Sammanfattning av forelisning 1

Nagra av den moderna fysikens kanske viktigaste observationer ledde fram till den s.k. partikel-vag-
dualismen; bade ljus och partiklar (t.ex elektroner) har dels en vagnatur och dels en partikelnatur.

Den fotoelektriska effekten och Comptonspridning av ljus ledde till en beskrivning av ljus som
partiklar (fotoner) med energi E=hf och rérelsemingd p=h/A. Plancks konstant h = 6.626'107* Js

Fotoelektriska effekten:
En foton med energin hf absorberas och exciterar en elektron med bindingsenergin Ey. Elektronen
emitteras och far den kinetiska energin K=hf —Ey —¢, dir ¢ &r materialets uttrddesarbete. For

elektroner vid Ferminivan giller att E, = O och dessa har den hogsta mojliga kinetiska energin
Kmax =hf -0

Comptonspridning:

En foton som kolliderar mot en elektron forlorar energi till elektronen (i form av kinetisk energi), sa
hc hc . o

att AE = R Efsre — Eefter = K- Compton noterade att energiforlusterna ér riktningsberoende.

Han forklarade fenomenet genom att lata fotonen ha rorelsemingd, p=h/A, och att rérelsemingden

bevaras vid kollisionen. Det s.k. Comptonskiftet ges av uttrycket A'—Aq = L(l —cos0)
meC

Den listige fransmannen Louis deBroglie foreslog i sin avhandling 1923 att om ljus har
partikelegenskaper sa borde vil partiklar ha vagegenskaper: partiklar med rorelsemingd p = mv har de

. (<] .. h
Broglievaglingden A = —.
mv

Davison och Germer visade nagra ar senare att han hade ritt, i ett experiment dir man studerade
elektrondiffraktion fran ordnade ytor. de Broglie fick sedermera Nobelpriset i fysik.



Sammanfattning av forelisning 2

En partikel med deBroglievaglingden A (och vagvektorn k med beloppet 21/A) beskrivs av
vagfunktionen
Y(r, t) = Asin(kr-wt)
eller ¥(r, t) = Acos(kr-mt)
eller P(r, t) = Ae'®™®

I en dimension byts r mot x

Vagfunktionen skall uppfylla

2 2
Schrédingerekvationen: h &2@) +Ux)¥(x) = E¥(x)
2m  dx
randvillkoren; W och — ska vara kontinuerliga

dx

En partikelns totala energi E ges av Schrodingerekvationen.

Sannolikheten att hitta en partikel i ett intervall dx runt punkten x ges av P(x)dx = |‘I’(x)|2 dx

Normeringskrav: T|‘I‘()c)|2 dx=1

Heisenbergs osédkerhetsrelationer

Eftersom vagfunktionen inte ger exakta svar utan sannolikhetsférdelningar finns det en grins for hur
noggrant en partikels “egenskaper* kan bestimmas. Den Nobelprisbelonade tyske fysikern Werner
Heisenberg formulerade detta i sina beromda osékerhetsrelationer.

Man kan inte samtidigt méta en partikels ldge och rorelsemédngd med bittre noggrannhet én:

h
AxAp  ~ —
px 2

Det dr omgjligt att bestimma ett systems energi under tidsintervallet At med béttre noggrannhet AE

an: AEAt ~ E
2

For en partikel instdngd i en endimensionell potentialgrop med sidan L, &r tillatna vagfunktioner
o,
n-, energin ir
Sml’ ) 8

Y (x)= Asin(% x) . Energin associerad med dessa tillstand ges av E, =(

kvantiserad, dvs endast vissa energier dr mojliga.
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I en @ndligt djup (U) endimensionell potentialgrop med sidan L, vari en elektron har energin E<U kan
elektronen under korta stunder befinna sej utanfor gropen.

h

1
Penetrationsdjupet 5= C m

En elektron med energin E som triffar en potentialbarridr U > E och tjocklek L tunnlar igenom

2CL .~ 2m(U-E)
dir C= T

barridren med sannolikheten: T =e™ ,

En elektron med energin E som tréffar en potentialbarridr U < E reflekteras med sannolikheten:

ky —kz)z . . . o 2mE \2m(E - U)
h h

, vagtalen i respektive omrade ir k| = och k, =
kl + k2

=(

I tva resp. tre dimensioner skrivs Schrodingerekvationen:

2 12 2
2D —h—(d—+d—)‘I’+U‘P EY
2m gx?2 dy
2 12 2 2
3D —h—(d +d +d W+ UY =EY¥Y

2m gx? dy2 dz?

