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Uvod

Opis elektrickych vlastnosti latok vychadza z vysledkov pasovej teorie elek-
trénovych stavov. Jej vSeobecny vyklad moZno ndjst v ucebniciach fyziky
tuhych latok [1]. Cielom tohto dokumentu je demonstrovat vypocet pasovej
Struktry velmi jednoduchej tuhej latky — jednorozmerného krystélu s dvoma
alebo troma atémovymi centrami na jednotkovi bunku. Tento model je na-
tolko jednoduchy, Ze priptsta aj analytické riesenie. Napriek tomu je rieSenie
implementované aj pre numericky vypocet, ¢o moziuje spravit si konkrétnu
opredstavu o numerickom rieseni pasovej struktiry aj vo vSeobecnejsom pripade.

Retiazka s dvoma orbitalmi na primitivhu bunku

V rémci pribliZenia tesnej vizby je mozné hladat energetické pasy v jedno-
duchom pripade jednorozmernej retiazky s dvoma atémami na primitivnu
bunku, pricom sa na kazdom atéme uvazuje jediny lokalizovany atémovy
orbital a kazdy atéom prispieva do energetického pasu jednym elektrénom.

Néakres n-tej primitivnej bunky s atémovymi orbitalmi A a B sa nachadza
na nasledovnom obrazku.
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Obr. 1: Retiazka s dvomi atémovymi orbitdlmi (A a B) na primitivnu bunku
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Obr. 2: Retiazka s dvoma atémovymi orbitalmi (A a B) na primitivnu bunku,
Specidlny pripad dpg = —a/2

Polohy n-tého atémového orbitalu A a m-tého atémového orbitdlu B su
urcené suradnicami:

Xan =an+dy, Xpm=am+dp, (1)

kde a je rozmer primitivnej bunky:.
Stacionarny stav, v ktorom sa moze nachadzaf elektrén, je rieSenim sta-
cionarnej Schrodingerovej rovnice

Ho(z) = E¢(x). (2)

Na zéklade Blochovho teorému ho moZno néjst pre lubovolné redlne vinové
¢islo k v tvare

bula) = 3 @M (cpada(e — Xan) +cnds@— Xon).  (3)

n=—oo

kde ¢4 () je atémovy orbital lokalizovany na atéme typu A a ¢p(x) atémovy
orbital lokalizovany na atéme typu B. Koeficienty ci 4 a cx p st zlozkami
vlastného vektora maticovej rovnice vyplyvajicej zo Schrodingerovej rovnice,

Haa Hap)\ (Cra Ch, A
’ ’ = Ek . 4
(HB,A Hpp) \ckB (F) Ck.B (4)
V dodatku 2 je ukazané, ze v pripade dvoch atémov na jednotkovi bunku
mé tato maticova rovnica tvar Vlastna tloha (26)) mé pre tento pripad tvar:

€A —2tcos(ka/2)\ (cka) Ck.
Coresty 22 () =0 (22).



Pre najdenie rieSenia hladdme charakteristicky polyném determinantu:

‘ ea— E(k)  —2tcos(ka/2)

_9tcos(ka/2)  en— E(k) ’ =0,

(ea — E(k))(eg — E(k)) — 4t* cos®(ka/2) = 0,
E*(k) — (ea + €p)E(k) + eaep — 4t* cos®(ka/2) = 0,

odkial pre dvojicu energetickych pasov Ey(k) a FEy(k) plati:

Era(k) = 4 ; A \/ (€ _4”3)2 + (2t cos(ka/2))>. (6)

Vlastnu ulohu je tiez mozné rieSit numericky pomocou funkecii v
kniznici linearnej algebry matematického modulu NumPy pre programovaci
jazyk Python. Vypis z programu two_orbitals.py predstavuje jednoduchu
implementaciu funkcie numpy.linalg.eig sltziacej pre efektivne numerické
vypocty vlastnych cisel a vektorov matic. Pre zadany pocet bodov na grafe
N definuje pole hodnot vinovych ¢isel z prvej Brillouinovej zény (B.Z.) Vy-
tvorenie matice H obstardva pomocnd rutina gen matrix(k). Vlastné
energie zodpovedajuce dvom energetickym pasom sa nakoniec pocitaju v
cykle pre kazdi hodnotu z N hodnét £ pomocou vyssie spominanej funkcie
numpy.linalg.eig. Pre porovnanie numerického vypoctu a analytického
vysledku @ st navySe vlastné energie E)(k) a Es(k) pocitané pomocou
rutiny calc_E(k) na zdklade vysSie uvedeného vztahu. Numericky a analy-
ticky vypocitané energetické pasy st napokon vynesené na graf a ulozené do
vystupného stuboru.



