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3. ELEMENTE DE FIZICA
SOLIDULUTI

3.1. Starea cristalind. Generalit3ti

In naturi, substantele se gisesc in patru stiri
de agregare: gazoas3, lichid¥, solidX si plasmi. Starea solidid
se prezintd sub doud forme: cristalind gi amorfd, dupd cum
prezintd sau nu o stare de ordine la nivel macroscopic. La
nivel microscopic gi starea solida amorfd gsi cea lichidi
prezintd domenii microscopice 1In care predomind ordinea
atomilor g§i a moleculelor.

Starea cristalind se caracterizeazd prin simetrie
datoratd ordond3rii elementelor <constituente s§i prin
anizotropie care - genereaz¥ propriet3dti fizice diferite pe
directii diferite (ex: constantdi dielectricd, modul de
elasticitate, etc.).

S Fiecare cristal are un element

2 structural de bazid numit celuld
elementard. Cristalul se obtine prin
repetarea multipl3 in cele trei directii
a celulei elementare. Celula elementard

este definitd prin vectorii de bazi
_ (a,b,c) si prin unghiurile dintre ei,
Fig.3.1. care alcituiesc constantele retelei,

Fig.3.1. Bravais a ardtat cd toate

cristalele se pot reduce la 14 tipuri
diferite de retele, prezentate in Fig.3.2. Cele 14 tipuri se
grupeazd 1in 7 familii sau sisteme cristalografice cu
urmdtoarele caracteristici:

cubic a=b=c a=p=y=90°
tetragonal a=b#*c a=p=y=90°
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ortorombic atb*c a=p=y=90°
hexagonal a=btc a=p=90°,y=120°
trigonal a=b=c a=p=y»90°
monoclinic atbtc a=p=90°=#y
triclinic a*b*c a#Pry

Cubrc P Cubrc! Cubic F

1 X

Tetragonal P Tetragonal I

HOXE

Ortorombic P OrtorombicC Ortorombicl Ortorombic F

58 H

Monoclinic P Monoclimc C — Trictinic
Tngonal R*  Trigonal s Hexagonal P

Fig.3.2.

in fiecare familie se pot afla retele care au atomi:
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~ doar iIn unghiurile poliedrului;

- i in centrul fetelor (cu fete centrate FC);

- 8i in centrul poliedrului (centrate C);

~ §i In centrul unor fete (baza centratd BC).
Astfel, exist3d retea cubic3 simpld (C), cubic¥ centrati (CC),
cubic3 cu fete centrate (CFC).

dsin® ~
 m e = = O e O ——— 0 NN CTISIONN(NKI)

Fig.3.3

Studiul structurii solidului se realizeazd prin
difractia razelor X. Reteaua cristalind constituie o retea de
difractie pentru rezele X decarece distantele dintre noduri
sunt de cca 10™ A, de acelasi ordin de mirime cu razele X,
Fig.3.3. Aceste radiatii sunt imprisgtiate de nodurile retelei
cristaline, iar fasciculul difractat interfer3d constructiv,
rezulténd maxime, dacd este indeplinitd conditia:

2dSine=nA r n=1,2,3,--- (3.1)

unde 4 este distanta interplanard, iar A este lungimea de
undd a radiatiei X. Relatia (3.1) este numitd gi legea 1lui
Bragg. O familie de plane determind maxime de difractie sub
un anumit unghi pentru un A dat. M3surdnd unghiul 6 si
cunoscdnd lungimea de undd se deduce distanta dintre plane,
deci in final, structura cristalului.
Cristalele se clasificd in functie de leg3turile
chimice dintre atomii constituenti:
- cristale ionice - realizate prin legdtura
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electrovalentd intre elemente chimice puternic electropozitive
si elemente puternic electronegative, prin cedare gi acceptare
de electroni. De exemplu, cristalele de NaCl.

cristal

Tabelul 3.1.

Energia
de
legdturd
(kcal/mol

Proprietati
caracteristice

690
760
850
1010

conductie electrici
slab3d la temperaturi
joase; absorbtie
puternicd a radiatiei
IR

| covalent

Ce

Si
C-diamant

sic

conductie electrici
slab3d la temperaturi
joase in probe pure;
duritate mare

| metalic

conductie electricl
gi termicd foarte
bund; sunt opace;
absorb gi reflectd
bine lumina

%cu legaturd
| de hidrogen

HF-solid
!LO-ghea;a

tendinta de
polimerizare

f molecular

" Ar=-solid

CH,-solid

puncte de topire si
fierbere joase;

foarte compresibile
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- cristale de valent3 - realizate prin legatur3
covalentd, deci prin punere in comun de electroni. Ea este
specificd elementelor din grupa a IV-a, ex: Si, Ge.

