Pasma energetyczne

W krysztale okoto 1023 cm-3 atomow — dostepne energie dla elektronéw uktadaia

sie w pasma.
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Schemat powstawania pasm energetycznych przy zblizaniu
do siebie duzej liczby atomdw.
Mozemy mieC przerwy energetyczne miedzy pasmami.



Do opisu postugujemy sie przyblizeniami.

- Elektrony traktujemy jako lekkie i dopasowujgce sie do chwilowego potozenia rdzeni
w weztach sieci krystalicznej — przyblizenie adiabatyczne, jak dla czgsteczek.

- Ponadto traktujemy elektrony jako niezalezne czgstki, poruszajgce sie w potencjale
periodycznym o okresie sieci krystalicznej — potencjat ten jest wypadkowym
potencjatem rdzeni atomowych i pozostatych elektronow walencyjnych. Jest to tzw.
przyblizenie jednoelektronowe.

Dla przypadku jednowymiarowego krysztatu o statej sieci d
Hamiltonian wyglada nastepujaco:

{— 2L +V(X)}W(X) ~Hy (0 = Ep(x
m, dx

Periodyczny potencjat spetnia warunek: V (x)=V (x+a)

Rozwigzaniem Hamiltonianu sa tzw. funkcje Blocha,  (X) = €™ U, (X)
gdzie funkcja u, (X) jest periodyczna z okresem sieci

W przypadku trojwymiarowym W(F) = e"& U, (F)



w(r)= e“& U, (1) funkcja Blocha

Zatem funkcje witasne hamiltonianu sg iloczynem fali ptaskiej i funkcji o okresie sieci
krystalicznej
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Pasma energetyczne

Metale. Model elektronow prawie swobodnych.

- jadra + elektrony powtok zamknietych — nierozdzielne jony — rdzenie atomowe
- elektrony walencyjne — stosunkowo stabo zwigzane. W wyniku oddziatywan
odrywajq sie od macierzystych rdzeni i poruszajg sie niemal swobodnie w catej
objetosci krysztatu.

Krysztat zwigzany dzieki elektrostatycznym oddziatywaniom pomiedzy ujemng
chmurg elektronowg a dodatnimi jonami.

Wiasnosci:

a) duze przewodnictwo elektryczne

b) kowalnos¢. Poniewaz jony metalu nie sg ze sobg scisle zwigzane i mogg sie
wzgledem siebie stosunkowo tatwo przesuwac, niewielkimi sitami mozna zmienic

ksztatt.



Model elektronow prawie swobodnych.

Zatozenie:

Potencjat periodyczny oddziatujacy na elektrony walencyjne jest stabym zaburzeniem,
czyli elektronowe funkcje falowe sg w pierwszym przyblizeniu kombinacjami fal
ptaskich. Energia w pierwszym przyblizeniu jest kwadratowg funkcjg wektora k

Poprawki do energii (od potencjatu periodycznego) liczone w rachunku zaburzen
dajg przerwy energetyczne.
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Przerwy energetyczne wystepujg dla wektora IZ w poblizu granicy tzw. strefy
Brillouina. Strefa Brillouina jest komérkg elementarng sieci odwrotne;.
Wektory sieci odwrotnej zdefiniowane sg nastepujaco:

g4, =270,

czyli
5 = 2r(@,xd;) -  2x(@;xa) _ 27(a,xa,)
17 = = = 2 = = = 37 o . _
d, -(a, x4d,) a,-(a, xd,) d, -(a, xd,)

Dla sieci jednowymiarowej o statej sieci a, wektor sieci odwrotnej
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Jg=—>
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T
i granice strefy Brillouina wystepujg dla £ —



Wazny wniosek!

* Z ogbdlnego warunku periodycznosci wynika, ze mozliwe stany
elektronowe nie sa ograniczone do pojedynczej paraboli w przestrzeni k,
lecz rownie dobrze moga by¢ znalezione na parabolach przesunigtych o
dowoln ktor sieci otne] G —n @ A A

wolny wektor sieci odwrotne; G=n,§, +n,§, +n,0d,

« W przypadku granicy strefy, tam gdzie przecinaja si¢ dwie parabole
rachunek zaburzen dla zdegenerowanych stanow wtasnych.
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Dalsze uproszczenia

V(x) = -V (% +e %)= -2V cos(gx)

Rozwazmy stan w poblizu granicy strefy, k = g/2 —n=mn/a—n
Mozemy wowczas poming¢ przyczynki od bardziej odlegtych stanow
energetycznych.

Pamigtamy, ze



Po podstawieniu tej postaci funkcji falowej do hamiltonianu,
pomnozeniu przez funkcj¢ sprzezong 1 wycatkowaniu po obszarze
komorki elementarnej otrzymujemy:
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Na granicy strefy pojawia si¢ przerwa energetyczna,
n—0




Na granicy strefy pojawia si¢ przerwa energetyczna, n—0

Poniewaz funkcja Blocha przesunig¢ta o wektor sieci odwrotnej nie zmienia

si¢ to wygodnie jest przedstawia¢ wyniki tylko w I-szej strefie Brillouina.
Trzeba wowczas numerowacé pasma energetyczne.

Stan elektronu w ciele statym zadany jest przez wektor falowy z I-szej strefy,
numer pasma oraz rzut spinu.
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Rys. XV.5. Powstawanie przerw na granicy kolejnych stref Brillouina i redukcja przedstawienia
pasm do pierwszej strefy
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Elektron w ciele statym jako quasi-czastka

Zaleznos¢ E(k) dla elektronu w ciele statym r6zni si¢ od

zaleznosci dla elektronu swobodnego (prozni), poniewaz
elektron w krysztale stale oddziatuje z pozostatymi czastkami

uktadu — elektronami 1 jadrami.
Quasi — czastka — elektron w ciele statym.

