STRUKTURA PASMOWA CIAL STALYCH

Wiasciwosci elektronow w ciatach statych wynikajg z ich oddziatywania miedzy sobg i oddziatywania
z atomami (jonami) sieci. W 1 cm® ciata znajduje sie okoto 10%° elektronéw i jonéw.

Przyki{ad krysztatu sodu

W izolowanym atomie sodu poziomy energetyczne 1s, 2s i 2p sg zapetnione catkowicie, a poziomy
rozmieszczone powyzej 3s sg wolne. Bariera potencjatu nie pozwala elektronom poruszac sie
swobodnie miedzy poszczegolnymi atomami.

W miare zblizania sie atoméw do siebie (jednorodne sciskanie):
e wzrasta ich oddziatywanie i w odlegtosciach rownych parametrowi sieci (a = 0.43 nm) energia
oddziatywania osigga wartos¢ minimalna,
e krzywe potencjalne oddzielajgce sasiednie atomy czesciowo zachodzg na siebie dajac
wypadkowg krzywg potencjalng przebiegajaca ponizej poziomu zerowego,
e wewnetrzna bariera jest ponizej poczatkowego potozenia poziomu elektronow walencyjnych 3s
co powoduje, ze elektrony walencyjne uzyskujg mozliwosc¢ przechodzenia z jednego atomu do
drugiego. Elektrony takie nazywamy swobodnymi.
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Rys. 16.1. Zmiana stanu elektronéw przy zblizeniu si¢ atomow: (a) schemat energetyczny dla
atomow sodu znajdujacych sie w odlegtosciach znacznie wiekszych od parametru sieci; (b)
ten sam schemat dla atomoéw sodu znajdujacych sie w odlegtosciach rzedu parametru sieci.

e Funkcje falowe elektronow swobodnych zachodza na siebie tworzac chmure o prawie
rownomiernej gestosci, a to oznacza stan petnego uwspadlnienia elektronow walencyjnych.

o Chmury elektronowe wewnetrznych powtok elektronowych atomow nie pokrywaja sie i
stany elektrondw wewnetrznych atomow krysztatu pozostaja w zasadzie takie same jak w
atomach izolowanych.

e Pojedyncze poziomy atomowe ulegly rozszczepieniu na zespoly pozioméw zwanych
dozwolonymi pasmami energetycznymi.



Poniewaz predkosé ruchu elektronu jest rzedu 10° m/s, a rozmiary atomu wynosza 10" m, to
elektron walencyjny znajduje sie w danym wezle w czasie At = 107"° s co powoduje, ze
szerokos¢ poziomu energetycznego elektronu walencyjnego AE jest w przyblizeniu réowna 4E
= h/At ~1 eV.

Poziomy energetyczne atomu sg (2/+1)-krotnie zdegenerowane (bez uwzglednienia spinu), wiec
odpowiadajgce im pasma energetyczne majg N(2/+1) podpoziomdéw (N — ilos¢ atomow); np. z
poziomu p wytworzy sie pasmo sktadajgce sie z 3N podpoziomdéw mogacych zmiescic 6N
elektronow.

Jezeli uwzglednimy, ze 1 g ciala zawiera N = 10*? atoméw i ze kazdy pojedynczy poziom
energetyczny rozpada sie na N poziomoéw, to przy szerokosci pasma rzedu 1 eV odlegtosci
miedzy poziomami wynosza okoto 10% eV, co wskazuje, ze nie ma mozliwosci
doswiadczalnego ich rozréznienia. O takiej grupie pozioméw mowimy jako o pasmie
dozwolonym uwazajgc, ze elektrony w tym pasmie majg ciggly rozktad energii. Pasma te sg
rozdzielone pasmami wzbronionymi.

Wyniki poglagdowo przedstawione powyzej uzyskuje sie rowniez rozwigzujac kwantowomechaniczne
zagadnienia ruchu wielu elektronéw w polu ruchu jondw. Analizujgc zachowanie elektrondw w sieci
stosujemy wiele przyblizen. Dwoma skrajnymi przeciwstawnymi przyblizeniami sa:

e przyblizenie elektronéw prawie swobodnych i

e przyblizenie elektronéw silnie zwigzanych.

Ksztalt pasm energetycznych i ich zapetnienie przez elektrony jest jednym z najwazniejszych

zaiadnieh fiziki ciata staiei;o.



