Elektronova struktira grafénu

Juraj Hasik

Grafén a geometria jeho mriezky

Grafén je uhlikovy 2D krystal, ktorého mriezka mé tvar medového plastu. Tvoria ju pravidelné Sestuholniky. Vézby
medzi atémami uhlika, ktoré drzia grafén pokope zvieraji uhol 1202. Mriezku grafénu mo7no popisaft ako trojuholnikov
Bravaisovu mriezku s dvojatémovym motivom, ktoré je generovand dvojicou bazovych vektorov
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kde a je vzdialenost medzi dvoma susednymi atémami uhlika. Pre grafén je a = 1.42A. Mriezkova konStanta, teda
dlzka bazového vektora je néasledne 2.46A.

Obrdzok 1: Bravaisova mriezka grafénu, poskladané z kosostvorcovych primitivnych buniek (vlavo). 1. Brillouinova zéna
recipro¢nej mriezky z vyzna¢nymi bodmi k-priestoru (vpravo).

Oznacime aj vektory k najbliz§im susedom, nakolko buda uzitoéné v dalsej Gasti:
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ASB: & =a(1,0), 52:a(f§,—§) a  &y=a(—=, L)
To boli vektory k atomom B, lebo tie st najbliz§imi susedmi atomu A. Tak isto by sme mohli zapisat aj vektory k
najbliz§im susedom atému B, tentokrat to ale budu atomy A. Na to sta¢i zamenit znamienko x-ovych komponent

vektorov &;.
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Recipro¢ni mriezku dostaneme z podmienky pre bazové vektory recipro¢nej mriezky a;.b; =27d;;. Tato podmienka je
splnena nasledovnou dvojicou vektorov:
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Tesna vazba

Elektronova konfigurdcia uhliku (C) je [He| 25 2p? . Indpirujeme sa Paulingovym [1] navrhom sp? hybridizacie a
zadefinujeme nasledovné linearne kombinacie vodiku podobnych vinovych funkcii, ktoré obsadzuju valen¢né elektrony
uhlika. Orbitaly pre uhlik na A-tom a B-tom mieste v primitivnej bunke rozli§ime identickym indexom. V istych
argumentoch v nasledujicom texte tento index nebude relevantny, v tom pripade ho neuvedieme.

|07A> = |2pz> |OvB> |2pz>

1, 4) = L12s) + /¢§mp» 1,B) = L |25) - ¢Euna

2,4) = L 2s) = L 12pe) — L5 12p)  [2,B) = 5 125) + = 2na) — 5 12y)
3.4) = S [26) = 20+ 2 2} [3.B) = b 126) + b 2p,) + 2 |2p,)

NaSou motivéaciou pracovat s takymito Specidlnymi lindrnymi kombinaciami je uhol, ktory zvieraju orbitaly leZziace v
rovine xy, teda rovine mriezky. M& velkost 120° a to je rovnaky uhol ako medzi viizbami uhlikov v graféne. Preto je
tento vyber v istom zmysle prirodzeny. Podoba tychto orbitalov je zndzornena v nasledujicom obrazku.
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Obrdzok 2: Sp? hybridizované orbitaly atému uhlika [2]

Predstavme si, ze takéto orbitaly sedia na kazdom atome uhlika v grafénovej mriezke. Orbitaly |1), |2) a |3) leziace
v xy rovine zvieraji medzi sebou uhol prave 1202, preto sa prirodzene niika predstava, ze dvojice sp? orbitalov na
susednych atémoch spolu tvoria vizby a tie drzia grafén pokope.

Cielom nasledujiceho postupu bude odvodit pasova §trukturu grafénu metédou tesnej viazby. Najprv navrhneme
modelovy hamiltonidn, ktory umozni delokalizaciu elektréonov pomocou preskokov resp. tunelovanim medzi orbitalmi
a nasledne vyrieSsime bezcasovii Schrodingerovu rovnicu pre stacionirne stavy.

