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§ Ecuatia Scrodinger pentru cristale

Cristale = un asnamblu de € si nuclee atomice.

La general ec. Scrédinger pentru cristal:
AW(# , R)) = e V(7 ,R))

unde: H — operatorul Hamiltonian , 7; — coordonatele &,

S

Rj — coordonatele nucleelor atomice,

€ —energia totala a cristalului.

Rezolvarea ecuatiei este cea mai importanta sarcina a teoriei
benzilor energetice. Ea nu poate fi rezolvata matematic,
deoarece nr. variabilelor este foarte mare N - 3(z+1) ,

N — nr. atomilor intr-o unitate de volum V ~ 1023 (1 cm?3),
Zz— nr. de € intr-un atom.



Ec. (sus) se rezolva prin diferite metode de aproximare :

Metoda | (adiabatica) Conform acestei aproximari schimbul
de E dintre e si nuclee atomice nu exista. Nucleele atomice se
considera fixe, dar € se misca in jurul lor, datorita acestei
aproximari, nucleele sunt inlaturate din ec. (sus) , dar
problema ramine cu un nr. foarte mare de e. De aceea
aproximarea a doua:

Il Aproximare unielectronica - interactiunea €; cu cristalul

se prezinta ca interactiunea cu un cimp efectiv creat de restul
e si nucleelor, si ca rezultat , ec. Scrodinger devine
unielectronica si are forma:

(=

m,, —masa efectiva a €,V — energia potentiala €,

1:12 - - -
A V() W) = B V()

E; — energia totalaa e.



Pentru solutionarea ec. (5.8.2) se folosesc 2 aproximari:
aproximarea e-lor strins legati si aproximarea e-lor slab
legati.
1) Aprox. é-lor strins legati: V, >> AV(7)
V(r) =V, + AV(7) (5.8.3) , V, — energia & intr-un atom izolat

é e strins legat cu structura cubica simpla din Ec. Scrodinger
unielectronica obtinuta pentru é:
E=E, + C+2A(cosk,a + cosk,a + cosk,a) (5.8.4)
E, — energia € in atom izolat
C — este determinat de gradul de influenta a atomilor vecini
| de schimb, valoarea ei depinde de gradul de suprafata a
invelisurilor electronice. _ ’.;.w
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Din aceasta aproximare pot fi obtinute diagramele:

E

E:



Latimea benzilor premise creste cu cresterea energiei, iar latimea benzilor interzise se micsoreaza (fig. 5.12).

1) Metoda aprox. e-lor slab legati — |a aplicarea ei se considera ca Ec a e-lor >> Ev (e sunt aproape liberi).
Deci rezulta E = f(k), seaman cu o parabola.

Prezentam E = f(k) pentru aceasta metoda:
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Fig.10.4. Dependenta energiei de vectorul de unda k£ in aproximatia
electronului cvasiliber. Pentru k = nz/a, in spectrul energetic al electronului

apar benzi de energie interzise. Astfel, spectrul energetic contine o
succesiune de benzi permise separate intre ele de benzi interzise.,



Zona Brillouin — un interval al domeniului lui k (nr. de unda)
in care el se schimba continuu, iar la granitele acestui interval
valorile lui k sunt interzise.

2T 2T N1
k—T(Z), T = An=2a (5.8.5)

Zonele Brillouin siimportanta lor:

Diferitele zone Brillouin corespund celulelor primitive
de alt tip care apar in teoria nivelurilor electronice
intr-un potential periodic.

] Prima zona Brillouin este

: : considerata celula primitiva Wigner-Seitz (WS) din reteaua

: ' reciproca. Cu alte cuvinte,

Prima zona Brillouin este o constructie geometrica a
celulei primitive WS in spatiul k.
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Fig.10.5. Dependenta energie1 de k£ in prima zona Brillouin pentru primele
tre1 benzi de energie permisa.






d) The Wigner-Seitz cell is identified as
the innermost region bounded by the
perpendicular bisectors. It is shown in
the figure as the shaded region.



Zona Brillouin a Siliciulul
A

k<K=

W

Punctele de inalta simetrie pe zona Brillouin au importanta
specifica. Cel mai important punct pentru dispozitivele
optoelectronice este centrul la k = 0, cunoscut sub numele de
punct gamma [. Retineti punctele I, X, W, K ...



