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Ubungen zur Computational Physics

Aufgabe 5 — Dispersion fast freier Elektronen am Zonenrand

Betrachten Sie die Bandstruktur eines eindimensionalen Festkorpers mit Gitterkonstante a, und be-
rechnen Sie die Aufspaltung der entarteten freien Bander (V(z) = 0) am Zonenrand k = 7/a
mittels entarteter Storungstheorie erster Ordnung in den Fourier-Koeffizienten Vg des Potenzials!

Zeigen Sie, dass eine Energieliicke der GroBe AFE = 2|V}| entsteht!

Aufgabe 6 — Lowdin-Transformation
Gegeben ist das generalisierte Eigenwertproblem

Hu =¢Su

mit der Hamilton-Matrix H und der Uberlappmatrix S.
Wie sind H und S definiert? Zeigen Sie, dass H hermitesch und S hermitesch und positiv definit ist!

Die Lowdin-Transformation ist durch
u =Sy
definiert.

Zeigen Sie, dass sich damit das generalisierte auf ein gewdhnliches Eigenwertproblem zuriickfiihren
lasst! Wie kann man numerisch die Loéwdin-Transformierte bestimmen?



