Materialuppbyggnad

[N NN N N N J
0000000
0000000

Kompletteringskompendium for kursen

Elektromagnetism TFY A48

0

05

-1

Energy (Ry)

15

S5432-1012345678910
ra)

Varen 2009

NN
“‘/\\}i’! ‘\ “/\f \ /f\‘iz\. Ay
ADUAD A A

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
x/L

0
05
Eps

Bo E. Sernelius

o a = e

- oW e ow

Q O
0 ® @ ®

045eV

i
Q
@ 0)

020eV

0.46eV

1. FORORD 3
2. INLEDNING 4
LITE KVANTMEKANIK 6
Dubbelspaltexperimentet 7
Partikel I ldda 10
Bohrs atommodell 11
Partikel-vagdualism 13
Paulis uteslutningsprincip 14

3. MATERIENS UPPBYGGNAD 15
4. ELEKTRISK LEDNINGSFORMAGA I FASTA KROPPAR 23
OPTISKA EXCITATIONER 27
ROTATIONER 29
VIBRATIONER 31
ELEKTRONISKA EXCITATIONER 31
FONONER 34
5. DIELEKTRICITETSFUNKTIONEN 41
HALVLEDARE ELLER ISOLATOR 41
METALL 43
NAGRA SLUTORD 44




1. Forord

Det hidr kompendiet dr ett komplement till kursboken. Syftet &r dels
att ge D-studenten en djupare forstaelse for vixelverkan mellan
elektromagnetiska vagor och material, dels att ge en inblick i egen-
skaperna hos de material som komponenterna i datorer och elektro-
nik ar tillverkade av — D-studentens frimsta verktyg. For att kunna
gora en nagotsanir realistisk beskrivning av materien och vixelver-
kan mellan stralning och materia maste jag berdra svara &mnen som
kvantmekanik och partikel-vagdualism. Jag forsoker att gora be-
skrivningen sa enkel som mojligt och undviker att tringa djupare in
i formalismen &n vad som 4r absolut nddvindigt.

Overstad véaren 2009
Bo E. Sernelius

2. Inledning

En laddning i vila ger upphov till ett elektriskt félt enligt Coulombs
lag ( ekv 4:2 i kursboken),

_ g
E= > ey

4megr
Om vi nu later laddningen rora sig med konstant hastighet foljer
filtet med laddningen. Filtet modifieras nagot och det uppstér dess-
utom ett magnetiskt filt som ocksa foljer med laddningen. Vi har
alltsa tva filt, ett elektriskt och ett magnetiskt, som stelt foljer med
laddningen. Filten &dr koncentrerade till laddningen och styrkorna
avtar med kvadraten pa avstandet.

Om vi nu accelererar laddningen antingen genom att dka dess fart
eller boja av dess bana sé frigor sig en del av félten fran laddningen
och fortskrider pa egen hand. Vi har astadkommit elektromagnetisk
stralning, en elektromagnetisk vadg som fortskrider genom rummet.
En unik egenskap hos Maxwells ekvationer &r att de har l6sningar i
vakuum. En elektromagnetisk vig behover inget medium att fort-
skrida i till skillnad fran t.ex. ljudvdgor. Nir vi talar till varandra
fortskrider ljudvigorna i luften, vid en ultraljudsundersokning av en
njurstenspatient fortskrider ljudvégen i biologisk védvnad, vid en
ultraljudsundersokning av eventuella sprickor i kylanldggningen vid
ett kiarnkraftverk fortskrider ljudvégen i metall, nir valar kommuni-
cerar med varandra pa langa avstand fortskrider ljudvégorna i havs-
vattnet, vid en jordbdvning fortskrider ljudvdgorna genom jorden
och detekteras av seismografer... Det 4r mycket tursamt att elektro-
magnetiska vagor kan ta sig fram utan ndgot medium; annars skulle
solens stralar aldrig nd oss; vi skulle inte ha ndgon nytta av vara
O0gon; vi skulle inte ha TV- och radioutsindningar; mobil- och
sattelittelefoner skulle vara obrukbara...




Om nu vagen vi har genererat passerar genom nagot medium sé
péaverkas vagen av mediet och mediet paverkas av vigen — vi har en

vixelverkan mellan strdlning och materia. Orsaken &r att mediet
innehéller laddade partiklar. Dessa paverkas av Lorentzkraften,

F=g(E+vxB). 2)

De accelereras och sénder i sin tur ut stralning. Effekten blir dels att
energi absorberas fran den inkommande végen, dels andra effekter
sasom reflektion och brytning vid ytor och att vagen far en annan
fortskridningshastighet. Beteendet beror pa materialet och dessutom
fas olika fenomen vid geometriska strukturer. Vi kommer att senare
i kursen behandla diffraktion av ljus i spalter och interferensmonster
fran gitter. Dessa effekter dr resultatet av ljusets vagkaraktér. Ljus,
och elektromagnetiska vagor av alla andra véglidngder, har ocksé
partikelkaraktdr. Vi kommer att diskutera det i avsnittet partikel-
vagdualismen. I den hidr texten koncentrerar vi oss pa vad som
hénder ndr en vag passerar genom bulken (det inre) av ett homogent
material dir vi inte har komplikationer fran ytor eller geometriska
strukturer. Vi borjar med att diskutera hur material byggs upp och
avslutar med hur de dielektriska egenskaperna hos materialen
uppkommer. Innan vi kommer till uppbyggnaden av material méste
vi behandla lite bakgrundsmaterial. Vi behover studera lite kvant-
mekanik.
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Figur 1: Fysikformalismens fyra horn

Lite kvantmekanik

I var vardag &r vi vana vid att foremélen omkring oss &r ganska stora
— makroskopiska. Om de inte ror sig alltfor snabbt beskrivs fysiken
gott av den klassiska mekaniken, nedre vinstra hérnet av Figur 1.
Om de ror sig med hastigheter néra c, ljushastigheten i vakuum,
tillkommer relativistiska effekter. Det ska vi inte diskutera hir. Om
foremélen vi betraktar viljs mindre och mindre kommer vi sé
smaningom till en punkt dir de klassiska lagarna inte ldngre géller.
Vi ser kvantmekaniska effekter. Det ska vi diskutera hir. Dessa
effekter kan vara svéra eller kanske rent av omdgjliga att forstd sig
pé. Vi dr ju vana vid att omge oss med makroskopiska foremal och
all var erfarenhet baseras pa detta. Vi upptidcker att de sma
foremalen dven har vagkaraktir. Kanske det mest tydliga experi-
mentet som visar detta dr dubbelspaltexperimentet. Vi kommer att
diskutera dubbelspaltexperimentet, partikel i ldda, Bohrs atom-
modell, partikel-vdgdualismen och Paulis uteslutningsprincip. Vi
borjar med dubbelspaltexperimentet.



Dubbelspaltexperimentet

En partikel &r ett foremal med férsumbar utstrickning. Vi tror i dag
att elektronen &r en verklig partikel, dvs. inte har ndgon utstrickning
alls. I dubbelspaltexperimentet skickar man en strém av partiklar,
t.ex. elektroner, mot en skirm med tva spalter. Bakom skidrmen
finns en annan skdrm som detekterar var partiklarna triffar. Varje
traff resulterar i en punkt pa skdrmen. Detta visar partiklarnas par-
tikelkaraktér. Nar experimentet far fortgd ett tag vixer ett spektrum
fram enligt Figur 1. Man finner att punkterna inte bildar en diffus
topp utan det blir alternerande morka och ljusa band. I vissa punkter
hamnar inga partiklar alls. Resultatet dr precis som vid ett optiskt
dubbelspaltexperiment. Om man héller for ena spalten forsvinner
interferensmonstret och man féar resultatet enligt enveloppen till

kurvan, den streckade kurvan i figuren.
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Figur 2: Figuren visar uppmiitt fordelning av partikeltriffar bakom en
dubbelspalt. Den streckade kurvan ir motsvarande resultat bakom en
enkelspalt.

