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stare de miez P

stare de valenta V'

este necesar ca eigen-functile asociate sa fie ortogonale,

Din punct de vedere cuantic, ca o astfel de separare de star1 sa fie valida

F

| ¥ ()Y (r)dv =0

> Rezultd 1deea cd pentru satisfacerea ortogonalitdtii, eigen-functia de

valentd trebuie sa fie modulatd de frecvnte mari s1 multe noduri 4, ceea ce este
echivalent cu existenta unei extra-energii de valentd: & mare inseamna p mare,

ceea ce Inseamna energie £F=p~/2/m mail mare.
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Constructia potentialului de ortogonalizare peniru cel periodic Coulombian (stdanga),
cu efectul in aparifia porentialului net i a modelului de porential al electronilor liberi
mtr-un cristal (dreaprta).

MODELUL DE POTENTIAL
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Acest tip de tratare este fundamentat prin asa numita feorie a pseudo-
potentialelor, din care, in cazul de fatd rezultd imaginea electronilor liberi di
cristal ce se miscd intr-o groapd de potenfial (de lungimea L. lungime:‘
cristalului).
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Ecuatia Schréodinger
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Dependenta parabolica E-k (stanga) §1 proiectia acesteia in spatiul k-reciproc
(dreapta).
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Eigen-solutiile ecuatier

¥ (x) = ¢, , exp(Fikx)

. 1
Pli(x) = exp(ikx)
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Daca se exploateazd s1 conditia de periodicitate a cristalului, atunci si

egen-functiile trebuie sd fie periodice la capetele cristalului. ceea ce genereaza
cuantificarea lui & in cristal:

- T 27
WL (x = 0)= P (x = L) 1= exp(ikL) = F = n%

ceea ce inseamna ca starile electronice permise in cristal sunt uniform distribuite
in spatiul reciproc & la distanta 27/L unele de altele. Acest rezultat permite
introducerea notiunu de densitate a siarilor electronice, ca mversul separarii lor:

g(k) ==

-
L

astfel incat numarul de star electronice permise in intervalul (&, £+dk) va f1 dat

de g(k)dk.
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Daca se considera NV celule unitate cubice (de latura @) in cristal, atunci

L=Nua

iar numarul total de stari permise in prima zona Brillouin (-7wa = k = +m/a) va fi:
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adicd egal cu numéarul de celule unitate (nu de atomi!) din sistem. Acest
important rezultat permite asadar caracterizarea cuantica a intregului cristal prin

analiza redusi in spatiul reciproc la nivelul prime1 zone Brillouin.

Mai mult. in cazul 3D pentru un cristal 1sotrop se poate scrie succesiv:

LLL. ,_
g(k)dk = ————dk dk dk. —4rk dk =
(27)° Eﬂ':' 2
pentru dependenta E=E(k) se 1a prima derivata
dE _h”, _ I Il'szf _ & I'LE
di  m, m,\ #n° “Iu m,
se poate rescrie densitatea de stari permise ¢(E) = 2g(k) ;‘E _ "’2;3 J2m.E
1
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In plus. densitatea de stir1 g(E) permite evaluarea numdrului de electroni
liberi din cristal prin integrarea dupa intreg spectrul energetic.

Aici se introduce o altd nofiune fundamentala: nivelul energetic maxim ce
poate f1 populat de electroni este o marime finita si se denumeste (energie) nivel
Fermi i se noteaza cu Ef.

Acest nivel nu poate f1 infinit. altfel s-ar crea imaginea de electroni auto-
ionizati din cristal. Asadar. numarul electronilor liberi dintr-un cristal 1zotrop va

f1:
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relatie ce permute, in primul rand. folosirea e1 inversa, exprimand energia Fermi
in functie de numarul de electroni liberi din cristal:
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s1, apol. mntroducerea s1 a vectorului de undi asociat acestel energii

Rk (32°N, )
E, = F — k. :‘ " e
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raportarea energier Fermi la spatiul reciproc al /-punctelor

AE

Ocuparea nivelelor energetice permise pand la nivelul Fermi (Eg) de electronii liberi
at unui cristal (stanga) st suprafata -sfera cu proiectia cerc- Fermi de razd kg in
prima zona Brillouin (dreapta).
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In relatie cu energia si1 vectorul de unda Fermi se pot introduce si alte
marimi de interes, precum viteza Fermi vp. apelandu-se la relatia dintre viteza v

s1 impulsul p prin mtermediul mase1 m, v=m p.
Pr _ Dkg

vV :
M, M,

- SRRy 10
pentru un solid cubic tipic cu a=2.5x10""m

existd un atom cu 1 electron de valentd pe celula unitate

1

Er ~9x107°T=6eV]

kr|=1.2x10"m™ |vp~1.4x10°m s

N de cca. 6x107°m™

energia totala a electromilor intr-un cristal

Ej'-_ , i~ 3 -E_F , I“_|- 3 5 - o s
: - Val LM I Va2, 2 509 3 fi 3T Y
(E)= [Eg(E)dE = [E"dE =~ ZE} = -N,E; = N
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care. printre altele, indicid o energie medie pe electron de marimea (3/5)Ex
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