Szilardtestfizikai 0sszefoglalo 1.

Az anyag kettos természete
Az anyag hol hullamként, hol részecskeként viselkedik.

Max Planck (1900) - a fekete test sugarzasi spektruma ugy ertheté meg,
hogy a kisugarzott energia kvantalt, azaz a sugarzas és az anyag
kdlcsbnhatasakor az energiacsere csak diszkrét energiakvantumokban

megy vegbe:
E=hv=hw

ahol h a Planck allandé (h=6,626 1073* Js), v a frekvencia, h=h/2n
(h=1,054 x10-34 Js) és w a korfrekvencia.

Albert Einstein (1905) - Minden sugarzas (elektromagneses sugarzas,
feny) kvantalt, fliggetlen energiakvantumokbdl (“részecskékbol”) all. A
feny (elektromagneses sugarzas) kvantuma a foton.

A foton energiaja:

E=m,c?
ahol mg a foton nyugalmi tdmege, c a fény sebessége (c=3 10%m/s)
Einstein fizikai Nobel dij (1921).



A foton hullamhossza, frekvenciaja és energiaja kozotti 6sszefiiggés

Feladat:

Mekkora egy 500 nm hullamhosszu zo6ld, egy 700 nm hullamhosszu voros
és egy 7 nm hullamhosszu Réntgen foton frekvenciaja és energiaja?

Megoldas:
v=c/A, E=hv
A zold foton frekvenciaja:
v=3%x10%/5x10""=6x10'* Hz=600 THz
A zo6ld foton energiaja:
, E=(6,626x107")(6x10'*)=3,98x10"" ]
Atszamolva elektronvoltba:
E=3,98x107'°/1.6x101°=2,48 eV
Hasonlo modon a voros foton frekvenciaja €s energiaja:
v=4,29x10'* Hz=429 THz
E=2,84x10%° 1=1,77 eV
A Rontgen foton frekvenciaja és energiaja ennek pont a szazszorosa:
v=4,29x10'° Hz=42,9 PHz
E=2,84x10"'" 1=177 eV



Fényelektromos jelenség

Kdzvetlen klasszikus kisérleti bizonyitéeka a foton részecske
természetének: elektronok kilépése (alkali) fémekbdl fénnyel térténo
megyvilagitas hatasara - a kilépd elektron mozgasi energiaja aranyos a
foton energiaja és a kilépési munka (vg) kildnbségével.
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Fényelhajlas és interferencia

Kbzvetlen klasszikus kisérleti bizonyitéka a foton hullamtermészetének.
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Fényelhajlas (diffrakcio) Interferencia kilénb6zo
hullamhosszak és két féenyforras
killobnb6z0 tavolsagai esetében



A foton impulzusa:

p=mgyCc=E/c=hv/c

Innen:

p=h/A
es

p=hk
ahol k a hullamszam:

k=21/A

(A hulldamszam azt mutatja meg, hogy egységnyi sugaru kor kerlletére
hanyszor fér ra a hullamhossz).

Harom dimenzioban hullamvektor:
k=k,+ky+k;
ahol ky, ky és k, a koordinatak szerinti 6sszetevok.

Az impulzus:
p=hk



Anyaghullamok

Louis de Broigle (1924) - ha a hullam részecske, akkor a részecske is
hulldam: az elektronnak is van hullamtermészete.

Az elektron energiaja:
E=hv=hw
Az elektron impulzusa:
p=h/A, p=hk

Az energia és impulzus kozotti 6sszefliggeés:
E=mv?/2
p=mv
E=p?/(2m)
E=(hk)?/(2m)



Az elektron sebessége és de Broglie hullamhossza kézétti 6sszefliggeés

Feladat:
Mekkora egy 10° m/s és egy 10* m/s sebességgel mozgd elektron de
Broglie hullamhossza?

Megoldas:

A=h/p, p=mv
A 10° m/s sebességgel mozgd elektron impulzusa:

p=(9,11x1073)(10°)=9,11x107%° mkg/s
Az elektron de Broglie hullamhossza:
A=6,626x107%/(9,11x107%°)=7,27x10"° m=7,27 nm
A 10* m/s sebességgel mozgd elektron impulzusa a fenti érték
tizedrésze, de Broglie hullamhossza pedig a tizszerese:
p=9,11x10"%" mkg/s
A=72,7 nm



Davisson-Germer kisérlet (1927) e ame s e 110]

Kbzvetlen kisérleti bizonyitéka az elektron
hullamtermészetének: nikkel egykristaly fellletérol
visszaszort elektronok interferenciaja.
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Ma anyagvizsgalati modszerként alkalmazzak (elektrondiffrakcio).



