Tierras raras Los electrones “d’ de un metal de transicion se

e 9% €e_ %

hibridizan con los “s” y “p” formando la banda de

conduccion.
g(€) § g(t) 4
~——
— f]
Banda de =
conduccion
% s+p+d+f ﬁ
& — >z ps
/ s+p+d
l?
P iy f T
—

La aproximacion de electrones independientes no es valida. Hay
aue considerar la repulsion coulombiana de los electrones f.






Semimetales

Semiconductor Semimetal

electron-like

Ej.: Bi, Grafito

Number of carrier << 10%/cm’



B [A9] AS10U7



Algunos compuestos binarios

KCl
19 Kids+ 3
12 Conduction
a
E (eV) |
'.'E' ]' A Qip
v
P abence band
B
=12 — Clas
-16
r K L




Binding energy (eV)

-10

-40

Equilibrium separation

Cl” 3p —»f
6 e | SR
K'3p —»
\
K'3s —»
l I | L ! |
6 8 10

lon separation in Bohr radii



Compound ¢z (V) Compound s (eV)] Compound ¢ (eV)

LiF 13.7 LiC1 0.4 LiBr 7.6
NaF 11.5 Na(’l 8.7 NaBr 7.5
KF 10.8 Kl 5.4 KBr 7.4
REbLE 10.3 Rb(l 5.2 RbBr 7.4
CsF 9.9 (sl 5.3 (CsBr 7.3
-V Eg [I-VI E [I-VII Eg
compound (eV) compound (V) compound (V)
AlSh 1.G3 Zn() 3,20 AgF 2.5
(zaP 2.27 ZnS 3.506 AgCl 3.25
(vaAs 1.43 Znse 2.67 AgBr 2.68
GaSh 0.71 CdS 2.50 Agl 3.02
InP 1.26 CdSe 1.75 Cul 3.39
InAs (.36 (dTe 1.43 (CuBr 3.07

InSh 0.18 HgS 2.27 Cul 3.11




15

13 14
e Si P

Aluminum Silicon Phosphorus
26.982 28.086 30.974
31 32 33
Gallium Germanium Arsenic
69.732 72.61 74.922

E [eV]




Meétodos ab-initio
0 de primeros principios

Meétodos autoconsistentes

Teoria de la
funcional densidad Hartree- Fock
(DFT)



Ya vimos la aproximacion de Hatree

th_i;(—-ﬁw zey o ) %Ir—rl - EW
— 1 aprox.
1 1
) = —Zét . a(r) = ——e[dr’ r') :
N ;‘I_Rl H() pl |l‘—l"|

Namando Vere(r) = Vu(r) + W(#)

k!

Bnm

V2W,(r) + Ve (N)P5(r) = &,'F;(r)

donde p(r) = Z ‘Pj(f‘)‘{‘_?(")

= *
T w1 ﬂlﬂl’l



Density Functional Theory (Kohn y Sham 1965)

-

A

) %vz + eﬁ(r) >lPi(r) =N (r)

Vg (1) =V, (1) + V() + Vi (1)

Potencial de I LDA E2n) f exc(n)n(Fdr.
Vxc{r) intercambio y \
correlacion ..
“GGA B nyn) = f exc(ny,ny, Vg, Vny)n(F)d3r.

Energia del estado fundamental :

Eclp(r)] = Tp(r)] + fﬂ(r) b(r) dr + % fﬁ(r)%(r) dr + Exclp(#)]



Initial guess
n(r)

-
-

A A

Calculate the effective potential
Vis [n(r)] = Vext [n(r)] + Vhartree[n(r)] + Vyc [n(r)]

v

Solve the Kohn-Sham equation

VZ
(— -+ Vks[n(r)]) Yi(r) = Exi(r)

A 4

Calculate the charge density

N
nr) = ) i)
i=1

- NO

Converged?

OK

Charge density, Energy band, Forces,---



DFT Implementations

— GW
— all-electron full potential —— model GW
. T — sX-LDA
self-consistent :>— all-electron muffin-tin | time-dependent DFT
Harris functional —— all-electron PAW —— optimized effective potentials (OEP)
—— pseudopotential — LDA+U
—— self-interaction corrections (SIC)
—— beyond LDA——
fully-relativistic —— —— generalized gradient approximations (GGA)
semi-relativistic —— — local density approximation (LDA)
non-relativistic —

Gaussians (GTO)

non-periodic ——] ——— atomic orbitals Z— Slater type (STO)

periodic ' ™~ numerical (DMol, Siesta)
symmetry — —— plane waves

lane waves (FLAPW
_ augmentation =< plane ( )
non-spin-polarized — spherical waves (LMTO, ASW)

spin-polarized — — fully numerical



Moléc“las. TABLE 1. Equilibrium bond length R, (A) and atomization energy AE (kcal/mol) of 19 covaler
°

molecules.
Ry AE

Molecule LDA PBE WC Expt. LDA PBE WC Expt.
H, 0.764 0.749 0.754 0.741 113.5 104.8 104.2 109.5
LiH 1.601 1.602 1.605 1.595 67.7 60.1 59.4 57.8
CH,4 1.096 1.095 1.094 1.087 462.7 420.3 426.3 419.3
NH; 1.021 1.020 1.020 1.012 338.1 302.8 307.1 2974
OH 0.984 0.981 0.981 0.970 124.5 110.4 112.5 106.4
H,O 0.969 0.968 0.967 0.957 267.3 2354 240.9 2322
HF 0.931 0.930 0.929 0.917 162.5 142.6 146.6 140.8
Li, 2.649 2.670 2.682 2.673 31.0 27.3 26.8 244
LiF 1.548 1.573 1.564 1.564 163.7 146.3 149.1 138.9
C,H, (CC) 1.201 1.207 1.205 1.202 458.8 4139 422.0 4054
C,H, (CH) 1.074 1.070 1.071 1.063