Cechg charakterystyczng krysztatu jest okresowo$¢ energii potencjalnej zwigzana ze statg sieci a.
Dla przypadku jednowymiarowego mozemy napisac

U(x)=U(x +a) (16.1)

Z okresowosci potencjatu wynika, ze prawdopodobienstwo znalezienia elektronu w punkcie x jest
takie samo jak w punkcie (x+a), tzn.

w(x)? = (x+a)’

Z powyzszego wynika, ze ¥(x+a) moze sie rozni¢ od #(x) tylko czynnikiem o module rownym 1.
Czynnik ten zapiszemy w postaci ", gdzie k jest wektorem falowym. Tak wiec

¥(x +a)=¥(x)e"
Funkcje ¥(x) mozemy zapisac tez w postaci
¥ (x)=u,(x)e™ (16.2)

gdzie uk(x) jest funkcjg okresowg o okresie a, tzn. ux(x) = ui(x+a). Istotnie, zgodnie ze wzorem (16.2)
mozemy zapisac

w(x +a)=u,(x +a)e™x*a
z drugiej strony

w(x+a)=¥(x)e™ = u, (x)e*x+a)



Prawe strony ostatnich dwoch rownan sg identyczne, jezeli tylko ux(x+a) = u(x).

Konkretna postaé¢ funkcji ux(x) zalezy od funkcji U(x). Dla kazdej wartosci wektora k ma ona inny
ksztalt, dlatego tez oznaczamy jg symbolem u,(x). Funkcje (16.2) nazywamy funkcjami Blocha.
Wynika z nich, ze funkcja falowa elektronu jest iloczynem funkcji €™ reprezentujacej fale
ptaska oraz funkcji charakteryzujacej sie okresowoscia sieci krystalicznej.

Fala ptaska odzwierciedla pewng swobode poruszania sie elektronu w krysztale, a czynnik
okresowy spowodowany jest oddziatywaniem elektronu z atomami sieci. Np., dla elektronow
swobodnych u(x) ma wartosc stata, a dla elektronow silnie zwigzanych z atomem u,(x) jest zblizone
do funkcji falowej opisujgcej stan elektronu w atomie odosobnionym.

Funkcja falowa elektronu w polu periodycznym ma postaé fali plaskiej zmodulowanej
czynnikiem uk(x) o okresowosci sieci.
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Rys. 16.2. Przykiadowy przebieg jednowymiarowej funkcji Blocha: (a) funkcja modulowana,

ibi funkc'ia modulu'iica, iciwipadkowa funkc'ia falowa



W przyblizeniu elektronéw stabo zwigzanych zaktadamy, ze:

e energia oddziatywania elektronu z siecig jest znacznie mniejsza od energii kinetycznej, co ma
miejsce dla elektrondéw stabo zwigzanych, np. elektronéw przewodnictwa w metalach,

e pole elektryczne wytworzone przez jony jest kompensowane przez pole pozostatych
elektrondbw oprocz pola jonu rozpatrywanego; niewielkie, nieskompensowane pole ma
charakter okresowy o okresie rownym statej sieci.

e z okresowosci wynika, ze funkcja falowa opisujgca stan elektronu jest funkcjg Blocha.
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Rys. 16.3. Rozkiad energii potencjalnej w modelu Kroniga-Penney'a.

W modelu Kroniga-Penney'a potencjat rzeczywisty w krysztale zastepujemy przez nieskonczong
liczbe prostokatnych barier potencjalnych o szerokosci b i wysokosci U,. Studnia potencjatu



oddzielajgca bariery ma szerokosc¢ a i energie U, (rys. 16.3). Potencjat jest wiec okresowy o okresie
d=a+b.

Potencjal ten odtwarza wprawdzie w niewielkim stopniu warunki wystepujace w krysztale,
jednak uzyskane rozwigzanie umozliwia sformutowanie pewnych ogélnych wnioskéw
dotyczacych zaleznosci dyspersyjnej dla elektronu w osrodku periodycznym.

Zaktadamy, ze energia catkowita elektronu E < U,. Rbwnanie Schrodingera ma postac

2
¥ 2m
d 5+ 2ES”:O da0<x<a (16.3)
dx h
d°¥ 2m
>~ 5 (U, —E} =0 dla—b<x<0 (16.4)
dx n?
Rozwigzaniem powyzszych rownan sg funkcje
¥, = Ae'™ +Be” dal0<x<a (16.5)
¥, = A,e”™ +Be dla—b<x<0 (16.6)
gdzie
a = 2—’;75 8= \/— (U, —E)
h