Hamiltonian

V naSom modeli umoznime preskoky elektréonov medzi orbitalmi najbliz§ich susedov, teda preskoky na orbitaly vzdi-
alenejsich atomov pokladame za malé (vodiku podobné vlnové funkcie si exponencialne tlmené so vzdialenostou, preto
vyrazne klesa prekryv vzdialenejSich orbitélov) a nebudeme ich dalej uvazovat.

Situaciu nam zjednodusi zrkadlova symetria systému voéi rovine xzy. Orbitaly |1), |2) a |3), ktorych osi azimutalnej
symetrie leZia v rovine xy st zrejme symetrické voci zrkadleniu rovinou xy. Orbital 2p, t.j. |0) je antisymetricky.
Nakolko mriezka je symetrickd voci zrkadleniu rovinou xy je rozumné pozadovat rovnaka symetriu aj od hamiltonianu.
Preto musime vylacit ¢leny, ktoré by viazali orbitaly roznej symetrie. Konkrétne ¢leny typu |1) g (0] alebo |0) g (2|, kde
g je ¢islo s rozmerom energie [6]. Nech T je operator zrkadlovej symetrie voéi rovine xy, pre ktory zrejme plati 77 = 1.
Pozadujeme symetriu hamiltonidnu voéi takejto transformacii, teda H' = THT = H. To pre ¢leny mieSajtce orbitaly
roznej symetrie znamena

T11) g (0] T = [1)g{0] (~1) = [1) g (0] <= g=0.

Vdaka tejto podmienke sa problém vyrazne zjednodusi.



Vsetky preskoky medzi orbitalmi na najblizsich susedoch, ktoré st symetrické vocéi zrkadleniu rovinou zy, teraz vieme
zhrnat do Styroch pripadov a tie st znazornené v obrazku 3.
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Obrdzok 3: Mozné preskoky medzi orbitalmi a im zodpovedajice maticové elementy hamitonidnu H - parametere G, g1, g2 a
g3. Zaroven sme zaviedli ako parametre hodnoty prekryvovych integralov pre jednotlivé pary orbitalov S, s1, s2 a sa.

Takto usporny popis je mozny vdaka tomu, Ze maticové elementy niesii zavislé na absolutnej polohe orbitalov v mriezke.
Zélezi len tom, ¢i st atémy na ktorych si lokalizované orbitaly vo vztahu najblizsich susedov. Vezmime si elektron
v Tubovolnom orbitali, napr.|1, A, N), teda v primitivnej bunke N. Povolené preskoky reprezentované maticovymi
elementami hamiltonidnu vyjadrime nasledovne:

(Obr.4 vl avo) G=(1,B,N|H|1,A,N), g3=(1,B,N'|H|1,A,N)=(1,B,N"|H|1,A,N)
(Obrd stred) g1 = (2, B,N|H|1,A,N) = (2, B,N"|H|L,A,N), g»= (2, B,N'|H|L,A,N)
(Obr.4 vpravo) g1=(3,B,N|H|1,A,N)=(3,B,N'|H|1,A,N), g2=(3,B,N'|H|1,A,N)
o= (1,A,N|H|1,A,N),

€sp

kde €42 je energia elektrénu v 'ubovolnom orbitali z trojice |1), |2) a |3). V podstate sme iba vyjadrili vietky mozné
preskoky z orbitéalu |1, A, N') na orbitély nachadzajtce sa na najblizsich susedoch v bunkach N, N’ a N” prostrednictom
zavedenych parametrov. Dvojice orbitalov, medzi ktorymi bude dochadzat ku preskokom, su ilustrativne zhrnuté v
obrazku 4.
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Obrdzok 4: Orbitaly na najblizsich susedoch, do ktorych méze pretunelovat elektréon z orbitalu |1, A, N). Kazdy z povolenych
preskokov spada do jednej zo Styroch moZnosti v obrazku 3.



