Bevezetés a szilardtest-fizikaba 1.



A (kovalens) kémiai kotés egyszeru kvantummechanikai
modellje

A teljesen betoltott héjak (Un. lezdrt héjak) alkotjak az Un. iontorzset.
A részben betoltott (al)héjak (Gn. nyilt héjak) elektronjait vegyertek-
elektronoknak nevezzik.

Ha az atom kolcsOnhatasba lIép egy masik atommal (pl. vegyiilés
torténik), akkor a folyamat soran az iontorzsek gyakorlatilag
valtozatlanok maradnak ¢€s a vegyiilet kialakulasaban csak a (nyilt
héjon 1€v0) vegyértekelektronok vesznek részt.
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A vegyertékelektronok (a Pauli-elv miatt) csak a lezart héjak feletti
energiaszinteket foglalhatjak el. Ezt gy modellezhetjiik, mintha a
vegyértek elektron egy potencial godorbe lenne bezarva, melynek elso
energiaszintje €éppen a nyilt héj energiaszintje. Egydimenzios, kvalitativ
modell esetén ez egy négyszogletes potencialgodorrel jellemezheto.



Kotott allapotrol csak akkor
beszélhetiink, ha a részecske £
energidjara fennall, hogy

0<E <V,

A klasszikus mozgas
tartomanya tehat az L
hosszusagu szakasz.

Az altalanos ismereteink
alapjan fel tudjuk rajzolni a
hullamfiiggvények varhato
alakjat.

ha x<0 és x> L
ha 0<x<L
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Legyen ebben az atomban a (vegyérték) elektron alapallapoti energidja £,

Ha két atom (,,A” és ,,B”) egymastol nagyon nagy tavolsagra van, akkor a két
Y, ¢é YW, fiiggvény nem fedi at egymast, két fiiggetlen atomunk van.

Ha a két atom elegendden kozel kertil egymashoz, a hullamfiiggvények
atfednek, az elektronok alaguteffektussal atjuthatnak a két atomot elvalasztod
potencialgaton ¢€s igy mind a két atomhoz tartozni fognak.

Ekkor egy kvantummechanikai rendszernek kell Oket tekinteni, amelyet egy
kettos potencialgodorrel jellemezhetiink.

Ahogy latni fogjuk, az elektronok kolcsonhatasa kovetkeztében az
energiaszintek felhasadnak.



Felrajzolhatjuk a kotott allapothoz tartozo (kvalitativ) megoldasokat.
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Lathato, hogy lesz egy olyan Yk
kotott allapot amelynek az E
energiaja egy kissé az £, ala fog
esni. Ennek az oka a kovetkezO.
Mivel E, valamivel kisebb, mint £,
, ezert a potencial godorben az
elektron impulzusa kisebb, tehata V'
hullamfliggvény lassabban fog
valtozni. De ez azt jelenti, hogy a két
godrot elvalaszto falbana W
hullamfliggvény a szabad atomi
hullamfiiggvények (¥ ,,V, ) felett
fog menni. A szimmetria miatt a
potenciadlgat kozéppontjdra nézve

egy paros fiiggvény lesz.



Lathatdan lesz egy \PL. allapot 1s, amelynek az F, energidja egy kisse
az F folé fog kertilni.

Vi) Mivel E, valamivel nagyobb, mint E,,

ezért a potencidl godorben az elektron

e =—X% impulzusa nagyobb, tehata ‘¥,

hullamfiiggvény gyorsabban fog valtozni.

De ez azt jelenti, hogy a két godrot elvalaszto
falbana ¥, hullamfiiggvény a szabad
atomi1 hullamfiggvények (¥ ,, ¥, ) alatt fog
menni. A szimmetria miatt a potencialgat

kozéppontjara nézve ¥, egy paratlan
fliggvény lesz .




Yy allapot esetén az elektron felho a két atom kozotti térben (a
potencidlgatban) véges értekll, ezert ez egy Un. koo pdlya lesz.

A Y, Aallapot esetén az elektron felhd a két atom kozotti térben (a
potenciadlgat kozéppontjdban) zerus értékill, ezért ez nem hozhat 1étre
kotést. Ezt hivjak lazito (vagy nem kotd) palydnak.



Mivel mind a W, mind pediga Y, allapot mindkét atomra kiterjed,
ezért ezeket molekula palydknak is hivjak.

Altalanossagban is elmondhatjuk, hogy két atom kozelitésekor a szabad
atomi energiaszint két kozeli energiaszintre hasad fel. Az alacsonyabb
energidju a koto palyakat, a magasabb energidju a lazito palyakat adja.