Hur kan man forklara det hiar? Man skulle kunna tro att partiklarna i
strommen ror sig pa ett korrelerat sitt och dirmed orsakar monstret.
S4 dr inte fallet. Om man minskar partikelstrommen till den grad att
ingen ny partikel kommer in mot skiirmen med dubbelspalten forrin
den foregéende har registrerats pa den bakomvarande skdrmen sa far

man dnda samma diffraktionsmonster. Det visar att partikeln ibland
upptrider som en vag och vagen passerar genom bada spalterna.
Den upptrider ocksa som en partikel. Varje partikel gav ju bara
upphov till en punkt pa den bakre skdrmen.

For en fri partikel giller foljande samband for dess rorelseméngd
och energi

p=mv=rhk= hz% ky h= h/27m, ddr h ér Plancks konstant
2 2,2
p=pP” Nk 3)
2m  2m
E=ho,

dir k kallas vagvektorn och A dr vaglingden hos den vag som
karakteriserar partikeln. Vagen kallas partikelns vagfunktion. Vég-
funktionen, som for en fri partikel kan skrivas som

y(r.t)= CAKTEVR) _ o ilkr—or) )
hor samman med sannolikheten att finna partikeln i punkten r vid
tiden t. Vagen ror sig i ks riktning, dvs. i den riktning partikeln ror
sig. Sannolikhetstitheten dr beloppet av den komplexvirda vagfunk-

tionen i kvadrat,

(e =" (e () = I ©

dvs. for en fri partikel dr det samma chans att finna partikeln i varje
punkt i rummet. I dubbelspaltexperimentet delas vagen upp mellan
spalterna och delvégorna interfererar med varandra pa exakt samma
sétt som i ett optiskt experiment. Man kan dirfor inte i efterhand
sdga genom vilken spalt partikeln passerade. I ndgon mening kan
man pasta att partikeln passerade genom bada spalterna. Sddana hér
bisarra effekter dyker upp i kvantmekaniken och stiller vara klassis-
ka begrepp och erfarenheter pa dnda.

Fran sambandet mellan rorelseméngd och vagliangd, i ekvation (3),
ser vi att en stor rorelsemingd ger en liten vaglangd. Varfor ser vi
inte vagkaraktiren hos makroskopiska foremal? Lat oss ta ett exem-



pel. Vi studerar en kub med sidan 1 cm och med samma densitet
som vatten. Den viger da 1 gram. For att interferenseffekterna vid
passerandet av en geometrisk struktur ska synas maste lingdskalan
hos strukturen och vaglingden hos foremalet eller ljuset vara av
samma storleksordning. Om véglingden dr mycket mindre syns inga
effekter. Ur sambanden fér vi att foremélet skulle behova rora sig
langsammare dn 6.6x1072° m/s for att vagldngden ska vara lidngre
an foremalets utstrdckning. En sddan 1ag hastighet dr orimlig. Alltsa
maste spalterna i dubbelspaltexperimentet vara smalare dn féremalet
utstrickning for att interferenseffekter ska uppkomma. Ett sddant
experiment dr omdjligt att genomfora for da skulle inte foremalets
kunna passera igenom spalterna. Det forklarar varfor vi inte ser
kvanteffekterna. Vagldngden &r ofantligt mycket kortare #n de
makroskopiska foremalens utstrdckning. Ju mindre féremalen &r
desto lingre dr deras vaglingder och man nar en kritisk gréns dér
kvanteffekterna framtrider. Vi betraktar nu ett annat exempel dir
kvanteffekterna framtrdader, partikel i 1ada.
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Figur 3: Vagfunktionerna for de tre ligsta energinivaerna i en lada.
Varje vagfunktion ir ritad kring motsvarande energiniva.

Partikel | lada

Partikel i 1ada &r ett klassiskt problem i kvantmekaniken som tidi-
gare bara introducerades for att teoretiskt visa pa kvanteffekter.
Numera dr det ett reellt problem. Med nya tekniker (MBE, Mole-
cular Beam Epitaxi) dr det mojligt att skapa sadana strukturer i
verkligheten; de kallas kvantbrunnar. Vi stinger in en partikel i en
potentialgrop med bredd a och o#ndligt hoga viggar, se Figur 3. Lat
partikeln rora sig at hoger i positiva x-riktningen. Vagvektorn dr da
riktad i positiva x-riktningen. Partikeln kommer att studsa mot den
hogra viggen, byta riktning och rora sig i negativa x-riktningen,
studsa mot den vinstra vdggen, byta riktning osv. Nir partikeln ror
sig at hoger dr dess vagfunktion

v(r.t)=C ei(kx_Et/h), (6)

nar den ror sig at vinster dr den

y(rt)= Czei(_kx_Et/h). @)

Alla dessa vagor som uppkommer mellan studsarna superponeras,
adderas. Om inte vagldngden dr den ritta slicker vagorna ut
varandra. Om avstdndet mellan véggarna &r en jaimn multipel av
halva véiglingden sa forstirker vdgorna varandra. Vi har f6ljande
samband for energi, vagtal och vdgfunktion for de mojliga till-
standen.

272 2 2 2.2 2
E:h k :h— 2 :m, I’l:1,2,3...
2m  2m\ 2a;/n 2ma*
k=xnm/a (®)

v, =.2/a sin(nnx/a)exp(—ihﬂznzt/Zmaz).

Vagfunktionen &r normerad sé att sannolikheten att finna partikeln i
ladan ér ett.

J.:lwnr dx = j:(Z/a)sinz (nﬂ:x/a)dx:l )
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Ett klassiskt foreméal kan ha en godtycklig energi. Det kan inte en
partikel ha nir 1ddan &r tillrdckligt liten. Det beror pé partikelns
vagkaraktir och &r resultatet av konstruktiv och destruktiv inter-
ferens.

Bohrs atommodell

Vi studerar nu ett lite annorlunda exempel — Bohrs atommodell. |
det hér fallet dr det en negativt laddad elektron som ror sig i en bana
kring den positivt laddade atomkérnan. Elektronen beskrivs med en
vag som gér runt i en cirkelbana kring kdrnan. Att elektronen be-
skrivs som en vag innebir att vi delvis behandlar problemet kvant-
mekaniskt. Det dr en halvklassisk beskrivning; elektronen foljer en
klassisk bana men beskrivs med en vagfunktion utmed banan. Om
vagldngden &r sadan att nir vagen har gatt runt ett varv sd dr den i
fas med sig sjélv sa far vi konstruktiv interferens annars destruktiv.

(a) (b)

Figur 4: Schematisk bild av vagfunktionen i Bohrs atommodell. (a) Det
far plats ett helt antal vaglingder utmed banan. Vi har konstruktiv
interferens och banan accepteras. (b) Det far inte plats ett helt antal vag-
lingder utmed banan. Vi har destruktiv interferens och banan forkastas.