Funkcja ¥(x) spetnia warunek

¥(x)=u(x)e™



skad
u(x)=¥(x)e "™
Podstawiajgc do powyzszego rownania #(x) wyrazone wzorami (16.5) i (16.6), otrzymujemy
u,(x)= Ae’@ ) 4 g gilark) (16.7)
u,(x) = A,eP x4 B e (A+ik)x (16.8)
Warunek ciggtosci funkcji u(x) i ich pierwszych pochodnych prowadzi do zwigzkow
u4(0)=u,(0) us(a)=u,(-b)

(du1j ~ (duzj (duzj ~ (duzj
dx x=0 dx x=0 dx x=a dx x=—b
W ostatnich rownaniach skorzystaliSmy z warunku, ze funkcja u(x) jest okresowa o okresie a + b.

Podstawiajgc wzory (16.7) i (16.8) do ostatnich rownan, otrzymujemy uktad czterech réwnan, w
ktorych niewiadome stanowig A4, A,, B4, B,

i(a — K)A, —i(a +k)By = (B - ik)A, — (B +ik)B,

A1ei(a—k)a +B1ei(a+k)a _ Aze—(ﬂ—ik)b +Bze(ﬁ+ik)b



i — kYA 2 _i(q + k)B,e @2 = (5 _ jKk)A,e PP _ (5 1 iKk)B, e Ak

Uktad ten posiada niezerowe rozwigzanie tylko wtedy, gdy wyznacznik macierzy wspotczynnikow
przy A4, A, By, Borowna sie zeru. Mozna sprawdzi¢, ze warunek ten prowadzi do rownania

B2 — g

20 sinh b sin ca + cosh fb cos aa = cos k(a + b) (16.9)
(04

Rownanie to naktada warunki na i £, a co z tym sie wigze i na dopuszczalne wartosci energii.

Analiza rownania (16.9) jest dos¢ ucigzliwa. Dlatego zastosujemy uproszczenie Kroniga i Penneya
polegajgce na zatozeniu, ze U, dazy do nieskonczonosci, natomiast b dazy do zera w taki

sposéb, ze iloczyn U,b pozostaje skonczony. Oznacza to, ze S°b jest skonczone, ale b — 0.
Po uproszczeniu rownanie (16.9) ma postac

Sin aa
aa

P + coS aa = coS ka, (16.10)

gdzie P =U,mab / n: przyjeto tez, ze sinhpBb = Bb i coshpb = 1. Wielko$¢ P mozna traktowacé jako
miare trudnosci pokonywania bariery przez elektron.



Réwnanie (16.10) wyraza zaleznos¢ energii elektronu (poprzez «) od liczby falowej k. Na rys. 16.4
przedstawiono rozwigzanie powyzszego rownania metodg graficzna.

Poniewaz coska znajdujacy sie po prawej stronie rownania jest zawarty w przedziale [-1,1], a wiec
dopuszczalne mogg byc¢ tylko te wartosci aa, dla ktdérych wartosci lewej strony réwnania (16.10)
mieszczg sie w przedziale [-1,1]. Wartosci aa spetniajgce ten warunek zaznaczono gruba linia.

]

Widac¢, ze dopuszczalne wartosci energii tworzg pewne przedziaty, tzw. pasma energetyczne.
Poszczegdlne pasma energetyczne oddzielone sg przez obszary o wzbronionych wartosciach
energii. W miare wzrostu aa (a wiec wartosci energii, gdyz a jest ustalone) dozwolone pasma
energetyczne stajg sie coraz szersze. Szerokos¢ pasm zalezy takze od parametru P.

sinoa

=

+ sinoa

Rys. 16.4 Wielkos¢ Psinaa/aa+cosaa w funkcji aa [patrz rownanie (16.10)].



Ze wzrostem P pasma dozwolone zwezajg sie; w szczegodlnosci gdy P — o, rownanie (16.9) ma
rozwigzanie tylko wtedy gdy

Sinaa =0,
czyliwa=nz,an=+1 +2, £3,..Stad
242
h
E = & 5 n?
2ma

otrzymujemy wiec poziomy dyskretne jak w odosobnionej studni potencjatu.
Powro¢my do réwnania (16.9). Na krancach pasm energetycznych spetniony jest warunek:
cos ka = +1, czyll k=n”" n=+1,+2 +3,..

a
Wyrazajac k przez dtugosc fali k = 2474 otrzymujemy

niA = 2a. (16.11)

Jest to wzor Wulfa-Bragga, wyrazajgcy warunek odbicia od ptaszczyzn sieciowych w przypadku
kiedy kat poslizgu wynosi 90°. Wynika stad, ze przerwy energetyczne dla elektronu w krysztale
wystepujg wowczas, gdy jest spetniony warunek braggowskiego odbicia fal elektronowych od
ptaszczyzn sieciowych krysztalu. Fale o dlugosci wyrazonej wzorem (16.11) ulegajg catkowitemu
wewnetrznemu odbiciu i nie mogq rozchodzic sie w krysztale.
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Rys.16.5. Zaleznos¢ dyspersyjna energii E od liczby falowej k dla elektronu w modelu
Kroniga-Penney'a. Linia przerywana przedstawia zaleznos¢ E(k) dla elektronu swobodnego.