Ako dalsi priklad uvedieme preskoky zo stavu |2, B, N)

(Obr.5 vl avo) g1=(1,AN|H|2,B,N)={(1,A,M'|H|2,B,N), go={(1,A,M"|H|2,B,N)
(Obr5 stred) g1 = (2, A, M'| H|2, B,N) = (2, A, M"|H |2, B,N) g = (2, A, N|H |2, B, N)

g3 = (3, A,N|H|2,B,N) = (3, A, M"|H|2,B,N), G=(3,AM|H|2 B,N)
€sp2 = (2,B,N|H |2, B,N)

(Obr.5 vpravo)

s tym rozdielom, ze tento krat su A-té orbitaly z primitivnych buniek M’, M" miesto N’, N, pretoZze tam sa nachadzaju
najblizsi susedia uhliku B z bunky N.
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Obrdzok 5: Orbitaly na najblizsich susedoch, do ktorych méze pretunelovat elektron z orbitalu |2, B, N). Rovnako ako v
obrazku 4, kazdy z preskokov spada do jednej zo Styroch moznosti z obrazku 3.

Posobenie hamiltonianu na zvy$né orbitaly symetrické voci zrkadleniu rovinou xy (|2, A), |3, A),|1, B),|3, B)) by sme
popisali iplne analogicky a nebudeme ho tu explicitne uvadzat.

Zatial sme zadefinovali len ¢ast hamiltonianu, konkrétne jeho posobenie na orbitaly symetrické voci zrkadleniu rovinou
xy. ESte musime urcit, ako bude hamiltonian posobit na druht skupinu, teda antisymetrické orbitaly vod&i zrkadleniu
rovinou xy. To st konkrétne dva orbitély a to |0, A) a |0, B). Z rovnakého dévodu ako v predoslom pripade povolime
iba preskoky medzi orbitdlmi na najbliz8ich susedoch. Naviac je situacia zna¢ne zjednoduSena faktom, Ze tieto orbitaly
su rota¢ne symetrické okolo osi z. Vd'aka tomu si vysta¢ime pri parametrizovani preskokov len s dvoma parametrami
- maticovym elementom hamiltionanu (0, B| H |0, A) = T a prekryvovym integralom p. Povolené preskoky z orbitalu
|0, A, N) vyjadrime nasledovne:

T = (0, B,N|H 10,4, N) = (0. B, N'| |0, B, N} = (0, B, N"| FF |0, B, ')
€2p = <0,A,N|H|O,A,N>’

kde €q, je energia elektronu v orbitali [0) . Hodnoty parametrov aj ilustraciu susednych orbitalov, do ktorych moze
tunelovat elektron z orbitalu |0, A, N) uvddzame v nasledujacom obrazku:
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|0,B,N">

|0,ANN> |0,B,N>

T=<0,B|H|0,A>
p=<0,B[0,A> |0,B,N'>

Obrdzok 6: Parameter T oznacujici maticovy element H, ktory zodpoveda preskoku medzi orbitalmi |0) a prekryvovy integral
tychto orbitalov p (vlavo). Orbitaly |0, B) na najbliz$ich susedoch atému A s orbitédlom|0, A, N}, do ktorych tuneluje elektron s
nenulovou amplitidou (vpravo).

4



Teraz je cela dynamika elektronov v nasom modeli zadefinovana a mézme pristapit k rieeniu Schrédingerovej rovnice.
Sumér parametrov nasho modelu tesnej vézby je uvedeny v nasledovnej tabulke:

Maticovy element [eV] Prekryvovy integral  ¢islo
G -10.875 S 0.264
T -3.033 P 0.129
a1 -1.893 s1 0.046
g2 -1.982 So 0.111
9 1.051 53 -0.018
€sp2 -2.896

Tabulka 1: Tabulka obsahuje hodnoty pre parametre uvazovaného modelu tesnej vizby na ziklade hodnét uvedenych v [6].
Hodnota esp2 je uréenad vzhladom k vyberu ez, = 0eV.

