8. Physics of the Solid-state

a. Single electron in crystals of periodic potential. Potential in crystalline solids (Cubic, BCC and
FCC crystals)

http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/#idp2150400
http://uni-obuda.hu/users/pap.andrea/BSc anyagea/01Anyagszerkezet.pdf

A kristalyracsok a kristalyos anyagokban a részecskék a tér minden iranyaban szabalyos
rendben helyezkednek el, térracsot alkotnak. Ezek az anyagok jellemz6 hémeérseékleti ponton, az
olvadasponton olvadnak meg. A kristaly racspontjaiban talalhaté anyagi részecskék és a kozottik
mikddo erék tipusa szerint négyféle racstipust kilonbdztetliink meg: atom-, fém-, molekula-,
ionracs.

Elektronok racsperiodikus potencialban

Egy racsban, rogzitett atomok esetén, az elektronok diszkrét transzlacios szimmetriaval bird

potencialban mozognak. A racsvektorokat ebben a fejezetben R -rel jeldljuk. Az egyrészecske
Hamilton-operator
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megoldésai a Wi (r) Bloch-fliggvények, melyekre teljesiil Woa(r + R) = "W (r)
minden Resetén (Bloch-tétel).
Ebben a jegyzetben csak nem koélcsdnhaté elektronrendszereket vizsgalunk, vagyis
elhanyagoljuk az elektronok kdzti Coulomb-kdlcsénhatast.

Csoportelméleti megfogalmazasban W,k az eltolasi csoport k -val indexelt irreducibilis
abrazolasahoz tartozé hullamfliggvény és mivel a Hamilton-operator felcserélhet6 az
eltolasokkal, az egyrészecske-sajatallapotok is ilyenek lesznek. Az eltolasi csoport irreducibilis

abrazolasait az elsé Brillouin-zéna k hullamszamai indexelik, a tovabbi hullamszamok nem
adnak uj abrazolast. Egy irreducibilis abrazolashoz tobb invarians sajataltér is tartozhat, ezeket
jeldli az Tt savindex.
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A Bloch-fuiggvények mindig felirhatok W (r) = €™ ua(T) y1agpan, ahol
tnk(r + R) = k() ringen Reeltolasra,

A (1) egyenlet sajatfliggvényeit és az En [kj diszperzids relaciét altalanos potencial esetén nem
lehet egzaktul meghatarozni. Kivételt jelent példaul a Dirac-delta potencialok alkotta racs.

Kristalyos anyagok \
. Szimmetridaval rendelkezd
rendszer

»  Altalaban van egy szimmetria egység,
és ez a szimmetria ismétlédik az
anyagon bellil.
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Mivel a szimmetridk szama véges — csak véges sok fajta racstipus létezik.
Ezeket 7 f6 csoportba sorolhatjuk Ugy, hogy egy csoportba az azonos
pontszimmetridju osztalyok tartoznak. A 7 6 csoporton belul 14
lenyegesen kulonbozo egyseg létezik. = Bravais-racsok
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1.3.1. abra (a): a racselemek kiziotti erok valtozisa a tavolsag fiiggvényében
(b): a potenciilis energia valtozisa



Az egyensilyil helyzet itt a minimalis potencialis energiaji allapot. Ne feledjiik azonban a
kvantumos viselkedés néhany kovetkezmeényét.

- Az atomok (vagy a racspontban iilé mas egyedek) rezgési allapotai is kvantaltak,
azaz csak bizonyos energiaszinteken folyhat arezges.

- Az Eg minimalis szint nem a potencial godor legaljan van. Masképp: OK-en, amikor
minden racselem Ep. szinten van, akkor is van rezgémozgas.

b. The one-dimensional crystal: the Kronig-Penney model. Allowed and forbidden energy
bands.

The Kronig—Penney model (named after Ralph Kronig and William Penney) is a simple, idealized
guantum-mechanical system that consists of an infinite periodic array of rectangular potential
barriers.