|| import numpy as np

>f| def gen_matrix(k: float) -> np.ndarray:

2 mat = np.zeros((2, 2), dtype=np.complex128())
2 mat [0,0] = eps_A

3( mat [1,1] = eps_B

31 mat [0,1] mat [1,0] = -2xt*np.cos(0.5*np.pixk

3: return mat

3| def calc_E(k: float) -> float:

3¢ tmp_1 = 0.5%(eps_A + eps_B)

37 tmp_2 = np.sqrt (0.25*%(eps_A - eps_B)*x2 + (2*t*np.cos
(0.5%k*a)) **2)

return tmp_1 + tmp_2, tmp_1 - tmp_2

g1l def main() -> None:

8¢ # Define arrays of k-values
8¢ k_anlt = np.linspace(-1, 1, num=100)
9 k_num = np.linspace(-1, 1, num=N)

99 # Analytical calculation
9 E_2 anlt, E_1_anlt = calc_E(k_anlt)

94 # Numerical calculation
9¢ E_2 _num = []
91 E_ 1 _num = []

9¢ for k in k_num:

10( mat = gen_matrix (k)

101 E_arr, Psi = np.linalg.eig(mat)

109 E_2_num.append(np.max(np.real (E_arr)))
10: E_1_num.append(np.min(np.real (E_arr)))

Vypis z kédu 1: Ukazka programu two_orbitals.py

Na obrazku je zobrazeny graf energetickych pasov jednorozmernej re-
tiazky s dvomi atémami a dvoma orbitdlmi na primitivhu bunku. Dvoj-
ica pasov je oddelena energetickou medzerou, ktora dosahuje minimum v
okrajovych bodoch B.Z. (k = +7/a). Pokial kazdy z atémov prispieva do
pasu jednym elektrénom, ¢o zodpoveda tplnému zaplneniu spodného ener-
getického péasu Ej (k) (prvych 2N stavov s najnizsou energiou). V takomto
pripade sa material sprava ako izolant s Fermiho energiou oddelujiicou ob-
sadené a neobsadené elektrénové stavy



Diatomic chain; two orbitals per PC — bandstructure
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Obr. 3: Vypocitané energetické pasy retiazky s dvoma orbitdlmi na PB pri hodnote
parametrov: N =20, e4 =1,0 a.u, e g = 1,2 a.u. a t = 0,1 a.u.

Retiazka s troma orbitalmi na primitivnu bunku

Rozsirenim tlohy z predchadzajicej ¢asti je pridanie tretieho orbitalu C' lo-
kalizovaného na polohe druhého atému (rovnaké poloha ako pri orbitéle B),
teda plati: éB,n = éC,n tak ako je nacrtnuté na nasledovnom obrazku n-tej
primitivnej bunky.
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Obr. 4: Retiazka s tromi atémovymi orbitalmi (A, B a C') na primitivou bunku

Pribudnutim tretieho orbitalu ¢ (x) sa dimenzia matice H zvysi na 3 x 3, ¢o
oproti predoslému pripadu rozsiri pasova Struktiru o jeden energeticky pas
Es(k). Pre zadanie vlastnej tlohy je preto potrebné uré¢it paticu novych
maticovych clenov H e, Hoa, Hpe, Hop a Hoe na zéklade vseobecného vy-
jadrenia . Z uvazovanej ortogonality atomovych orbitdlov vyplyva Sge =
0. Diagonélny ¢len Hoe je mozné urdit priamodiaro, rovnakym postupom ako



cleny Hqg a Hpp , takze plati:
HCC =~ €C. (7)

Nésledne je potrebné uréit dvojicu maticovych élenov H,o a Hea. Pre Elen
H ¢ plati:

HACfNZeZk a(n—m)+da—dp,c) /(b x—an—dA)H¢o(x—am dpc)dz.
(8)

Uvazenim: 2’ =z —an —ds an’ =n —m a zavedenim dyy = dy — dp ¢ sa
prejde na tvar:

HAc—Zelk(erdm /QZ5 H¢cx+an +d21)d (9)

uvazenim len prispevku od najblizsich susedov n’ € {0, 1} sa maticovy ¢len
zredukuje na: ‘ ’
Hyc = —eikdz (tAC + €1katCA), (10)

kde plati:

tac = —/¢Z(x)ﬁ¢c($ +dip)dz, loa= —/@x(ﬂ?)ﬁﬂsc(-f +a+dp)dr.
(11)

Analogicky s vypoctom maticového clena Hpg» je mozné urcit clen Hey.
HCA ~ — —ikda (t + eilkatCA> (12)

Zostava uréit dvojicu maticovych ¢lenov Hpc a Heop. Pre ¢len Hpo plati:
1 , -~ . A
Hpe = N > etkla(m ))/¢B(1’—am—dB7C)H¢C(x—am’—dB7c) dz. (13)

Zavedenim: ' = x — am — dy a n’ = m — m’ sa vyraz prevedie na tvar:

HBC — Zeikan’ /¢E($l>ﬁ¢0(x/ + an/) dJJ/,

= —tpc+ Y et /gbB NHoe(x' + an') da, (14)
n#0
kde plati tpe = — [ ¢%(x)Hoo(x)dz. Obmedzenim sa na prispevok len

od najblizsieho suseda (n’ = 0) a uvazenim symetrie atémovych orbitédlov
dostavame:
HBC = Hé’B ~ —tpc- (15)

6



Vlastnu ulohu s 3 x 3 maticou H je tak moZné zapisat ako:

s e (g 4 oMot ) e (e + e*tea)\ [cra
—e~thdz (tZB + eiikat*BA) €B —tBC Ck,B
—e~thdz (thC + eiikatéA) _tEC €c Ck,C
Ck,A
= E(k}) Ck,B |- (16)
Ck,C

Narozdiel od predchadzajiceho pripadu vlastni tlohu s maticou 3 x 3 nie
je vo vSeobecnosti mozné vyriesit, natolko priamociaro ako pri matici 2 x 2.
V tomto pripade je vSak moZné spolahntt sa na numerické riesenie rovnakym
sposobom ako v prvom pripade. Rozsirenim koédu pre numericky vypocet
pri predchddzajicom pripade je mozné aj v pripade troch orbitélov najst
energetické pasy. Pri vypocte vlastnych hodnot energii sa v prvom rade pre
kazda z N diskrétnych hodnot vinového ¢isla k z prvej B.Z. vytvori 3 x 3
matica H . Pre vytvorenie matice H je potrebné Specifikovat trojicu dia-
gonalnych strednych energii €4, €ep a €c, paticu mimo-diagonédlnych prvkov
tag,tBa,tac,tca atpe, spolu s pomerom medzi-atomarnej vzdialenosti k roz-
meru primitivnej bunky do; /a.

Diatomic chain; three orbitals per PC — bandstructure
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Obr. 5: Energetické pasy retiazky s troma orbitalmi na PB pri hodnote parametrov:
N =150,dy; =—-05a,e4 =1,0a.u., eg=1.1a.u., ¢¢ =12 a.u., typ =0,1 a.u.,
tpa =02 a.u., tac =0,1 a.u., tca =0,2 a.u. atpe =0,1 a.u.
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Vypis zo stiboru three_orbitals.py predstavuje najdolezitejsie sucasti prog-
ramu pre vypocet energetickych pasov retiazky s troma orbitalmi.

import numpy as np

def gen_matrix(k: float) -> np.ndarray:
mat = np.zeros((3, 3), dtype=np.complex128())
mat [0,0] = eps_A

mat [1,1] = eps_B

mat [2,2] = eps_C

mat [0,1] = -np.exp(1j*np.pi*xk*d_21)*(t_AB + np.exp(lj*np.
pi*k)*t_BA)

mat [0,2] = -np.exp(lj*np.pi*xk*d_21)*(t_AC + np.exp(lj*np.
pi*k)*t_CA)

mat [1,0] = -np.exp(-1j*np.pi*k*d_21)*(np.conj(t_AB) + np.
exp (-1j*np.pi*k)*np.conj(t_BA))

mat [1,2] = -t_BC

mat [2,0] = -np.exp(-1j*np.pi*k*d_21)*(np.conj(t_AC) + np.
exp(-1j*np.pi*k)*np.conj(t_CA))

mat [2,1] = -np.conj(t_BC)

return mat

def main() -> None:
# Define arrays of k-values
k_val = np.linspace(-1, 1, num=N)