Pri vybere €2, = 0 eV budi mat maticové elementy hamitonianu medzi orbitalmi |1, A), |2, A) a |3, A) (alebo vSetky
na atome B) jednoduchy tvar [6]:
(1,A|H1,A) = (2,A|H|1,A) = (3,A|H|1,A) = (2,A|H |2, A) = (3, A| H |2, A) = (3, A| H |3, A) = €5po

RiesSenie stacionarnej Schréodingerovej rovnice

Pristupme k rieSeniu Schrodingerovej rovnice pre nas§ model elektréonov v graféne. Nagim cielom nebude néjst konkrétnu
podobu vlnovych funkcii elektrénov, ale ich energetické spektrum. Schriodingerova rovnica pre stacionirne stavy méa
tvar

Hlp) = E|¢). (1)

NA&s systém je transla¢ne invarianty voéi translaciam o vektory mriezky. Preto ako désledok Blochovho teorému buda
rieSeniami Schrédingerovej rovnice blochovské funkcie, ktoré budu respektovat tito symetriu [3]. InSpirovani touto
skuto¢nostou, zaved'me nova sadu vinovych funkeii zlozenych z lokalizovanych orbitalov sp? hybridizicie. Tieto vinové
funkcie budt periodické na grafénovej mriezke:

1 ; ) L ,
|Porbital, atom) = ﬁ Z ek Ron,atom lorbital, atém(r — Ry atom)) s
n

skratene

1 .
‘¢o, a> = ﬁ Z elk'Rn’a |Oa a, Tl> ) (2)

kde suma beZi cez v8etkych N primitivnych buniek, R, , je poloha a-teho atému v n-tej bunke. Tieto vinové funkcie
su periodické na grafénovej mriezke s periédou danou jej bdzovymi vektormi. Dokopy na primitivnu bunku pripada
osem orbitalov (8tyri pre kazdy atom), preto mézme ocakavat, ze delokalizaciou elektréonov vznikne aZ osem povolenych
pasov v spektre Hamilitonianu [3].
Navrhnime moZné rieSenie ako superpoziciu vyssie uvedenych blochovskych funkcii s neznamimi koeficientami, t.j. nech
vlnova funkcia elektréonu v ma tvar

) = coalto,a)- (3)

Dosadme tento ansatz do (1) a obloZzme vzniknutt rovnicu postupne vSetkymi 6smimi blochovskymi funkciami (2).
Vysledkom bude nasledovné stistava 6smich rovnic

(G0, al H [¢p) = (o, a| E[¢))
(@1, al H [Yp) = (¢1, al E[) (4)

(93, Bl H |[¥) = (¢3, BI E[¥) .



Pozrime sa na explicitnit podobu tychto rovnic. Za¢nime prvou a dosadme do nej vztahy (2), (3):

1 . .
N Ze‘lk'R"*A (0,A,n|H(Z co’aZe’k'R “alo,a,n’) Ze‘lk Roa (0, A, n| E( Zco aZelk‘R"”a lo,a,n’))
n o,a n’

n’

Jediné nenulové maticové elementy buda typu (0, A,n| H |0, B,n'), kde atéomy A, B su vo vztahu najblizgich susedov
a elementy typu (0, A,n| H |0, A,n), ktoré zodpovedaju energii elektronu v orbitaly |0, A). Podobne na pravej strane
dostanem nenulové prekryvy resp. skalarne suciny len orbitélov typu |0, A), |0, B). Rovnica sa tym zna¢ne zjednodusi.

’Lk n.’ Rn )
coANZOAmH\OAn)—&—COBNZe BT A) (0 A n| H |0, B,n'(n)) =

n,n’

ECOANZ 0An|0An>—|—cOBNZeZk(R"’B Ron,4) (OAn|OBn( )

nn

Index n’ bezi pre kaZdé n len cez tie primitivne bunky, v ktorych sa nachadzaji najblizsi susedia. To je vyjadrené
jeho zavislostou n’(n). Teraz moézme dosadit zavedené parametre nasho modelu a vykonat sumu cez n a n’. Vzniknuté
fazové faktory zapiSeme cez vektory k najblizsim susedom.