I frielektronfallet, U = 0 inom 0 < x <L och 0 <y < L och 0 < z < L, blir vagfunktionerna:

2D Y(x,y)= Asm( X) sm(— y)

3D Y(x,y,z =Asian sin ot sin Il37cz
(x,y,2) (L)(Ly)(L)

Med energinivaer:

2

2D E= (D 2)(nlz+n§)
8mL
3D E=( h> YnZ +n2 +n2)
2 1 2 3

8mL



Sammanfattning av forelisning 4
Bohrs atommodell dr den forsta kvantiserade atommodellen, den bygger pa fyra postulat:

1)  Elektroner ror sej i cirkuldra banor runt atomkérnan under inverkan av Coulombkraften,
kee2

r
2)  Endast vissa banor ir stabila. I dessa emitteras ingen stralning.

F(r) =

3)  Stralning, i form av ljus, emitteras da en elektron faller fran en hogre till en ldgre bana. Omvint
for absorption. Om dessa banor har energi E; och Ef har den emitterade fotonen energin: hf=E;
-E;

4)  Elektronbanornas radier ges av villkoret: L = mvr = n#

2
Energin for en elektronnivd med kvanttalet n ges av E, =— Kee > = ~13.606n2 eV
2apn
n2h2 2 o
Elektronbanans radie ges av r,, = 5 =aon”, dér ag dr Bohr-radien = 0.529 A
mekee
Kvantmekanisk beskrivning av Vﬁteatomen
S S
Schrodingerekvationen 1 tre dimensioner: — —( >+ )‘I’ +U¥Y =E¥
2m  dx? dy dz
2
Med en sfirsiskt symmetrisk potential: U =-k, € skriver vi om ekvationen i sfiriska koordinater:
r
2 32 2
L ;P +ga—‘P+ 5 ! —(51 98_‘P)+ 5 L ¥ ‘f)+U(r)‘P E¥Y
2m 9y ror r“sin 9o 90" r“sin6 do

Variabelseparera sa att: W(r,0,0) = R(r)F(6,¢) och sitt in i Schrodingekvationen:

2
R
B, ) — 1L 9 (29 )4V R+ @ ;

2
zmga manw@ E-R(r)-F(6,)

2
dir 7% =—n?( 1 2(51 ) 1 d~
sin © 00 89 sin 0 do?

Med F ,,(6,¢)= el¥MpiM (cos @) blir 77F(0,0) =h2¢(/ +1)F(0,¢) och vi kan separera vinkelberoendet frén

radialekvationen.
Viteatomens kvanttal

Radialdelen av ekvationen ger huvudkvantalet n (samma som i Bohrmodellen) som antar
virden 1, 2, 3, 4, .... som var och en definierar ett elektronskal. Dessa betecknas K, L, M, N, O, .. for n

2
=1,2,3,4,5, Energingesav: E, =— kee 7= 13'6206 eV (exakt som Bohr)
2apn n




Rorelsemingdsmomentet L ir associerat med kvanttalet £ som kan anta virden ¢ =0, 1, 2, .., n-1.

Rorelsemédngdsmomentet betecknas L och kan anta virden: L =,//(/ +1)# till skillnad fran
Bohrmodellen dédr L = n#

Elektroner med samma n och 7 bildar subskal, dessa betecknas: s, p,d, f, g, .. for /=0, 1, 2, 3, 4,

Fran kombinationer av dessa kvanttal kan alla elektronnivaer skapas:

n=1, /=0 Is

n=2, /=0 2s n=2, /=1 2p

n=3, /=0 3s n=3, /=1 3p n=3, (=2 3d

n=4, /=0 4s n=4, (=1 4p n=4, (=2 4d n=4, (=3 4f

Rymdkvantisering, det magnetiska kvanttalet

Det tredje kvanttalet betecknas m,, och ger projektionen L,.

En elektron som snurrar i en cirkulidr bana har ett magnetiskt moment p=IA, I strommen och A &r den

. —ev
inneslutna arean. [ =—— och A = nr2 =>

27

—evr —elL —eh eh
= = = NI +]1) =—uRA/f(f+1) dir = — Bohr magnetonen.
H 2 2m 2m ( ) MB VA ) HB 2m 8

Ett magnetfilt B (i z-led) vixelverkar med p och projicerar L pa z-axeln, enligt L, =m 7.

m, antar heltalsvérden fran -/ till /.

Det magnetiska momentet i z-led fran en elektron W, o, =—m/ug,

4
och for ett fyllt skal giller W, o, = Z— myug =0
/!

Spinnkvanttalet

Det fjarde kvanttalet dr elektronspinnet, s som har vérdet 1/2. P4 samma sitt som for bankvanttalet ¢

V3

ar spinnet associerat med ett rorelsemédngdsmoment S = 4/s(s+1)4 = Th .

Komponenten i z-led, ges av: S, = mgh = i%h .

— e = — eh
Det magnetiska momentet . =———8§1z-led blir det . =t—.
Mspmn m, uspmn,z 2m,
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Viteatomens vagfunktioner, var hittar man elektronerna?

o . . 1
Den enklaste vagfunktionen skrivs W, (r) = \/g e’ .
0

Den radiella elektronférdelningen ges av P(r)dr = |‘P(r)|2dV = |‘P(r)|247tr2dr .