-~ cristale metalice - realizate prin legatur¥ metalic3
in cadrul c3dreia electronii de valent¥ apartin tuturor
atomilor din metal.

- cristale moleculare - realizate prin legituri Van der
Waals intre molecule monoatomice de gaze inerte.

- cristale cu leg3ituri de hidrogen - in care atomii de
hidrogen pun in comun c8te un electron realizdnd punti de
hidrogen si generd@nd molecule cu moment de dipol electric
permanent care conferd proprietdti feroelectrice cristalelor
respective. 1iIn Tabelul 3.1. sunt redate principalele
proprietdti ale cristalelor generate de tipurile de leg3turi
cristaline.

3.2. St3ri energetice ale electronilor 1liberi in
cristal

Electronii periferici ai atomilor dintr-un cristal
cu legdtura metalicd se migcd aproape liber prin intrequl
volum al cristalului. Fortele de interactiune dintre acegti
electroni gi ionii din nodurile retelei cristaline sunt
neglijabile, iar energia totald a sistemului de electroni
liberi este exclusiv cinetic3. Din acest punct de vedere,
electronii 1liberi din cristal se aseamdnd cu atomii sau
moleculele unui gaz ideal si de aceea se consideri c3 formeazi
un gaz electronic. Modelul teoretic ce trateazi electronii sub
acest aspect se numegte modelul electronilor liberi.

In cadrul acestui model se considerd cd solidul
constituie pentru electroni o groapd de potential de
dimensiuni finite, macroscopic#. In solid, electronii se afli
intr-o groapd de potential tridimensional3 pentru care
U(x,y¥,2)=0 iIn interiorul gropii de volum V=abc gi U(x,y,z)=
o In afara ei. Functia de undd atagat3d unui electron cu
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energia E aflat in aceste conditii ¥ = ¥ (x,v.,z) satisface
ecuatia lui Schrédinger tridimensionali:

FY , FY , FY, 2m

dx2 ody? 0z2 thY=0 (3.2)

gi se reprezint3d sub forma:

¥ (x,y,2) =A sink,x sink,y sink,z (3.3)

Din conditia de continuitate pe fetele gropii rezult¥ ca:

sink,a=0 k,a=nmn
sink,b=0 k., b=n,n

. Y Yb y (3‘4)
sink,c=0 k,c=n,x

n,n,,n,=1,2,3,...
inlocuind, functia ¥ 1in ecuatia lui Schrédinger se gisegte:

2
E-= -;;.n (k2 + k2 +K2)

2,2,2_ 2 (3.5)
k2=kx+ky+kz=—iz—E
Cu conditiile (3.4) ¥ devine:
2 2 2
P R . . R (3.6)
2m a: b? c¢?

Dac3 groapa de potential are forma cubicd, a=b=c,
atunci energia particulei este:

I

E Py

(nZ+nl+n?) (3.7)

Se observd c3d pentru fiecare grup de numere intregi

(n,,n,n,) exist¥d o functie de und¥ distinctd, iar energia
are aceeagi valoare pentru toate st3rile pentru care suma

(n; + n” + n’) are aceeagi valoare. Cand aceeagi energie se

realizeazd prin mai multe stiri se spune ci st3irile sunt

degenerate. Numdrul st3drilor corespunzatoare unei valori

energetice se numeste pondere statistic3 sau pondere cuanticd
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a acelei st3ri. De exemplu, pentru valorile (1, 2, 3) nivelul
energetic E=14 %’ w’ /2ma’ are ponderea statistic3d 6 conform
numdrului de permutari ale celor trei valori.

In concluzie, spectrul valorilor energetice ale
electronilor liberi intr-o groapd de potential tridimensionald
este cuantificat gi degenerat.