The potential function is approximated by a rectangular potential:
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The Kronig-Penney model [1] is a simplified model for an electron in a one-dimensional periodic
potential. The possible states that the electron can occupy are determined by the Schrédinger
equation:
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In the case of the Kroning-Penney model, the potential V(x) is a periodic square wave.
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Az energiasavok keletkezését illusztralhatjuk a Kronig-Penney modell segitségével. Ebben az
egyszerl elméletben a kristalyracs potencialjat — amelynek egydimenzids valtozatat az (a) dbra
mutatja — periodikusan ismétl6dG, négyszogalaku, potenciadlgatak sorozataval kozelithetjik.


https://en.wikipedia.org/wiki/Ralph_Kronig
https://en.wikipedia.org/wiki/William_Penney,_Baron_Penney
https://en.wikipedia.org/wiki/Rectangular_potential_barrier
https://en.wikipedia.org/wiki/Rectangular_potential_barrier
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a. Az tlracsallanddju az atomok végtelen egydimenzids egylittesével kapcsolatos
kristalyracs potencialja

b. A Kronig-Penney modellben alkalmazott idealizalt, négyszogalaku (H} magassagu)
potencidlgatak.

c. Energy bands derived from the splitting of 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, etc. energy levels.
http://pvcdrom.pveducation.org/SEMICON/ELEC.HTM

Semiconductors are different from other types of materials (for example insulators or metals)
due to the configuration of the highest energy electrons in the semiconductor. Electrons in an
atom by itself have discrete allowed energy levels at which the electrons can exist, denoted
by the numbers 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, etc. If an electron is externally given extra energy, it can
only gain energy exactly corresponding to a difference between the energy levels. This gives
rise to the characteristic emission (or absorption) spectrum of pure materials.

In a crystalline material, the atoms are not in isolation from each other, but rather form
bonds, which in turn change the electronic structure. The close proximity of atoms in a
crystals change the discrete energy levels into energy bands. This is due to the fact that two
electrons cannot have the same energy (or more preceicely the same quantum state), and
hence the overlap of atomic orbitals causes the previous discrete energy level to split. As
more atomic orbitals overlap, a "band" of allowed energy levels forms in a crystal rather than
the discrete lines in an atom.

In a semiconductor and in an insulator, the highest energy band is "full" of electrons, ignoring
for the moment that the electrons may increase their energy due to temperature (i.e., at 0
Kelvin). Since each band arises from the overlap of atomic orbitals, which have a limited
number of electronic states, the bands also have limit on the number of electrons, called the
density of states (DOS). Since the bands are fully occupied, the electrons in these bands
cannot conduct current. A common analogy for this is to compare a full band to a highway
which is bumper to bumper with cars but the cars do not move. However, in a
semiconductor, the energy difference between the band fully occupied at OK (called the
valence band) and the next highest energy band (called the conduction band) is small
enough such that some electrons have enough thermal energy at room temperature to jump
up to the conduction band. This energy difference is called the band gap. Since there are
many unoccupied electron states in the conduction band, an election there can move freely.
In a metal, the energies of the conduction and valences overlap, and hence there are
unoccupied electronic states in the highest energy band of a metal. These unoccupied
electronic states allow movement of electrons in a metal, giving rise to a metal's high
conductivity. Further, a metal does not have a band gap.

Az atomi energianivokat jellemz6 kvantumszamok:

n - fékvantumszam (1,2,3,4,... vagy K,LLM,N,...)

| - mellékkvantumszdm, az eredé palyaimpulzusmomentum kvantumszama (0,1,2,3... vagy
S,P,D,F,...)

s - eredd spinkvantumszam

j - 6sszes impulzusmomentum, értéke |I-s|-t6l |+s-ig valtozhat


http://pvcdrom.pveducation.org/SEMICON/ELEC.HTM

m_j - magneses kvantumszam: j,j-1,...,-j A hagyomanyos jel6lés: n 2s + 1lj Pl.: a natrium
alapallapota32S1/2

d. The W(k) function. Qualitative description of Brillouin zones in silicon and GaAs

Mi is az a Brillouin zona?

A Brillouin-zénakat hasznaljak egy periodikus potencial, példaul egy kristaly energiaszintjeinek
elméletében.

A Brillouin-zénak a W(k) energia-hullamszamvektor térben azok a tartomanyok , amelyek
hatdran az elektron energidja ugrasszer(ien valtozik. A racstavolsagot hosszmértékegység helyett
a racsban terjed6 hulldm hulldmszamaval fejezik ki.
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A racssikra merdleges hullam interferenciajanak feltétele:
n-A=2-d
fgy:
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Amennyiben n =1, igy az elsé zona hatara = . Tehat a

k=n

k hullamszamG hullam ebben a kristalyban nem
terjedhet.