—2r -2r

1 — 2 2

Med |‘P1s(”)|2 =—e“ blir B (r)= %e a
., a;

Radialfordelning for vites vagfunktioner
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Den vinkelberoende delen beskrivs av £, ,,(6,9) =/ P (cos®) dir P"(cosd) dr s.k. Legendrepolynom,
som grafiskt beskrivs:

148 10. Quantum Mechanics of the Hydrogen Atom

z z z "

PS Ps P
() — X X X

a b ¢
z
z z 2
Pg P;‘ PZ

p-elektronernas vinkelberoende i 3D

For ¢ =1 (dvs p-elektroner) kan vagfunktionen delas upp i tre delar:
‘Psz = xF(r) och Wpy = yF(r) och ‘Pzpz = zF(r) dér F(r) dr en sfirsikt symmetrisk funktion

De riktade p-orbitalerna har stor betydelse for beskrivningen av riktade kemiska bindningar

y

Px 28 P



Hur manga elektroner far plats i ett elektronskal,
hur bygger man olika atomer i det periodiska systemet?
I det periodiska systemet finns alla atomer representerade. Vad skiljer dem at?
1)  Antal elektroner. Dessa ar laddade och laddningsneutralitet kraver att kdrnan i de tyngre

atomerna har mer laddning.

Kérnan bestar av Z laddade protoner och N neutrala neutroner: kérnpartiklar.
Protonerna laddning &r lika stor som elektronens, men positiv. I en neutral
atom finns dérfor lika manga protoner som elektroner.

Atomens massa M = (Z + N)u dir u dr massan hos en kdrnpartikel. u=1.66 x

10% kg. Jimfor elektronens massa 9 x 10™" kg.

Atomer med samma Z men olika N &r isotoper av samma atomslag.
Atomer dér antalet protoner och elektroner inte dverensstimmer kallas joner.
Olika atomer skiljer sej i Z och dven antal elektroner.

Vilka regler giller for att fylla pa elektroner i skalen? Pauliprincipen och Hunds regler

Pauliprincipen

I Inga elektroner i samma atom kan ha exakt samma uppséttning kvanttal. I

Kvanttalen ér fyra: n, /, m,, m;.

n=1,2,3,

/=0,1,..n-1 s,p,d, £, ...

m,=-/, ../

mg=+1/2

n 1 2 2 2 2 3 3 3 3 3 3 3 3 3
¢ 0 0 1 1 1 0 1 1 1 2 2 2 2 2
m, 0 0 -1 0 1 0 -1 0 1 2| -1 0 1 2
m; +1/2 41721 +1/72 [ +1/72 | +172 | 172 | +1/2 | +1/2 | +1/2 | +172 | +1/2 | +1/2 | +1/2 | +1/2
Ne 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2

Antal elektronplatser per elektronskal blir da:
n=1, totalt 2 varav 21 1s
n=2, totalt 8 wvarav2i2s och61i2p
n=3, totalt 18 varav2i3s, 6i3p och10i3d



Hunds regler
I ett subskal fylls elektroner sa att ett maximalt antal elektroner har oparade spinn.
Atomspektra

Varje atomslag har sitt "eget" emissions/absorptionsspektrum med unika vagliangder. Dessa ges av
energiskillanden mellan inblandade nivaer.

Alla 6vergangar ir inte tillatna: urvalsregler A/ ==*1 och Am, =1

for att rorelsemidngdsmomentet skall bevaras i processen maste fotonen, férutom energi och
rorelsemingd, dven ha rorelsemidngdsmoment.

Uppskattning av energinivaer och rontgenemissionsenergier

kee? 7% 13622 R?
(S =" ag
n

For en-elektronatomer giller: E, = — =—
2ap n mk.eZe

For fler-elektronatomer ersitts Z med Z.g som bestdms av hur manga elektroner som skdrmar
kdrnladdningen.

for K-elektroner ar Z.;= Z-1, for L-elektroner dr Z.;= Z-2 och for M-elektroner ar Z = Z-2-8 = Z-10
For att rikna ut rontgenemissionsenergin maste "halet" tas med i berdkningen, dvs ka Z.g med 1.

Metoden ger en hyfsad uppskattning av elektron/rontgenenergierna, men stammer inte helt med
experiment.



Sammanfattning foreliisning 6: kemisk bindning

Den kemiska bindningen mellan atomer 1 en fast kropp eller en molekyl spelar en avgorande roll for
de elektriska, kemiska och optiska egenskaperna hos fastkroppen/molekylen.