Pentru o groapd de potential macroscopicd numirul
nivelelor de energie este foarte mare (valoarea lui E este
invers proportionald cu patratul 1l3rgimii gropii), distanta
dintre nivele este foarte micd, astfel c3 stirile energetice
au o distributie aproape continud. Numdrul stirilor cuantice
pentru care vectorul de und3d are proiectia pe axa Ox cuprinsd
in intervalul (k,, k. +dk,) este:

dnx=—:::-dkx (3.8)

§i asemdndtor pentru vectorii de undi pentru axele Oy si O: :

dn,=2 dx,
(3.9)
15
dnz=?t-dkz

Numidrul de st3dri cuantice din intervalul dk, dk, dk,
este chiar ponderea statisticd a st3rilor energetice
respective, dg:

ab

dg=dn,dn,dn, = n_f dk, dk, dk, (3.10)

Pentru a exprima ponderea statisticd in functie de
modulul vectorului de undd se inlocuieste elementul de volum
din spatiul k, dk..dk,.dk, cu o coroana sfericd de volum 4nk’
dk, Fig.3.4. Astfel, numdirul st3rilor cu modulul vectorului
de undd cuprins in intervalul (k,k+dk) din volumul V=abc,
va fi:
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dg=-Y4ank2dk (3.11)
n3

Dacd ne intereseazi
ponderea statisticd a unei S e —
stdri cu impulsul cuprins 1in
intervalul (p, p+dp) se
inlocuiegte p=hk, dp=hdk gi se
imparte la 2 pe fiecare
directie, deoarece acelagi k se

obtine pentru doud valori egale
§i de sens opus ale 1lui p.
Rezultd:

Fig.3.4.

=V _ 2
ag 2u233p ap (3.12)

3.3. Distributia electronilor liberi

Intr-o groapd® de potential electronii sunt
caracterizati doar prin numerele cuantice n i m,; intr-o
stare energeticd cu n dat existid doi electroni care au
m=t1/2. Electronii sunt fermioni, deci se supun statisticii
Fermi-Dirac:

r (3.13)

Conform acestei statistici la T=0 K, electronii se
repartizeazd cate doi cu spinul antiparalel pe fiecare nivel
energetic, ultimul nivel ocupat se numegste nivelul de energie
Fermi E,. La temperaturi peste 0° K electronii excitati termic
populeazd si nivelele energetice superioare prin depopularea
celor inferioare, Fig.3.5.

Numdrul cel mai probabil de electroni cu energia
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cuprinsd iIn intervalul (E,

- S—
1 ‘“ﬂ% E+dE) la temperatura T este:
—_—— —_ _
xT —— dn_(E) =2 ndg(E) =2 £, dg(E)
3- e — —p——
—————— “l’ —pamr——
——— —_—— (3.14)
A e— ——— Cifra 2 apare deocarece pe
fiecare nivel energetic se afli
Fig.3.5. doi electroni. Calculul

ponderii statistice in functie
de energie se efectueaz3 gtiind ci:

2 2
g-g - BV:_D?

2 2
p=y/2mE (3.15)
dp=L/2m £/ dE

3

fnlocuind (3.15) in (3.14) se obtine:

dg(E) =—=5 (2m) *E*/2dE (3.16)

Numdrul de electroni din unitatea de volum, V=1,
devine:

B (2m)3/2 El/sz
dn,(E) = 2723 E-E, (3.17)
e ¥ +1

Cu ajutorul acestei expresii se calculeazi numirul
total de electroni din unitatea de volum corespunzator tuturor

valorilor de energie (0, «), prin integrarea lui dn, intre
aceste limite:

ne @
: _ (2m) 3/2 El/2dE
n,=[dn,(E) = == (3.18)
0 0 e T +1

Calculul integralei din (3.18) se simplific3d in dou3
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situatii cunoscute sub denumirea de gazul de electroni
degenerat i gazul de electroni nedegenerat:

a. gazul de electroni degenerat pentru temperaturi
scdzute si concentratii mari de electroni. 1iIn acest caz
functia de distributie Fermi-Dirac este:

T=0 = fpp=1

Concentratia de electroni n, va fi:

Ey

_2m)372 £ oip g (2m)Y2 2 312
T oy [m/2az- anme " 30F (3.19)

Se observd cd valoarea energiei Fermi depinde de concentratia
de electroni prin relatia:

‘ 2
E,=(3%%n,) 2/3-;-1—21 (3.20)

Aceasta permite definirea vectorului de undd Fermi k,, a
vitezei Fermi v, gi a temperaturii Fermi T, :

. EF=__.k;=.___.=kTF (3‘21)
a cdror valori sunt prezentate orientativ in Tabelul 3.2.

