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Aproximação de Born-Oppenheimer

Aproximação de Born-Oppenheimer: nos 
permite desacoplar o Hamiltoniano 
eletrônico do nuclear. 

~Constante
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Elétrons num potencial cristalino 1D
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Zona de Brillouin

Zona de Brillouin
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Largura de banda

E = ⍺ + 2 𝛽 cos ka
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Elétrons num potencial cristalino 3D

Num sólido periódico, o potencial U(r) sentido pelos 
elétrons obedece:

U(r) = U(r+R)

com R um vetor da rede de Bravais: R = n1a1 + n2a2 + n3a3



A solução da equação de Schrödinger correspondentes a elétrons num potencial 
periódico, U(r) = U(r + R), 

podem ser escolhidas da forma:

Teorema de Bloch

Onda plana com 
vetor de onda k 

Função com a mesma 
periodicidade da rede

Felix Bloch
(1905-1983)



Rede Recíproca

Considere R o conjunto de pontos que constitui uma rede de Bravais: 

R = n1a1 + n2a2 + n3a3

Uma onda plana eik . r terá a mesma periodicidade da rede para um determinado 
conjunto de vetores K que obedeçam:

eiK . (r + R)   =   eiK . r 

eiK . R   =   1 

O conjunto de todos os vetores de onda K que resultam em ondas planas com a 
periodicidade de uma dada rede de Bravais é conhecida como sua rede recíproca.



Rede Recíproca

Sejam b1 , b2 e b3 os vetores primitivos que formam uma base na rede recíproca. Assim, 
qualquer vetor k ∈ K, pode ser escrito:

k = k1b1 + k2b2 + k3b3

Assim, para que tenhamos:

devemos ter:

eiK . R   =   1 

k . R = 2𝜋N = 2𝜋( k1n1 + k2n2 +k3n3)



Rede Cúbica.

Rede real

a1 = a î

a2 = a ĵ

a3 = a k

b1  =  2𝜋  î
      a

Rede recíproca

b2  =  2𝜋  ĵ
      a

b3  =  2𝜋  k
      a



Rede Cúbica: YIn3



Número de onda, associado ao momento cristalino p = ℏk.

O número de k's permitidos é igual ao número de células 
primitivas N contidas no cristal

Cristal macroscópico, N → ∞ e então k →  ∞.

Para cada k na 1a ZB, há diversas soluções 𝛙nk possíveis da 
equação de Schrödinger, cada qual indexada por um número 
inteiro n, conhecido como índice de banda.

Significado de k:

Número de k’s permitidos: 

Índice de banda:

Estrutura de Bandas
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dC-C ~ 1.5 Å dSi-Si ~ 2.3 Å dZn-Te ~ 2.6 Å
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                          C                                                 Si                                           ZnTe

dC-C ~ 1.5 Å dSi-Si ~ 2.3 Å dZn-Te ~ 2.6 Å

Abertura de gap:
quebra de simetria.
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https://www.intechopen.com/chapters/86994
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Castro Neto et al, Rev. Mod. Phys., 81, 2009

“ One of the most interesting aspects of the 
graphene problem is that its low-energy excitations 
are massless, chiral, Dirac fermions. “ 
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Angle-resolved photoemission spectroscopy
(ARPES)

Nucl Sci Tech (2021)



Local DOS e Curva dV/dI
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Local DOS e Curva dV/dI
(LDOS)

Workshop Nanoscience on the Tip





Isolantes Topológicos



Spin Splitting
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If we have a lot of atoms? (~ 1023)

(Occupied states)

(Empty states)

Valence

Conduction

Andreas Wacker Notes (2018)

Felix Bloch
(1905-1983)

Bloch’s Theorem

Electronic Band Structure: Si crystal



Elétrons livres X Elétrons num potencial cristalino



Rede Recíproca

Zona de Brillouin

R = na

aaa



Elétrons num potencial cristalino 1D

HH H HH

Num sólido periódico, o potencial U(r) sentido pelos elétrons obedece:

U(r) = U(r+R)

com R um vetor da rede de Bravais.



Rede Recíproca

Considere R o conjunto de pontos que constitui uma rede de Bravais: 

R = n1a1 + n2a2 + n3a3