Co.A€2p + CO,B(eik.le + eik.&g + eikﬁg)T — E(CO,A _i_CO’B(eik.él +€ik.52 +€ik.53)p)

To je prva rovnica sustavy (4) v kompaktnej forme. Pozrime sa na explicitna podobu druhej rovnice:

1 .
N g e~ ik-Rna <1,A,n|H(E Coa g e®Rur oo a,n') =N g e HRna (1A n| E( E Co.a E e Ruralo a,n'))
n o0,a n’

Pre orbital (1, A, n| budd nenulové maticové elementy (X, A,n|H |1, A,n) a (1,A,n|H|X,B,n/(n)), kde X = 1,2,3.
Atomy A,B musia byt najblizsi susedia. Nenulové prekryvy nadobnu dvojice orbitalov v takom istom vztahu. Po
dosadeni a eliminécii nulovych maticovych a prekryvovych ¢lenov dostavame:

N S (era (L A, ml |1, A,m) + caon (2, Al 1L A, 4 coa (3, A,m] HL A,m)) +

+ % Z e R g =R 4) (cl,B (1,A,n|H ’1,B,n'(n)> +co,B{(1,A,n|H ’2,B,n'(n)> +c3,p{(l,An|H ’3,B,n/(n)>) =

n,n’

= B 3 (era (1, A0l 1A, m) + caoa (2, A,ml H L A,m) + .0 (3, Aol H L A,m) +

n

1 ; _
i Z ¥Ry =R 4) (01,3 (1, A, n| 1,B,n/(n)> +co,B (1, A n| 2,B,n'(n)> +c3,8(1, A n| 3,B,n'(n)>)

n,n’

Teraz dosadime paramatrizaciu maticovych a prekryvovych ¢lenov, nasledne vykoname suméciu cez n a najblizsich
susedov n’. Jednotlivé skupiny ¢lenov sme uZz ilustrovali v obrazku 4. Cleny (1, A,n|H |1, B,n/(n)) zodpovedaji
Obrézku 4 vlavo, ¢leny (1, A,n| H |2, B,n'(n)) Obrazku 4 stred a nakoniec &leny (1, A,n| H |3, B,n'(n)) Obrazku 4
vpravo:

[CI,A +con +CB,A] Esp2+C1,B(G6ik'61+g3€ik‘62+g ezk 3)+02 B(gle 1+g2eik.52+g ezk 3)+C3 B(gle 1+gleik.52+g2eik.63) _

ik.8 ik.8 ik.8 k.8 k.8 ik.& ik.&
= E(ci,a+co,a+csater,p(Se™ % 453602 £53™0%) ey ps16™ % 452¢™ %2 £516™%3) 03 p (5160 516702 452™%9)

Toto je konefna podoba druhej rovnice zo sustavy (4).



Rovnakym sposobom by sme mohli upravit postupne v8etky rovnice siustavy (4). Nebudeme tak robit a rovno uvedieme
vysledok v maticovom zapise. Sustavu rovnic (4) prv preusporiadame nasledovne:

(¢o, al H [
(¢o, 5| H [
(1, al H |9
(P2, a| H [
(
(
(
(

) = (do, Al E ¥
>:
>:
>:
¢3, 4| H |¢) =
>:
>:
>:

)
b0, B| E |9)
¢1, al E'[Y)
b2, Al E 1)
¢3, Al E 1)
¢1, B H |9 )
¢o, | H [ b2, B| E )
¢3, Bl H |9 ¢3, 8| E|9)

Pri taktomto usporiadani sa ststava povodne 6smich rovnic rozpadne na nezavislia dvojicu a se§ticu rovnic pre koefi-
cienty c. V maticovom tvare tomu zodpoveda blokova truktira:

HO 2X2 0 So 2% 2 0
Hc =ES = ’ =F ’ 5
N ¢ ( 0 Hi236x6 )C ( 0 Siasexe ) © (5)