Villkoret for ett tillstind, sambandet mellan rorelseméngd och
vagliangd, och uttrycket for centripetalkraften i en cirkulér rorelse ar:

nA=2mr
myv="nhk=h2m/A (10)

v Ze?

ro Angyrt’
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Figur 5: Cirkuléra elektronbanor runt kirnan i Bohrs atommodell.

Jag har hir utvidgat behandlingen fran viteatomen till viteliknande
atomer genom att lata kidrnan ha fler &n en proton. Valenstalet Z
anger detta antal. Kombination av sambanden ger

zZe*
VE—
4rmeynh
dre,n*h*  n?
" mZe* VA %o (1
2 2 2 4 2
g oM Zeo 7 me —Z—Ry.

"2 dmeyr n_2(47[go)2h2: n’

De erhallna energivirdena ir helt i linje med resultaten fran en
fullstdndig, kvantmekanisk hirledning. Jag har infort tva konstanter,
Bohrradien a, och energienheten Rydberg, Ry.

Jag nimnde tidigare att en laddning som accelereras sinder ut
strélning. Elektronen som ror sig utmed en bana i atomen accelere-
ras ju och bor sénda ut stralning. Elektronen i den ldgsta energinivan
gor inte det. Den kan inte sdnka sin energi. Det &dr en ytterligare
effekt av kvantmekanikens lagar. Vidare kan elektroner i hogre
energinivaer bara sénda ut strdlning med diskreta energiinnehall som
passar precis med energiskillnaden till en ldgre energiniva. Atomer
har linjespektra bade vid absorption och vid emission.

12



Partikel-vagdualism

Jag visade i de tidigare avsnitten att partiklar dven har vagkaraktir.
Detta ledde till att elektrontillstinden i atomer, eller andra geo-
metriska strukturer med sma dimensioner, har diskreta energier. Nu
giller att dven elektromagnetiska vagor har partikelkaraktir. Ein-
stein fick sitt Nobelpris for den fotoelektriska effekten inte, som
man skulle kunna tro, for relativitetsteorin.

Nir en metallyta belyses med ljus av tillrdckligt kort vaglingd,
kommer elektroner att emitteras. Fotostrommen, det vill séga antalet
elektroner som utsénds per tidsenhet, dr direkt proportionell mot
ljusets intensitet, hur 1ag intensiteten &n dr. Men for vagliangder som
dr ldngre dn gransvagliangden sker ingen fotoemission alls, &ven om
ljuset har stark intensitet. For de flesta metaller behdvs ultraviolett
ljus, men for nagra metaller ligger denna troskel vid liangre vagling-
der, i det synliga omradet. Effekten dr forvdnande nar man beskriver
ljuset som en elektromagnetisk vag, diar den védxlande elektriska
faltstyrkan utovar krafter pa och tillfor energi till elektronerna. Det
hela forklaras med att ljuset avger energi till elektronerna i form av
kvanta. Den monokromatiska elektromagnetiska vagen kan ses som
en strom av partiklar, fotoner, med bestimd energi och rorelse-
mangd. For en plan vag av typen

E(r,t)=E,exp[i(k-r—ot)] 12)
giller for fotonen att energin och rérelseméngden &r
E=haw; p="hk="h(2n/2)k. (13)

Vid den fotoelektriska effekten absorberas en foton nir en elektron
emitteras. Ndr man Okar intensiteten Okar man antalet fotoner i
vagen och sannolikheten for elektronemission, och diarmed oOkar
fotostrommen. For metaller och for de flesta andra material sa finns
en minsta energi, uttridesarbetet, som maste tillforas en elektron for
att fd ut den ur materialet. Diarfér kommer det inte ut nagra
elektroner om fotonenergin &r for liten oavsett hur stor intensiteten
ar hos vagen.

13

Paulis uteslutningsprincip

For att kunna beskriva hur elektronerna fordelar sig i material maste
vi diskutera ytterligare kvantmekaniska effekter for identiska eller
icke sérskiljbara partiklar. Jag ska inte tringa djupare dn nodvindigt
utan bara kort beskriva dessa effekter. Om vi har en samling
makroskopiska foremal, t.ex. studenter, framfor oss kan vi se
skillnad pa dem och skilja dem fran varandra. Om vi ddremot har en
samling elektroner framfor oss kan vi inte skilja dem fran varandra.
De idr identiska. Om vi byter plats mellan tvd av dem har vi inte
dndrat nagonting alls i fysiken hos systemet. Alla egenskaper &r
ofordndrade. Vi kan konstruera en vagfunktion dédr variablerna
innehéller alla variabler for alla elektronerna. Det &r ju inte vag-
funktionen som bestdmmer de fysikaliska egenskaperna hos syste-
met, det dr absolutbeloppet av vagfunktionen i kvadrat. Det dndras
inte nér vi byter plats pa tva av elektronerna. Vagfunktionen kan
dock dndras men om vi byter plats pd samma elektronpar igen &r vi
ju tillbaka till exakt samma situation som vi startade fran. Nu maste
vagfunktionen ater vara den ursprungliga.

Det finns endast tvd mojligheter: Antingen dndras inte vagfunk-
tionen alls nédr man byter plats pa tva identiska partiklar; eller byter
vagfunktionen tecken. Det innebér att det finns tva typer av iden-
tiska partiklar. Man kallar dem bosoner och fermioner. Elektronen
ar en fermion. For fermioner géller att vagfunktionen byter tecken
da man byter plats pa tva av partiklarna. Det far en mycket viktig
foljd. Om tva fermioner besitter samma tillstind och man byter ut
dem mot varandra har ju inget alls hint. Vagfunktionen ska byta
tecken men samtidigt inte &ndras alls. Den enda mojligheten &r att
vagfunktionen &r noll dvs. tva fermioner kan inte finnas i samma
tillstand. Sannolikheten for detta &r noll. Detta kallas Paulis ute-
slutningsprincip.

Ett elektrontillstdnd kan karakteriseras av vagvektorn K; alternativt
positionsvektorn r. Nu tillkommer en komplikation: elektronen har
ocksa ett spinn, som kan anta tva vdrden, spinn upp eller spinn ned.
Detta innebdr att hogst tva elektroner kan ha samma vagvektor. Det
innebidr ocksa att tva elektroner med samma spinn inte kan finnas i
samma punkt i rummet samtidigt.

14



3. Materiens uppbyggnad

Man brukar dela in materien i fyra grupper eller tillstdnd: gas,
vitska, fast kropp och plasma. En gas bestar av fria atomer eller
molekyler.

o o ® °
o *
I en vitska dr atomerna svagt bundna till varandra; de &r i kontakt
med varandra men kan rora sig; de bildar ingen stel struktur.
L
‘ . .. .
I ett fast dmne har atomerna fixa positioner; de bildar ofta en

periodisk kristallstruktur. Atomtétheten &r inte dramatiskt stdrre dn
hos en vitska.

Ett plasma bestar av laddade partiklar. Det kan vara joner som i t.ex.
jonosfiren eller i lysror; det kan vara elektroner och hal i en starkt
exciterad halvledare.

* ® O
o ®o
Nir atomerna dr langt ifran varandra som i en gas utgor de obero-
ende enheter; elektronerna haller sig kvar i respektive atom; varje
atom eller molekyl reagerar sjdlvstindigt pa ett elektromagnetiskt
filt. Vi ska nu diskutera vad som hénder nér vi f6r ihop atomerna till
en vitska eller ett fast amne. Forst méste vi behandla atomerna lite
noggrannare dn man gor i Bohrs atommodell.