# Numerical calculation
E 1 = []
E 2 = []
E 3 = []

for k in k_val:

mat = gen_matrix (k)
E_arr, ¢ = np.linalg.eig(mat)
E_arr = np.sort(np.real(E_arr))

E_1.append (E_arr [0])
E_2.append(E_arr[1])
E_3.append (E_arr [2])

Vypis z kédu 2: Ukadzka programu three_orbitals.py

Vypocitané vlastné hodnoty energii patriace do energetickych pasov pre N
hodndét k program zobrazi na grafe a uklada do siboru. Ukazka vypocitanej
pasovej struktiury dvojatémovej retiazky s tromi orbitdlmi na bunku pri
konkrétnej volbe parametrov je zobrazeny na grafe . Tak ako v pripade
dvoch orbitdlov si jednotlivé pasy aj v tomto pripade oddelené energetickymi




medzerami. Obsadenost jednotlivych pasov zavisi od po¢tu valenénych elektrd-
nov oboch atémov.

Dodatok 1: Priblizenie tesnej viazby

Priblizenie tesnej véazby (tight-binding method) je v mnohych pripadoch prak-
tickym néstrojom pre ziskanie informacie o pasovej strukture krystalickych
materidlov. Zakladnym vychodiskom metody je predpoklad, ze Hamiltonian
elektrénu v krystalickej latke H je mozné nahradif stictom:

H = Hy + AU(P), (17)

jedno-atémového Hamiltonidnu Hy, a ¢lena AU(F) obsahujiceho korekcie
potencialu izolovanych atémov voci skutocnému potencialu krystalickej mriezky.
Vlastné stavy Hamiltonidnu krystalickej latky Hy(7) = E (/;)w,;(F) je mozné
hladat ako linedrnu kombindciu orbitédlnych stavov atémov krystélu:

Vp() = X o ;i ®ai(7), (18)
kde stav ®_ #(7), zodpovedajici atémovym orbitalom s indexom « pre krystalickd

latku s N primitivnymi bunkami, je v stlade s Blochovou vetou vyjadreny
kombindciou jedno-atémovych vlastnych stavov Hy ¢o(7) = €404 (7) ako:

77 = \/_ S R Rang (7= Ry), (19)

kde R,, oznacuje poziciu atomového orbitalu s indexom o« v primitivnej

bunke n € {0,...,N — 1}. V zmysle variatného principu je nasledne mozné
néjst energetické pasy krystalického materidlu ako:
. (gl I, )
E(k‘) = kTR (20)
< n,k‘wn,k>

Odkial je moZné dopracovat sa k ststave:

> (Haw = E(k)Saa) €0 =0, (21)

a/

ktori je ekvivalentne mozné zapisat v maticovom tvare ako zovSeobecneny
problém vlastnych hodnot:

(H— E(k)S)é; = 0. (22)



Maticovy élen Hy o = (| H|®) rozpiSeme ako:
Hyw = ;Zek (Raun=For o) /¢ — Ron)Hoo (7 — Ror ) &P, (23)
Prekryv S, o = (4| Py) je mozné rozpisat ako:
S :—2 F B~ Borat) [ 615 = R )bor(F = Bov) 7. (24)

Zjednodusenim, pri ktorom sa uvazuje ortogonalita orbitalov, prejde predchadza-
juci vyraz na tvar:

1
S o = 37 5aa’:5aa’a 25
N zn: ) ) ( )
¢im ststava (21)) prejde na tvar:
(H-1E(K)) & =o. (26)

Vyriesenim vlastného problému je mozné urcit energetické pasy pre elektrony
atomov krystalického materialu E; (k) kde vIinové vektory k patria do pr-
vej Brillouvinovej zony. Pocet vlinovych vektorov kv prvej B.Z. zodpoveda
poc¢tu primitivnych buniek krystalu. Kazda hodnota El(lg) zodpovedd dvom
elektronovym stavom s opacnou orientaciu spinu, spolu je tak v kazdom ener-
getickom pase dostupnych 2N nezavislych elektrénovych stavov.

