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Introducéo

As propriedades dindmicas de um sdlido cristalino € um dos ramos da fisica da matéria
condensada que apresenta grande interesse e atividade de pesquisa desde meados do século
passado até hoje. Os cristais sdo compostos por grupos idénticos de atomos arranjados
periodicamente, portanto, tém ordem translacional perfeita. Eles também podem apresentar outros
tipos de simetria, tais como simetria de translacdo e simetria de inversdo. Essas propriedades
facilitam o desenvolvimento de modelos e métodos tedricos para explicar e prever diversas
propriedades dos materiais reais. As evidéncias experimentais e o trabalho de J. Clerk Maxwell
estabeleceram que a natureza da luz € eletromagnética. A teoria eletrodindmica classica descreve a
luz como uma transferéncia continua de energia através de ondas eletromagnéticas. Entretanto, a
visdo atual da eletrodindmica quantica descreve as interacdes eletromagnéticas e o transporte de
energia em termos de particulas de massa zero, os fotons, por exemplo, quando registrado por um
mecanismo sensivel a luz como uma camera. A luz é formada por um grande numero de fétons,
tendo as sua intensidade ou brilho ligado aos numeros deles. Para baixas intensidades, séo
necessarios equipamentos muito sensiveis, como os usados em astronomia, para detectar fétons
individuais. Contudo, a natureza quantica da luz ndo é sempre aparente, nem esse tratamento € de
utilidade pratica na descricdo de muitos fendmenos O6pticos. Existem situacdes nas quais 0s
equipamentos de detec¢cdo ndo sdo sensiveis aos fétons individuais[l]. O estudo tedrico e
experimental de excitagbes em meios cristalinos ja vem sendo estudado a mais de um século, com
um grande namero de resultados experimentais e de modelos propostos. Os métodos de solugao
destes modelos na sua grande maioria fazem uso da técnica de funcdes de Green[2,3]. A partir do
final da década de 70 foram intensificados os estudos para entender as propriedades de propagacao
destas excitacdes em sistemas compostos de materiais formados de meios magnéticos (seja
ferro/ferro) e meios magnéticos (ferro) / ndo magnéticos (dielétricos) [4,5,6,7]. Este grande interesse
foi uma decorréncia do dominio de técnicas de crescimento de cristais 0 que permitiu a confec¢éo de
meios com interfaces bem definidas. Vamos agora a seguir apresentar um método matemético para a
andlise da propagagcdo de ondas em sistemas unidimensionais. Esse método interessante que
permite resolver o problema de tragcar o caminho dos raios luminosos. Esse método é particularmente
€ util para sistemas 6ptico em que a resolucao analitica convencional fica muito trabalhosa. Esse
método utiliza matrizes para prever o caminho de um raio luminoso através de um sistema o6ptico.
Esse método é chamado matriz de transferéncia pode ser usado para analise da propagacao de
ondas quénticas, como o0s elétrons, acuUstica e ondas elasticas. Uma vez que esta técnica é
desenvolvida para um tipo de onda, que pode facilmente ser aplicado a qualquer problema de outra

onda. [8]. O método tight binding (em portugués, ligacao forte) permite obter, de maneira aproximada,



energias e funcdes de onda de elétrons em agrupamentos de atomos, que podem ser moléculas,
cadeias atdmicas, superficies ou sélidos.

Metodologia
Foram pesquisados varios temas que poderiam ser utilizados neste trabalho, tanto para o estudo do
elétron, quanto para de cristais fotbnicos e o0 modo de analise da propagacdo de ondas quénticas.
Escolheu-se o livro [8] porque [o livio em questdo ele nos auxilia com o0 assunto da iniciacdo, ele
aborda os assunto sobre elétrons, cristais fotbnicos e materiais canhotos e ainda nos mostra que a
matriz de transferéncia € utilizada para descrever estes diferentes individuos].

Resultados e discusséo
Andlise do método tight binding para o modelo de Kronig-Penney
Neste trabalho foi aplicada a técnica da matriz de transferéncia para calcular as bandas de energia,
as funcbes de Bloch e as fun¢gBes de Wannier-Kohn, para o modelo de Kronig-Penney. Por outro
lado, 0 mesmo problema foi resolvido no capitulo anterior, sdo que usado o método tight binding.
Nesta secao é apresentada uma comparagdo entre os dois métodos. Como o método da matriz de

transferéncia néo inclui aproximacdes, além das
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e e para o modelo de Kronig-Penney com a = 10.

envolvidas no célculo numérico, os seus resultados serdo chamados de solucéo exata.
A Fig. 2 apresenta a primeira banda de energia do modelo Kronig-
a " Penney tomando a = 1. A curva tracejada representa a forma exata da
g o primeira banda, enquanto a linha continua foi obtida mediante o
: z T método tight binding. De fato, para a = 1 a superposi¢do dos orbitais
° ; " atbmicos € apreciavel e a precisdo do método tight binding fica

n comprometida.
Para a = 10, a Fig. 3 apresenta a primeira banda de energia do modelo Kronig- Penney. A curva
tracejada representa a forma exata da primeira banda, e a linha continua representa a primeira banda
obtida através da aproximagdo tight binding. Nota-se que o0s resultados sdo praticamente
indistinguiveis.

Nas Figuras 4 e 5 apresenta-se a energia média e a largura da primeira banda de energia do modelo
de Kronig-Penney como fungfes de a. As curvas tracejadas séo os resultados da técnica da matriz de
transferéncia, e as linhas continuas correspondem a aproximacéao tight binding. Como esperado, os

resultados do método tight binding sdo bem melhores para valores grandes de a.



Figura 2: Comparagao entre os resultados da técnica da matriz de

transferéncia (curva tracejada) e do método tight binding (curva

11 continua) para a primeira banda do modelo de Kronig-Penney com

~100.02 _ _ a = 1. A energia esta dada em unidades de EO = F]2/(2ma2).

Figura 3: Comparagao entre a energia média da primeira banda

o obtida pela matriz de transferéncia (curva tracejada) e pelo

E

-5 método tight binding (linha continua). A energia esta dada em
unidades de E, = h%/(2ma2).

Figura 4: Comparacdo entre a largura da primeira banda obtida
pela matriz de transferéncia (curva tracejada) e pelo método tight

binding (linha continua). A energia esta dada em unidades de Eg =

H%/(2ma2).
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