(
(
(
(
(
(61, B| E Y
(
(

kde ¢ = (co,4,¢0,B; ---,¢3,B) je vektor koeficientov vo vztahu (3). Matice H, S obsahuju len fazové faktory a parametre
modelu zavedené v tabulke 1. Této prihodné blokova Struktira je dosledkom poziadavky na symetriu hamiltonianu
vodi zrkadleniu rovinou zy. Teraz uvedieme jednotlivé podbloky:

H _ 621) (eik.(;l + eik.l;g + ezka\g)T
0,2x2 — [(eik.61 + eik.tsz + eik.ég)T]* €2p

s B 1 (eik&l 4 eik&z 4 eikiég)p
0,2x2— I:(eik.tsl + 6ik.52 + 6ik,53)p:|* 1

Hviezdicka oznacuje komplexné zdruZenie. Samotné podbloky Hi236x6 maju tiez tspornejSiu Strutkttru. Vieme ich
vyjadrit ako 3x3 podbloky.

I [ esp2,3x3 Hap3sxs g _ 1343  SaB3x3
123,6x6 = | 7 123,6x6 = | g 1
BA,3x3  €s5p2,3x3 BA,3x3 3x3

Maticu S zjednodusuje ortonormovanost orbitalov na tom istom atome (i, A,n| j, A,n) = §;; a maticu H zas volba
egp = 0. Preto

€sp2  €sp2  Esp2
€5p2,3x3 = €sp2  €sp2  Esp2
€sp2  €Esp2  Esp2

Konkrétna podoba podblokov Hap 3x3, SaB,3x3 je nasledovna:

(Geik.51 + gBeik.(SQ _|_ gseik.(s:;) (gleik.tsl _|_ ngik.SQ + gleik.ag) (gleik.(sl _|_ gleik,dg _|_ ngik.(§3)
HAB’SI?) — (gleik.(sl + gleik.lSQ _|_ gzelk(sj) (g2eik.tsl _|_ gle’ik.(sz + glezkéd) (ggeik.(sl + Geik.tSQ _|_ ggelk(sj)
(gleik'al + gzeik.éz 4 gleik"s?’) (ggeik"sl T ggeik.ég + Geikiég) (g2eik.61 + gleik.é‘g 4 gleik.ég)

(Seik“sl +836ik.62 +336ik'63) (sleik'61 +82€ik‘52 —l—sleik"s?’) (sleik“sl +sleik‘62 +826ik.63)
SAB,S:L‘:S — (Sle’bk.(sl + Slelk.62 + 82611(.53) (S2elk.61 + Slelk'éz + Slelk.63) (Sge’bk.(sl + Selk‘éz + Sge’bk.(sg)
(Slezkﬁl +82€Zk‘62 +slezk.63) (sgezk.él +83€1kﬂg +Sezk.53) (SQezk.Jl +51€Zk‘62 +81€Zk‘63)

Pre podbloky Hpa 323, SBa,3.3 plati:

_ gt _ of
Hpages = HAB,?)xS’ SBA731'3 = SAB,3w3

To by néas nemalo prekvapit, kedze matice H, S by mali byt hermitovské. Vypodcet to potvrdzuje.



Ked vsetky podbloky zloZime naspat ako matriosku do rovnice (5) dostaneme explicitny tvar systému rovnic (4). Nas
nebude zaujimat konkrétna osmica koeficientov ¢ = (¢, 4, ¢o,B, .., ¢3,8), ktoré riesia sustavu (4), ale hodnoty energie
E, pre ktoré existuje nejaké netrividlne rieenie. V maticovom tvare ststavy rovnic (4) je podmienka na takd hodnotu
energie o¢ividné:

(H—ES)c=0ac#0 <=  det(H—ES)=0 (6)

Hodnoty energie E, pre ktoré je determinant H — ES nulovy tvoria spektrum hamiltonianu nasho modelu. Kedze
fazové faktory st funkciami k-vektora, tak aj energia £ = E(k) je jeho funkciou. Riesenie podmienky (6) nas konecne
privedie k pésovej struktare grafénu.