Jonbindning: laddningsoverforing fran atomer med ett fatal valenselektroner till en atom med néstan
fyllt yttre skal skapar joner. Ex. alkalimetaller och halogener

Na—S >Cl= Nat +CI”

Na => Na" kostar jonisationsenergin,
Cl => CI’ ger en energivinst, elektronaffiniteten

De laddade jonerna binds samman av Coulombkraften. Den totala attraktiva potentialen for en jon 1 en
NaCl kristall ges av:

k 2 k 2 2
" o+ 128 ety 17485 _ _ppe S

rO \/5 3 ro ro

U =

o ir Madelungs konstant = 1.748, r( ir avstandet mellan
positiva och negativa joner 1 strukturen

Vid korta avstand 6verlappar jonernas elektronskal =>
elektrostatisk repulsion och Paulirepulsion, som modelleras
B

repul =
o

av en repulsiv potential: U

Den joniska kohesivenergin ér den energi som krévs for att separera kristallen i joner.
Den atomiéira kohesivenergin ir den energi som krévs for att separera kristallen i atomer.

Metallbindning: 16st bundna elektroner avges till ett “elektronhav’” som omger positiva joner i gittret.
Bindningen sker da elektroner attraherar joner.

Manga "nistan fria" elektroner ger god elektrisk ledningsférmaga, och god absorption och emission
av ljus av manga olika vagldngder.

Kovalent bindning: elektroner delas mellan tva atomer i en gemensam molekylorbital, mycket viktig
bindning i molekyler. Overlapp mellan atomorbitaler splittrar dessa i bindande och anti-bindande
molekylorbitaler, en per ingdaende atomorbital. I fasta material med manga atomer splittras dessa till
band, valensband och ledningsband separerade av ett bandgap, 5.5 eV for diamant, 1.1 eV for Si.
Diamant, kisel och germanium binds alla av kovalenta bindningar, vars riktningsberoende ger upphov
till diamantstrukturen.

van der Waals bindning: vixelverkan mellan dipoler.

vitebindning: vixelverkan mellan positivt laddade vitejoner och negativt laddade joner i1 nérliggande
molekyler.

Is &r vitebundet, med bindningsenergi ~0.1 eV per molekyl => lag smiltpunkt.



Sammanfattning forelidsning 7: rotationer och vibrationer
Molekylrotationer

En diatomér molekyl med bindningen lings x-axeln har tva rotationsfrihetsgrader, runt y- och z-
axlarna.

Molekylens atomer har massor m; och m; pa avstand r; och r; fran rotationscentrum.
Bindningsavstandet r = r; + 15.

Om molekylens rotationsfrekvens betecknas , dr atomernas hastigheter
V1=0ry och V2=0@r,

Molekylens rorelsemingdsmoment L ir: L = m;vir; + m,vor, = (mlrlz + m2r22 )w =lw

v
21

2 2
mpvy n myvy

Molekylens rotationsenergi E,q dr: E,; = 5 5

= {Vi = I'iOJ}% 10)2 =

I ir molekylens troghetsmoment I=ur?, och p ir den reducerade massan. Precis som i fallet med
elektronens rorelsemiangdsmoment sa dr molekylens rorelsemangdsmoment kvantiserat enligt:

2 2
L=Io=JJ+DhA vilket ger E,; = I% = h2_I J(J +1) med rotationskvanttalet J=0, 1, 2,

Urvalsregler: Vid 6vergangar mellan olika nivaer emitteras eller absorberas fotoner sa att AJ = *1

Vibrationer

Tva atomer halls samman av en fjader med fjaderkonstanten k. Om avstandet mellan atomerna dndras
fran jamviktsavstandet ry till ro + x, verkar en aterforande kraft F= - kx pa atomerna. Enligt klassisk

1 [k
mekanik dr vibrationsfrekvensen f = Pyt g k dr fjaderkonstanten och p &dr den reducerade massan.
Ty

Enligt kvantmekaniken &r energin i ett vibrationstillstand: E , = (v+ %)zi \/E =+ %)hf
T\Hu

v dr vibrationskvanttalet (v=0, 1, 2, 3, )

Overgangsregler Av = 1. Energiskillnaden vid en 6vergéng #r AE,;,=hf



Sammanfattning av Forelisning 8 och 9

I fasta material ordnar sej atomerna i s.k. kristallgitter. De strukturer vi stoter pa i den hér
kursen dr alla kubiska: "simple cubic" (sc), "body centered cubic" (bcc), "face centered cubic” (fcc),
diamant, zink-blende och NaCl. Den nist sista beskriver de s.k. III-V halvledarmaterialen, t.ex. GaAs.
Det dr samma struktur som diamant, forutom att hélften av atomerna ar fran grupp III och hilften fran
grupp V i det periodiska systemet.

Nedan visas simple cubic (sc) eller enkel kubisk struktur, med en atom 1 varje horn. Totalt
innehaller varje kub en atom. I body centred cubic (bcc) ligger en atom i mitten av cellen, vilket ger
totalt 2 atomer per kub. I face centered cubic (fcc) ligger en atom pa varje kubsida. Totalt innehaller
en fcc-kub 4 atomer.

sC bcce fcc.