A szilard allapotu anyagok atomjai k6zott meglehetbsen erés kdlcsdnhatasok mikodnek,
éppen ezért nem lehet 6ket ugy tekinteni, mint individualis egységeket. Az atomok vezetési
elektronjai nem két8dnek szorosan az egyes atomokhoz, hanem inkabb az atomok
Osszességéhez, mint egészhez tartoznak. A Schrodinger-egyenlet megoldasa a kristalyracs
atomjainak az 6sszessége altal l1étesitett periodikus potencialtérben Iévé elektron energiajara
vonatkozdan, az atomi energianivok felhasadasara és energiasavok képzédésére vezet.
Mindegyik energia sav sirin elhelyezkedd, diszkrét energianivok nagy szamat tartalmazza,
amelyek egymashoz kdzel elhelyezkedve megkdzelitdleg folytonosan (kvazifolytonosan)
toltik ki az energia savot. Amint az abra mutatja, a vegyértékkotési (valencia) savot, és a

vezetési (vagy kondukciés) savot az ‘E;Jnagységl] energiasav un. energiarés valasztja el
egymastol. Ez a sav fontos szerepet jatszik az anyag elektromos és optikai tulajdonsagainak
a meghatarozasaban.
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llyen potencialtérre a megfelelé Schrédinger-egyenlet megoldasa a kdvetkezé eredményre
vezet: az energiaspektrum megengedett energiasavokbdl all, amelyeket tiltott
energiasavok valasztanak el egymastol. A megengedett energiaértékeknek megfeleld
sajatfiggvenyek racsperiodikusan modulalt sikhullamokat reprezentalnak, mig a tiltott
energiaértékeknek megfeleld hullamfliggvények exponencialisan lecsengé, nem haladé
hulldmokat jelentenek, és igy az elektronok mozgasa nem megengedett. Megmutathato,
hogy a nyert eredmények altalanos érvényilek, és haromdimenzids esetre is
alkalmazhatdak. A kristalyracs periodicitasaval rendelkezé sik hullamu sajatfiiggvényeket
Bloch-fiiggvényeknek nevezzuk.
A hullammechanika szerint egy szabad elektron F'energiaja és Pimpulzusa kézétt — allandé
potencialu térben (hasonléan, mint szabad térben) — az alabbi 6sszefliggés all fenn:
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Az elektron mozgasat egy félvezetd anyagban szintén a Schrédinger-egyenlet irja le, az
anyag periodikus kristalyracsaban lévé toltések altal Iétrehozott potencial segitségével. Az a
konstrukcié — a Kronig-Penney modellhez hasonléan — megengedett energiasavokat
eredményez, amelyeket tiltott savok valasztanak el egymastdl. Az -k dsszefliggéseket
elektronokra és lyukakra, a vezetési illetve a valenciasavra vonatkoz6an az_ dbra illusztralja

(ki kg, Eg)

periodikus fliggvénye 7y, mag, 7/ f*!::‘-}'periédussal, ahol 1. 12 I35 kristaly
racsallandoi. Az_abra ennek az 6sszefliggésnek a keresztmetszetit mutatja a

Si és GaAs esetében. Az Fenergia a khullamszamvektor komponenseinek

hullamszamvektor két specidlis iranya mentén. A kértékek tartomanyatal — 7/ &, T/ €

intervallumban, az els6 Brillouin-zénaként definialjuk.
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GaAs (1
Ily médon egy elektron energiaja a vezetési savban nemcsak az impulzus nagysagatol flgg,
hanem attol az iranytol is, amelyik iranyban a kristalyban mozog.
A vezetési sav aljanak kozelében az F.-k6sszefliggés megkodzelithetd az alabbi parabola
segitségével:
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http://www.tankonyvtar.hu/hu/tartalom/tamop412A/2011-0013_hevesi_felvezeto_optika/flvezet_tulajdonsgok.html#1_5_Abra
http://www.tankonyvtar.hu/hu/tartalom/tamop412A/2011-0013_hevesi_felvezeto_optika/flvezet_tulajdonsgok.html#1_5_Abra

