
Contudo, um sólido contém muitos elétrons e íons, daí a Hamiltoniana (não relativística) deve incluir

Energia cinética dos elétrons
Interação elétron-íon Interação elétron-íon
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Ԧ𝑟𝑖 → posição do i-ésimo elétron

𝑒2 → Τ𝑒2 (4𝜋𝜖0)
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Sem perda de generalidade, podemos aproximar um problema de elétrons em sólidos 
como um problema de elétrons em um potencial periódico. Isto é, as autofunções
eletrônicas devem satisfazer à Eq. de Schrödinger
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• As autofunções deste Hamiltoniano são da forma:
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Teorema de Bloch
Demonstração:

Seja um operador de translação por R, i.e. , então 

Com isso, TR e H formam um C.S.C.O onde c(R) são os autovalores de TR
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Teorema de Bloch
Demonstração:

Contudo, TR possui propriedades muito particulares

Qual função satisfaz essa propriedade?

Em princípio, k pode ser real ou complexo.

Dado as PBC, temos , logo k deve ser real para satisfazer
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Teorema de Bloch
Demonstração:

Como , então é natural definirmos

Com isso, mostramos que



Consequências do teorema de Bloch

1.        NÃO é autovalor do operador momento linear P

2. Valores não repetidos (degenerados) de k estão
       sempre dentro da 1ª ZB 

é momento cristalino



Consequências do teorema de Bloch
2.  

3. Temos N1 × N2 × N3 estados 
de momento na 1ª ZB   

Volume do 
sistema

no espaço real

4. A velocidade de um elétron de Bloch é ( )



Equação Central
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um caso genérico, é útil trabalharmos no espaço 
recíprocro.



Equação Central

Se buscarmos resolver a Eq. de Schrodinger para 
um caso genérico, é útil trabalharmos no espaço 
recíprocro.



Equação Central

Se buscarmos resolver a Eq. de Schrodinger para 
um caso genérico, é útil trabalharmos no espaço 
recíprocro.



Equação Central

Se buscarmos resolver a Eq. de Schrodinger para 
um caso genérico, é útil trabalharmos no espaço 
recíprocro.



Equação Central

Se buscarmos resolver a Eq. de Schrodinger para 
um caso genérico, é útil trabalharmos no espaço 
recíprocro.



Equação Central

Se buscarmos resolver a Eq. de Schrodinger para 
um caso genérico, é útil trabalharmos no espaço 
recíprocro.



Equação Central



Equação Central

= 0
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Teoria de Perturbação de 1ª ordem

Constante!!

Potencial Periódico Fraco



Teoria de Perturbação de 2ª ordem (não degenerado)

Só é adequado longe das bordas das ZB

Potencial Periódico Fraco



Teoria de Perturbação de 2ª ordem (degenerado)

• Para k próximo de                  temos

Logo, podemos nos limitar aos subspaços de k e k’, de modo que as energias neste são dadas 
pelos autovalores da matriz secular

No caso em que k está na borda de alguma zona de Brillouin (                                    )
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Zona repetida
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Zona repetida

Zona reduzida

Zona estendida
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Superfícies de Fermi para um cristal HEX



Zonas de Brillouin e sup. de Fermi
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