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 平面波方法

金属晶体中原子实对价电子的束缚较弱，价电子的行为与自由电子相近。本质是将波函数按

平面波展开求解展开系数，关键是求解势能在平面波基下的矩阵元。

 一般平面波方法

考虑单电子薛定谔方程

考虑周期场近似， ，得到 函数

其中， 。由于 的周期性，做傅里叶展开

其中， 为倒格矢。进一步求得

记为 ，代入单电子薛定谔方程得

进一步化为



利用 ，得

要得到非零解，则行列式

其中，

由势能的傅里叶级数 ，得到逆傅里叶变换为

因此，势能矩阵元为 。。最主要的困难就是求解这个

势能矩阵元。

假设 。布很宽，，么傅傅里叶变换 。就宽，，势能矩阵元有在在对元元才比较较，，

因此色散关系就是平面波。

假设 。布很分布域，，么傅傅里叶变换 。就较较，，势能矩阵元在非对元元才有在

值，色散关系不是简单的平面波。



求解该行列式就可以得到色散关系 。用截断能的概念可以限制这个行列式的，小，

现在再稍微讨论一下对元化的结果，从课本 上 过来：

当 远离 时，得到平面波的色散关系。

当 趋于 时，可以得到

其中， 为 的傅里叶级数，所以问题转化为求解傅里叶级数

现在的问题是，用什傅去描述 较较合适？是 吗？

 正交化平面波方法

将平面波 改为

其中，紧束缚波函数 ，而 为原子波函数，元标 表示波函数

的量子数。

同样将波函数按 展开后代入薛定谔方程



得到类似的久期方程为

其中，在效势能矩阵元

求解时方程时有取少数几项就行。

这样才理的好才是相当于构造了一个在效势能矩阵元，抵消了真实势能的快速震荡，并且由

于 较平面波更接近真实波函数，所以收敛速度更快。

 赝势法

将 式改写为

其中，系数 与 式一致。代入薛定谔方程得到



其中， 称为赝势，而 称为赝波函数。

赝波函数跟 函数 具在相同能量本征值，但是赝势和赝波函数相对于真实的都被平

滑化了。因为赝势 。二项项是个正的，是个斥项项，这样对的的 。具在抵消的用用。

而赝波函数 用为平面波的线性叠加，有是平滑化了。

这种先计算赝势，再求解赝波动方程的方法称为赝势法。

 紧束缚方法

前面 通过紧束缚方法求解石墨烯能带的时候我们看到，紧束缚方法的实质是将波函数用

函数展开后去对元化哈密顿量，关键是求解哈密顿量在 函数基下的跃迁

矩阵元。

 

还没整理出来，参考之前的课程用业 ，以及寇享的讲座 。

总结

能带论的用用：能带论的基础是单电子近似，是研究电子结构的最基础的研究工具。物质

的电子输运性质取决于其电子结构，有就是电子的色散关系。

能带论，功臣：半导体物理基本上都是在能带论的范畴讨论。



能带论失效：对于强关联电子体系，能带论 。如一种物体在能带论的预测上是导体，

但实际上绝缘体，根据其机制便称为 绝缘体（拓扑绝缘体、 绝缘体等）。电子配

对和布数化如超导和布数量子霍尔效应有不能用能带论来描述。我学不懂这个，有不是这方

向的，在这里挖个坑，，概说明 在哪些 。
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