Alla dessa kubiska gitter kan beskrivas av vektorerna a, b och
c enligt figuren till hoger. Alla translationer av enhetscellen med

vektorn 7 =ua +vb +wc , ddr u, v och w ar heltal leder fram till en
ekvivalent gitterpunkt. Pa sa vis byggs hela gittret upp.

I de fall enhetscellen innehaller fler atomer dn en beskrivs
atomen j's lige av vektorn R, =ua +vb +wc +r;, dir vektorerna T
beskriver gittrets bas, vilken ofta forkortat skrivs (uj, vj, wj), dér u;, v;

och wj dr tal mellan O och 1. T.ex diamantstrukturen beskrivs av ett
fcc-gitter med tva atomer i basen, i (0,0,0) och (1/4, 1/4, 1/4).

En kristall kan ses som uppbyggd av identiska kristallplan som indexeras med sa kallade
Millerindex. For en gitterstruktur med basvektorer a, b och ¢ enligt figuren fas Millerindex for ett
kristallplan (hkl):

1) Bestdam planets skidrningspunkter med vektoraxlarna
2) Ta inversen av dessa tal
3) SOk minsta heltal med samma kvot




Nagra exempel pa kristallplan ges i figuren nedan:

(101)

En riktning [hkl] &r normalen till planet (hkl) for kubiska strukturer.

Avstandet dy mellan tva plan (hkl) ges av uttrycket: dyyg = a dar a ar kubens sida.

Vh2 +Kk2 +12

Vid rontgendiffraktion kan man betrakta interferens mellan stralar fran nérliggande plan i samma
planskara. Braggs lag skrivs da: 2d sinf=A. Vilket kan skrivas om med hjilp av uttrycket for

avstanden mellan planen:
Ay (0% +K% +12)

2a

sin@ =

I en alternativt framstéllning beskrivs den infallande rontgenstralen av dess vagvektor k, den spridda
vagen beskrivs av vdgvektorn k'. Andringen i vdgvektor vid diffraktion mot planen (hkl) K = k' - k.
For konstruktiv interferens kan man visa att K = Gy, dir Gy ér en sa kallad reciprok gittervektor, se
kapitel 11 1 Hook&Hall. Detta dr von Laues form av diffraktionsvillkor.

G,y =ha *+kb * +lc * didr a*,b * ochc *ir reciproka vektorer som ges av:

_27w(bxc) -, 27(cxa) — 27(axb)

a*=———", — -
a-(bxc) b-(cXa) c-(axb)

Sl

Det giller da att:

a-b*=a-c*=0, cykl. och @-a*=b -b*=c-c*=2x,

Diffraktionvillkoret ger ingen information om den diffrakterade stralens intensitet Iyy. Ing beror
naturligtvis pa den infallande strilens intensitet Ip. Vidare dr intensiteten proportionell mot antalet
spridande atomer i kristallen N,NyN,, dir N, dr antalet atomer lings nagon riktning a. Slutligen beror
den pa kristallstrukturens bas, dvs hur atomerna #r arrangerade i enhetsskuben. Intensiteten fran
enhetskuben ges av dess strukturfaktor Syy.



Betrakta interferensen mellan en reflekterad vag fran en atom i origo och en fran atom j i
punkten rj. Fasskillnaden mellan de tva vdgorna dr rj K. Summerar man over alla atomer i basen fés
uttrycket:

—ir.K —2mi(u:h+v.k+w.l)
S =2 fje =) e T
J J

f; @r ett matt pd atomernas spridningsformaga, kallad den atomira formfaktorn. For sma
spridningsvinklar dr den proportionell mot atomnumret. Index j inkluderar alla atomer i1 enhetskuben.

Exempel:
sc har basen (0,0,0,) vilket ger Sp = for alla (hkl)

bce har basen (0,0,0) och (1/2, 1/2, 1/2), vilket ger
Stk = 2f nér (h+k+1) dr jimn och O nér (h+k+1) dr udda

fcc har basen (0,0,0), (1/2,1/2,0), (1/2,0,1/2) och (0,1/2,1/2)

Stk = 0 utom nér h,k,1 alla dr udda eller alla &dr jamna.

Tillatna reflexer for sc, bee, fcc och diamant sammanfattas i figuren nedan.

h*+17+k* 01 234 56 8 91011121314 16171819202122 e 24

sC

bee

fcc

diamond
cubic

Olika kristallplan har olika atomér struktur. Den enkla kubiska strukturen har en atom 1 varje kubhorn,
(100) planet har en kvadratisk struktur, (110) planet dr rektangulért och (111) planet har en hexagonal
struktur. I bee-strukturen ligger en atom 1 mitten av enhetskuben, den kommer att ligga mitt 1 (110)-
planet. I fcc-strukturen ligger en atom i varje kubsida, som kommer att finnas med i bade (110) och
(111) planen. Dvs beroende pa kristallstruktur och Millerindex kommer ett kristallplan att ha olika
atomstruktur.



