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Eserciziol

Si consideri una catena di atomi bivalenti dispostalungo x, con passo reticolarea=2,2 A. Utilizzando il
metodo del legame forte (tight binding) limitato ai primi vicini, con una base composta da un orbitale di tipo
pxeuno di tipo s:

a) - scrivere I’espressione esplicita dell’energia delle due bande utilizzando larelazione:
Ei (k) =& — 0 — Z%e”zﬁ
R

dovei = ps; &,-a,=-506V,s-a, =50¢€Vegliintegrai di sovrapposizione valgono |y,| =25 eV
elyj=20eV,;
- disegnare schematicamente E(k) nellal zona di Brillouin riportando la scala delle energie in eV e dire
seil sistema é isolante o metallico;
b) - trovare la minima e massima energia che puo avere un fotone per essere assorbito dando luogo auna
transizione interbanda;
- trovare, per ciascuna delle due bande, la massa efficace degli elettroni ak = 0;
c) Supponendo orail sistematridimensionale, trovare:
- ladensita di elettroni, a800 K, a fondo dellabanda di energia piu alta;
- laconducibilita el ettrica della catena a 800 K, assumendo che il tempo medio fradue urti sialo stesso
per elettroni elacune, con 7=4,4x 103 s,
d) Supponendo che, in 3D, nel materiale ci siainvece una concentrazione di elettroni liberi pari a 1,1x10%*

cm?aT =0, dire sele energie minimae massimadi cui a punto b) cambiano a T=0 ed, eventua mente,
in quale misura.

Densitadi portatori intrinseci:

Es

KT 3/2 =
n (T) _ z(z;zj (memh)3/4e 2kgT

(me e my, soNo rispettivamente le masse efficaci degli elettroni e delle lacune ed Eg € I’energia della gap);

Energiadi Fermi (la massa efficace degli elettroni si pud supporre costante in tutta la banda):




Esercizio 2

Si consideri 1 cm® di un metallo, di massaM = 0.537 g, monovalente (Z=1) e avente struttura cristallina
cubica a corpo centrato con base monoatomica. La massa efficace degli elettroni, isotropa, € m*= 1,46 m,.

In tabella sono riportati i valori della capacita termica a volume costante del campione, C,, misurataa

diverse temperature

T (K) 10° 10* 1 10

30

500

600

C,(ergcm® K% | 8532 | 8532 | 8764 | 31,9x10°

657x10°

180x10°

1,93x10’

1) Si calcoli laconcentrazione dei portatori del metallo, latemperatura di Debye, ®, elavelocita del

Suono, suppostaisotropa, del materiale.

2) S determini il parametro reticolare a e la massa My, in unitd atomiche, degli atomi del metallo.

3) S individui il smbolo chimico del metallo (latavola degli elementi & consultabile in aula).

Seguono le formule della capacita termicareticolare per unitadi volume, del vettore d’onda di Debye, della

capacitatermica elettronica per unitadi volume, dell’energiadi Fermi.
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Costanti efattori di conversionerelativi ai due esercizi
ks = 1,38x10™° erg-K*

= 1,05x10%" erg-s = 1,05x10* Js;

my=0.911x10%' g

e=1,6x10"°C

1u.ma. =1,66 x10% g

1eV =1.6x10" erg = 11605 K = 8066 cm™




Esercizio 1-Soluzione

a) Poiché ,<0, = y,=-25eV =-4,0x10" erg e poiché >0, .= +2,0 eV = 3,2x10" erg

E,(K=¢,-a,-7, (e”‘a + e‘”‘a)z &, —a, —2y,cos(ka) =5+ 5cos(ka) [eV]
E,(K) =& - a,— 7, (6" + &)= 5, a,— 27,c08(ka) = 5- 4cos(ka) [eV]

Bandas; 9 eV

v

Bandap “ P -10eV

Poiché gli atomi sono bivalenti e non vi € sovrapposizione frale due bandeil sistema € isolante
(banda p piena, banda s vuota)

b) L’energiadei fotoni per lacreazione della coppia elettrone-bucavadaleV al9eV.
Lamassa efficace &
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¢) Poiché mp=-m; ms=m,ladensitadi elettroni a800K &