ZaleznosC E(k) pokazana jest na rys.16.5. Linig przerywang zaznaczono zaleznosc¢ dyspersyjng dla
elektronu swobodnego. Jak widac, wewnatrz kazdego pasma energetycznego funkcja E(k) wzrasta
monotonicznie, a na brzegach wystepujg ekstrema i nieciggtosci tej funkcji. Zauwazmy, ze na
brzegach pasm dE/dk = 0, a zatem zgodnie ze wzorem

1dE

Vg =———

h dk

predkos¢ grupowa jest rowna zeru. Fala elektronowa jest w tym przypadku falg stojaca, ktorej nie

towarzyszy transport energii. Fala ta powstaje w wyniku interferencji fali padajgcej i odbitej od
ptaszczyzn sieciowych krysztatu.

(16.12)

Przerwy energetyczne wystepuja wowczas, gdy jest spetniony warunek odbicia fal
elektronowych od ptaszczyzn sieciowych.
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Rys. 16.6. Petny wykres zaleznosci E(k) dla modelu Kroniga-Penney'a.

Kazdej wartosci energii elektronu odpowiada nieskonczenie wiele wartosci wektora falowego.
Na rys.16.5 uwzgledniono tylko po jednej parze roznigcej sie znakami; tzn. odpowiadajgcej
przeciwnym kierunkom ruchu elektronu. Petny wykres uwzgledniajacy wszystkie wartosci k (w
obranym przedziale) przedstawiono na rys. 16.6.

Dowolnej wartosci energii elektronu nalezy przyporzadkowac nastepujacy zbior wartosci wektora
falowego



k, _k+%n (16.13)
a

gdzie n=0,+1, £2,...

Danej wartosci wektora falowego odpowiada wiele wartosci energii — po jednej w kazdym
pasmie. Energia jest wiec wieloznacznga funkcja wektora falowego k.

Periodycznos¢ zaleznosci dyspersyjnej E(k) jest bezposrednia konsekwencja symetrii
translacyjnej krysztatu. Wynika to z faktu, ze stany elektronowe o wektorach falowych
zwigzanych zaleznoscia (16.13) sa sobie rownowazne.



Periodycznos¢ E(k) umozliwia ograniczenie przedziatu zmiennosci wektora k do pewnego obszaru,
ktory dla sieci jednowymiarowej jest odcinkiem o dtugosci 2n/a. Srodek tego odcinka dogodnie jest
obra¢ w punkcie k = 0. Tak zdefiniowany obszar nosi nazwe pierwszej strefy Brillouina.
Numeracje dalszych stref pokazano na rys. 16.6.

Wykres E(k) ograniczony do pierwszej strefy
Brillouina pokazano na rys. 16.7. Wektory
falowe nalezgce do tej strefy, tzn. spetniajgce

warunki
T ok<?” (16.16)
a a
nazywamy zredukowanymi wektorami
falowymi.

W dalszych rozwazaniach bedziemy sie
postugiwac tylko takimi wektorami.

Jezeli wektor falowy zmienia sie w sposob
ciagly, np. wzrasta pod wplywem sily

’ > zewnetrznej, to mozemy sie ograniczy¢ do
—m/a 0 m/a K rozwazan w pierwszej strefie Brillouina.

Rys. 16.7 Fragment wykresu zaleznosci E(k)
ograniczony do pierwszej strefy Brillouina.



Whioski wynikajgce z modelu jednowymiarowego zastosowanie rowniez do stanow elektronowych
zwigzanych z wybranym kierunkiem w sieci trojwymiarowej.

I [001]

[110]

[100] [010]

[110]

(a) (b)

Rys. 16.8. Ksztalt pierwszej strefy Brillouina dla sieci regularnej powierzchniowo (a) i
przestrzennie (b) centrowane;.