Sammanfattning av Forelidsning 10 & 11 Frielektronmodellen

I frielektronmodellen beskrivs elektroner som en ideal gas som endast vixelverkar med varandra
och gittret genom elastiska stotar. For en fri elektron dr potentialen noll och Schrodingerekvationen
2y72

kan skrivas Y(r)=&¥(r). Randvillkoren bestims av den volym V=L’ inom vilken

2m
elektronerna far rora sej fritt, typiskt en metallkub med sidan L.

Losningarna ér plana vagor, pa formen W(r) = Ae™ + Be™ .
272

Elektronens energi ges av € = k . (k=ky+ky+k,)
m

Antalet elektrontillstaind i ett intervall de runt energin €, kallas tillstandstitheten, och ir

(2m3€)% . (Uttrycket giller bara i 3 dimensioner!).

g(8)=7[2h3

Den hogsta ockuperade energinivan vid T=0 dr Fermienergin, €. Ep =

ddr kg dr Fermivagvektorn. k, = (37[271)% och n dr elektrontidtheten, N/V.

Sannolikheten att en energiniva med energin € vid temperaturen T dr upptagen av en elektron ges av

1
oA,

T>0. For metaller skiljer sej W inte nimnviért fran € vid normala temperaturer

Fermi-Diracs fordelningsfunktion f(&,7)= . W motsvarar Ferminivan for

Vid T>0 lyfts elektroner av den termiska energin over Ferminivan. Den totala energiokningen &r

ﬁzkgg(gF)

temperaturberoende och ger upphov till elektrongasens virmekapacitet C, = T . Genom

att sitta in uttrycket for g(eg), eller Fermitemperaturen Tg, kan man fa lite olika form pa uttrycket (se
detaljer i boken). Vad man ser dr att Cy beror pa tillstandtitheten vid Ferminivan, vilket gor att
uttrycket kan anvéndas dven for system med nagot mindre fria elektroner. Generellt kan man skriva
Cy =T, dir v dr en materialparameter som kan bestimmas experimentellt.

S o 1
De snabbaste elektronernas slumpmaéssiga rorelse ges av Fermihastigheten vg: Emvﬁ =&.

. 1 'nk; Tt
Elektrongasens virmeledningsformaga ges av K = ngviz' = :—B
m

e



For att leda elektrisk strom forskjuts den sfdriska elektronfordelningen i k-rummet av ett yttre

elektriskt falt. Rorelseekvationen m av + Y = _¢E beskriver elektronernas rorelse. E ir det palagda

T
filtet, v &r elektroneras drifthastighet, m &r deras massa, T ir relaxationstiden, tiden mellan tva pa
varandra foljande kollisioner. Drifthastigheten, dvs den av féltet orsakade hastigheten antas bli noll
efter varje kollision.

HCZ’C

Losningen till rorelseekvationen vid konstant strom ger elektrongasens konduktivitet: ¢ =
m

Resistiviteten dr som bekant p = 1/6. Det finns olika bidrag till resistiviteten, kollisioner mot gittret,
mot defekter och korngréinser i materialet. Enligt Matthiesens lag giller att olika resistivitetsbidrag
adderas enligt p=p; + p2 + ...

Wiedemann-Franz fann ett samband mellan den termiska och den elektriska ledningsférmagan i en
Tk,
2

metall: E = = L. L ir Lorenztalet 2.45.10-8 WQ/K?

3e

Sammanfattning av Foreldsning 12 och 13 Gittervibrationer och termiska egenskaper

Atomer 1 fasta material sitter inte still, de vibrerar. Man kan beskriva gittervibrationer genom att
lata atomer vara kulor sammanbundna med fjddrar, vilka kommer i egensvidngning. Rorelsen &r
kvantiserad och kallas fononer, ett gittervibrationskvantum. Dessa kan beskrivas som ett vagpaket och
ror sej med grupphastigheten.

Fran en linjar kedja med atomer (massa M) pa avstand a sammanbundna av "fjadrar" med
fjaderkonstanten K kan man visa ett samband mellan vinkelfrekvens, ®, och vagvektor, k, den sa

1
kallade dispersionsrelationen: oM = 4K sinz(E ka).

Sambandet dr periodiskt 1 k, med perioden 27/a. Intervallet — % <k< % definierar de vagtal som &r

fysikaliskt relevanta och kallas den forsta Brillouinzonen.

Grupphastigheten for ett vagpaket dr v

LR

Ljudhastigheten fas ur dispersionsrelationen vid korta vagvektorer (dvs langa vagliangder),

vy :a(K/M)%.

Den maximala frekvensen ar ®,,,x = 2, ,I%/I .



For en diatomér kedja, massor M och m (M > m), fas flera 16sningar. Aterigen ar 10sningarna
periodiska med perioden 27/a. Man far en s.k. "akustisk" gren, som i fallet med den enatomira kedjan,
och en "optisk" gren med hogre frekvenser:

2

2
mZZMiK M+m)" 4 sinz(lka)

Mm Mm Mm 2
K J%

Ljudhastigheten &r i det hir fallet vy =a| ———
2(M +m)

Den akustiska grenens maximala frekvens dr W .4 = 4/ 21%/[ .