ahol El-az energiat jelenti a vezetési sav aljanal. A k-t attdl a hullamszamvektortdl mérjik,
ahol [-nek minimuma van. Az abra azt mondja szamunkra, hogy egy vezetési savbeli
elektron hasonléan viselkedik, mint egy "f:tdmeg( szabad elektron. Az "'t:-t az elektron
(vezetési savbeli) effektiv tomegének nevezziik, amely kiilonbozik a szabad elektron 77t
tomegétél. lly médon a racs ionjainak a hatasat a vezetési savbeli elektron mozgasara
vonatkozoan az Mi:effektiv tomeg foglalja magaban
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Hasonloképpen, a valenciasav tetejénél azt irhatjuk, hogy
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ahol B, =E.— E_t;az energiat jelenti a valenciasav tetejénél, és "tva lyuk
(valenciasavbeli) effektiv tbmege . A racs ionjainak hatasat egy valenciasavbeli lyuk
mozgasara, az "veffektiv tdmeggel vessziik figyelembe. Az effektiv tomeg fligg az anyag
kristalyszerkezetétél és a racsra vonatkozdan a terjedési iranytél, mivel az atomok kozti
tavolsag valtozik a kristalymorfologiai irannyal. Az effektiv tomeg figg még a vizsgalt sav
specialis sajatossagaitdl is.

E=E, -

Azokat a félvezetbket, amelyekre vonatkozban a vezetési sav minimalis energiaja ':El'-”f-i”}

és a valenciasav maximalis energigja (Lvman }a Ehullamszamnak (vagy f”impulzusnak)

ugyanazon értékénél talalhato (Reymin = Ko max } direkt-tiltott sava anyagoknak
nevezzik. Azokat a félvezetéket pedig, amelyekre ez a megallapitas nem érvényes

(K min _T'L Kew maz } indirekt-tiltott sdvu anyagoknak hivjuk.

GaAs direkt-tiltott savu félvezeté-->A megkulonbdztetés lényeges, mivel a vezetési sav alja
és a valenciasav teteje k6zotti atmenet soran, indirekt tiltott sava félvezetd esetében, az
elektron impulzusaban egy jelent6s valtozasnak kell bekdvetkeznie. Késébb majd
megmutatjuk, hogy a direkt-tiltott savu félvezetdk , mint amilyen a GaAs, hatékony
fotoemitterek, mig az indirekt-tiltott savu félvezetdk, mint amilyen a Si, rendes korulmények
kozott, nem szolgalnak fényemitterekként.



Szigetelok
(dielectrics)
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Mi is a silicon?--->SZIGETELO ANYAG

Azokat az anyagokat, melyek az_elektromos aramot elhanyagolhaté mértékben vezetik.

A szigetel6 anyagokban ezért kevés_szabad elektron van, az anyag vezetbképessége kicsi.
Gyakorlatilag nem vezet, szigetel. Idealis szigetel6ben egyetlen szabad toltéshordozo sincs.
Az atomok hémozgasa miatt a gyakorlatban ilyen nem fordul el8, vagyis szigetel6
anyagainkra inkabb rossz vezet6 elnevezést kellene hasznalni. A szigetel6 anyagok a gazok,
az olajok, a szilard halmazallapotuak kézul az_uveg, mUanyagok, keramiak, csillam stb

Mi is a GaAs?--->FELVEZETO ANYAG

T=0-n félvezet6kben nincsenek elektronok a vezetési savban.

De T> 0—n mar vannak, azonban minden vezetési savbeli elektron a valenciasavbal jon, igy
ott maga mogott egy hianyzé elektront, ,lyukat” hagy. Nagyszamu vezetési savbeli elektron
€s nagyszamu valencia savbeli lyuk makro allapota hasonlé a fémek vezetési savbeli
allapotahoz.A lyukak ,virtualis” részecskék, pozitiv toltéssel és

pozitiv ,effektiv’ tdmeggel.

Félvezetbk olyan kristalyos szilard anyagok, amelyek vezet6képessége a

‘majdnem szabad’ elektronok jelenlétével kapcsolatos,és ez a vezetéképesség ndvekvo
hémérséklettel n6; dontd tulajdonsagaik a kristaly ‘racs-hibaival’ kapcsolatosak.

Ezeket a racsba céltudatosan beépitett idegen atomok,az adalék-anyag atomjai okozzak
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