Temat 22. Gestos¢ stanow elektronowych.

Rozwazmy prébke w ksztatcie szescianu o boku L i objetosci V, ktéra zawiera N elektronéw.
Wyznaczanie gestosci standw elektronowych w sieci krystalicznej przebiega podobnie do
omdéwionej wczesniej w rozdziale 11.3. gestosci stanéw fononowych. Wedlug twierdzenia Blocha
(Temat 17) funkcje wtasne Yy(r) hamiltonianu w polu idealnie periodycznej sieci krystalicznej
mozna przedstawi¢ w postaci

Py (r) =1y (r)exp(ik ), (22.1)

gdzie uk(r) jest funkcjg o okresowosci sieci. Wektor k przyjmuje N wartosci, ktére mozna okresli¢
przyjmujac periodyczne warunki brzegowe Borna-Karmana

Wi, y, z+ L) =P,y + L, 2) =Px + L, y, 2) = Y(x, y, 2), (22.2)
skad wynika, ze sktadowe k; wektora k moga przybiera¢ tylko wartosci
k=0, £ 20 441 2T (22.3)
L L L
W przestrzeni k przypada wiec jedna dozwolona warto$¢ k na objetosé (2T7L)°. Stad iloé stanéw

na jednostke¢ objetosci

3

W(k) = 1 [Lj . (22.4)
A3 \2m

Celem dalszych przeksztatcen bedzie znalezienie funkcji gestosci stanéw elektronowych N(E),

zdefiniowanej jako liczba stanéw przypadajacych na jednostkowy przedzial energii woko6t wartosci

€. Liczbe stanéw w przedziale energii (€, € + d€) w krysztale trojwymiarowym mozemy powigzac

z gestoscig standw w przestrzeni k rownaniem

3
NE©dE=2 [Wk)d’ k= 2[Lj [d’k, (22.5)
21
warstwa warstwa
gdzie ,,2” oznacza dwa mozliwe spiny elektronu odpowiadajace tej samej energii €. Catkowanie we
wzorze (22.5) przebiega po objetoSci warstwy w przestrzeni k, dla ktorej energia elektronéw
zawiera si¢ w przedziale (€, €+ d€). Element objgtosci warstwy d’k mozemy przedstawi¢ jako
walec o podstawie dSe 1 wysokosci dkp , ktdra jest odlegltoscig pomiedzy powierzchniami o statych

energiach € oraz € + d€,
d’k = dSe dkp . (22.6)
Odlegtos¢ dkp jest mierzona w kierunku prostopadtym do powierzchni statej energii, czyli w
kierunku gradientu energii. Stad
d&k) =|0, EK) dkp. (22.7)
Po podstawieniu wzoréw (22.6) i (22.7) do (22.5) i przeliczeniu N(E) na gestos¢ D(E) dla
jednostkowej objetosci otrzymujemy

NE _ 1 dSe
Voo O €(k)

gdzie catkowanie odbywa si¢ po powierzchni statej energii w przestrzeni k.

Poniewaz funkcja €(K) jest funkcja okresowa z okresem sieci odwrotnej, zatem w kazdej
komérce elementarnej musza istnie¢ takie wartosci Kk, dla ktérych |Ox EKk)|=0. Funkcja
podcatkowa we wzorze (22.8) ma w takich punktach osobliwosci zwane osobliwosciami van
Hove’a. Mozna jednak udowodni¢, ze w przypadku tréjwymiarowym osobliwosci te sg catkowalne
i funkcja D(E) przyjmuje skonczone wartosci.

D(€) = , (22.8)

E(k)=const.
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Warto$ciom k, dla ktérych |Ox &K)|=0 odpowiadaja nieciagtosci pochodnej dD(E)/dE
(rys. 22.1). Takie punkty osobliwe wystepujace na otrzymanych eksperymentalnie widmach
gestosci elektronowej D(E) (np. metoda spektroskopii fotoelektronowej) mozna powigzaé z
ekstremami i punktami siodtowymi na wykresie struktury pasmowej (k). Przyktadowe wyniki dla
germanu przedstawiono na rys. 22.2.
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Rys. 22.1. Ksztaltty krzywej gestosci standw D(E) w sasiedztwie minimum i maksimum energii € w
pasmie w przypadku krysztatu tréjwymiarowego.
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Rys. 22.2. Doswiadczalna gestos¢ stanéw elektronowych w germanie (po lewej) i odpowiadajaca
jej teoretyczna struktura pasmowa E(K) wzdluz kierunkéw wysokiej symetrii. Wida¢, ze mozna
powigza¢ punkty osobliwe oznaczone na obu wykresach. Symbole: ' — S$rodek 1-ej strefy
Brillouina, LL i X — punkty na granicy strefy w ré6znych kierunkach wysokiej symetrii [4].

97



Dla niezbyt duzych wartoéci |k| i masy efektywnej elektronu niezaleznej od kierunku w
przestrzeni k mozemy zastosowa¢ przyblizenie paraboliczne (19.10). Jezeli ekstremum pasma
przypada dla k = 0, to energia elektronu

nk?
& (k) =&, HPyE (22.9)

me

gdzie w przypadku elektronéw w pasmie przewodnictwa &), oznacza energi¢ na dnie pasma. Stad i

ze wzoru (22.8) otrzymujemy
*

1 11, s m
D)=+ [dSg=—r——am®="Te (22.10)
T 4w dE k_j € ar n e
=const.
dk o

e

gdzie k przedstawimy jako funkcje¢ € wykorzystujac wzoér (22.9)
\2m (E-
k=12 E &) (22.11)
7
Po podstawieniu wzoru (22.11) do (22.10) otrzymujemy gestos¢ stanéw w pasmie przewodnictwa

D,(€) :]Z’};«/zmj(e—s()e) : (22.12)

Analogicznie, w przypadku dziur w pasmie walencyjnym ich energi¢ w przyblizeniu
parabolicznym mozemy zapisac

24,2
&, (k) =&, —M (22.13)

mpy

gdzie &, oznacza energi¢ na wierzchotku pasma walencyjnego.
Postepujac podobnie jak w przypadku elektronéw mozemy znalez¢ gestos¢ standw
dziurowych w poblizu wierzchotka pasma walencyjnego

D, (&) = N’;/(e) = T’;; J2m) (&, =€) . (22.14)
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