Hullamok

Hullam: a térben terjedd rezgdmozgas. Mind idoben, mind térben
periddikus, kielégiti a hullamegyenletet:
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ahol ¢ a kitéres, t az id0, v a terjedési sebesség, x a kordinata.
Sikhullam:

Pp=asin[ 2m(vt-x/A\)+a]
vagy
P=asin(2mvt-kx+a)
ahol a a kezdo fazsiszdg.

Egy adott helyen a kitérés az id6 szerint szinuszosan valtozik, és a
hulldamforma egy adott idOpillanatban szabalyos szinuszfliggvény a
koordinata mentén, mely a terjedési sebességgel mozog.



Schrodinger egyenlet

Erwin Shrédinger (1924) a kvantumelmeélet (E=hv és p=hk) alapjan a
réeszecskék hullamtermészetére az alabbi hullamegyenletet irta fel
(idofliggetlen Schrodinger egyenlet):
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0x°
ahol m az elektron tdmege, E az elektron teljes energiaja és E, a
(kordinata fliggo) potencialis energia.

(E-E))¢=0

A Schrodinger egyenletet kielégitd egyenletek (sajat értéekek vagy
hullamfliggvények) meghatarozzak az energia €s a hullamszam (impulzus)
lehetséges értekeit és a P érték négyzetének kordinata fliggése megadja
az elektron elofordulasi valdszinlségeét a kordinata mentén.



Elektron potencialgodorben
Végtelen mély potencialgbédér
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A Schrédinger egyenlet megoldasa
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A nullponti energia (E;)

\

continuum

a E, [eV]

1 um 3,76 107’
1 nm 0,376
0,1 nm 37,6

Nem végtelen mély potencialgddor

A hullamfliggvény tulnyulik a potencialgdédor
falan: van véges valoszinlisége annak, hogy az
elektron a potencialgédron kivil tartozkodik

annak kozelében.
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Csatolt potencialgbdrék

Ha két vagy tobb nem végtelen mely
potencialgddor olyan kozel van
egymashoz, hogy a hullamfligvények
atlapolnak, a megengedett
energiaallapotok felhasadnak. Annyi
megengedett allapot jon létre,
amennyi a csatolt potencialgddrok
szama.
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Alaguteffektus
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Potencialgat Hullamfliggvény

Ha az elektron energiaja kisebb, mint a potencialgat magassaga, akkor is
van véges valodszinlsége annak, hogy atjut a potencialgaton.

Kvantummechanikai visszaszorodas

Forditott effektus: ha az elektron energiaja nagyobb, mint a potencialgat
magassaga, akkor is van véges valoszinlisége annak, hogy nem jut at a
potencialgaton.



Elektronpalyak az atomokban

Az atomban a potencialgddrot az atommag és az elektron k6zotti Coulomb
erd hozza létre:
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ahol z az atomszam,

g az elemi toltes,

& a vakuum permeabilitasa,

r az elektronpalya sugara

Minél messzebb van az elektron az atommagtoél, annal nagyobb az
energiaja.



Az elektron energiaallapota az atomban

Az elektronok energiaallapota (és helyzete) az atomban negy
kvantumszam segitsegeével irhato le:

n - fokvatumszam, azt mutatja meg, hogy az elektron hanyadik
elektronhéjon helyezkedik el

| - mellékkvatumszam, azt mutatja meg, hogy az elektron hanyadik
alhéjon helyezkedik el az elektronhéjon belll, és meghatarozza a
palya alakjat:
(A Bohr-Sommerfeld atommodel szerint
b/a=(I+1)/n
ahol a a nagytengely hossza, b a kistengely hossza)
| felveheto értékei: 0 </ <n-1 (n lehetséges eértek minden héjon)

m - magneses kvatumszam, azzal kapcsolatos, hogy az elektronpalya
hogy all be kiils6 magneses térben
m felveheto értékei: -/ <m </ (2/+1 lehetséges érték minden
alhéjon)

S - spin, az elektron mechanikai €s magneses nyomatékanak az iranyat
mutatja meg
s felveheto értékei: 1/2 és -1/2