* Celula unitara primitiva Wigner-Seitz si prima zona Brillouin

Celula Wigner-Seitz in jurul unui punct al retelei este definita ca locusul punctelor din spatiu care
sunt mai aproape de acel punct al retelei decat de oricare dintre celelalte puncte ale retelei
cristaline.

Celula poate fi aleasa mai intai prin selectarea un punct al retelei. Apoi, liniile sunt desenate
catre toate punctele din apropiere a retelei (cele mai apropiate). La punctul mediu al fiecarei
linii, o alta linie (sau un plan, in 3D) este desenata normal pentru fiecare prim set de linii.
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The first Brillouin zone is the Wigner-Seitz cell of the reciprocal lattice
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3D:
Recall that the reciprocal lattice of FCC is BCC.

Why is FCC so important?



Zonele exterioare Brillouin

Spatiul reciproc poate fi complet umplut cu zonele Brillouin care
sunt mutate din zona Brillouin centrala prin vectorii dretelei
reciproce G, . (-111)
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Figure 15 Brillouin zones of the face-centered
cubic lattice. The cells are in reciprocal space,
and the reciprocal lattice is body centered.
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Fig. 5.14
Scendarea parabolei energiei & liber (—-) la capetele primei zone Brillouink= - in cazul unidimensional. in

prima aproximare banda interzisa este data de catre dublu coeficientului Fourier(2Vg) al potentialului.
Continuarea periodica pe intreg spatiu k de crestere a 2 benzi continue (1) si (2), care sunt prezentate aici in
vecinatate cu parabola originald a energiei. Dispersia energiei E = f(k) pentru cazul unidimensional:
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Fig. 5.15

Curbele E=f(k) a dispersiei energiei pentru reteaua unidimensionala (a - constanta retelei) in schema yonei
extinse. Dupa cum se observa aprox. € quasi liberi dau o crestere a regiunelor energiei lor permise si interzise
datorita deschiderii rupturilor in benzi. Partile benzilor corespunzatoare parabolei € liber sunt indicate cu linii
mai groase.
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Fig. 7.8 a—c. Qualitative illustration of the result of a tight-binding calculation for a primi-
tive cubic lattice with lattice constant a. (a) Position of the energy levels £, and E5 in the
potential V(r) of the free atom. (b) Reduction and broadening of the levels £, and E, as
a function of the reciprocal atomic separation r '. At the equilibrium separation « the
mean energy decrease is A4 and the width of the band is 12 B. (¢) Dependence of the one-
electron energy £ on the wave vector k(1,1.1) in the direction of the main diagonal [111]
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§ Corpuri solide, conductoare, semiconductoare,
izolatoare



§ Corpuri solide:
conductoare,
semiconductoare,
Izolatoare

$EVir)

Repetare

4E

c




inergy
i ; i .
Insulator Semimetal Semiconductor Semiconductor
(a) (b) | () (d) (e)

Figure 2.1: Schematic electron occupancy of allowed energy bands for an insulator, metal,
semimetal and semiconductor. The vertical extent of the boxes indicates the allowed energy
regions: the shaded areas indicate the regions filled with electrons. In a semimetal (such
as bismuth) one band is almost filled and another band is nearly empty at a temperature
of absolute zero. A pure semiconductor (such as silicon) becomes an insulator at 7" = 0.
Panel (d) shows an intrinsic semiconductor at a finite temperature, with carriers that are
thermally excited. Panel (e) shows a p-doped semiconductor that is electron-deficient, as,
for example, because of the introduction of acceptor impurities.
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Fig.10.7. (a) mvelele atomice individuale, (b) despicarea nivelelor atomice
de energie atunci cand atomii sunt apropiati si (¢) formarea benzilor de

nivel 1s
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energie intr-un cristal .



Izolator Semiconductor Metal
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F1g.10.8. Structura de benzi pentru un (a) 1zolator, (b) semiconductor s1 (¢)
metal.




o
L

Adiaun]

K31ougy

A3i1au7






E.— E,; ~0.007eV

conduction band

., Ec (conduction band minimum)
domor impurity levels {; Ed (lowest donor level)

valence band

+
—}k

=4
1]
(=

Figure 3.2: Schematic band diagram showing donor levels in a semiconductor.
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