I en fullstindigt kvantmekanisk berékning dr vagfunktionen for det
lagsta energitillstandet i viteatomen, grundtillstdndet:

1 )" —r
v(r)= [n—aé,] eXp(aj, (14)

15

och sannolikhetstitheten ar
(15)

Lat oss ocksa inféra F(r), sannolikheten att finna elektronen pa
avstand r fran kirnan,

F(r)=4rr*P(r)=4nr’ [%J exP[_ﬂJ;
- (16)
‘[drF(r)zl.

06 -

-3 -1
P(a’) Fa’)

r/a

Figur 6: Sannolikhetstéitheten, P, for att finna en elektron i viiteatomens
grundtillstand. Funktionen F representerar sannolikheten att finna elek-
tronen pa avstandet r fran atomkérnan.

Vi ser i Figur 6 att det dr storst sannolikhet att finna elektronen pé
avstandet Bohrradien fran kdrnan. Det dr precis vad vi fick med den
enkla Bohrmodellen. Potentialen som elektronen i véteatomen upp-
lever ser ut som i Figur 7 utmed en linje genom viteatomens cen-

16



trum. Hir dr ocksd vagfunktionen for grundtillstindet inritad med

nollniva vald att vara energin hos grundtillstandet.
0 -

Energy (Ry)

X (ao)

Figur 7: Potentialen och vagfunktionen for grundtillstaindet hos en
viteatom.

Nu for vi samman tva viteatomer. Nir de #r langt ifrén varandra
finns det en elektron i varje viteatom och de tva vagfunktionerna ser
ut som den i Figur 7, centrerade kring sina atomkérnor.

Energierna for de tva tillstdnden 4r lika. For vi dem ndrmare varan-
dra sa blir barridren som skiljer dem at ldgre och vagfunktionerna
spiller ut lite grand. Da sjunker den kinetiska energin nagot. Nér vi
stinger in en partikel mer och mer 6kar energin hos de tilldtna till-
standen. Nér vi minskar instdngningen minskar energin. Om avstén-
det r tillrdckligt litet dr vAgfunktionerna inte lingre begréinsade till
var sin atom utan stricker sig genom bada.

17
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Figur 8: Potential och vagfunktioner i fallet tva viteatomer nira
varandra.

Resultatet dr tvad vagfunktioner enligt Figur 8. Nivéerna splittras
dessutom upp. For vi samman tre atomer far vi tre uppsplittrade
nivaer osv. Nu har vi valt de enklaste av atomer. I andra atomer dr
flera nivéer besatta i grundtillstiandet. Varje niva splittras upp i det
antal atomer vi har fort samman.

Energi

_7//

8L

11 L
minskande atomavsténd

Figur 9: Schematisk bild 6ver hur energinivaerna breddas till band nir
man for ihop atomerna till en fast kropp eller viitska.
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I en cm® av ett fast material finns det av storleksordningen 10* st.
atomer. Det innebdr att varje atomnivé splittras upp i 10> st. nivaer.
Dessa bildar kontinuerliga band, energiband. Vissa band overlappar
varandra men mellan vissa forblir det ett gap, ett bandgap. Energi-
tillstand som ligger djupt ned i potentialgroparna paverkas mycket
lite av att vi har fort ihop atomerna och de resulterande banden har
en forsumbar bredd i energi. Dessa mycket smala band kallas core-
nivder. Om atomnivan ar mycket grund kan det hénda att de nya
nivderna hamnar ovanfor barridrerna. De resulterar i valens- eller
ledningsband.

Lét oss gora en alternativ betraktelse som kompletterar den tidigare.
Vi borjar med partikeln i 1ada dér nu véiggarna inte linge &r odndligt
hoga. Vi ser i Figur 10 att vdgfunktionerna nu spiller ut utanfor
ladan. Effekten dr storst ju ldngre upp nivan dr. Djupt ned i po-
tentialbrunnen #r effekten mycket mindre. Vi ser ocksa att energi-
erna minskar. Vagliangderna inuti brunnen 6kar, och végtalen mins-
kar, da vagfunktionerna spiller ut. Vagfunktionerna inuti brunnen &r
fortfarande sinusfunktioner; utanfor brunnen ir vagfunktionerna ex-
ponentialfunktioner. Pa kanten av brunnen &r bade vagfunktionerna
och dess derivator kontinuerliga.

Energi
W

-0.5 0 0.5 1 1.5

Figur 10: Partikeln i lada med #ndliga viggar.
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Figur 11: Vagfunktioner i en dubbellada.

I Figur 11 ser vi vigfunktionerna i en dubbellada. Varje niva splitt-
ras upp i tva. Hur stor uppsplittringen blir beror pa hur hog barridren
mellan lddorna #r och hur bred. Om vi placerar ett mycket stort antal
lador bredvid varandra fylls omradet mellan varje par av splittrade
nivaer ut med nivéer och de bildar ett kontinuum, ett band. Till
hoger 1 figuren indikeras de resulterande banden. Om barriédrerna tas
bort bildar hela strukturen en enda stor ldda med ett enda kon-
tinuumband av tillstdnd. Energidispersionen (sambandet mellan
energi och vagtal) for detta band representeras av den streckade kur-
van i Figur 12.
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Energi

Figur 12: Samband mellan energi och vagtal for en elektron i en
endimensionell periodisk potential.
De heldragna kurvorna i figuren visar energidispersionen for banden

ndr barridrerna dr kvar. Vi ser att det uppstar gap i dispersionen for
k=xnm/a,n=1,2,3 ...

Energi

-10 -5 0 10
-3r -2rm - k T 2n 3rm
a

Figur 13: Energibanden i periodisk zonrepresentation

Figur 12 &r inte fullstdndig. E(k) kurvan upprepas periodiskt med
perioden 2m/ai hela k-rummet. Dispersionen dr kontinuerlig med
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flera grenar. Periodiciteten innebér att sambandet mellan E och k for
ett godtyckligt k-virde kan bestimmas fran kdnnedom om dess
utseende for—m/a <k <m/a. Detta omrade i k-rummet kallas forsta

Brillouinzonen och omradet mellan -27/a och -7/a samt mellan wa

och 2m/a kallas andra Brillouinzonen etc. Periodiciteten hos E(k)-
funktionen medfor att man alltid kan 6verfora en
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Figur 14: Energibanden i reducerade zonrepresentationen.

godtycklig vagvektor till forsta Brillouinzonen och presenterar dir-
for ofta sambandet mellan E och k endast inom denna zon, s.k.
reducerad zonrepresentation, se Figur 14.

Vi har ju hér bara studerat ett endimensionellt problem. En verklig
kristall dr ju tredimensionell. Brillouinzonen utgor ett tredimen-
sionellt omrade i k-rummet. Dess geometriska utseende beror pa hur
kristallstrukturen ser ut. I den enkla kubiska strukturen blir den en
kub men f6r andra strukturer far den en annan form. Vi ska inte gé
in pa det ndrmare hr.

En enhetscell i en kristallstruktur 4r den minsta enheten som upp-
repas periodiskt. Enhetscellen kan innehalla mer &n en atom. Varje
band i forsta Brillouinzonen innehdller sd méanga tillstand som tva
ganger totala antalet enhetsceller i kristallen.
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4. Elektrisk ledningsférmaga i fasta
kroppar

Ur elektrisk ledningssynpunkt delas fasta kroppar in, i huvudsak, i

de tre grupperna ledare (eller metall) halvledare och isolator.
10

9 L

| ya

Energi
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Figur 15: Bandstruktur for en metall.

