ĐỊNH LÝ BLOCH (A. Bloch theorem)
định lý xác định biểu thức của hàm sóng của điện tử trong một điện trường tuần hoàn.
Xét một mạng tinh thể trong đó tất cả các nguyên tử đều có các vị trí tuần hoàn cố định theo cả ba hướng trong không gian, thành thử mọi điện tử đều chuyển động trong một điện trường có thế năng tuần hoàn
	
	(1)


 là các vectơ giữa hai điểm bất kỳ của mạng tinh thể. Hàm sóng  của điện tử tuân theo phương trình Schrödinger trong cơ học lượng tử
	
	(2)


trong đó Hamiltonian  có dạng
	
	(3)


Để nghiên cứu hệ quả vật lý của tính chất tuần hoàn (1) của thế năng  ta sử dụng toán tử tịnh tiến  được định nghĩa như sau: tác dụng của toán tử  lên một hàm bất kỳ  có dạng
	
	(4)


Từ tính chất tuần hoàn (1) của thế năng  suy ra rằng
	
	(5)


Mặt khác, theo định nghĩa (4) ta có
	
	(6)


Sử dụng tính chất (5) của Hamiltonian  và lại áp dụng định nghĩa (4), từ hệ thức (6) ta thu được phương trình sau đây

nghĩa là

với hàm  bất kỳ, thành thử toán tử tịnh tiến  phải giao hoán với Hamiltonian  
	
	(7)


[bookmark: _Hlk19013603]Vì rằng toán tử  và Hamiltonian  giao hoán với nhau cho nên ta có thể chọn hàm sóng  của điện tử là lời giải của phương trình Schrödinger (2) đồng thời cũng là các hàm riêng của toán tử tịnh tiến 
	
	(8)


Tác dụng toán tử tịnh tiến  lên hàm sóng    lần, ta có phương trình 
	
	(9)


Mặt khác, theo định nghĩa (4) của toán tử  ta lại có 
	
	(10)


Vì hàm sóng  phải thỏa mãn điều kiện chuẩn hóa cho nên  không thể lớn hơn 1. Mặt khác,  cũng không thể nhỏ hơn 1 vì chỉ cần đảo ngược chiều của vectơ   ta lại thấy  cũng thể lớn hơn 1. Ta suy ra rằng 
	
	(11)


nghĩa là hằng số  trong công thức (9) có dạng 
	
	(12)


với một vectơ  nào đó. Từ các công thức (4), (8) và (12) suy ra rằng hàm sóng  thỏa mãn phương trình Schrödinger (2) có tính chất 
	
	(13)


Do đó ta có thể viết hàm sóng  dưới dạng 
	
	(14)


trong đó hàm  có tính chất tuần hoàn
	
	(15)


Ta đi đến định lý sau đây gọi là Định lý Bloch: Mỗi hàm sóng  của điện tử trong trường tuần hoàn của tinh thể có dạng tích của một sóng phẳng và một hàm tuần hoàn có chu kỳ trùng với chu kỳ tuần hoàn của trường tinh thể. Hàm sóng dạng (14) được gọi là hàm Bloch và có vai trò quan trọng trong nghiên cứu vùng năng lượng của các hạt tải trong tinh thể.
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