Tabel 3.2.

metalul

Energia totala a electronilor din unitatea de volum
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la temperatura T=0° K numitd gi energia de 2zero a gazului
Fermi este:

Ep Ep Ey
3/2
E,= [Edn,(E) =2 [Ef ,dg (B) = {28 (p3/24p=
! ) -Of mdg(E) == { (3.22)

—{2m)372 2 o5y
2r?%h 5

Prin compararea relatiilor (3.19) cu (3.22) se

gdsegte:

Eo=%noE’F (3.23)
Energia medie a unui electron se definegte ca:

E

mn

O 3
..E = 3.24

Pentru valori curente, n=6.10" m® , energia medie
este E,=9.10™ J =5,4 eV gi corespunde unor temperaturi Fermi
de 10*~ 10° K.

b. gazul de electroni nedegenerat pentru temperaturi
ridicate si densit3ti mici de electroni. In acest caz se
considery:

E-Ep _E-Ep
e F 31 = fp=€ ¥
Concentratia de electroni va fi:
(2m 2 T TR g L 2m)2 B T
n= fEl/ze kT dE = e fEl/ze kT g
’ 0

253
212K (3.25)

Valoarea integralei se obtine cu ajutorul
substitutiei:
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=E1/2 1 =__1_

x si e=4%
- (3.26)

—ax? 1 7 1

2 X2a-ex = = | * _ ___,t1/z k 3/2
!)' dx = 5\ 05 = 3D
Concentratia de electroni in aceste conditii este:
Ep
n=2(_?_’_‘£_k:_r)3/2 e kT (3.27)
h2

In metale nu toti electronii sunt liberi gi de aceea
integrala se efectueaz3d de la baza benzii de conductie E..
Concentratia de electroni liberi la temperatura T devine:

_ Ec-Ep
n =2 (2B o TR (3.28)

expresie pe care o vom utiliza gi in studiul
semiconductorilor.
In Fig.3.6. se prezint3 densitatea energeticX}
de electroni:

3/2
- fm.El/z..---------‘:2’*"'2),h3 (3.29)
b9

&8

in functie de energie la T=0%K

si T>0°K. La o temperatur3d datd iE
densitatea energeticd e | T
electroni depinde de pozitia

. . ~20kT
intervalului dE pe scara , ?

|

i

\

energiilor, deoarece nivelele
de energie nu sunt echidistante 0 = To—F

ci se indesesc la valori mari

ale lui E (E este proportional Fig.3.6.

cu n?).
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3.4. stdri energetice ale electronilor cvasiliberi

* A.

S& recapituldm cé&teva cunogtinte privitoare 1la
migcarea unidimensionald a electronilor:

a. electronii liberi sunt descrisi de ecuatia lui
Schrédinger:

2!
43 “%E‘" =0 . 2=—‘i§"
(3.30)
2
¥ k2y =0

unde k este modulul vectorului de undi atagsat electronului
liber. Functia de undd care este solutia

acestei ecuatii este de tip oscilatoriu - - e -

si nu este limitat¥ de nici o t

restrictie; energia electronului liber
ia orice valoare, respectiv, are un
spectru continuu:

¥ = A el g-ikx

x-'————j-?

3.31)

_ W g ( TaoIn
E ka: "ea

b. electronii legati (intr-o Fig.3.7.

groapd de potential, ex: electronii in

atom) sunt descrigi de o ecuatie asem3#in3toare cu (3.40), dar,
din conditia de continuitate a functiei de und3¥ la frontierd
a rezultat un spectru discret de wvalori ale energiei,
Fig.3.7.:

E]
%

)
N

A
N

(3.32)

k=n
a

c. Intr-un cristal electronii de valent3d nu sunt
nici total liberi, nici total legati de un anumit atom. Deci,
nici unul din modelele a. sau b. nu explicd proprietidtile
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cristalelor. Acegti electroni 1i numim cvasiliberi gi intuitiv
ne d3m seama cd spectrul energetic al acestor electroni este
format din zone continue de energie ca la electronii liberi
separate de zone de energie interzisd ca la electronii legati.

* B,

O altd modalitate de abordare a structurii
energetice a electronilor dintr-un cristal este cea care
pornegste de la structura cuantificatd a nivelelor energetice
intr-un atom izolat.

S3 considerdm N atomi necesari pentru a forma un
cristal. Cat timp atomii sunt departati unul de altul fiecare
posed3 un sistem propriu al
nivelelor de energie

corespunzdtor campului
electrostatic al nucleului.