For att karakterisera ett elektrontillstiand nir vi anvinder den redu-
cerade zonrepresentationen har vi tre parametrar, kvanttal: vilket
band elektronen ir i, vdgvektorn och spinnet. Spinnet kan anta tva
vérden. Enligt Paulis uteslutningsprincip kan vi ha hogst tva elek-
troner med samma vagvektor och bandnummer. Om det finns ett
udda antal elektroner i enhetscellen i kristallen sa fyller vi ett antal
band helt och det 6versta blir halvfyllt. D4 har vi en metall, se Figur
15. T en metall dr elektrontillstinden fyllda upp till Ferminivan. T k-
rummet bildar de ockuperade tillstinden en sfir, Fermisfiaren. Vid
andlig termperatur och termisk jamvikt dr elektrontillstanden besatta
enligt fordelningsfunktionen

-1
n(E)=[expB(E-u)+1] , (17)
dir B=1/k,T och u dr kemiska potentialen, en parameter som ser
till att antalet elektroner &r bevarat och det ritta.
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Spridning mot defekter
och evenuellf fononer
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Energi
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Figur 16: Elektronfordelning i niirvaro av elektriskt filt.

I ndrvaro av ett statiskt elektriskt félt i en metall borjar elektronerna
driva i en riktning motsatt den som elektriska filtet pekar i, se Figur
16. Elektronerna accelereras och strommen okar. I k-rummet for-
skjuts Fermisfiren stelt. Ju mer den forskjuts ju mer okar mojlig-
heten for elastisk spridning mot defekter i kristallen. Elastisk sprid-
ning innebdr att elektronens energi inte dndras. En elektron kan pga.
Paulis uteslutningsprincip inte spridas till ett tillstind som redan &r
besatt. Nir Fermisfiren forskjuts sa okar mojligheterna. Det intrdder
ett stationdrt tillstdnd da filtet 6kar rorelseméngden for elektronerna
med samma takt som bakétspridningen mot defekter minskar den.
Detta bestimmer sambandet mellan stromtédtheten och féltstyrkan,
dvs. konduktiviteten.

Om vi har ett jimnt antal elektroner i enhetscellen fyller vi ett antal
band helt. Resultatet blir d& en halvledare eller isolator. Det &r ingen
principiell skillnad mellan isolatorer och halvledare; det &r storleken
pa bandgapet som skiljer de ockuperade, eller besatta, tillstanden
fran det nirmast oockuperade, eller obesatta, tillstaindet som be-
staimmer vilket. Om gapet dr ungefdr 1 eV eller mindre dr det en
halvledare annars en isolator, se Figur 17 och Figur 18. Vid rums-
temperatur finns det lite termiskt exciterade elektroner i lednings-
bandet och motsvarande hél i valensbandet i en halvledare. T iso-
latorfallet 4r antalet av dessa helt forsumbart; det finns ingen
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Energi
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Figur 17: Bandstruktur for en isolator.

Fermisfér och ingen strom flyter nir ett statiskt elektriskt filt liggs
pé. I halvledarefallet har vi tvd Fermisfirer, en i ledningsbandet med
elektroner och en i valensbandet med hél. Halen kan betraktas som
partiklar med positiv laddning och negativ massa. Bada laddnings-
birartyperna bidrar till strommen och samverkar, men strommen &r
mycket mindre @n i en metall pa grund av att antalet laddningsbérare
ar mycket férre.
10 -
9 L
8 L
7k T=300K

Energi
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Figur 18: Bandstruktur for en halvledare.
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Vid mycket lag temperatur dr det endast metaller som leder strom. I
béde halvledare och isolatorer &r koncentrationen av laddnings-
bérare sd pass 1dg att strdmmen blir forsumbar. Det som begrinsar
strommen i en metall dr spridning mot defekter och fororeningar i
metallen. Dessa spridningar dr elastiska. Med detta menar man att
energin hos laddningsbéraren dr oforindrad efter kollisionen med
defekten. En annan mdgjlig spridningskélla dr fononer men dessa
spridningsprocesser gar mot noll da temperaturen gar mot noll. Nér
temperaturen &r noll finns det inga fononer i materialet. En elektron
skulle kunna sétta atomerna i vibration, dvs. excitera en fonon, men
i processen dr energin bevarad och dé fononen har en positiv energi
maste elektronen sdnka sin energi i processen. Det kan den inte pa
grund av Paulis uteslutningsprincip. Den skulle behdva spridas till
ett tillstdnd med ldgre energi, men dessa &r alla upptagna. Om vi nu
hojer temperaturen i metallen 6kar spridningsmojligheterna mot
fononer pa tva sitt: dels finns det da fononer exciterade i metallen;
de kan absorberas av elektronen som déa vid spridingen 6kar sin
energi och hamnar i ett tillstind med hogre energi; dessa tillstand dr
ju lediga. Dels idr det inte ldngre en skarp skiljelinje mellan besatta
och obesatta elektrontillstdnd; det finns elektroner med energi hogre
an en del obesatta tillstdnd vilket medfor mojligheten att elektroner
kan excitera fononer och sjdlva hamna i obesatta tillstind med ldgre
energi. Det hir innebér att for en metall minskar ledningsférmégan
med temperaturen. Férdelningsfunktionen for fononerna dr

-1
n(E)=[exp[BE]-1] . (18)
Funktionen giller for masslosa bosoner, sasom fononer och fotoner.

For isolatorer och halvledare dr det tvért om; ledningsformagan okar
med temperaturen. Anledningen &r att antalet laddningsbérare dkar
med temperaturen; utan laddningsbérare ingen strom! Elektroner
exciteras termiskt 6ver bandgapet. Det kommer att finas tva typer av
laddningsbérare; elektroner i ledningsbandet och hal i valensbandet.
Béda typerna av laddningsbérare bidrar till ledningsférmagan. Vi
kommer att diskutera detta mera i detalj senare i kursen.
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Optiska excitationer

Nir en elektromagnetisk vag passerar genom ett material paverkas
detta pa olika sitt. I en gas kan rotationer av molekyler exciteras om
molekylerna har intrinsiska dipolmoment. Man skiljer mellan intrin-
siska och inducerade dipolmoment. Intrinsiska dr sidana som finns
dér utan att ett yttre filt ldggs pa. Ett bra exempel dr vattenanga.
Vattenmolekylerna roterar i takt med det elektriska féltet. For att
detta ska ske maste frekvensen av filtet vara i mikrovagsomradet
eller lagre. Vid hogre frekvens hinner inte molekylerna med i rota-
tionen. Om gasen inte dr enatomig utan bestar av molekyler kan
vibrationer exciteras. Detta sker i det infrardda omradet och nedat i
frekvens. Pa4 samma sitt sker dven hir att om frekvensen &r for hog
hinner inte atomerna i molekylen med att vibrera. For alla gaser har
man dessutom elektroniska excitationer, dvs. excitationer dar elek-
troner fors upp fran ett diskret tillstdnd till ett med hogre energi.
Detta sker i det ultravioletta omradet.