E =E, >E, ¥, (x) lazito palya
%
* "\E_=E,<E, ¥ (x) koto palya

Hasonldan, ha N db egyforma atomot helyeziink el egyenes mentén (&s
igy Iépnek egymadssal kolcsonhatasba), akkor az atomi energiaszintek N
részre hasadnak fel.
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A felhasadds mértéke nagyon kicsi az atomi energiaszintek kozotti (eV-ny1)
kiilonbségekhez képest. Ezért, ha N =10% nagysagrend, akkor a felhasadt
energiaszintek kozotti tavolsag nagysagrendje 107> eV koriil van, ami
gyakorlatilag folytonosnak tekinthetd. Igy szemléletesen azt mondjuk, hogy az
atomi energiaszintek energiasavokka alakulnak.



Egy valddi, haromdimenzios kristdlyban a dolog kissé bonyolultabb.
Ezen a szinten azonban ez az elvi Iényeget nem €rinti.

A szilictum kristalyban a négy vegyértekii S1 atomok un. gyémant
racsban kristalyosodnak. Az atomi vegyértékelektronok s illetve p allapotiak.
Amint mar lattuk, az elektronok kozotti kolcsonhatas miatt az s €s a p
allapotokhoz tartozo energidk kissé eltérnek egymastol. Ezen energiaszintek
savokka torteno felhasaddsa lathato az abran.
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A savokat egymastdl tiltott energia tartomanyok un. tiltott energiasavok
(angol szoval gap-ek) valasztjak el. Ha a felhasadas mérteke akkora, hogy
a savok egymadsba nyulnak, akkor sdvatfedésrol beszeliink.

Vezetési sav alja

Tiltott sav (,,Gap”) E,~1ey Tiltott sav (,Gap”) E,~5-10eV

Vezetési si .
etest sav Vegyérték sdv teteje

Szigetelo

Vezetd Félvezetd



Valodi, haromdimenzios kristalyban a dolog kiss€ bonyolultabb, de az
atomi energiaszintek felhasaddsa a haromdimenzios esetben 1s 1étrejon.
Fennall az, hogy egy adott energia savhoz tartozo (palya) dllapotok szama
eppen a racsban 1¢v0 atomok N szamdval egyezik meg.

Ezek kozil azonban soknak ugyanaz lesz az energiaja (ebben pl.
kilonbozik az egydimenzios esettdl). Ez a korilmény azonban a Pauli-elv
teljestilésekor nem jatszik szerepet. Hiszen ez az elv az allapotok
betoltesere vonatkozik €s ez nem fligg attol, hogy ezek az allapotok
milyen energiakhoz tartoznak.

Az energiasavok egymashoz képesti elhelyezkedésébdl kovetkeztethetiink
ez 1lleto szilard test elektromos vezetési tulajdonsagaira 1s. Azok az
elemek, amelyeknek az atomjai paratlan szamu vegyértékelektronnal
rendelkeznek biztosan elektromos vezetok.



Minden energiasavhoz N db palyaallapot tartozik. A Pauli elv miatt minden
palyaallapotot maximum két elektron tolthet be (ellentétes spinnel). Igy egy
energia-savban 2N db elektronnak van hely.

Ha atomonként pdratlan szamu vegyérték elektron vesz részt a kristaly
kialakulasaban, akkor az allapotok betoltése utan a legfelsd, még betoltésre
keriil6 energiasav csak félig lesz feltoltve elektronokkal.

Ha kiilso elektromos teret kapcsolunk a
kristalyra, akkor ezek az elektronok 4
magasabb energiaszintre tudnak kertilni,
azaz az elektromos tér hatasara novekszik a
kristalybeli kinetikus energidjuk. Ezt
makroszkopikusan ugy ¢€szleljiik, hogy a
kristaly vezeti az elektromos aramot. Ezert <
a félig betoltott savot vezetési savnak dp: % ’ pe
hivjuk.

~ Vezetési sav




Az elozdek alapjan azt varjuk, hogy a paros vegyértekl kristalyok
energiasavjai (alapallapotban) teljesen betoltottek lesznek.

Ha a tiltott sav elegendden nagy (5-10 eV), akkor a betoltott savban 1évo
elektronok meég szobahdmérsékleten sem rendelkeznek annyi energiaval,
hogy ,,atugorjak™ a tiltott savot.

Vezetési say |

Szobahdmérsékleten (7= 300 K) a |
termikus mozgasra jellemzd atlagos
energia 0.026 eV ¢és ez sokkal
kisebb, mint a mar emlitett 5-10eV. | 2 [ T[T Ei=Lp
Igy a legfelsé (teljesen) betoltott
savot kovetd energiasav iires lesz.
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Ha kiilso elektromos teret kapcsolunk a kristalyra, akkor az elektronok
energiaja nem tud megnovekedni. Energetikailag mintegy bezarva maradnak
a savokba. Makroszkopikus skalan ez Gigy jelentkezik, hogy a kiilsd
elektromos térnek semmilyen hatasa nincs a kristalyra. Azaz a kristaly
szigeteloként viselkedik. A teljesen betoltott savokat valencia savnak
nevezziik (utalva a vegyérték elektronokkal valo betoltottségre).