W przypadku sieci trojwymiarowej, strefy Brillouina sg zamknietymi powierzchniami ktérych ksztat
zalezy od struktury krysztatu. Na rys. 16.8 pokazano ksztatt pierwszej strefy Brillouina dla sieci
regularnej powierzchniowo i przestrzennie centrowanej.



Wzajemne utozenie pasm energetycznych i ich zapetnienie przez elektrony jest podstawg podziatu
ciat statych na metale, potprzewodniki i dielektryki.

W przypadku metali pasmo energetyczne zapetnione jest tylko czesciowo [rys.16.11(a)].
Ponizej wszystkie pasma sg zajete, powyzej - wszystkie puste.
Np. séd — pasmo 3s jest zapetnione tylko do potowy.

Pasmo zapetnione czesciowo moze takze powsta¢ w wyniku natozenia sie pasm catkowicie

zapetnionych z pasmami pustymi lub czesciowo obsadzonymi:

e np. atomy drugiej grupy uktadu okresowego,

e magnez — pasma 3s i 3p naktadajg sie tak, ze czesc elektrondéw przechodzi z pasma 3s do 3p i
oba pasma sg zapetnione tylko czesciowo [rys. 16.11(b)].

Wewnatrz czesciowo zapetnionego pasma elektrony mogq tatwo przechodzi¢ do nowych,
niezapetnionych stanow. Elektrony mogg by¢ zatem pobudzone zewnetrznym polem elektrycznym.
Z tego powodu takie krysztaty sg dobrymi przewodnikami pradu.
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Pasmo walencyjne
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Rys. 16.11. Schemat pasm energetycznych w przypadku metali (a,b), potprzewodnikéw (c)
i dielektrykow (d).



Pétprzewodnikami nazywamy takie ciala stale w ktéorych w temperaturze 0 K pasmo
walencyjne (i pasma nizsze) sq catkowicie zapetnione, a pasmo przewodnictwa catkowicie
puste; przy czym przerwa energetyczna E; miedzy pasmem walencyjnym a pasmem przewodnictwa
jest niewielka — okoto 1 eV [rys. 16.11(c)].

Pétprzewodnikami przyjeto nazywac ciata, ktérych przerwa energetyczna jest mniejsza od 3
eV.

W wiekszosci potprzewodnikow juz w temperaturze pokojowej koncentracja elektronow jest
dostatecznie duza i krysztat wykazuje znaczng przewodnosc¢ elektryczna.

Pole elektryczne nie jest w stanie nadac¢ elektronom energii wystarczajgcej do pokonania przerwy
energetycznej. Jesli bowiem $rednia droga swobodna elektronu wynosi okoto 10 m, to w polu
elektrycznym o natezeniu 10" V/m uzyskuje on energie 107 eV.

Jezeli przerwa energetyczna jest duza (powyzej 3 eV) wzbudzenia elektronéw praktycznie nie
wystepuja i cialo jest izolatorem (rys. 16.11d). Jedynie w bardzo silnym polu elektrycznym (=~ 10°
V/m) moze nastgpi¢ przebicie izolatora i przerzucenie elektrondéw z pasma walencyjnego do pasma
przewodnictwa.



Ruch elektrondw w krysztale jest znacznie bardziej ztozony niz ruch elektronu swobodnego, gdyz

oprécz ewentualnej sity zewnetrznej F dziatajgcej na elektron,

oddziatywanie elektronu z siecia.

nalezy jeszcze uwzglednic

Energia elektronu w krysztale energia nie jest proporcjonalna do k* dlatego tez wektora 7k nie
mozna utozsamiac z pedem elektronu. Wielkos¢ ta ma jednak pewne cechy pedu i w zwigzku z tym

nosi ona nazwe pseudopedu lub pedu krystalicznego.

Predkosc¢ elektronu v jest rowna predkosci grupowej fali de Broglie'a

_do _1dE
9 dk hdk

Stad
dvg _1d°E _1d°Edk
dt  hdkdt #hgk? dt
Jednoczesnie sita zewnetrzna F dziatajgca na elektron
dt dt
Wyliczajac z tego wzoru dk/dt i podstawiajgc do wzoru (16.18) mamy

(16.17)

(16.18)

(16.19)



a=F——— (16.20)
h® dk?
Z ostatniego wzoru (16.20) wynika ze elektronowi nalezy przypisa¢ mase
1
d’E
m* =n?| == (16.21)
dk

Masa m™* nosi hazwe masy efektywnej.