100
- vatten
10 f
N
“o1
w
0.1
0.01 i e Ehow

10°  10* 107 107 10" 10° 10! 10?
Energi(eV)

Figur 19: Realdelen (heldragen kurva) och imaginérdelen (prickad
kurva) av vattnets dielektricitetsfunktion.
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For vitskor sker i princip samma sak som i gaser men allt blir lite
breddat i energi eller frekvens. Atomerna eller molekylerna kan inte
lingre svara helt individuellt pa filten. Som exempel visar jag i
Figur 19 dielektricitetsfunktionen for vatten. Dielektricitetsfunk-
tionen dr komplexvird, dvs. har bade en realdel och en imaginérdel.
Absorptionen i ett material dr proportionell mot imaginédrdelen.
Real- och imaginérdel &r inte oberoende av varandra utan forenas
genom de s.k. Kramers-Kronigs dispersionsrelationer:

2 [ domle (o) —2 .
Rele, (0)-1]=2 [ do' [, (@) —&— "
im[e, (@)] =2 [ doRele, (@)= 1P —*—

o’

ddr P betyder principalvirdet. Motsvarande relationer giller for den
atomira eller molekyléra polariserbarheten:

Reoc(a))=z_|mdw'lma(w')P CZO' ;
w0 (@) -’ 20)
Imoc(a))=—£rdw'Rea(w’)P A
m o (0) -

Detta innebér att om man kénner t.ex. imaginédrdelen for alla fre-
kvenser sa kan man rikna ut realdelen for en godtycklig frekvens.

Vi ser att det for vatten finns ett omrade dér det knappast finns
nagon absorption alls. Det synliga omradet ligger ddr. Dérfor upp-
fattar vi vattnet som transparent. Ovanfor detta transparenta omrade
finns elektroniska excitationer; dels inom de individuella atomerna;
dels inom de individuella molekylerna; dels interbandexcitationer
mellan energiband som har bildats nér atomerna har kommit si nira
varandra att atomnivéerna har breddats till band. Lingre ned i energi
kommer forst en serie smala toppar. Dessa kommer fran vibrations-
nivéer. De tva §versta dr breddade absorptionslinjer fran vibrations-
moder i vattenmolekylen. Dessa illustreras i Figur 21 nedan.

I fasta dmnen #r det ndgot annorlunda. I vissa kristaller 4r mole-
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kylerna forhindrade att rotera. Bindningar mellan grannatomer kan
ha uppstatt. I is kan fortfarande vattenmolekylerna rotera. Vibration-
er 4r inte langre begridnsade till molekylerna utan vibrationsmoderna
stracker sig over hela kristallen. De kallas fononer. Elektroniska
excitationer sker hir mellan energiband och inte mellan tillstind i
enskilda atomer.

Rotationer

I en gas kan dielektricitetsfunktionen skrivas som
£(0)=1+4mna! Q1)

ddar den molekyldra polariserbarheten har bidrag fran rotationer,
vibrationer och elektroniska excitationer. For enatoméira gaser har vi
endast elektroniska excitationer. Vi &r hér intresserade av rotations-
omradet. De andra excitationerna sker vid hogre energi och bidrar
endast med en konstant till polariserbarheten i mikrovagsomradet.
Enligt Debyes teori for rotationsrelaxation kan polariserbarheten
skrivas som

Crot

-1 3
__“rot . =4 22
- 5 Wy = 47PNa (22)

(@)=
De tre parametrarna 3, 1 och a ir 1/k,T , viskositeten, respektive
molekylens effektiva radie.

Ekvation (21) borde ju inte gilla fullt ut for vatten, men vi kon-
trollerar anda hur pass bra det fungerar. Anpassningen enligt Ekva-

tion (23) visas i Figur 20

72.24

g (w)=435+ 5 5
1+(no/827-10° mev)

7224 (h/827-10 2 mev) @3)

& ()

1+(he/827-1072 mev)2
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Figur 20: Real- och imaginéirdelen av vattnets dielektricitetsfunktion i
mikrovagsomradet. Den heldragna (prickade) kurvan ir den teoretiska
anpassningen for realdelen (imaginérdelen) enligt ekvation (23). Cirklar-
na ir de experimentella resultaten.

Vi ser att den sammanlagda effekten av alla excitationsprocesser
med hogre frekvenser dn mikrovagsomradet dr konstanten 4.35.
Hade vi inte haft bidragen fran rotationer skulle detta vara den
statiska dielektricitetskonstanten. Nu dr den ju i stéllet cirka 80. Vi
finner att den numeriska anpassningen stimmer mycket bra dverens
med de experimentella resultaten. I teorin finns medtaget att det
elektriska fdltet far vattenmolekylerna att rotera i takt med filtet
men att friktion med andra molekyler motverkar rotationen. Det dr
precis sa hiar mikrovagsugnen fungerar. Mikrovagorna far vatten-
molekylerna i maten att rotera, dessa gnider mot varandra och mot
andra atomer i maten och far dessa att vibrera, dvs. temperaturen
stiger. I is fas vattenmolekylerna att rotera av mikrovagsstralningen
men friktionen mot grannmolekyler d4r mycket svagare vilket for-
klarar varfér mikrovagsugnen dr mindre effektiv pa att virma och
smdlta is dn att virma upp vatten eller tinad mat.
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Vibrationer

Fria vattenmolekyler i en gas kan fas att vibrera. Vattenmolekylen
har tre vibrationsmoder enligt Figur 21. I en gas av vattenmolekyler
ger detta upphov till tre absorptionslinjer. Tva av dessa kommer
mycket titt.

A
0.20 eV
A
Q).
(H) ®)
045 eV 0.46 eV

Figur 21: Olika vibrationsmoder hos vattenmolekyler.

I vatten dverlever dessa excitationsmoder men de blir breddade da
molekylerna trings med varandra. Vi finner tva breddade absorp-
tionslinjer i imaginédrdelen av vattnets dielektricitetsfunktion precis
nedanfor det transparenta omréadet i det synliga omradet, se Figur
19. Absorptionslinjerna for tva sista vibrationsnivaerna har breddats
till en.

Elektroniska excitationer

L&t oss borja med att betrakta den atoméira polariserbarheten. Imagi-
ndrdelen dr proportionell mot absorptionen av elektromagnetisk
stralning hos atomen. Vi har ju sett att elektrontillstdnden bildar
diskreta energinivéer. Vi vet ocksa att for att flytta upp en elektron
fran en niva till en annan krivs att den elektromagnetiska vagen har
ritt frekvens sd att fotonenergin #r lika med energidifferensen
mellan tillstdnden. Detta innebér att imagindrdelen av polariserbar-

31

heten bestar av en serie deltafunktioner. Vi studerar bidraget fran en
sddan deltafunktion.

Ima(w)=56(w-n,);

Reoc(w)=zL. 24

Realdelen ovan foljer ur Kramers-Kronigs dispersionsrelationer i
ekvation (20). Av olika anledningar som jag inte gar in pa nidrmare
hiér blir absorptionslinjerna breddade, och vi far

w,0l"

2
Ima(w) == . =
T (@} - w*) +(al) 05)
o, (02 - 0?)

Reoc(a))=g 2 ;
T (0} -0*) +(al)’

ddr I' dr en breddningsparameter. Resultaten utan breddning och
med ett val av breddningsparameter visas i Figur 22.

