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Einleitung
Was ist Graphen?
Zweidimensionaler
Festkorper

Nanotubes und
Fullerene
(Bucky-Ball)

Abbildung: Graphen, Graphit, Nanotubes und
Fullerene Quelle:[2]
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a; = agV3 (1/2,V3/2)
a5 = agV3 (-1/2,V3/2)
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Abbildung: Die Wabenstruktur von Graphen; Untergitter 1 und 2 Quelle: [1]




Punkte des
—~ 7 reziproken
Gitters
7/
L
1. Brillouinzone

Abbildung: Das reziproke Gitter von Graphen;
1. Brioullinzone Quelle:[1]
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Die LCAO-Methode
LCAO-Methode oder Tight-binding-Naherung:

@ Wannier-Funktion ¢ setzt sich als Linearkombination aus den
Funktionen der einzelnen Orbitale zusammen:

O(F) =D budn = bi1 (T) + baga(7)
n
@ Zu jeder solchen Wannier-Funktion gibt es eine Blochfunktion:

—

g = o - )
Rea

o Ubernichste Nachbarn werden vernachlissigt



© Einleitung

@ Einleitung
@ Das Sechseckgitter und seine Bravaisstruktur
@ Reziprokes Gitter und Brillouin-Zone
© Die LCAO-Methode
@ Die LCAO-Methode

© Berechnung der Bandstruktur von Graphen
@ Die LCAO-Methode fiir Graphen

@ Bendtigte Skalarprodukte

@ Dispersionsrelation
@ Diskussion

@ Diskussion

@ Entwicklung um den Dirac-Punkt

@ Die Helizitat des Pseudospins
© Zusammenfassung

@ Zusammenfassung

«O>r «Fr «=>»

«E)»



Hamiltonoperator des Gitters (ohne Elektron-Elektron
Wechselwirkung):

h2
H=— 9 A+ VKristall
m

H |yg) = Eg|vg)

Im LCAO-Modell wird das ;- durch ¢1 und ¢2 ausgedriickt.Wie
wirkt der Hamiltonoperator auf ¢ ?
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Die LCAO-Methode fiir Graphen

Hiqistal 91 = — 22 Ad1 + Viristan 1
= _%A(bl + Vatomar,1¢1 + VKristall¢l - Vatomar,lQSll
Hatomar,191 AU
=e¢1+ AU

(¢1|Hoz) = Ez (d1]7)

Andererseits:

(p1|Hop) = (Hprvp) = e (o1|vg) + (o1]AULYg)

(Bg — e1) {dlvoz) — (1| AUrgpg) =0 (1)J




Einleitung LCAO Bandstruktur von Graphen

Diskussion
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Die LCAO-Methode fiir Graphen
LCAO-Ansatz fur Graphen
Im Fall von Graphen:
(Ep — €12) {¢12|vg) — (p12|AUL29) =0

LCAO-Ansatz:

Vi@ = € R [bﬁbl(f — R) + by (& — é)}

ReG

Benotigte Skalarprodukte:

(lvz), (d2lvz), (|AUW:), (d2|AUty)

Zusammenfassung
oo
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Bendtigte Skalarprodukte

<<Z51|1/)k> = Z i R/ 61 (% b1¢1 ) + bagpo (% — R‘)} Bz
REG
— b / 161(@)2 &z + by / 1 (D)o (D) dx

—_— —
=70

Zusammenfassung
oo

Zkal|: /¢1 ¢1 x—i—al Q:-I—bz/()bl (i)g :r+a1)d3 :| }é:—ﬁl

~0 (keine n. N.) =70 (Symmetrie)

4Tk {blfgzb“{(a?)@(f—f— ag)d3x+b2/¢;(f)¢2(f+ Eig)d?’x:| }

~0 (keine n. N.) =70 (Symmetrie)
+ iibernéchste Nachbarn

~ by + bayo (1 L e*“;'a?)

=
I
|
Q1
(V)



<¢1|¢E> ~ bl + bQ’)/O (1 + e_ik'arl + e—ik-é'2>

(3)
Analog dazu erhalt man

(d2ltg) ~ b2 + b1 (1 + etFa 4 e““I?)

(durch ausfiihren der Summe iber R= 0,d1,ds)
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Bendtigte Skalarprodukte

(rlalg) = 3 R [ 51 @AUE) (11617 — )+ baia (@~ B)]

Rea

—b / 161 (@)% AU (@), &P + b / 65 () AU, (7)o (7) A V=0

=-m

+emikm {bl/qﬁ{(f)AUl(f)m(f—&- ) d’z +b2/¢’{(a?)AU1(f)¢2(f+ 51)d3$:| } R=-a

~0 (keine n. N.) =—~1 (Symmetrie)

+ etk [bl/qﬁl AU (Z)¢1 (& + da) d3x+b2/¢1 AU, (2 )¢2(f+62)d34 } R =-as

~0 (keine n. N.) =—v1 (Symmetrie)
+ tibernéchste Nachbarn

~ —bomt (1 tet k-dy + 67112-&2)