Przypisujgc elektronowi mase m*, mozemy go traktowac jako swobodny i opisywac jego ruch w polu
zewnetrznym tak samo jak ruch zwyczajnego elektronu swobodnego.

Dla elektronu, dla ktérego E =h°k?/2m, wzor (16.21) daje m* = m, czego nalezato sie
spodziewac. Masa efektywna jest sposobem opisu zachowania sie elektronu w krysztale.

Pochodna dE/dk okresla predkosé elektronu [rys. 16.12(b)], za$ druga pochodna d“E/dk’ okresla
wielkos¢ masy efektywnej [rys. 16.12(c)].



n/al 0 m/a

\ (

Rys. 16.12. Zaleznos¢ E, vi m* od wektora

falowego w pierwszej strefie Brillouina.

W srodku strefy Brillouina, zaleznosc¢ E(k)
jest prawie taka sama jak dla elektronu
swobodnego (zob. rys. 16.5) i dlatego m*
~m.

Ze wzrostem k zaleznos¢ E(k) znacznie
odbiega od zaleznosci kwadratowej i
masa efektywna staje sie coraz wieksza.

W punktach przegiecia krzywej E(k) masa
efektywna staje sie nieskonczenie wielka
[rys. 16.12(c)].

Przy dalszym wzroscie k predkosc¢
elektronu maleje, a masa przyjmuje
wartosci ujemne. Fizycznie oznacza to, ze
dla duzych wartosci k elektron zachowuje
sie tak jak dodatnio natadowana czastka.



W srodku strefy, gdzie k = 0, nie ma praktycznie odbicia fali de Broglie’a, poniewaz daleko jest do
spetnienia warunku Bragga. Zewnetrzne pole elektryczne powoduje wzrost energii elektronu, jak to
ma miejsce dla elektronu swobodnego.

Dla wiekszej wartosci k odbicie zaczyna by¢ zauwazalne, co oznacza zmiane znaku pedu. W
punkcie gdzie d°E/dk’ wynosi zero, wzrost pedu elektronu spowodowany dziataniem sity
zewnetrzne] jest doktadnie kompensowany wzrostem ujemnego pedu na skutek zwiekszonego
udziatu odbicia elektronu przez jony sieci. Wypadkowa zmiana pedu jest zatem rowna zeru; elektron
zachowuje sie tak, jak gdyby jego masa byta nieskonczenie wielka.

Na granicy strefy masa efektywna jest ujemna, poniewaz zwiekszenie udziatu odbicia, zwigzane ze
zblizaniem sie do warunku catkowitego odbicia, znacznie bardziej zmienia ped elektronu niz sita
zewnetrzna.

Masa efektywna charakteryzuje pasmo energetyczne a nie elektron; zalezy bowiem od gestosci
poziomow energetycznych w pasmie.

Szybkie zmiany E(k) powoduja, ze druga pochodna d°E/dk’ jest duza, a masa efektywna mata.
Innymi stowy, jezeli rozszczepienie jakiegos poziomu energetycznego jest duze i pasmo jest
szerokie (mata gestos¢ poziomow), to masa efektywna jest niewielka. Odwrotnie, masa efektywna
jest duza, gdy pasmo energetyczne jest waskie.

Masa efektywna jest na ogo6t wielkoscig anizotropowa, tzn. w réznych kierunkach ma rézne wartosci.
Jest to spowodowane anizotropig struktury pasmowej krysztatow.



Najwyzsze pasmo  jest pasmem

| przewodnictwa potprzewodnika, pasmo
Pasmo znajdujgce sie bezposrednio pod nim jest
przew?d”'tha pasmem walencyjnym.

Nizsze pasma nie interesujg nas,

Pasmo poniewaz w warunkach normalnych sg

walencyjne one catkowicie z’a.pe’fr}io.ne I nie majq

| wptywu na wiasciwosci elektryczne i
optyczne potprzewodnika.

—m/a 0 nI/a k=

Fragment wykresu zaleznosci E(k)
ograniczony do pierwszej strefy Brillouina.

W temperaturze OK pasmo walencyjne jest catkowicie obsadzone przez elektrony, a pasmo
przewodnictwa — puste. W wyzszych temperaturach elektrony obsadzajg poziomy znajdujgce sie w
poblizu dna tego pasma. Z tego powodu w pasmie przewodnictwa interesuje nas wytacznie jego
dolny odcinek.