10

Reo(w), I'=0
Re a(w),]“:O.]wO

Imo(w), I'= ().Iw{)

o(w)/a(0)
S

Figur 22: Real- och imaginéirdel av den atomira polariserbarheten vid
en absorptionslinje. Resultat med och utan linjebreddning visas.
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Vi kan identifiera flera liknande strukturer i dielektricitetsfunktionen
for vatten. I ett statiskt elektriskt filt, E, kommer atomen att fa ett
inducerat dipolmoment i Es riktning och med styrkan al(0)gE. Om
vi Okar frekvensen okar dipolmomentet i styrka, nér ett maximum
innan ®, nas, vinder nedat och far en riktning motsatt den for faltet
for att slutligen g& mot noll, se Figur 22. T omradet dir polarisa-
tionen avtar med frekvens sker ocksd absorption. Hela bilden
paminner mycket om hur ett klassiskt mekaniskt system uppfor sig
kring en resonansfrekvens.

I en elektronisk excitation i ett fast material exciteras en elektron
fran ett fyllt tillstand till ett tomt. Fotonens rorelseméngd dr mycket
liten jimfort med partiklarnas rorelseméngder. En Gvergéng i ett
bandstrukturdiagram &r sa gott som vertikal. I Figur 23 ger vi ett
exempel pa overgangar i en isolator eller halvledare. Vi ser att det
finns en minsta mojliga energi for absorption. Den kallas optiska
bandgapet.

10
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Figur 23: Optisk excitation i en isolator.
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Fononer

Fononer ir kollektiva excitationer i fasta material dédr atomerna ror
sig pa ett kollektivt sdtt. En vdg ror sig genom materialet och
atomernas forflyttning fran sina jimviktsldgen kan vara antingen i
vagens ubredningsriktning eller vinkelritt mot denna riktning. I det
forsta fallet pratar man om longitudinella fononer och i det andra om
transversella. Lat oss modellera fononer genom att studera en en-
dimensionell kedja av 21 stycken atomer sammanbundna med sina
ndrmaste grannar med fjédrar, alla med fjaderkonstanten k. Avstan-
det mellan atomerna &r a. Vi borjar med att lata alla atomerna vara
lika; detta motsvarar material med endast ett grunddmne, t.ex. Si;
varje enhetscell innehédller en atom och enhetscellens lingd ér a.
Sedan upprepar vi modelleringen med varannan atom av en typ och
varannan av en annan typ. Detta motsvarar material med tva grund-
dmnen, t.ex. GaAs; varje enhetscell innehéller tva atomer och en-
hetscellens ldngd dr 2a. Vi viljer randvillkoren att dndpunktsatom-
erna dr i fixa positioner och inte kan rora sig. Vi har alltsa 19 rorliga
atomer och forvéntar oss att finna 19 olika moder. Jag visar ett urval
av dessa hir. Pa vertikala axeln visar jag forflyttningen av atomen
frén dess jamviktsldge. Forflyttningen kan vara antingen i x-rikt-
ningen eller vinkelrdtt mot den riktningen. Forflyttningen dr mycket
mindre 4n a s& amplituden &r starkt 6verdriven i figurerna.

1

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
x/L

05 06 07 08 09 1
L n=4, k=4zn/L
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0O 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
VL n=17, k=1m/L

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
VL n=10, k=10x/L

2 n=13, k=1371/L

0O 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
WL n=16, k=16x/L
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Figur 24: Sju av de nitton svingningsmoderna nir alla atomer ir av ett
och samma atomslag.

Dispersionskurvan for dessa fononer visas i Figur 25 under an-
tagande att det dr longitudinella varianten. De 7 moderna visade i
figurerna ovan dr markerade med cirklar. Det storsta k-virdet ar

dividerat med lingden pa enhetscellen, a.
1

0.8

0.6

o x (m/8x)"”

02

ka

Figur 25: Dispersionskurvan for de 19 longitudinella fononmoderna. De
sju moderna, beskrivna i figurerna ovan, ir markerade med cirklar.

I Figur 24 visar jag ena dndlédget for svingningen. Den fullstindiga
svingningen har forutom den rumsliga sinusfunktionen, enligt figu-
ren, en tidsberoende sinusfunktion, sin(wt), dir e for svingnings-
moden anges 1 Figur 25. Den fullstéindiga svingningen beskrivs allt-
s av en funktion med formen A(x,t)= Ag sin(kx)sin(or).
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Nu upprepar vi det hela for fallet med tva olika atomer.

1

I I I h|

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
VL n=1, k=1r/L

n=10, k=10x/L
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Figur 26: Sju av de nitton svingningsmoderna vid tva olika atomslag.

Dispersionskurvan for dessa fononer visas i Figur 27 under antagan-
de att det &r longitudinella varianten. De 7 moderna visade i figurer-
na ovan dr markerade. Vi ser att dter igen dr det storsta k-virdet 7
dividerat med ldngden pé enhetscellen, som nu &r 2a. I de tre forsta
sviangningarna svinger de tva atomslagen tillsammans; i de tre sista
svinger de i motsatt riktning. Vi ser att for var och en av de sista
géller att alla atomer ligger pd en gemensam sinuskurva men om
man tittar pa bara atomer av ett atomslag sa ligger dessa dven pa en
sinuskurva med ldngre véaglingd. De tva atomslagen svinger 180

grader ur fas med varandra.
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De forsta tillhor den akustiska grenen medan de tre sista tillhor den
optiska genen. Alla material har akustiska moder. Material dir det
finns mer 4n en atom per enhetscell har ocksé optiska moder. Aven
material bestdende av ett enda grunddmne har optiska moder om
enhetscellen innehéller fler dn en atom men kopplingen till elektro-
magnetiska filt blir forsumbar.
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Figur 27: Dispersionskurvan for de 19 longitudinella fononmoderna. De
sju moderna beskrivna i figurerna ovan ir markerade med cirklar. De
tre forsta tillhor den akustiska grenen dir de tva atomslagen svinger i
fas. Det tre sista tillhor den optiska grenen dir de tva atomslagen
svinger i motsatt riktning.

Jag har hir antagit att de tva atomslagen har samma massa. Om man
antar att de har olika massa uppstér det ett energigap vid Brillouin-
zon-kanten.
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I en jonisk isolator som NaCl dr materialet uppbyggt av joner. I
NaCl dr dessa Na* och CI -joner. I en poldr halvledare dr atomerna
inte joner men laddning har i varierande grad Overforts fran ett
atomslag till det andra. Alla halvledare som bestar av fler dn ett
grundimne, sdsom GaAs eller CdS, dr poldra. Halvledare som bara
bestar av ett enda grundédmne, sdsom Si och Ge ér inte poléra. Det dr
ingen principiell skillnad mellan joniska isolatorer och poléra halv-
ledare. Skillnaden ligger i graden av laddningsoverforing fran nega-
tiva till positiva atomer.

I ett material med tva typer av grunddmne kopplar de optiska mo-
derna starkt till ljus. Det dr ddrfér moderna kallas for optiska. Varfor
kallas de akustiska da for akustiska? For langa vagliangder, dvs. for
sma k-virden ér dispersionen linjdr. Det innebér att bade fas-
hastigheten, v, = /k , och grupphastigheten, v, = dw/dk , ir lika.
De ir lika med ljudhastigheten i materialet. Fononerna &r ljudvagor,
akustiska vagor i detta omrade. Om vi knackar i bordet exciterar vi
akustiska fononer.

Vi bor notera att fononer, till skillnad frén elektrontillstind, bara
existerar inom forsta Brillouin-zonen. Detta dr pa grund av att
fononen karakteriseras av forflyttning av atomer fran sina jaimvikts-
ldgen, vilka har diskreta positioner. Forflyttningen dr en funktion av
diskreta variabler. Elektronernas vagfunktioner dr funktioner av
kontinuerliga variabler. (Jimfor Fourierserietransformer kontra
Fouriertransformer).