AL S
Nivele energetice discrete

Apropiind atomii,

interactiunea dintre ei
genereazi coeziunea
cristalului si fiecare
electron se afl3d in campul

electrostatic rezultant.
Pentru ca principiul 1lui
Pauli 83 fie satisficut

Fig.3.8.

fiecare nivel energetic
trebuie s3 se descompund in
N nivele distincte. Cu alte cuvinte, fiecare nivel enegetic
al electronului 1intr-un atom izolat se despicd din cauza
perturbatiei energetice in N subnivele, Fig.3.8. Aceste
subnivele formeazd o bandd de energie permisd. Nivelelor de
energie dintr-un atom izolat le corespund benzi de energie
intr-un cristal.
* C.
In s0lid electronii nu sunt absolut liberi ci se
afl¥ sub influenta potentialului periodic al retelei
cristaline. Consider@m o retea cristalind unidimensionald in
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Fig.3.9.

care ionii sunt plasati In noduri la distanta a, iar

electronii se migcd in lungul axei Ox; pozitia fiec3rui nod
este:

X,=na cu n intreg €(-o,») (3.33)

In Fig.3.9.a. este prezentatdi groapa de potential
pentru doi atomi izolati de Li gi nivelele de energie ale
electronilor. In Fig.3.9.b. se prezintd aceleasgi
caracteteristici In cazul in care cei doi atomi sunt apropiati
la o distantd egald cu constanta retelei. Se observi ci#
electronii aflati In profunzimea gropii (mai aproape de
nucleu) sunt influentati mai putin de prezenta celorlalti
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atomi, in timp ce electronii de valentd sunt mai mult afectati
de potentialul periodic al retelei cristaline. Intr-o retea
alcdtuitd din mai multi atomi acest potential se repetd
periodic. De aceea energia potentialid de interactiune intre
electroni gi nodurile retelei este o functie periodicd de
distanta x cu perioada egald cu constanta retelei a:

U(x) =U(x+na) (3.34)

Electronii care se migcd intr-un asemenea potential se numesc
electroni cvasiliberi; ecuatia lui Schrddinger in acest caz
va fi:

-5;—112+%[E~U(x)]¢=0 (3.35)

Datoritd simetriei nodurilor probabilitatea de a
gdsi un electron la un anumit nod este aceeagi indiferent de
pozitia nodului, deci:

P(x) =P(x+na) (3.36)

Rezultd c3 gi functia de und3 ce descrie migcarea electronilor
cvasiliberi trebuie s3d contind o componenti periodicd de
forma:

u(x) =u(x+na) (3.37)

Astfel electronii cvasiliberi dintr-un cristal sunt
descrigi de functia de undd corespunzatoare electronilor
liberi, e, a cdrei amplitudine nu este constant3 ci este
functia periodic¥ u(x):

¥ (x) =eiy (x) (3.38)

Relatia de mai sus descrie matematic o unda
progresivd care se propagld intr-o singurd directie; ea rezultd
prin produsul dintre unda pland e™ gi functia u(x) periodici#
cu perioada retelei cristaline. Aceastd functie de undi se
numeste functie Bloch gi descrie electronii cvasiliberi dintr-
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un cristal iIntr-o stare stationarX.
Undele atagate electronilor, in urma interactiunii
cu nodurile retelei se vor

reflecta. Pentru anumite o ) - T T T o
2 2 a a

valori ale vectorului de el

undd, undele reflectate de o 2ol —=—

nodurile succesive vor incidenttl 1 gt

. . -t —e— -

interfera constructiv, A A

Fig.3.10. In acest caz pentru

0 retea unidimensionald de Fig.3.10.

constantd a undele atasate
electronilor (undele electronice) au directia 0Ox (a =90°),
deci legea lui Bragg conduce la:

2a=nl.=n%-;E = k=n-§ n=+1,+2,... (3.39)

Aceste valori ale lui k apar ca valori critice
pentru care electronii cvasiliberi din cristal nu mai sunt
descrigi de functiile Bloch c¢i de unde stationare. In urma
reflexiei Bragg apar doud unde stationare diferite de undele
progresive, care contin termenii:

iZx -iEx
a

e 2 si e

$i anume:
. _41
¥(+) = el “x+e et 2 cos —gx
(3.40)
. _:1
P(-)= e "x—e Tat 2isin %x

