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Ηµιαγώγιµα Υλικά

∆οµές Πλέγµατος

Πολύ-κρυσταλλικό ΚρυσταλλικόΆµορφο
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∆υνάµεις Συνοχής (Bonding Forces)

Ιονικοί
(Μονωτές)

Οµοιοπολικοί
(Ηµιαγωγοί)

δυο e - ανά δεσµό

Μεταλλικοί
(Μέταλλα) 



Οµοιοπολικοί ∆εσµοί

• Ας εξετάσουµε Η2
+ : 2 πρωτόνια + 1 ηλεκτρόνιο

• Οι λύσεις της εξίσωσης Schrödinger για 2 πρωτόνια προκύπτουν
µε υπέρθεση των κυµατοσυναρτήσεων δυο αποµονωµένων ατόµων

πυκνότητα ηλεκτρονικού
νέφους

R R

+ + + +

+ +

+ +

|Ψ1| 2 |Ψ2| 2

Ψsym = Ψ1 + Ψ2      

Ψanti = Ψ1 - Ψ2      

|Ψsym| 2

|Ψanti| 2



Ψsym

Ψanti

E

• R0 είναι απόσταση ισορροπίας στο Η2
+

• Το ηλεκτρόνιο καταλαµβάνει δέσµια τροχιακά

• Για το Η2 το δεύτερο ηλεκτρόνιο καταλαµβάνει δέσµιο
τροχιακό µε αντίθετο spin

• Οµοιοπολικοί δεσµοί - σχηµατίζονται µε ανταλλαγή
δυο ηλεκτρονίων

RR0

“µη – δέσµια”

“δέσµια”

A B
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Si = [Ne] 3s23p2



Οµοιοπολικοί ∆εσµοί στο Silicon
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• Εξωτερικά ηλεκτρόνια στα 3s και 3p τροχιακα

• Όλες οι καταστάσεις πρέπει να συµπεριληφθούν για να δώσουν λύσεις
της εξ. Schrödinger για Si – Si στο κρύσταλλο

• Έχουµε τέσσερεις καταστάσεις τροχιακών

3s

+ -

- +

Ψs

Ψ1 = s + px + py +pz (κοιτάει προς την διεύθυνση <111>)
Ψ2 = s + px - py – pz ( --- //  --- //   --- <111>)

Ψs + Ψpx

3px 3py 3pz
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κ.λπ... κ.λπ...
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• Ας δούµε

• Οι σωστοί συνδυασµοί είναι: (να συµπεριληφθούν
όλες οι καταστάσεις)

yz
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Ψ3 = s - px + py - pz <111>)

Ψ4 = s - px– py + pz <111>

“ sp3 ” τροχιακά

• sp3 τροχιακά από γειτονικά άτοµα του Si σχηµατίζουν
δέσµιους και µη-δέσµιους συνδυασµούς: -

Ψsym

Ψanti



Ενέργεια ηλεκτρονίου vs. απόσταση Si - Si 3/8

RR0

“µη – δέσµιες”

“δέσµιες”

3p (3x2x κατ.) x N)
3s (2x2x κατ.) x N)Eg

E

2x2 x N

2x2 x N

spin

δεσµοί sp3 δεσµοί p και s

Ν Si άτοµα χ 4  4 N ηλεκτρόνια

• ∆έσµιες καταστάσεις Ζώνη Σθένους (ΖΣ)

Μη – δέσµιες καταστάσεις Ζώνη Αγωγιµότητας (ΖΑ)

• Τα ηλεκτρόνια e- συµπληρώνουν όλη την ΖΣ

• Προσέγγιση Tight - binding
(γραµµικός συνδυασµός των ατοµικών τροχιακών)



3/9Ενεργειακό χάσµα

ΜέταλλοΗµιαγωγόςΜονωτής

Eg >> kT Eg ~ kT

έχουµε πάντα
ελεύθερους
φορείς ~ Τ

έχουµε
ελεύθερους
φορείς ~ Τ

δεν έχουµε
ελεύθερους
φορείς
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Τυπικό κρυσταλλικό
δυναµικό

U(r)

ιόντα

Προσέγγιση ελευθέρου ηλεκτρονίου

Εξίσωση Schrödinger για ένα ηλεκτρόνιο είναι

ψψψ EU
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για όλα ανύσµατα του πλέγµατος Bravais
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κυµατάνυσµα
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σχέση διασποράς
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Έµµεσο Άµεσο



Ενεργός µάζα 3/14
E

Για ελεύθερο ηλεκτρόνιο

VmvE +=
2
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Για ηλεκτρόνιο στο κρύσταλλο Ε = Ε (k) , κοντά στις
άκρες των ζωνών m m*      E ~ k2

*
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m*  - ενεργός µάζα
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κυρτότητα

m* ~

αντίστροφο ανάλογο της κυρτότητας

Τα ηλεκτρόνια στο κρύσταλλο δεν είναι ελευθέρα :-

Newton 2nd law ∑∑∑ +== extintt
v FFF

d
dm

δυνάµεις κρυστάλλου

αντικαταστούµε ext
*

t
v F

d
dm =

προσέγγιση
ενεργός µάζας



Ενεργός µάζα
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Ενεργός µάζα ζώνης αγωγιµότητας
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Si

mt - ενεργός
µάζα στην εγκάρσιο
κατεύθυνση
(επίπεδο kx,ky)

ml – ενεργός µάζα
στην κατεύθυνση
παράλληλη µε ΓΧ

Si GaAs
mt=0.19m0
ml=0.98m0

0.067m0
mn

*

mh
* 0.56m0 0.48m0



Τι είναι οπή ? 3/16

1. ∆εν είναι πραγµατικό σωµατίδιο

2. Χρησιµοποιείται για να περιγράφει κανείς
σύστηµα στο οποίο απουσιάζει το ηλεκτρόνιο

3.   Ιδιότητες +e , + mh
*

kh = -ke Το ολικό κυµατάνυσµα όλων ηλεκτρονίων σε µια πλήρως
κατειληµµένη ζώνη ισούται µε 0 γιατί για κάθε ηλεκτρόνιο στο +k
υπάρχει ένα ηλεκτρόνιο στο –k. Αφαιροντας ένα ηλεκτρόνιο µε
κυµατάνυσµα ke αφήνει οπή µε κυµατάνυσµα kh = - ke.
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