








Nanotubi di Carbonio 
•  Scoperti nel 1985 dal chimico R. Smalley 
•  Gli atomi di carbonio formano fullereni e da questi  

rilassano in strutture arrotolate cilindriche 
•  Possono essere a parete singola o a parete multipla 

C60 MWNTs SWNTs 



Tight Binding per Nanotubi di Carbonio 
Le proprietà elettriche dipendono da come sono orientati gli esagoni lungo 
l’asse del tubo. In figura tre possibili orientazioni. Nella armchair gli 
esagoni sono allineati parallelamente all’asse del tubo e hanno proprietà 
elettriche simili ai metalli. Se si applica una ddp tra i due estremi passa 
corrente in maniera piu’ efficiente ripetto per esempio al rame 
(comunemente usanto nei circuiti). 





Struttura a bande nel limite per V(r) che tende a 0 



Zona Ripetuta Zona Ridotta Zona Estesa 

•  Zona Ripetuta: si vedono bene le bande a diverso En 
•  Zona Ridotta: contine tutta l’informazione fisica rilevante 
•  Zona Estesa: si osserva bene l’effetto dei piani di Bragg 



Proprietà elettroniche di cristalli selezionati 
STRUTTURA A BANDE DI CRISTALLI DI GAS RARI 

•  Cristallizzano FCC con 
struttura a shell chiusa.  

•  Escludiamo l’He come già 
detto. Gli elettroni di core 
si muovono su bande 
praticamente non disperse 
e pienamente occupate.  

•  Le bande di valenza 
vengono dagli stati p 
anch’essi pienamente 
occupati e tight binding 
like.  

•  Hanno gap molto grandi e le 
bande di conduzione sono 
quasi di elettrone libero.  

•  Il Neon solido, con una gap 
di energia di circa 21.5 eV 
è il cristallo con la più 
grande gap di energia. 





STRUTTURA A BANDE DI CRISTALLI IONICI 

•  Concentriamoci sugli alogenuri alcalini (NaCl, KBr etc.)  
•  Sono di solito isolanti con grandi gap. Possiamo ricavare 

proprietà generali dall’energia di Madelung.  
•  Per esempio nel caso NaCl il Cl- (3s23p6) l’energia 

dell’orbitale 3p del Cl- è data dall’energia (negativa) di 
ionizzazione dello ione Cl- -3,7eV. Un elettrone nell’orbitale 
3p sente l’energia di Madelung dovuta agli ioni intorno 
(nell’approssimazione point-ion) -9eV. La somma delle due da 
la stima della posizione della banda di valenza -12.7eV.  

•  Con lo stesso ragionamento sulla banda di conduzione si 
stima Ec (originata dal livello 3s del catione Na+) ed EG si 
calcola come differenza.  





STRUTTURA A BANDE DI CRISTALLI CON LA STRUTTURA A 
DIAMANTE DEL GRUPPO IV 

•  Cristallizzano nella 
struttura del diamante, 
sono solidi covalenti, a 
shell aperta.  

•  Ci sono diamante (C 
2s22p2) , silicio (Si 3s23p2) 
e  germanio (Ge 4s2 4p2). 

•   Il diamante e’ un forte 
isolante con gap di 5.48 
eV, Ge e Si sono 
semiconduttori con gap di 
0.74 e 1.17  eV 
rispettivamente. 



STRUTTURA A BANDE DI CRISTALLI METALLICI 

•  E’ lo stato piu’ comune per i cristalli 
•  Di più di 100 elementi circa 70 sono metalli 
•  Molto importante per i metalli è la determinazione della 

superficie di Fermi 
•  Nel rame le bande di conduzione disperse vengono dal 3d 

e 4s 



Sommerfeld vs. Bloch: Superficie di Fermi 3D 

Sommerfeld: Sfera di Fermi 

Bloch: qualche volta è una sfera ma più 
spesso qualcos’altro 

Per ogni banda parzialmente riempita ci sarà una superficie nello spazio 
reciproco che separa i livelli occupati da quelli non occupati. L’insieme di 
tutte queste superfici  e’ noto col nome di superficie di Fermi e 
rappresenta la generalizzazione  agli elettroni di Bloch della sfera di 
Fermi. Le parti della superficie di Fermi che originano da singole bande 
parzialmente riempite si chiamano branche della superficie di Fermi: per 
averle per ogni n si risolve l’equazione in k:  ( )n Fε ε=k