C,H, (CC) 1.323 1.333 1.329 1.339 632.6 571.7 582.1 562.6
C,H, (CH) 1.093 1.090 1.090 1.087

HCN (HC) 1.079 1.075 1.076 1.066 359.6 3252 330.6 3119
HCN (CN) 1.150 1.158 1.155 1.153

CO 1.127 1.136 1.132 1.128 208.1 268.5 274.8 2593
N, 1.095 1.103 1.100 1.098 266.1 242.5 245.1 228.5
NO 1.146 1.157 1.153 1.151 197.8 171.6 176.4 152.9
0, 1.204 1.219 1.213 1.208 174.1 143.5 150.9 120.5
F, 1.388 1.417 1.405 1.412 77.4 52.7 59.0 38.5
P, 1.894 1.908 1.902 1.893 141.9 120.3 125.6 117.3

Cl, 1.994 2.018 2.005 1.988 82.5 66.0 71.4 58.0



Solidos:
Ej. Si

Estructura de
menor energia:

Diamante

-7.84

—~7.86

—7.88

-1
ESH'I.IEU.II'E (ry atom )

=190 -

-71.92

31

“‘ Hexagonal

|




Ep (eV atom“l)

Sc \Y
2.5+ w 30+ L
d.cubic
30+ -3.5} 0Ok
5.0 - 1 d.cubic
-3.5¢+ e S
s.cubic s.cubic
—4.0 =3.51 P Ur s.hex.
s.hex. . ce \%WUD
, 60! %ol esl fec.
—4.5 !\%ﬂou_nb,c.c. h.c.p. h.c.p.| 5.3
&%gﬁ fc.c. 6.1k , L E\:Luoap b.c.c.
X 1 1 h'c:p' L 1 1 —6.5 = L 1 L Q'S i 019 5'0 L i ] I L [ |
08 1.0 12 14 08 10 12 14 16 08 10 12 14 1.6

Q/Q, Q/Q, Q/Q,



dgy

Solid LDA PBE WC Expt.* LDA PBE WwC Expt.*
Li (A2) 3.363 3.435 3.449 3.477 15.2 14.0 134 13.0
C (A4) 3.536 3.575 3.558 3.567 469 434 451 443
C (A9) 2.447 2471 2.460 2.464

Na (A2) 4.047 4.196 4.199 4.225 941 7.85 7.32 7.5
Al (A1) 3.983 4.041 4.023 4.047 84.3 79.2 80.6 73
Si (A4) 5.407 5.475 5.437 5.430 96.4 88.7 94.0 99.2
K (A2) 5.045 5.282 5.256 5.225 4.50 3.61 3.49 3.7
Ca (A1) 5.333 5.530 5.458 5.58 18.7 17.3 17.4 15
V (A2) 2.932 3.001 2.965 3.03 213 183 198 162
Fe (A2) 2.753 2.830 2.791 2.868 256 194 227 167
Ni (A1) 3.423 3.518 3.468 3.524 259 200 231 184
Cu (A1) 3.522 3.632 3.573 3.615 191 141 168 133
Ge (A4) 5.632 5.769 5.686 5.652 72.7 59.5 67.8 75.8
Rb (A2) 5.374 5.670 5.609 5.59 3.59 2.77 2.71 3.06
Sr (Al) 5.786 6.027 5.914 6.08 14.4 114 12.2 12
Nb (A2) 3.250 3.312 3.280 3.30 193 171 183 170
Mo (A2) 3.116 3.164 3.139 3.15 294 260 279 272
Rh (Al) 3.759 3.834 3.795 3.798 320 259 292 269
Pd (A1) 3.848 3.948 3.892 3.881 231 170 207 195
Ag (A1) 4.007 4.152 4.065 4.069 140.4 91.0 118.9 109



-1
ESH‘I.ICU.IIE (ry atom )

-7.84

—7.86

-
o0
o0

-7.90

-71.92

Hexagonal

Diamond

| ) |

diamond |

0.6

0.7

08 09

Volume

Al aplicar presion:

diamante = [}-tin

Comprobacion
experimental !!!



Propiedades electronicas en la estructura de equilibrio

— LDA |
tor.. - GGA |

12

Enk V)

NN

4 L roe S I T AR e S S N ]
n 62 o3 4 08 08 O0oF oF 0w Lo
[‘I ‘“]]



Actualmente es posible determinar muchas propiedades
de materiales desde primeros principios. Por ejemplo:

16
- Fonones 0

14 [

OND™ - R
:\.,__ amr - - ".
O

- S

12 -

)

10 -

frequency (THz)

r, Q! /

| X K T L
scaled wave veetor



- Sistemas magnéticos

o ||
Fe 05 becc AFM1
. 04 fcc AFM1 -
s |
W
3 03 -
1
2 ‘,v’
(11] 02 -
&0 v Ve FM
i bec FM
0.1 fec AFMD
00 1 r-T../ll . 1]

9.6 10.4 11.2 12.0 12.8 13.6
Volume (A’/atom)

Ademas: constantes elasticas, propiedades eléctricas,
onticas. sunerficiales. etc.