Rozwijajgc funkcje E(k) w szereg potegowy i uwzgledniajac jej parzystos¢, mozna napisac

2
E(k)=E, + a’E k? + .. (16.22)
c 2
dk* J o

gdzie E; oznacza energie dna pasma przewodnictwa.
Pasma dla ktorych przyblizenie kwadratowe jest dopuszczalne nazywamy pasmami

parabolicznymi. Dla takich pasm mozna zaleznos¢ (16.22) przedstawi¢ w postaci analogicznej do
odpowiedniej zaleznosci dla elektronu swobodnego

h2k?
2m:

e

E(k)=E, + (16.23)

gdzie m; oznacza mase efektywng elektronu w pasmie przewodnictwa. Dla pasm parabolicznych
masa efektywna jest wielkoscig statg, niezalezng od energii elektronu.



Zatozmy, ze jeden elektron z catkowicie
zapetnionego pasma walencyjnego zostat
wzbudzony do pasma przewodnictwa, przy
czym wartos¢ jego wektora falowego nie
ulegta Zmianie. Przejscie takie
przedstawione na rys. 16.13, nosi nazwe
przejScia prostego (przejscia, przy ktorych
zachodzi zmiana  wektora  falowego,
nazywamy przyjsciami skosSnymi).

W wyniku zderzenn z niedoskonatosciami
sieci Kkrystalicznej, rozpatrywany elektron
| | . bedzie wytracat swq energie kinetyczng,
k. 0k K przechodzgc na coraz nizej potozone
poziomy energetyczne 0Siggajac energie
Rys. 16.13. Wzbudzenie elektronu z pasma minimalng w punkcie k = 0.
walencyjnego do pasma przewodnictwa.

Zachowanie elektronéw w prawie catkowicie zapetnionym pasmie walencyjnym jest trudno opisac:

e liczba elektrondw w pasmie jest ogromna,

e czesC z nich ma masy efektywne ujemne, czes¢ dodatnie, a dla niektorych jest ona
nieskonczenie wielka.



Pasmo w ktorym wszystkie stany kwantowe z wyjatkiem jednego sq obsadzone przez
elektrony, mozna potraktowac¢ jako obsadzone przez pewna quasi-czastke, ktérg nazywamy
dziura. Tej niby-czgstce przypiszemy tadunek elektryczny, mase efektywna i energie.

Zatozmy, ze liczba wszystkich stanow kwantowych w pasmie walencyjnym rozpatrywanego
krysztatu wynosi N. Sposrdd nich N—1 standw jest obsadzonych przez elektrony. Zatébzmy dalej, ze
elektron wzbudzony do pasma przewodnictwa miat przed wzbudzeniem nastepujgce wartosci
parametrow dynamicznych: mase efektywng m* < 0, wektor falowy k., predkosc v, i energie E,.

Jezeli dziura ma reprezentowac caty zespot elektrondw w prawie catkowicie zapetnionym pasmie, to
musimy przypisac jej ped rowny sumie pedow tych elektronow

N—-1 N
nky, = nk; =) nk; —nk, (16.24)
i=1 i=1

Pierwszy sktadnik w ostatnim wzorze jest rowny zeru, poniewaz z parzystosci E(k) wynika, ze dla
kazdego zbioru o wektorze falowym Kk, istnieje stan symetryczny o wektorze —k. Wyptywa stad
whniosek, ze wektor falowy dziury jest co do wartosci rowny wektorowi falowemu wzbudzonego
elektronu, ma natomiast w stosunku do niego przeciwny znak

k, =—k, (16.25)

Poniewaz przyczynki wnoszone do sumy (16.24) przez elektrony znajdujgce sie w symetrycznie
potozonych stanach znoszg sie wzajemnie, wypadkowy ped wszystkich elektrondow w pasmie
walencyjnym jest rowny pedowi jedynego wystepujgcego w tym pasmie “elektronu bez pary”.



Podobne rozwazania mozna przeprowadzi¢ odnosnie energii
N
En(k)=Y E; —E.(k) (16.26)
i=1

W tym przypadku rozroznienie miedzy kj i ke jest zbedne, poniewaz energia nie zalezy od zwrotu
wektora k, tylko od k°. Pierwszy sktadnik we wzorze (16.26) jest wielkoscig stata, jest to bowiem
energia elektronow w catkowicie zapetnionym pasmie. Sktadnik ten mozna pomingC, poniewaz
poziom wzgledem ktorego jest mierzona energia, moze byc ustalony w sposob dowolny.