Pasova struktira grafénu

Podmienka (6) je problémom na najdenie korefiov polynému az désmeho stupha v E pre rozne hodnoty k. Preto ju
rieSime numericky na zvolenej trajektorii v k-priestore, konkrétne K — I' - M — K. RieSenim je osmica korefiov pre
kazdy bod k, ktoré zodpovedaji 6smim energetickym pasom. Vyslednd pasova Struktiura grafénu vyzera nasledovne:
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Obrdzok 7: Pasova $truktira grafénu. Nas vypocet (vlavo). Porovnanie met6dy iného modelu tesnej vizby (plné ¢iary) a DFT
(symboly) z prace [7] (vpravo).

Ako vidno z grafu, vézobné o pésy lezia hlboko pod Fermiho energiou, ktora je urc¢end vyberom ey, = 0 eV. Naopak
antivizobné ox pésy lezia vysoko nad Fermiho energiou, cca 3 eV vzhladom na izbovi teplotu, t4 zodpoveda energii
0,03 eV . Preto su elektrické transportné vlastnosti grafénu dané hlavne 7 pésmi a to v relativne blizkom okoli K
bodov brillouinovej zény. Pri porovnani s ab intio vypoCtom metdda tesnej vizby pomerne dobre popisuje m pasy a
vazobné o péasy.



Napriek tomu, Ze rovnicu (6) pre energiu E sme riesili numericky, vd'aka blokovej §truktire matic H, S vieme analyticky
vypocitat energie m pasov. Tieto pasy vznikna delokalizaciou orbitalov |0). V maticiach H, S im zodpovedaju 2x2
podbloky Hy, Sp. Oznaéme %91 k92 1 ¢ikds — f(k) potom ma rovnica (6) len pre tento podblok tvar:

p—E  (T—Ep)fk) )
det( (T —Epf0) oo E ) =0

RieSenim st pasy:

e2p £ TS (k)| £T/f (k)|
Bro=22" 0 (0 — Ep.=—1 YL
1 p| f (k)| 3 L plf (k)|
Pozrieme sa bliz8ie na ich podobu v okoli K bodu 1. bruillenovej zény.
Diracov kuZel
V bode K = [2T, ‘?g—g] nadobuda vyraz f(k) nulovii hodnotu. V menovateli preto mozme zanedbat prekryvovy ¢len

p|f (k)| a pracujme d'alej v okoli
bodu K iba s vyrazom E, + = £T|f(k)|. Prejdime k novym suradniciam so stredom v bode K:

2T
w:kw__
4 3a
\/§27T
Gy =ky — oo~
3 3a

Upravme vyraz |f(k)|:

f(K)| = |ek®1 4 eikeda | gikda| — \/1 + 4cos(3§kz)cos(?k9) + 4cos2(§ky)

Prejdime do novych stradnic a vyuzijeme siic¢tové vzorce pre kosinus:

[f(@)] =4|1- 4605(37(1%) BCOS(%%) — ?sz’n

1 3a \/§ \/ga
— —sin

( +4 5005(7%) 5 (TQy)

V3a
TQy)

KedZe sa zaujimame len o okolie bodu K, tak goniometrické funkcie nahradime ich taylorovym rozvojom do druhého
rddu. Postupne upravime vyraz, priCom ponechavame iba ¢leny do druhého rddu v q. Po troche algebry dostavame
pekny vysledok:

Fal =Sl

A teda pre energiu elektréonov v okoli K bodu plati:

dy

3a
Eﬂ,ﬂ: = i?T|q|

Energetickd hladina 7-pasov v okoli bodu K teda tvori dva kuzele, ktoré sa K /
Cx

dotykaja §pickami préave v bode K. Toto je takzvany Diracov kuzel. Tieto kuzele
vzniknud nielen v bode K, ale aj v ostatnych vrcholoch bruillenovej zény grafénu.

Obrdzok 8: Diracov kuzel v okoli
bodu K.
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