<¢1’AUI¢E> ~ —bam (1 + e_iE'al + e—iEEQ)
Analog dazu erhalt man

(5)

(62| AUs¥7) = —bima (1 + etk 4 eik-az)

(durch ausfiihren der Summe iber R= 0,d1,ds)

(6)
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Dispersionsrelation

(Bp — 1) (o1]vp) — (1] Ap, [vp) =0
(Eg — 2) (d2lg) — (d2lAvalug) =0

(B = 1) [br+ b0 (14 €7 ¥ e 5% [ oy (14757 47 F®) =0

=ap =
(Bg—e2) [botbivo (145D 4 F5) | 4obiyy (1457 45%) =0
e e

(E,; — 61) [61 + bavooyg ] +bamap =0
(EE — 52) [b2 —+ bl"}/oa;ﬂ + bl'}’la;é =0

Untergitter gleich, nicht durch Unterlage energetisch verschoben

61262:0
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Dispersionsrelation

EIZ Qg (EE’}/() + ’Y1) bl 0
Oz~ (E*Wo + ’Y1) EE by 0
Suchen der Eigenwerte iiber das charakteristische Polynom:
2
E% - ’aEP (E;;”YO + 71) =0

— |z B2 — 200z Epyon —logP i =0 (10 < 1)

~0 ~0

= E =47 ‘(yk}



E(k) = +m \/3 +2cos(k - @) + 2cos(k - @) + 2 cos(k - (@ — 1))

E(kg, ky) = tm1 \/3 + 2cos(Laks + Baky) + 2 cos(-Laks, + Laky) + 2 cos(aks)

E(kg, ky) = :I:'yl\/l + 4 cos(Lak,) cos(*Laky) + 4 cos?(Lak,)

(8)
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Dispersionsrelation

Eigenvektoren

Mit o = 0 erhalt man aus (7):

EE bl + '}’10[];‘ b2 =0 ,
aj = |ag|e”F
1 e N Normierungsbed.:
1
X 1 e'25%
- W=5 : bif? + |bof? = 1
V2 —reink [61]” + [b]
Im (64 lk 3 k
mit [z = arctan (o — _ arctan cos(5kg) sin(* @ y)
e(ar) 1+ 2cos(Lk,) cos(Laky)



E(ky, ky) = :I:fyl\/1+4cos(2ak ) cos(Laky) + 4 cos?(Laky)

(9)

Abbildung: Bandstruktur von Graphen Quelle:[1]
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Wir betrachten die Dispersionsrelation fiir k, = 0 :

E(k;,0) = +m \/1 + 4 cos(Laky) + 4cos?(Laky)

k
=4y 1+ QCos(a—x)
E(kz)
5
\ ‘ ‘ aky
e 5o
-5

«O>r «Fr « =»

« =

DA



lql < K

ap = 1+ e—i(%akx+32§aky) + e_i(_%akz-i- 23aky)

=1+ 2cos(laky)e’

3gakzy
= Re(ag) =14 2cos(iak,) cos(Laky)
Im(ay) = —2cos(Lak,) sin(*ak,)
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Entwicklung um den Dirac-Punkt

Entwicklung um den Dirac-Punkt

Re(ag) = 1+ 2cos($K + 5qy) cos(42qy)

=1+2[cos(4K) —sin(§K) 4. + O(¢”)] (1 + O(¢*))
=1+2(—§ — $4a)
V3

=y s

Im(o) = —2cos(2K + §q.) sin(¥52k,)
' a
= —2|cos(¢K) — 3111(%K)§(1x + O(QQ)} (+22q, + O(¢%))
V3

=5



V3
E(q) = tvi|og = T’)’l?alfﬂ — rhop|d
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by _ _E()
b

- —T|aé'| _
Mg

o
_r i,
ag |ovg] N
_Agéaql‘ - ilga%/ qdx —+ ,qu
= —T ﬁa‘l(ﬂ _
2
=7(cosfz+isinfz) =Te

[
iz

*

Pseudo-Spin
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Die Helizitat des Pseudospins

Die Helizitat des Pseudospins

~ 1y @ 1 0
h = 37 7=
4 cos 07 + isin Oy
) 0 e—quﬂ
equ 0
—i0z 0~
AR 1 0 e e i
— = —F 0~
q 2\/5 ei0g 0 TeZTq
Oz
_T e ) T
2V2 \ L% 2

Diskussion Zusammenfassung
00000e0 oo
cos Bz — isin fy
0
0~
_ 5 9
1 Te 2



Die l;((;) sind also Eigenspinoren der Helizitat mit Eigenwert
+1 (LB) und —3 (VB):

p(r) T ()
Daher sind die Bandelektronen chirale Teilchen
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Zusammenfassung
Zusammenfassung

@ Leitungs- und Valenzband treffen im Diracpunkt K aufeinander.

Die Dispersionsrelation ist in diesem Punkt linear.

Die Bandelektronen verhalten sich wie masselose, relativistische
Teilchen.

@ Die Bandelektronen sind chiral.
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Zusammenfassung
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