KT
27h°

3
3/2 _Es _16 2 3
n(T)= 2( j (mm, e % = 2(]*38“0 xsooj (3510 x 2,810 ) “exp(— 11600/1600) =

27(1,05x107%)?
=40x10" x55x10*% x71x10™* =1,6x10" cm™

o= q(nlue"' pyh%eni(,ue+yh):eni[z+zj:e2nir(i+ij =
m m m m

= (16x10f x16x10% x 44x10% — 2 1 __)_11400'm*
35x10%  2,8x10°




d)

In presenzadi 10° elettroni per cm? dovuti, per esempio, a drogaggio con donori, si haun
semiconduttore degenere, ossia un semimetallo, per il quale valgono le formule dei metalli.
A T=0, I’energiamassima degli elettroni in banda di conduzione €’ quelladi Fermi
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Pertanto latransizione di energia minima diventa quellatrail massimo della banda di valenza eil
primo stato vuoto in banda di conduzione, akr eal eV soprail minimo della bandadi conduzione.
Taletransizione € percio’ indiretta e puo’ avvenire, con creazione o distruzione simultanea di un
fonone, a2 eV (I’energiadel fonone e’ tipicamente fra 10 e 50 meV, a seconda del materiale). La
transizione di energiamassimasi hasemprea 19 eV.

Per completezza, se volessimo considerare solo transizioni dirette, o verticali nello spazio reciproco,
ma

non era questala domanda, dovremmo sommare I’energia degli el ettroni e delle lacune a ke, En, (kr),
al’energiadellagap.

Poiche kg dipende solo dalladensita’ dei portatori, halo stesso valore per lacune ed elettroni. Non
cosi’

L’energia, che dipende inversamente dalla massa, per cui I’energiadelle lacune a kg €

M _128 _ogev
m 35

E.(k.)=E.

per cui | energia minima per transizioni dirette, non assistite dafononi, €’ 2,8 eV, quellamassima e’
sempre 19 eV.

Esercizio 2 - Soluzione

1) Lacapacita’ termicamisurata per 1 cm™ di materiale € uguale alla capacita’ termica per unita’ di

volume data dalle formule allegate al testo. | valori misurati indicano chiaramente che:
finoaT=1K lacapacita’ termicae’ linearecon T ed € pertanto data per la maggior parte dal solo
contributo elettronico;

per 1 <T< 10K cresce circacon latemperaturaal cubo, per cui € data prevalentemente, ma non
solo, dal solo contributo reticolare;

per T > 500 K ha un andamento circa costante e si puo quindi usareil limite classico dellalegge di
Dulong e Petit.

Pertanto, dalle formule date e dai valori della capacita’ termicamisurataalle T piu’ basse, si ottiene
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| valori della capacita’ termicatotale C, misurati fral e 30 K, sottratti del contributo elettronico
lineare con latemperatura, permettono di ricavare il contributo reticolare e il coefficiente A che
moltiplica T3, in cui latemperatura di Debye €’ |’unicaincognita
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G/ (erg- cm™ K™ 0 0,02 23,4 234x10° | 631,8x10°

dacui s ricava
4 3
C'=C,-C/= 12gnk8(®T) =AT®=234xT erg-cm>-K™
D

Di qui:
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Inoltre, dalle relazioni valide nel modello di Drude per unavelocita’ del suono isotropa, si ottiene
hoy, =hvk, =k, 0,

kO, kO, 1,38x 10 x 400

=3,75x10° cm-s™

1/3

“hk,  n(6rn)”  105x107 x(67° x 4,66x107)

2)

In un reticolo cubico a corpo centrato, di parametro reticolare a e base monoatomica, si hanno 2 atomi
di massa M per cellaunitaria. Poiche’ gli atomi sono monovalenti, ladensita’ di eettroni di valenzae’
pari aquelladegli atomi, per cui
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=11,4x10*g=6,9 ua.

3) metallo monoatomico, 6,9 u.a. = litio