Cele dou3 unde "ingramddesc" electronii in regiuni
diferite in raport cu ionii gi astfel, celor doui unde le
corespund energii potentiale diferite. Conform mecanicii
cuantice, densitatea de sarcind in punctul x se calculeazi cu
formula:
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p=e |P|? (3.41)
Pentru electronii liberi :
p=e |¥|?=e TP’ =g (oikx g ikx) =¢g (3.42)

densitatea de sarcind este constantd, deci sarcina este
uniform distribuitd in spatiu. Pentru electronii dintr-un
cristal in conditii de reflexie Bragg, densitatea de sarcind
nu este constanti:

p=e|?(+H2=4ecos?§x
(3.43)
p=e|?(-)P=4esin&§x

Functia ¥ (+) distribuie sarcina electric¥ 1lang3
ionii retelei unde energia potentiald electrostaticld este mai
mare. Functia ¥ (-) distribuie sarcina le jumatatea distantei
dintre ioni, deci mai departe de nucleu, in zona cu energia
potentiald mai mics, Fig.3.11. Intre cele dou3 valori ale
energiei definite prin acelagi k (de ex: n /a sau -n/a) existd3
un domeniu de energie in care k nu ia valori reale.

- R - in consecinti,
spectrul de energie
continuu al
electronilor liberi
este fragmentat in
benzi (zone) de energie

permise gi benzi (zone)
Fig.3.11. de energie interzise in
dreptul valorilor
critice ale 1lui Kk,
Fig.3.12.
Intervalul pentru care k € (-n/a, n/a) se numegte
prima zond Brillouin, deci prima zona de energie permisa.
Pentru k € (-2n/a, -n/a), respectiv, k € (n/a, 2n/a) se
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formeazd a doua zonid de energie permisd¥ gi aga mai departe.

Se observd c3 discontinuitatea spectrului energetic este o

consecintd a structurii periodice a retelei cristaline.
Num3rul nivelelor energetice dintr-o bandi se aflj

tindnd cont c& la frontiera cristalului functia de undd este
nuld:

sin kL=0 = kL=nn c¢cu L=na = kNa=n=n (3.44)

unde N este numdrul de atomi din cristal. Valoarea maxim3d a
lui k In prima zond este n/a, ceea ce duce la concluzia c&
n=N. In fiecare zon¥ exist¥ atadtea nivele energetice cati
atomi are cristalul.

N

P~ ,,
T Fo% |
b4 -4 e
A1 Pooseant \ | N
atreia adoug 20na adouda Zzona atreraZong
zona Briftourn  Briltoun Brifouin Briffouin

Fig.3.12.

3.5. Clasificarea solidelor pe baza teoriei benzilor
de energie

Una din concluziile paragrafului anterior a fost
aceea c3 fiecare bandd de energie permisd contine atéatea
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nivele energetice cati atomi are cristalul. Intr-un cm’ de
cristal existd in medie 10* atomi, deci 1iIntr-o band3 de
l3rgime energeticd de 1 eV existd 10® nivele cu distanta
dintre ele de 10™ eV. Aceasta inseamna ci intr-o zond de
energie permisd densitatea de nivele energetice este foarte
mare, practic, spectrul energetic este continuu. S3 amintim
cd energia termic¥ este kT=1,38.10%2.T [J]=10"*.T [eV]. La
temperatura de T=1 K, kT=10" eV, ceea ce inseamnid ci si la
temperaturi foarte joase existid tranzitii intre nivelele unei
benzi permise.

La temperatura de 0 K energia ultimului nivel ocupat
este energia Fermi E,, asa. cum s-a ardtat iIn cazul
electronilor 1liberi. Valoarea nivelului Fermi depinde de
concentratia de electroni 1liberi. In cadrul modelului
electronilor cvasiliberi nivelul Fermi se poate afla intr-o
zon¥ de energie permisd sau intr-o zona de energie interzisi.

Daca:

a. nivelul Fermi se afld intr-o 2zon3d permisi,
nivelele energetice cu energia mai mic# decdt E, sunt complet
ocupate, iar cele cu energia mai mare decidt E, sunt complet
libere, Fig.3.13.a.

b. nivelul Fermi se afl3d intr-o zond interzisi,
benzile de energie de sub E, sunt ocupate, iar cele peste E,
sunt libere, Fig.3.13.b. Ultima zond ocupatd se numeste zona
{banda) de valentd (BV) sgi este ocupatd de electronii de
valent3 (legati de atom), iar prima zond liberi deasupra celei
de valentd se numegste zond (banda) de conductie (BC). Distanta
energeticd dintre ele se numegste energie de activare gi se
noteazd cu E,, Fig.3.13.b.