Dodatok 2: Vypocet maticovych elementov

Pre sustavu rovnic, zodpovedajucej vlastnej tlohe , je nutné zostavit
maticu H. V pripade retiazky s dvoma atémami na primitivhu bunku je
potom potrebné urcit stvoricu prvkov: Haa, Hap, Hga a Hpg, 2 X 2 matice
H. Ako prvé je mozné na zaklade vyrazu urcit diagondlne ¢leny H 4y a
Hpgp. Pre maticovy prvok H 44 plati:

1 : N
Hay = i > eikaln=m) /gb’;(m —an —da)Hoa(r —am —da)de.  (27)
Pre retiazku s N primitivnymi bunkami existuje len N unikatnych rozdielov,
preto je mozné s pouzitim substiticie ' = x —an —dy a n’ = n — m,
predchédzajici vyraz prepisat ako:

Hap = etre / o5 (2 )V Hopa(z' + an') da’. (28)

10



Vynatim prvého ¢lena pred sumu:
HAA—€A+Z/¢A H(;5A(ZE —I—an)d (29)
/#0

kde e4 = [ ¢* (2 Ho (') dz’ je strednd hodnota energie atémového orbitalu
A. Pri priblizeni najblizsieho suseda sa predpokladd, ze atéomové orbitaly
st natolko priestorovo lokalizované, Zze je pri vypocte maticovych ¢lenov
stvisiacich s atémovym orbitdlom ¢,(z) mozné uvazit len prispevok od
prvych najblizsich susednych atémovych orbitalov (pre konkrétny orbital
sa uvazuje iba prvéa najblizsia atémovd pozicia zlava a sprava). V priblizni
najblizsieho suseda (n’ = 0) preto pre diagondlne Cleny Ha4 a Hpp plati:

Hpp = e, Hpp =~ €p, (30)

kde ¢len Hgp bol uréeny analogicky s Haa az . Podobne ako v

predché-dzajicom pripade je mozné uréit cleny H AB A H BA- Clen H AB j€
mozné na zdklade vyrazu (23)) vyjadrit ako:

HAB—NZe’k (a(n=m)+ds—dp) /¢A:L‘ an—da)Hop(x—am—dg)dz. (31)

n,m

Pouzitim substiticie 2’ = z—an—d4 an’ = n—m a zavedenim dg4 = da—dp
. v 2 7’ )
Jje mozneé pisat:

HAB = Zelk an’+dpa) /(b H¢B($ +an +dBA)d (32)

Obmedzenim sa na prispevok len od najblizsich susedov n’ € {0,1} pre Hup
plati:

B~ e ikdpa /¢ HgbB T + dBA) d$—|—
+etklatdna) /¢ 2)Hop(x + a+dpa)de = =4 (tap + e*tpa), (33)

kde plati:

tap = —/¢Z($>ﬁ¢3(x+dBA) dz, tpa= —/¢A(x)ﬁ¢3($+a+dBA) dz.

(34)
Podobnym sposobom je mozné ur¢it élen Hp, dany vyrazom:
1 ) N
Hpa = v 3 etklalmmn)tds=da) /gb};@—am—dg)ngﬁA(x—an—dA) dz. (35)

11



Zavedenim n’ =n—m, 2’ =x —an —dy a dgy = dy — dp sa vyraz upravi
na tvar:

HBA _ Z e—ik(an’—i-dBA) /gb"l‘g(x/ —+ an/ -+ dAB)FIQbA(x/) dl’/

n

=) e tklontdza) </ o (2 Hop(x' + an’ + dpa) dx’) : (36)
Obmedzenim sa len na prispevok od najblizsich susedov a pouzitim vyrazov
, plati pre Hpa:

Hpa r —e MBA(E 5 + et ). (37)
V $pecidlnom pripade, zobrazenom na nasledovnom obrazku, kedy dgs =

—a/2,plati tap = tpa =t € R, vdaka Comu sa ¢leny Hap a Hpa zjednodusia
na tvar:

k
Hup = Hpa ~ —2t cos (;) . (38)

12



Dodatok 3: Program na vypocet pasovej Struktury re-
tiazky s dvoma atémami na jednotkovii bunku