Wokot ekstremdw zaleznosci energii od wektora k mozemy
zapisac¢ zaleznos¢ energii analogicznie jak dla.czastki

swobodnej, w drugiej potedze tego wektora K
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tys. XV.8. Predkos¢ jako funkcja wektora falowego dla réznych zaleznosci E(k): a) czastka

swobodna, b) czastka relatywistyczna,
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Krysztaty kowalency jne

* Podobnie jak dla metali— rdzenie atomowe +
elektrony walencyjne.

* Inaczej niz dla metali — elektrony walencyjne sg
zlokalizowane.




Metoda ciasnego wigzania

(Zmodyﬁkowana metoda orbitali molekularnych)

2

H=H,+V =—§V2+VA(r—rn)+v(r—rn)
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Metoda ciasnego wigzania

« Stany energetyczne E(k) elektronu w krysztale, wywodzace si¢ z poziomu
energetycznego E. swobodnego atomu.

« Zakladamy, ze funkcja falowa jest kombinacja liniowa atomowych funkcji
wlasnych

O, = a0, (F-F)=) e, (F-F)

@, (D, =Y e [@A(r — 1 )P (r —1,)dr

Dla elektronu zlokalizowanego funkcja @, ma znaczace wartosci tylko w sasiedztwie
wezla sieci r, . Dlatego uwzgledniamy tylko wyrazenia dla ktorych m=n
N — liczba atomdéw w krysztale.

D D~ Y [OA(r —1)D,(r —r)dr =N



Metoda ciasnego wigzania

E(K) zﬁZem*m)jq)*A(r —7)|E, +v(F -7, (F —7,)dF

* Dla wyrazow zawierajacych zaburzenie v(r-r,) uwzgledniamy
przekrywanie funkcji falowych zlokalizowanych na
najblizszych sasiadach.

A =—[@] (F =T V(T —F)®,(F —T,)dr

B, =—[®] (T =T V(T —F,)®,(F —F,)dF

ik (f—Fm )

E(k)~E,-A-B> e

Suma po m zawiera tylko te wartosci, dla ktorych r_, opisuje
najblizszych sasiadow r,. A, >0



SieC regularna prosta

r—r. =(£a,0,0);(0,+a,0);(0,0,xa)

Ek)~ E.— A —-2B.(cos(k,a)+ cos(kya) +cos(k,a))
Uwagit!

e wpoblizuk=0

E(K)~E, - A -6B, +B,a’k’

Szerokos¢ pasma tym wigksza im wigksze B.
(przekrywanie si¢ funkcji falowych
sasiadujacych atomow).
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Energia w jednostkach atomowych®
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Przewodniki i izolatory

|zolator, potprzewodnik:

- elektrony walencyjne catkowicie wypetniajg jedno lub wiecej pasm,

- liczba elektronéw walencyjnych w prostej komoérce w krysztale jest parzysta
Metale:

- jeden elektron walencyjny przypadajacy na jedng prostg komorke — pasmo
zapetnione w potowie lub

- parzysta liczba elektronow i zachodzeni(‘alna siebie pasm.
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Ekscytony
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Potprzewodniki domieszkowe
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Gtebokie domieszki — poziomy energetyczne w
obszarze przerwy energetycznej
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Absorpcja domieszkowa i fononowa

UV visible infrared
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Obsadzenie stanow

e Rozklad Fermiego-Diraca

14e T

Prawdopodobienstwo obsadzenia
stanu kwantowego o energii E
E — potencjal chemiczny
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Potprzewodnik samoistny

Koncentracja (gestosc) elektronow o
energii z przedziatu (E, E + dE)

dn = f,(E,T)g,(E)dE \

" \2
g = | sze -

277 A’ ;
1 g4
f

0 E—E.
KoT ; - * * *
1 +e 0 Material Eg mg my mp,
. . . GaAs 1.52  0.067 0.082 045
Zakladamy, ze E jest w przerwie faks 042 0023 0025 041
energetycznej, (E—Ep) >>k,T InSb 0.24 0014 0016 0.40
(E-Eg)
koT

f, = €



Potprzewodnik samoistny

* Prawdopodobienstwo znalezienia dziury w pasmie

walencyjnym




Koncentracja elektronow i
dziur




Potprzewodnik samoistny
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Potprzewodnik samoistny
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Potprzewodniki domieszkowe

 Tzw. ,plytkie domieszki”

e np.PwSi np. In w S1




Model wodoropodobny

 Piaty elektron porusza si¢ w polu wytworzonym przez
centrum fosforu oraz pozostale atomy. Centrum P ma
tadunek +1e, wytwarza dodatkowy potencjat
kulombowski.



Model wodoropodobny

Ostatecznie zagadnienie sprowadza si¢ -4

- / /
V4 . 3 /
do problemu atomu wodoru z nosnikiem 4 /"’ % / 7
B %15

swobodnym o masie m*, w osrodku

dielektrycznym ze stala € 1 mata
,,poprawka” do potencjatu.
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Donory i akceptory
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Witasnosci elektryczne

N+N,=NZ+p

*  Wysoka temperatura: n =Ny - N,

* Niskie temperatury
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Wiasnosci elektryczne
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Przewodnictwo

Przewodnictwo
] =—env, =neukE =ok
o =heu

Ruchliwos$¢

er
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m

Dwa rodzaje no$nikow ) o =Neu, + pe,up



Zaleznos$¢ oporu od
temperatury

opor wzgledny 10¢R/R

) | i | | | ] I
2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
temperatura (K)
Rys. 11.22. Zalezno$¢ oporu sodu od temperatury. (Mc Donald i Mendelssohn, Proc. Roy. Soc. (London)
A202, 103 (1950))

Metal



Potprzewodnik
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