La temperaturi mai mari de 0 K energia termicd este
suficientd pentru a excita electronii pe nivele energetice mai
mari ca E, In cadrul aceleiagi benzi in cazul a. Acesti
electroni sunt, practic, electroni liberi, care in prezenta
unui camp electric participd la conductie. Solidele care fac
parte din aceastd categorie se numesc conductoare.
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Fig.3.13.

In cazul b., pentru ca electronii s3 efectueze
tranzitii din banda de valent3d in banda de conductie sunt
necesare energii de ordinul lui E,. Pentru E, < 3 eV, energiile
sé pot obtine prin incalzire in mod obignuit. Aceste solide
se numesc semiconductoare, conductia electricd se asigurd cu
ajutorul electronilor din BC gi a golurilor din BV.

Pentru solidele cu E, > 3eV tranzitia iIn BC a
electronilor este, practic, imposibild gi acestea nu posedi
purtdtori liberi de sarcind. Este cazul izolatorilor. Dupi
valoarea energiei interzise, conductorii sunt considerati ca
avand E,=0.

In Fig.3.14. sunt prezintate curbele de variatie a
energiei in functie de vectorul de undi k gi densitatea de
stidri iIn functie de energie pentru: a. conductori, b.
izolatori, c¢. semiconductori. Zonele hagurate reprezinti
stirile ocupate.

In acest mod teoria cuanticX¥ explic3 dintr-un punct
de vedere unic s§i coerent existenta conductorilor,
semiconductorilor gi a izolatorilor.
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Fig.3.14.

3.6. Legile de miscare ale electronului in solid

In solide electronii se migsc¥d iIn potentialul
periodic al retelei cristaline, iIn conformitate cu teoria
benzilor de energie. Electronilor din solid 1i se asociazd un
grup de unde a cdrui vitezi este egald cu cea a electronilor:

v,=de . 1dE (3.45)

iar acceleratia corespunzatoare este:

dv, 2
ag.-:_&h.%%f% (3.46)
Relatiile (3.45) gi (3.46) reprezintd legea vitezei
si respectiv, legea acceleratiei pentru electronii din solid.
S& calculidm raportul dk/dt din variatia energiei
electronilor sub actiunea unor forte exterioare determinate
de campul electric &£ :
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dE=F.ds=eS”ngt=eS’-% %—gdt
(3.47)

a=88dE | o e LE) - (3.48)
dkz

Prin compararea relatiei (3.48) cu formula clasicd
a acceleratiei, a=F/m, se definegte masa efectivi m* a
electronului:

m‘=($—§ki§)‘1 (3.49)

Masa efectivd include efectul potentialului periodic
al retelei asupra migcarii electronului dintr-un solid sub
actiunea campului electric exterior.

Graficele de variatie ale energiei, vitezei si masei
efective in functie de vectorul de undd pentru prima zoni
Brillouin intr-o retea unidimensionald sunt prezentate 1in
Fig.3.15. gi indic3d o serie de proprietidti ale electronului.
Pornind din k=0, m' cregste rapid cu valoarea lui k (gi a
vitezei), are apoi o singularitate, dup3d care devine negativi}
padnd in varful primei zone .

Pentru un metal dat masa efectivd depinde de pozitia
nivelului de energie Fermi si de 1lirgimea distributiei
electronilor; in acest fel se justific¥ valorile raportului
m'/m din Tabelul 3.3.

In metalele tranzitionale energia Fermi se afl¥ in
banda electronilor 3d puternic legati, deci acestea vor avea
valori relativ mari pentru dg/dk (v) si d@E/d* (m'),
respectiv, pentru raportul m'/m la Ni si Fe. Valori mici
pentru m'/m apar in cazul electronilor de valentd slab legati
gi sunt determinate numai de pozitia nivelului Fermi 1in
diagrama (E,k).
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|

¥
BT
~\\1, | Tabelul 3.3.
]
LN
E 1. E. metal m'/m
.
} Ni 28
- — ; Fe 12
5 i Pd 43
A g | Pt 22
{ { : Cu 1,46
{ i : Mb 1,33
© % f % Ti 3,15
} | 2r 2,24
\\\: ‘ cr 2,93
i : Li 1,53
i L Na 0,94
. K 0,58
Fig.3.15. Be 1,62

