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1. L’APPROXIMATION DES ELECTRONS QUASI-LIBRES
POUR LES MÉTAUX SIMPLES (ex. Al)
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[Al]=[Ne]3s23p1

FONCTIONS D’ONDE ATOMIQUES



Approximation des électrons quasi-libres

Dans cette approximation, il suffit de limiter le développement de U(x) au 
premier terme (par simplicité, en choisit U0=0) :
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L’effet de cette perturbation sur la relation de dispersion εk au voisinage du 
point de dégénérescence k=g1 est calculé en résolvant le déterminant 2x2 : 
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On obtient la relation de dispersion: 
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où U-1=U1
*, car U(x) est réelle.

où Δ=|U-1|=|U1|



Approximation de l’électron quasi-libre:
Effet du potentiel périodique sur la relation de dispersion
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