Enexgiband

#fysik  #fasta-tillstdndets-fysik  #modell

Kurs: FOOOS5T Forkunskaper: Atomorbitaler, Paulis uteslutningsprincip

Satter man ihop ett stort antal identiska atomer hander ingenting sa lange avstandet ar stort, men vid
jamviktsavstandet vaxelverkar orbitalerna. Eftersom Pauliprincipen férbjuder identiska tillstand maste
de skarpa atomaéra nivaerna spridas ut till band av tatt liggande nivaer, och spektrumet gar fran
linjespektrum till kontinuerligt. Valensbandet ar det hogsta helt fyllda bandet och ledningsbandet det
narmast ovanfor; deras kanter kallas VBM och CBM. Core-nivaerna ligger djupt och paverkas inte, vilket
ar varfor rontgenspektrum fortfarande ger linjer.

Formeln, symbol f6r symbol

tillstand i bandet = 2 - (2I+1)* N

~N —— N
antal
atomer

spinn orbitaler

per niva

Varje atom tar med sig sina 2(21 + 1) platser in i bandet. Platserna férsvinner inte, de sprids bara ut
over bandets bredd.

1. Fran en atom till N atomer

Tva identiska atomer langt ifran varandra har exakt samma nivaer. Nar de narmar sig éverlappar de
yttre vagfunktionerna, och varje niva delar upp sig i tva: en dar vagfunktionerna adderas och en dar de
subtraheras, som vid kovalent bindning. Med N atomer delar varje atomar niva upp sig i N nivaer.

Varje niva rymmer tva elektroner med motsatt spinn enligt Pauliprincipen. En atomar niva med
rorelsemangdsmomentet [ har 21 + 1 orbitaler, och antalet tillstdnd i bandet blir

nivaer i bandet = 2 + 1) N

tillstand i bandet = 2(21 + 1) N
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Fysika: Fd3 (kvanttalen m och s ger faktorerna 21 + 1 och 2)
Ett s-band (I = 0) rymmer allts& 2N elektroner och ett p-band (I = 1) 6N.

Bandets bredd bestams av hur mycket grannatomernas vagfunktioner éverlappar, alltsa av avstandet
mellan atomerna, och inte av hur manga atomer kristallen innehaller. Typiskt ar ett band nagra eV
brett. Med N ~ 10?3 nivaer i ett band p& nagra eV ligger nivaerna 1072 eV fran varandra, langt under
kT =~ 0,026 eV. I praktiken beter sig bandet som ett kontinuum.

l&ngt isar: N atomer
med samma nivaer

band av N nivaer

yttre niva

fortfarande skarp

inre niva

>

ro avstand r mellan atomerna

En atomdr nivd fér N atomer som funktion av avstdndet mellan dem. Langt isér dr nivdn densamma fér
alla. Ndr vagfunktionerna bérjar éverlappa delar den upp sig i N nivder, som vid ry bildar ett band. De
inre nivderna éverlappar inte och férblir skarpa.

2. Darfér foérblir de inre nivaerna skarpa

De inre elektronerna sitter nara sin karna, och deras vagfunktioner nar inte fram till grannatomen. Utan
overlapp blir bandet extremt smalt och nivan ar i praktiken densamma som i den fria atomen. Det ar
darfor rontgenstralningens karakteristiska linjer, som kommer fran 6vergangar mellan inre skal, &r lika
skarpa i en fast metall som i en gas.

3. Fyllnaden avgor materialet

Ett elektriskt falt forsoker ge elektronerna lite extra energi och rorelsemangd i faltets riktning. Det gar
bara om det finns lediga tillstand strax ovanfor de besatta. I ett fullt band ar alla tillstand tagna. For
varje elektron som ror sig at ena hallet finns en som ror sig at det andra, och det blir ingen nettostrom.

e Delvis fyllt band: lediga tillstand direkt ovanfor de besatta. Materialet ar en ledare.
e Fullt valensband, tomt ledningsband och ett bandgap emellan: ingen ledning vid T = 0. Ar
gapet stort ar materialet en isolator, ar det litet en halvledare.

Var gransen mellan besatt och ledigt gar beskrivs av ferminivan.
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10 = fyllda tillstand
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Banden i en ledare, en halvledare och en isolator, med fyllda tillstdnd skuggade. I ledaren ligger Er inne

i ett delvis fyllt band; i halvledaren och isolatorn ligger den i gapet, och det dr gapets storlek (1,12 eV
mot 5,5 eV) som skiljer dem dt.

4. Natxrium och magnesium

Natrium har en valenselektron, 3s!. Med N atomer rymmer 3s-bandet 2N elektroner men far bara
N. Bandet ar halvfullt och natrium &r en metall. Dessutom 6verlappar 3s-bandet med 3p-bandet i
kristallen. Tillsammans rymmer de 2N + 6N = 8N elektroner, och N elektroner fyller en attondel
avdem.

Magnesium har tva valenselektroner, 3s2. Raknar vi bara 3s-bandet blir det exakt fullt, och d& borde
magnesium vara en isolator. Men 3s- och 3p-banden éverlappar aven har, sa de 2N elektronerna
fordelar sig i ett gemensamt band med 8N tillstadnd, som da ar en fjardedel fullt. Overlappande band &r
orsaken till att aven atomer med jamnt antal valenselektroner kan bilda metaller.

/\ Vanliga fel

e “Bandet ar kontinuerligt.” Det ar N diskreta nivaer, bara sa tatt liggande att skillnaden inte
marks. Antalet tillstand ar andligt och gar att rakna, och det ar det Pauliprincipen och
fyllnadsgraden bygger pa.

¢ Spinnfaktorn 2 gloms. Ett s-band med N nivaer rymmer 2N elektroner, inte N.
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e Bredden tros vaxa med N. Fler atomer ger fler nivaer i samma band, som da blir tatare,

inte bredare.

e Jamnt antal elektroner betyder isolator. Det galler bara om banden inte 6verlappar.

Magnesium, kalcium och zink ar metaller.

5. Losta exempel

:= Exempel — Bandet i en mol magnesium

En kristall innehaller 1,00 mol magnesium, med tva 3s-elektroner per atom.

a) Hur manga tillstand rymmer 3s-bandet, och hur manga elektroner finns det att fylla det med?
b) Om bandet ar 5,0 eV brett, ungefar hur tatt ligger nivderna? Jamfér med kT vid

rumstemperatur. c) Varfor leder magnesium strom trots svaret i a)?

/ Losning

a) N = N, = 6,022 - 10?2 atomer. Ett s-band har [ = 0:

tillstand = 2(2 - 0+ 1) N = 2N =| 1,20 -

1024

Fysika: Te Elektronerna &r tva per atom, alltsa ocksa| 1,20 - 10%

b) Bandet innehaller Na nivaer (tva tillstand var):

. Bandet ar exakt fullt.

50eV

N ——— _ =183-10%*eV
6,022 - 1023

Det ar ungefar 3 - 10722 ganger kT = 0,026 eV, s& bandet ar i praktiken kontinuerligt.

c) I kristallen éverlappar 3s-bandet med 3p-bandet, som rymmer

6N 4 elektroner till. Det

gemensamma bandet har 8N tillstand och 2N elektroner. Det ar bara en fjardedel fyllt, sa

det finns gott om lediga tillstand direkt ovanfér de besatta, och magnesium &r en ledare.

Ej kontrollerat mot facit — tvd oberoende l6sningar stimmer éverens.
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Lasning

e 42.4 Energy Bands
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