Ze wzoru (16.26) wynika, ze im wieksza jest energia nieobsadzonego stanu przez elektron w pasmie
walencyjnym, tym jest mniejsza energia dziury. Wobec tego wykres przedstawiajgcy zaleznosc¢
dyspersyjna Ep(ky,) dziur otrzymamy z odpowiedniego wykresu dla elektronbw w pasmie
walencyjnym zmieniajgc zwrot wektora falowego i kierunek osi energii (rys. 16.13). Energia dziury
jest tym wieksza, im nizej na rysunku znajduje sie obsadzony przez nig stan kwantowy.

Catkowicie zapetnione pasmo walencyjne mozna traktowac¢ jako pasma puste, tzn. nie zawierajgce
dziur, a wyrwanie elektronu z tego pasma — jako kreacje dziury. Wzbudzenie elektronu z pasma
walencyjnego do pasma przewodnictwa nazywamy zatem generacja pary elektron-dziura.

Przy analizie zjawisk zachodzgcych w potprzewodnikach, dziury w pasmie walencyjnym traktuje sie
analogicznie jak elektrony w pasmie przewodnictwa.

Z ksztattu funkcji En(ks) wynika, ze masa efektywna dziury jest dodatnia i rowna, co do wartosci
bezwzglednej, masie efektywnej elektronu w pasmie walencyjnym, tzn.

m; (k) =-m (k) (16.27)



tadunek elektryczny dziur jest takze dodatni, co wynika z nastepujgcego rozumowania. Dla
brakujgcego elektronu w pasmie walencyjnym mozemy napisac

m.v, = hk (16.28)
e’ e e
zas dla dziury
myv,, = hk, (16.29)

Opierajgc sie na wzorach (16.26) i (16.27) dochodzimy do wniosku, ze dziura porusza sie z
predkoscig v, rowng co do wartosci i kierunku predkosci v, elektronu, ktory znajdowatby sie w nie
obsadzonym stanie w pasmie walencyjnym. Poniewaz prad elektryczny wytwarzany przez elektrony
catkowicie zapetnionego pasma jest rowny zeru, zatem usuniecie z tego pasma jednego nosnika o
tadunku —e poruszajgcego sie z predkoscig v, jest rownowazne wprowadzeniu do tego pasma
nosnika o tadunku +e poruszajgcego sie z tg samag predkoscia.

Analogicznie do wzoru (16.23) energia elektronu dla pasma walencyjnego ma postac
h°k®

E(k):Ev_ "
2m,

gdzie m, jest masg efektywng dziur w pasmie walencyjnym. Energie dziury wyrazamy natomiast
wzorem

21,2
Eh(k):Ev"'Zk

(16.30)

*

my

Zarowno we wzorze (16.23) i (16.30) pierwsze sktadniki reprezentujg energie potencjalng, drugie
zas energie kinetyczna.



Dziura zachowuje sie tak jak "normalna” czgstka, ma bowiem dodatnig mase efektywng. Podobnie
jak elektron w pasmie przewodnictwa, dgzy do tego aby zajgC stan o najnizszej energii. Nalezy
Zwroci¢ uwage, ze pojecie dziury wprowadzilismy tylko w przypadku pasm catkowicie zapetnionych.

Przy rozpatrywaniu dziatania wiekszosci elementow potprzewodnikowych nie zachodzi koniecznosc
postugiwania sie zaleznosciami dyspersyjnymi przedstawionymi na rys. 16.13. Do tego celu
wystarcza najczesciej uproszczony model pasmowy potprzewodnika pokazany na rys. 16.14. W

takim modelu mozna rowniez pokaza¢ wzbudzenie elektronu z pasma walencyjnego do pasma
przewodnictwa.

Pasmo przewodnictwa Elektron
[
E, E.
EQ
E, O E,
Pasmo walencyjne Dziura

(a) (b)

Rys. 16.14. Generacja pary elektron-dziura: (a) stan obsadzenia pasma przed generacja, (b)
stan obsadzenia po generaciji.



W literaturze operuje sie czesto modelem dziury, w ktorym jest ona traktowana jako zerowe
wigzanie przy okreslonym atomie sieci krystalicznej. Ruch dziury jest w tym modelu traktowany jako
"przeskakiwanie” zerowego wigzania od atomu do atomu w wyniku przemieszczania sie elektronéw
walencyjnych w przeciwnym kierunku.

Model ten zawiera jednak pewne niescistosci — przypisuje bowiem dziurze okreslong lokalizacje, co
jest niezgodne z zasadg nieoznaczonosci Heisenberga. "Przeskakiwanie” na wolne miejsca
zachodzi w przestrzeni wektora falowego, a nie w przestrzeni rzeczywiste,;.