# -*- coding: utf-8 -*-

nmnn

Name: two_orbitals.py

Last edit: 27.7.2024

Author: Roman Michelko

Description:
Numerical solution to two orbitals per PC 1D diatomic
chain problem

import numpy as np

import numpy.typing as npt

import matplotlib.pyplot as plt

from matplotlib.ticker import MultiplelLocator,
FormatStrFormatter

#%% VARIBALES

N: int = 20 # Number of primitive cells for
calculation

eps_A: float = 1.0 # Eigen-energy of first atomic
orbital

eps_B: float = 1.2 # Eigen-energy of second atomic
orbital

t: float = 0.1 # Hopping factor

#%% FUNCTIONS AND LAMBDAS

def gen_matrix(k: float) -> np.ndarray:
mat = np.zeros((2, 2), dtype=np.complex128())
mat [0,0] = eps_A
mat [1,1] = eps_B
mat [0,1] mat [1,0] = -2*t*np.cos(0.5*np.pix*k)

return mat

def calc_E(k: float) -> float:
tmp_1 = 0.5%(eps_A + eps_B)
tmp_2 = np.sqrt (0.25*%(eps_A - eps_B)*x2 + (2*t*np.cos
(0.5%np.pixk))**2)
return tmp_1 + tmp_2, tmp_1 - tmp_2

def plot_energy(k_a: np.ndarray, E_a: np.ndarray, k_n: np.
ndarray, E_n: np.ndarray, name: str) -> None:

13




plt.rcParams[’text.usetex’] = True

plt.rc(’text.latex’, preamble=r’\usepackage[slovak]{babel
)

plt.title (name)

plt.plot(k_a, E_a, label="Analytical", linestyle=’-’)
plt.plot(k_n, E_n, label="Numerical", marker=’.’,
linestyle="none"

plt.xlabel (r"k")
plt.ylabel(r"E(k)")

plt.legend )
plt.grid(True)

plt.show ()

def plot_bands(k_a, E_ap, E_am, k_n, E_np, E_nm) -> None:
plt.rcParams[’text.usetex’] = True
plt.rc(’text.latex’, preamble=r’\usepackage[slovak]{babel
)
plt.title(r"Diatomic chain; two orbitals per PC --
bandstructure")
plt.plot(k_a, E_ap, label=r"$E_{2;\mathrm{anlt.}}$",

linestyle=’-"’)

plt.plot(k_n, E np, label=r"$E_{2;\mathrm{num.}}$",
marker=’.’, linestyle="none"

plt.plot(k_a, E_am, label=r"$E_{1;\mathrm{anlt.}}$",
linestyle=’-")

plt.plot(k_n, E_nm, label=r"$E_{1;\mathrm{num.}}$",
marker=’.’, linestyle="none"

plt.xlabel(r"$k \ (\pi/a)$")
plt.ylabel (r"$E(k)$ (a.u.)")

plt.gca() .xaxis.set_major_locator (MultipleLocator (0.5))
plt.gca() .xaxis.set_major_formatter (FormatStrFormatter (’

ho1£7))

plt.legend ()
plt.grid (True)

plt.savefig("../diatomic_two_orbitals_bands.png", dpi
=300)
plt.show ()

def save_data(fname: str, k_arr: list, E_1st: list) -> None:

fw = open(fname, "w"
fw.write("#k (\pi/a)")
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for i in range(len(E_lst)): fw.write("\tE_{:d} (a.u.)".
format (i+1))

for i in range(len(k_arr)):
fw.write("\n{:.12f}".format(k_arr[i]))
for band in E_1lst: fw.write(" {:.12f}".format (band[i
1)

fw.close ()
#%% MAIN FUNCTION

def main() -> None:
# Define arrays of k-values
k_anlt = np.linspace(-1, 1, num=100)
k_num = np.linspace(-1, 1, num=N)

# Analytical calculation
E_2 anlt, E_1_anlt = calc_E(k_anlt)

# Numerical calculation
E 2 num = []
E_1_num (]

for k in k_num:
mat = gen_matrix (k)
E_arr, Psi = np.linalg.eig(mat)
E_2_num.append(np.max(np.real (E_arr)))
E_1_num.append(np.min(np.real (E_arr)))

# Save data

save_data(r"two_orbitals_analytical.dat", k_anlt, [
E_1_anlt, E_2_anlt])
save_data(r"two_orbitals_numerical.dat", k_num, [E_1_num,
E_2_num])

# Create plots

# plot_energy(k_anlt, E_2_anlt, k_num, E_2 num, r"$E_23%")
# plot_energy(k_anlt, E_1_anlt, k_num, E_1 _num, r"$E_13")
plot_bands (k_anlt, E_2_anlt, E_1_anlt, k_num, E_2_num,

E_1_num)
#%% RUN
if __name__ == ’_ main__’: main()
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