Varakozasunkkal ellentétben vannak paros vegyertékii atomokbol felepiilo
vezetok is. Ha ugyanis az atomi energiaszintek felhasadasa olyan nagy,
hogy a felhasadt savok egymasba nyulnak, akkor nem alakul ki tiltott sav.
Ez a mar emlitett sdvdtfedés jelensege. Ekkor a keletkezo 0j (eredd) sav
csak részlegesen lesz betdltve elektronokkal. Igy a helyzet ugyanaz lesz,
mint a fémek esetében volt. Tehat (paros vegyértekii) elektromos vezetd
alakul ki. Emiatt az atfedett sdvot most is vezetési savnak hivjuk.



Ha a tiltott sav, a gap kb. 1 eV, akkor alapdllapotban (makroszkopikusan
ez a T'= 0 K esetet jelenti) minden sav teljesen toltve van.

E
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Ha emeljiik a kristaly hOmérsékletét, akkor az elektronok egy kis hanyada at
tudja ugorni a tiltott savot. Igy elektronok keriilnek az eddig iires savba.



Ezek a kiilso elektromos térre ugyanugy reagalnak, mint azt mar a fémeknél
megbeszeltiik. Mivel viszonylag kevés az ilyen mddon gerjesztett elektronok
szama, igy a keves tolteshordozo csak kis aramot jelenthet. Azaz a kristaly kis
vezetOkeépesseggel rendelkezik.

Az ilyen anyagokat szerkezeti félvezetoknek nevezziik. Ekkor a kezdetben
lires sav neve lesz a vezetési sav €s az alatta 1¢év0 (majdnem telesen betoltott)
savot vegyértek savnak hivjuk.

Ha kiilso elektromos teret kapcsolunk a félvezetore, akkor nemcsak a vezetési
savban 1év0 elektronok reagalnak erre, hanem a vegyérték sav elektronjai is.
Kiils6 elektromos tér hatasara ezek az elektronok is az alacsonyabb energiaju
juthatnak. Azaz a vegyértek savban az iires allapotok mintegy lefelé
vdandorolnak az energiaskalan.



A vegyérték savban a betdltheté allapotok szama N =10 koriil van.
SzobahOmersekleten ezeknek csak a toredeke lires. Egy -e (negativ) toltesi
elektron eltavolitasa a rendszerbdl ekvivalens egy +e (pozitiv toltés)
hozzaadasaval. Ezért a betoltott allapotok elektronjai egyiittes hatdsukban
ugy viselkednek, mintha neéhany pozitiv toltésii részecske lenne jelen a
felvezetoben. Ezeket a pozitiv toltesii reészecskeket [yukaknak nevezzik. Azt
mondjuk, hogyha felkeriil egy elektron a vezetesi savba, akkor egy lyukat
hagy hatra a vegyértek savban. A vezetésben pedig mind az elektronok, mind
pedig a lyukak részt vesznek.

A homérseklet emelésevel novekedni fog a vezetési sdvban 1evd elektronok
¢s a vegyertéksavban 1évo lyukak szama, hiszen egyre tobb elektronnak
lesz elegend6 energiaja ahhoz, hogy a tiltott savot atugorja. A felvezetdk
vezetokepessege tehat T =0 K —en zérus (hiszen iires a vezetési sav).

A homérséklet emelkedésével pedig a vezetési toltéshordozok (elektronok
¢s lyukak) szamanak novekedése miatt a vezetoképesség is novekszik.



Az elektronallapotok betoltotisége €s igy a vezetési elektronok n szamanak a
kvantitativ szamitasaa f (E v ) Fermi-Dirac eloszlasfiiggvény
segitségével torténik. Ehhez ismerni kell még az allapotoknak az energia
szintek szerinti g(FE) eloszlasat, az un. allapotsiiriiséget.

n(E)=g(E)f™(E.T)

T3>T2>T1:>T:O




3

Szigeteld
E,=10eV

- Vezetési sav
e

By T

———————— Tiltott sav-—~ Ep

T

Félvezetd
Eg--- 1eV i

Vezetd




	Slide Number 1
	Slide Number 2
	Slide Number 3
	Slide Number 4
	Slide Number 5
	Slide Number 6
	Slide Number 7
	Slide Number 8
	Slide Number 9
	Slide Number 10
	Slide Number 11
	Slide Number 12
	Slide Number 13
	Slide Number 14
	Slide Number 15
	Slide Number 16
	Slide Number 17
	Slide Number 18
	Slide Number 19
	Slide Number 20
	Slide Number 21
	Slide Number 22
	Slide Number 23