Den optiska grenens minsta frekvens dr ®;, = 1/2% och den storsta M ,x = \/ ZK(M + m%/lm .

Virmekapaciteten for enatomiga gaser dr Cy =§R, for tvdatomiga gaser Cy =§R. I ett fast

material har varje atom sex frihetsgrader och enligt Dulong - Petit dar dd@ Cy =3R, detta giller

oavsett material. Dulong - Petits virmekapacitet dr temperaturoberoende, vilket inte stimmer med
experiment. Dock stimmer resultatet vil vid hoga temperaturer.

Var strivsamme vin Einstein tinkte till och antog att atomer egensvinger som harmoniska

oscillatorer med frekvensen ®. Energin ges av E,, =(n +%)h0). Gittrets viarmekapacitet blir da,

»
J

—_——— dar GE =—ar Elnstelntemperaturen SOom ar en materlalparameter.

SRR

O
Cy =3R| =
v [T

Einsteins beskrivning stimmer inte riktigt vid ldga temperaturer. Debye vidareutvecklade modellen
genom att koppla samman atomerna som svianger med frekvenser ® = vk, dédr v &r ljudhastigheten i
materialet och k dr vagvektorn. Detta giller upp till en max-frekvensen, Wmax. Gittrets virmekapacitet

3

12 T ho

blir da for T<0.16p, C, = ?7541{9—} =al” dir Op = kmax ir Debyetemperaturen som ir en
D B

materialparameter. Debyes beskrivning stimmer vil med experimentella data.

Virmeledning: den termiska konduktiviteten fran gittret K = %CfV , ddr ¢ &r fononernas medelfria

viglidngd och v dr medelhastigheten som kan sittas till ljudhastigheten 1 materialet. Den vetgirige, som
kunskapstorstande fordjupar sej i fragan, finner att bade ¢ och v varierar med temperaturen pa ett sa
komplicerat sitt att det faller utanfor kursens ramar. Men lugn, det finns fortséttningskurser dér
porlande frisk fysik Oses ur en aldrig sinande kunskapens killa att slidcka den vetgiriges torst. I vissa
fall har intresset sldackts, men det sker endast i undantagsfall.



Sammanfattning av Forelisning 14-17
”Elektroner i periodisk potential, halvledare, dopning och nagra halvledarkomponenter”

Liksom elastiska vibrationer i en periodisk struktur har periodiska 16sningar ger en periodisk elektrisk
potential periodiska elektronvagfunktioner och periodisk dispersionsrelation €(k), sa kallade band. Hur
dessa losningar ser ut exakt dr ofta komplicerat, men periodiciteten foljer det reciproka gittret.

Losningen 1 ett enkelt endimensionellt fall kan skrivas &(k)=E—2Acoska dir a dr “gitter-
parametern” och k dr vagvektorn. E &r energin for de orbitaler som bygger upp bandet, och
bandbredden 4A bestims av hur stark vixelverkan mellan atomerna &r, hur starkt dverlappet mellan
de bindande orbitalerna fran de bindande atomerna Ar.

I ett verkligt material byggs flera band upp, dels av olika atoméra orbitaler och pa grund av att
bandgap skapas vid varje Brillouinzonsgréns, och detta naturligtvis i tre dimensioner. Nér banden fylls
med elektroner fylls de tillstand med ldgst energi forst. Om ett band fylls helt och det fortfarande finns
elektroner kvar att fordela fylls nédsta band. Om det dversta bandet dr halvfullt har vi en metall, om det
oversta dr helt fyllt och nésta band &dr tomt har vi en halvledare eller isolator. Vilket det dr bestdams av
bandgapets storlek.

Elektronens utbredningshastighet 1 ett band ges av v = do = 1de .
¢ dk hdk
dv —e —
I ett palagt elektriskt filt kommer elektronerna att accelereras, d—g=—fE precis som i fri-
1 m

e
2

elektronfallet, men med skillnaden att de har en effektiv massa m: :d—2g
( dkz)

egenskaperna bestims av elektronbandens form. Néara botten av ett band dr andraderivatan positiv och

laddningsbérarna har positiv massa. Nira toppen av ett band dr andraderivatan ddremot negativ och

laddningsbirarna har negativ massa. Dessa kan beskrivas som hal med positiv laddning.

I halvledare dr valensband (VB) och ledningsband (LB) skilda av ett bandgap, €. Nér en
elektron lyfts fran toppen av valensbandet 6ver bandgapet till botten av ledningsbandet i en odopad
halvledare skapas tva laddningsbérare; en elektron i ledningsbandet och ett hal i valensbandet. Dessa
skapas alltid i par (i det odopade fallet), sa att antalet ledningsbandselektroner &r lika med antalet
valensbandshal, n; = p;. Elektronernas och halens mobiliteter i respektive band &r p. och py. Den totala
konduktiviteten dr o, = neu, + pep, . De effektiva massorna kommer in i uttrycket for mobiliteten.

