Metoda tésné vazby (CO-LCBO) Pésové struktury

Uvazujeme jen interakce s nejblizsimi sousedy: (E~a., t~B,S<<1)

jen vymeénny integral 3 s nejblizSim sousedem Beikd = B(cos(kd)+isin(kdD))

Be~ikd = B(cos(kd)-isin(kd))
Hk)=a+ fe™ + fe ™ =a+28 coskxa
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Metoda té€sné vazby Tésna vazba

+Be k@t Beikd = +B(cos(kd)-isin(kd))+p(cos(kd)+isin(kd)) = 2Bcos(ka)
—Be~ikd — Beikd = _B(cos(kd)-isin(kd))—B(cos(kd)+isin(kd)) = —2Bcos(kad)
—Be‘iza+Be‘%a = —B(cos(kd)-isin(kd))+PB(cos(kd)+isin(kd)) = 2iBsin(kd)

+Be‘iza — Be‘%a = +B(cos(kd)-isin(kd))—PB(cos(kd)+isin(kd)) = —2iPsin(kd)



Siy Sy — Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.
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Sy, Sy KTigBin — prehled parametrli pro smér x Tésna vazba
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Sy Sy Tésna vazba
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zarucene, ze vysledna vlastni Cisla (energie pasu) jsou
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Tésna vazba
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dyoy2r Sxr Sy — (0) KTigBin: dx2y2_sx_sy (0).tba Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf buriky.
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dx2-y2/ Sy Sy — (1) KTigBin: dx2y2_sx_sy (1).tba Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.
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CIx2-y21 sXI Sy

-(2)

KTigBin: dx2y2_sx_sy (2).tba

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.
(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.
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dyoy2r S Sy — (3) KTigBin: dx2y2_sx_sy (3).tba Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.
(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.
(3) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +y.

(Eq  tas, tas, B [ tda ?C xO
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dyoy2r Sxr Sy — (4) KTigBin: dx2y2_sx_sy (4).tba Tésna vazba

(1) Interakce uvniti bunky, nejsilnéjsi interakce mezi riznymi orbitaly do sousednich bunék.
(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.

(3) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +y.

(4) Slabsi interakce (vybrané) do sousednich bunék mezi rliznymi orbitaly ve sméru +xy.
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Tésna vazba

CIx2-y21 Sxr Sy — (1)

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.

dx2y2_sx_sy (1).tba

k-points

¥ EM
[¥ E0z
V¥ E0z
¥ d2yz
[ sy

I7 SH

] 0.25
CSeTs o
0.6E
0.24
&
] 0.25
s 6
-10.BR
é
Q.00 0.50
: O,
-11.00
O

14



Tésna vazba

CIx2-y21 Sxr Sy — (2)

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.

(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.

dx2y2_sx_sy (2).tba
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dx2-y21 Sxr Sy — ©) Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.
(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.
(3) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +y.

dx2y2_sx_sy (3).tba
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dx2-y21 Sxr Sy — (4) Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf buriky, nejsilnéjsi interakce mezi réiznymi orbitaly do sousednich bunék.
(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.

(3) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +y.

(4) Slabsi interakce (vybrané) do sousednich bunék mezi rliznymi orbitaly ve sméru +xy.

dx2y2_sx_sy (4).tba
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dyoy2r Sxr Sy — (5) KTigBin: dx2y2_sx_sy (5).tba Tésna vazba

(1) Interakce uvnitf bunky, nejsilnéjsi interakce mezi rliznymi orbitaly do sousednich bunék.
(2) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +x.

(3) Interakce do sousednich bunék mezi stejnymi orbitaly ve sméru +y.

(4) Slabsi interakce (vSechny) do sousednich bunék mezi rliznymi orbitaly ve sméru +xy.

dx2y2_sx_sy (5).tba
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dyo.y2r Sx Sy — (4) matice H [ﬁ(x, y)| zobrazeny v prislusném sméru Tésna vazba
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dyo-y2r S S, — (4) vysledna matice H (k) Tésna vazba
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Pasové struktury

Metoda tésné vazby — znaménko integralu

Prekryv orbitalt se stejnym znaménkem — zaporny integral beta.
Vyhodny prekryv snizuje energii systemu.

— Edit Beta between 2 orbitals [dx2-y2 <=> px]

betan beta-XYZ)  befa+XYZ ‘«‘383 O C—"%:? o0 C%Q o0
v | : Appl
Ir x -3 Jexo pply
-Y¥: Integral beta between cells in direction —K|
GIFOUT A3
—£ |0 +Z |0
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Metoda tésné vazby — znaménko integralu

Prekryv orbitall s opaénym znaménkem — kladny integral beta.

Nevyhodny prekryv zvysuje energii systemu.

— Edit Beta between 2 orbitals [dx2-y2 <=> px]

betad beta - XY befa +37 7
W X |—4.3 +xo
weln +Y: |0
Beta inside cell
=T |u +7: 10

dx2-y2: ¥=0.25 ¥=0.75
pa X=0.75 ¥=0.75

Pasové struktury
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Metoda tésne vazby - s, p,, d,, Pasové struktury

Linearni retéz ve smeéru z, poloha A: s, p,; poloha B: d,,;
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KTigBin: dxy_py_X.tba, dxy_py_XY.tba Tésna vazba
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Ol B Tésna vazba
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Tésna vazba

Energie: M<X=Y<T
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dyoy2r Pxr Py Tésna vazba
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Tésna vazba
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Pasova struktura ReO;
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Pasova struktura ReO; — srovnani DFT a TB (t2g_p_Re03.tba)
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Tésna vazba
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