Masa efectivd negativd se atageazd golurilor,
considerate ca fiind purtdtori de sarcin¥ electrici pozitivi.
Utilizarea notiunii de goluri ca purtdtori de sarcin3 care se
deplasez3 in camp electric In sens contrar electronilor,
ugureazid considerabil analiza procesului de conductie
electrici. Se sgtie c& in absenta unor actiuni exterioare,
electronii dintr-o bandi de energie permis3 ocupd nivelele de
energie incepand cu energia minimd, in ordine crescdtoare,

 respecténd principiul de excluziune a lui Pauli.
Dac¥ numirul electronilor este mult mai mic decat
numirul nivelelor de energie, acestia vor ocupa numai nivelele
din partea inferioar3d a benzii. Acegti electroni au masa



216 ) ELEMENTE DE FIZICA SOLIDULUI

efectivd pozitivd si practic, constanti. Dacd numidrul
electronilor este aproape egal cu cel al nivelelor de energie
din band3, raman putine stdri neocupate - goluri - 1iIn partea
superiocard a Dbenzii, proprietdtile sistemului fiind
determinate formal de comportamentul acestora.

Ca gi electronii, golurile au tendinta de a ocupa
nivelele cu energia c&t mai mici. Deoarece se considerd c&
energia golurilor scade invers decat cea a electronilor, adicd
de la marginea inferioar¥ a benzii spre marginea superioard
a acesteia, golurile vor avea tendinta de a urca in banda de
energie. Astfel, un electron care trece de pe nivelul 1 pe
nivelul 2 va absorbi (ceda) aceeagi cantitate de energie cu
cea absorbit3 (cedatd) de golul care trece de pe nivelul 2 pe
nivelul 1. Franarea electronilor sub actiunea céampului
electric poate fi consideratd ca un proces echivalent cu
accelerarea golurilor sub actiunea aceluiagi camp.

3.7. Conductia electricd in metale

Dacd un conductor nu se afld in cémp electic,
electronii s3¥i sunt distribuiti pe stirile energetice pani la
un nivel energetic maxim E., (sau E, in cazul temperaturilor
scizute), in conformitate cu cele ardtate in paragrafele
anterioare. Exist¥ st3¥ri energetice ocupate cu electroni
cidrora le corespunde un vector de undd negativ gi in egala
misur¥ stiri cirora le corespunde un vector de undid pozitiv,
adic¥ nu exist3 mai multi electroni care se deplaseazd intr-un
sens decat in celXlalt. Dacd se face suma dupd numdrul total
de electroni, viteza medie este nuld, deci nu existd curent
electric net.

cand se aplic3 un cémp electric de intensitate g,
fiecare electron este supus unei forte -ee care produce
accelerarea electronilor pe directia fortei. Distributia
stdrilor ocupate nu mai este echilibratd gi se genereazi
astfel un curent electric net. Dacd se mentine campul,
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electronii ar trebui s¥ fie accelerati continuu, iar curentul
sd creascd la infinit. Dar, se cunoagte din experient3 cX in
prezenta unui camp electric curentul se stabilegte rapid la
o valoare determinatd de mirimea campului. Aceasts stabilizare
survine deoarece electronii de pe nivelele de energie inalt¥
(apropiati de E,) sunt imprigtiati prin diferite mecanisme de
vibratiile retelei cristaline sau de impuritdti in st3ri
energetice vacante cu valori mai mici ale energiei gi ale lui
k. Se stabilegte astfel un echilibru dinamic intre electronii
care sunt continuu accelerati gi cei care sunt impriagtiati
inapoi.

Pe durata T a accelerdrii numitd gi timp de
relaxare, inainte de a fi imprigtiati, electronii ajung la
viteza v, numit3 vitez¥ de drift:

F..-e%, (3.50)

m* m*

Densitatea de curent j (curentul electric pe
unitatea de suprafatld) generat3 prin deplasarea a n electroni
de conductie din unitatea de volum este:

»

Jj=n(-e)v,= n:2t8’=08’ - j=0o& (3.51)

Se observd c3 densitatea de curent este proportional3d cu
intensitatea campului electric, factorul de proportionalitate
fiind conductivitatea electrici o.
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