, dvs de elektriska

Laddningsbararkoncentrationerna bestdms av tillstandstéthet och Fermifunktion.
2717’]1 kBT " é‘(;)k T " gc)k T thkBT _ﬂk T - kgT
nzz( he‘2 J e /Is‘ :Nce /Is‘ p:2 h2 e/l; :Nve /Is‘
p dr Ferminivan i halvledaren. Produkten np ir oberoende av Ferminivans position, den beror endast
av bandgapet och temperaturen och maste da vid given temperatur vara konstant, dvs np = n;p;.

e & 3 ]
Ferminivan bestdms av uttrycket u = ?G + Zk v ln[ﬂJ

*
e



Vid absorption av ljus lyfts en elektron fran valensbandet till ledningsbandet. Fotonens
rorelseméngd dr sa liten att elektronens roreselmingd dr densamma fore och efter Gvergangen. Ett
direkt bandgap innebér att valensbandsmaximum och ledningsbandsminimum ligger vid samma k-
virde. Material med direkt bandgap kan absorbera fotoner 6ver bandgapet.

Indirekt bandgap innebér att valensbandsmaximum och ledningsbandsminimum ligger vid
olika k-punkter i det reciproka rummet. Optiska 6vergangar ver bandgapet kan inte ske utan samtidig
excitation av fononer for att bevara rorelsemingden i processen.

Med Hallmitningar mits laddningsbirartyp (positiva eller negativa) och koncentration.

Vid dopning tillfors kontrollerade méngder “fororeningar” som antingen ger eller tar elektroner
fran viardmaterialet. Pa sa vis skapas ett dverskott av negativa eller positiva rorliga laddningsbérare
och materialet blir n-typ eller p-typ. Ofta viljer man att dopa materialet sa att dess elektriska
egenskaper dr temperaturoberoende (eller atminstone rimligt beroende), sa att den apparat vari
halvledaren sitter jobbar som den ska bade pa vinter och sommar. Om man vill mita temperatur med
hjidlp av temperaturberoende variationer i elektrisk resistivitet ska man naturligtvis dopa for att
maximera just den effekten.

For att n-dopa tillfors Np donatoratomer. I Si anvdnder man grupp V atomer som har 5
valenselektroner varav fyra anvinds att binda med och den femte sitter 16st och exciteras termiskt upp
i ledningsbandet vid relativt laga temperaturer. Vid n-dopning skiftas Ferminivan mot ledningsbandet

N
enligt: U=€; —k,Tln| ——
N A

D

Hér har man satt in Np —Nj istéllet for Np, ifall man har dubbeldopat materialet. Uttrycket giller bara
i det extrinsiska temperaturomradet. Vid hogre temperaturer kommer elektroner att lyftas Over
bandgapet i mitbara méngder. Nir ni &r lika stort som Np kommer Ferminivan att sjunka ned under
donatornivan.

Samma resonemang, fast tvirtom, géller for p-dopning. Man tillsdtter Ny acceptorer, som 1 Si
ska ha 3 valenselektroner. Det limnar en obunden bindning som kan vandra runt i materialet som ett

N
ledande hal. Ferminivan ges av uttrycket: y=k,T ln(N—VJ
V)]

Om man tar ett p-dopat material och slar samman det med en n-dopad bit av samma material
skapas en pn-Overgang. Ferminivaerna i p- resp n-omradena ligger pa olika energi. Nir de fors
samman kommer Ferminivdaerna att hamna pa samma energi. Det sker genom transport av rorliga
laddningsbarare, elektroner fran n till p och hal fran p till n. Det mer eller mindre pa rorliga
laddningsbédrare tomma omradet ndrmast griansen kallas utarmningsomrade De kvarlimnade ororliga
joniserade dopatomerna skapar en elektrostatisk potential och ett elektriskt falt mellan p och n
regionerna. Detta inbyggda félt, motverkar fortsatt laddningstransport. Potentialskillnaden, Ay,
mellan n och p bestims av Ferminivaskillnaden, dvs dopningen, i de tvenne omradena. Den
elektrostatiska potentialen ¢(x) varierar 6ver grainsomradet. Bredden pa utarmningsomradet bestims
av dopning.

Om en spénning ldggs Over pn-6vergangen kommer den, inte helt forvanande, att leda strom.
Men inte hur som helst och inte lika mycket i bada riktningarna, vi har fatt oss en likriktande
komponent, en diod. Den kan anvéndas till exempel som en solcell, dir ljus omvandlas till elektroner
eller tvirtom som en LED (light emitting device) som av en elektrisk puls gor ljus. Mer avancerade
komponenter bygger pa t.ex. pnp, npn kombinationer.