40



5. Dielektricitetsfunktionen

Jag gar nu schematiskt igenom hur dielektricitetsfunktionen ser ut i
olika fasta material. Jag borjar med halvledare och isolatorer och
avslutar med metaller. Genomgéaende menar jag den relativa dielek-
tricitetsfunktionen.

Halvledare eller isolator

Eftersom elektromagnetiska vagor kopplar till de optiska fononerna
bidrar dessa till dielektricitetsfunktionen for poldra halvledare och
joniska isolatorer. Dielektricitetsfunktionen for en polédr halvledare
eller jonisk isolator kan se ut som i Figur 28. Tva absorptions-
omraden dr angivna: for hoga energier kan elektroner exciteras over
bandgapet och vi har ett absorptionsband i det synliga eller ultra-
violetta omradet; for sma energier kan transversella optiska fononer
exciteras och vi har en absorptionslinje i det infrar6da omrédet.
Givet imaginidrdelen av dielektricitetsfunktionen foljer realdelen
fran Kramers-Kronigs dispersionsrelationer, ekvation (19).

g(w)h
A
e |
€ l
A wf/\/ -
J

Figur 28: En schematisk bild av dielektricitetsfunktionen i en polir
halvledare eller jonisk isolator. Breddningen av absorptionslinjen fran
de transversella optiska fononerna har forsummats Imaginérdelen ar da
en deltafunktion vilken har markerats med en vertikal pil.
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For hoga energier, 6ver det Oversta absorptionsbandet, &dr virdet ett;
nir energin nidrmar sig absorptionsbandet minskar virdet och blir
negativt; det passerar ett minimum, passerar noll, passerar ett maxi-
mum och avtar utanfor bandet; det ndrmar sig ett konstant virde, €.,
och skulle stanna vid detta virde om inte de optiska fononerna hade
varit; nu minskar vérdet igen nér energin nirmar sig absorptions-
linjen, blir negativ och gar mot minus odndligheten; det kommer
tillbaka fran plus oédndligheten nir absorptionslinjen har passerats,
avtar och ndrmar sig &nyo ett konstant vérde, &, nér energin gar mot
noll. Detta virde &r storre dn det konstanta véardet mellan absorp-
tionslinjen och absorptionsbandet.

Varje gang funktionen passerar noll utanfor ett absorptionsomréade
har vi en longitudinell excitation hos materialet. Jag har markerat
den longitudinella optiska fononen i figuren. Ovanfor absorptions-
bandet har vi en longitudinell excitation till. Det &r en plasmonmod.
I denna excitation svédnger de bundna elektronerna kollektivt fram
och tillbaka med frekvensen for nollgenomgangen. Man brukar for-
knippa plasmoner med metaller, men de finns dven i halvledare och
isolatorer. Vid en plasmonexcitation i en metall svidnger de fria elek-
tronerna kollektivt fram och tillbaka.

Vi kan identifiera flera allménna beteenden hos realdelen av dielek-
tricitetsfunktionen: Den dr hela tiden monotont vixande med ener-
gin i alla omrdden mellan absorptionsband eller absorptionslinjer;
detta kallas normal dispersion. Inom absorptionsband kan man ha
anomal dispersion, dvs. funktionen kan avta med energin. Mellan
omradena med absorption ndrmar sig funktionen ett konstant virde.
Dessa konstanta virden minskar med dkande energi. Den fysikaliska
anledningen ir att for frekvenser dver de for ett givet absorptions-
band hinner inte de processer som ger upphov till absorptionsbandet
med att skidrma filtet.

Att dielektricitetsfunktionen védxer monotont mellan absorptions-
band eller absorptionslinjer &r t.ex. anledningen till att himlen dr bla
och solnedgangen #r rod. Ljus med hogre energi, kortare vaglingd,
bryts mer i atmosfiren 4n ljus med ldgre energi, lingre vaglingd.
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I frekvensomraden dir realdelen av dielektricitetsfunktionen ir ne-
gativ gir ingen vag fram genom materialet. I vart exempel finns det
tvd sddana omraden. Dessa innebir forbjudna gap for elektromagne-
tiska vagor i materialet. Om vi skickar en elektromagnetisk vag med
en energi i ndgot av gapen mot ett foremal av detta material sé
totalreflekteras vigen.

Metall

Dielektricitetsfunktionen for en metall kan approximativt skrivas
som

A
(@) =1+ 25 (w), (26)
0]
dir den dynamiska konduktiviteten &r
? 1 1
olw)=———= = 27)

m(l/f—ia)) p, — im/ne* - 0o —i47rco/a)[2,, ’

ddr p, och m,, ir resistiviteten respektive plasmafrekvensen. Lat oss
nu specificera real- och imaginirdelarna. De &r
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Dielektricitetsfunktion for metall

Figur 29: Real- (heldragen) och imaginiirdel (streckad) av
dielektricitetsfunktionen for en metall.

Ett typexempel ges i Figur 29. Den streckade kurvan representerar
imagindrdelen av dielektricitetsfunktionen. Den heldragna kurvan
representerar realdelen. Denna utgér fran virdet ett for mycket hoga
frekvenser, avtar med fallande frekvens och passerar noll vid plas-
mafrekvensen. Under plasmafrekvensen &r den negativ. Det innebér
att inga elektromagnetiska vdgor med dessa frekvenser kan férdas
genom materialet. Materialet &r totalreflekterande under plasma-
frekvensen. For frekvenser over plasmafrekvensen didremot kan
elektromagnetiska vagor passera genom materialet.

Nagra slutord

Nir en elektromagnetiskt vdg, med en frekvens som Overens-
stimmer med en absorptionslinje eller finns inom ett absorptions-
band, passerar genom ett material absorberas en del av vagens
energi. I materialet har excitation skett sa att atomer vibrerar eller
roterar, fononer har skapats eller elektroner har lyfts upp till hogre
energinivaer. Om frekvensen ligger under absorptionslinjen eller
absorptionsbandet sétts atomer eller elektroner tillfalligt i rorelse
men nér den elektromagnetiska vigen har passerat forbi fortgér inte
rorelsen och ingen energi har absorberats.
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Uppgifter pa materialuppbyggnad
m:1

Beridkna E-filtet i sfiariska koordinater fran en viteatom placerad i
origo. Laddningarna som ger upphov till féltet 4r kéirnan i origo plus
elektronmolnet. Punktladdningen e &r placerad i origo (kdrnan).
Laddningstitheten fran elektronmolnet ges av

m:2

Anvind den halvklassiska Bohrmodellen for att beskriva vite-
atomen. Berdkna polariserbarheten for en viteatom genom att ligga
pa ett yttre elektriskt félt vinkelritt mot den plana elektronbanan.

m:3

En elektron ror sig i ett omrade med konstant magnetisk flodes-
tiathet, B=Byz. Vid tiden t = 0 passerar den genom origo med

hastigheten v = (0, u,u). Beskriv den fortsatta rorelsen hos elektro-
nen, dvs. ange dess tidsberoende ldagesvektor r = (x(t), y(t), z(t))
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Facit till uppgifter pa materialuppbyggnad

m:1

m:3

2
E(r)=7—2 zexp(_—zr)[2(L) +2[L)+1]
Adregr a0 a0 ap

o = 4megay (En korrekt kvantmekanisk berikning ger

9 3
5471'80610 )

e0={ ol 50)) 5o
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