A hidrogénatom elso harom héjanak elektronpalyai a
Bohr-Sommerfeld model szerint
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a - a nagytengely hossza, b - a kistengely hossza



Elektronpalyak a Schrodinger egyenlet alapjan
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Ficure 2.3 Comparison of
the (a) Bohr and (b) wave-
mechanical atom models in
terms of electron
distribution. (Adapted from
Z. D. Jastrzebski, The
Nature and Properties of
Engineering Matevials, 3rd
edition, p. 4. Copyright ©
1987 by John Wiley & Sans,
New York, Reprinted by
permission of John Wiley &
Sons, Inc.) 3

A Bohr modellel ellentétben a palyak az
elektron megtalalasi valdszinliségével
kapcsolatosak, a megtalalasi valdszinliség
eloszlasat adjak. Nem tudjuk megmondani,
hogy mozog az elektron, csak azt, hogy
mekkora valdszinliséggel talalhatd adott
tavolsagra az atommagtol.

Az elektronok a rendelkezésre allo tér
kitoltésére torekszenek, és - a koztik lévo
taszitas miatt — a palyak a lehet6
legszimmetrikusabban helyezkednek el.




A Pauli elv

Az elektron energiaja elsOsorban az elektronhéj szamatol, kisebb
meértekben az alhéjtol fligg. Kiils6 magneses térben az alhéjak
energiaszintjei felhasadnak (Zeeman effektus), ezek kuldn

energiaallapotot jelentenek kiilsO magneses ter nélkul is (elfajult
allapotok).
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Pauli elv: Minden energiaallapotban legf6ljebb két - ellentétes spind -

elektron tartozkodhat. (Vagyis két elektronnak nem lehet ugyanaz mind a
neégy kvantumszama.)



Az elektronszerkezet szerepe

Az anyag tulajdonsagait az atomok térbeli elhelyezkedése és tavolsaga és
a kilso elektronhéjon lévo elektronok szama hatarozza meg. A periodusos
rendszer elso0 harom oszlopaban a féemek, a IV. oszlopban a félvezetok, az
V-VII. oszlopokban a nemfémek, a VIII. oszlopban a nemes gazok
talalhatok.
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és alhéjak).

Gerjesztett allapot: az elektronok egy része magasabb energiaallapotokon
helyezkedik el energiakdzlés hatasara (pl. megvilagitas, homozgas,
elektromagneses ter).

Ha az elektronok visszaesnek alacsonyabb energiaallapotba, az
energiakllonbséget foton (féeny) formajaban bocsatjak ki.

A megengedett energiaszintek kozo6tti tavolsag minden elem esetében
mas €s mas, ez az anyag "ujjlenyomata".

Szinkép: a kibocsatott fény hullamhossz szerinti eloszlasa - megallapithato
az Osszetétel.



Kémiai kotések

Stabil allapot, ha a kiilso héjon 8 elektron van. A kémiai kdtések soran ez
alakul ki.

Fémes kotés: a kilsd heéjon levo elektronok leszakadnak az atomrol és
szabadon mozognak a kristalyban. Az egész kristaly egy nagy molekula.

Ionos kotés: a féem atadja a kililsO héjan levo elektronokat a nemfémnek.
Pl: Na*Cl".
Kovalens kétés: kozos elektronok keringenek az atomok koril, igy a kiilso
héjon keringd elektronok szama kiegésziil.
Pl.: H, - 1-1 megosztott elektron: 2 kdzos elektron a kiilso s héjon.

N, - 3-3 megosztott elektron, 2 sajat és 6 kdzds elektron a kiilsd

p héjon.

Félvezetok (Ge, Si, C): minden atom atad 1-1 elektront mind a 4

szomszédjanak, 8 kdzos elektron a kilsd p héjon.
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A Schrodinger egyenlet megoldasa a hidrogén atomra

El6fordulasi valdszinlség az els6 és masodik elektronhéjon
ao - Bohr radiusz (ag=0,053 nm)



A hidrogénmolekula

A hidrogénmolekulaban a hullamfliggvények atlapolnak és az
energiaszintek felhasadnak.
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Az elso elektronhéj hullamfligvényeinek atlapolasa és az energiaszint
felhasadasa



Az energiaszintek felhasadasa sok kolcsonhato atom esetén

Az energiaszintek annyi felé hasadnak, amennyi a kélcsdnhatasban részt
vevo atomok szama.

energia

I
I
| Y s
& vezeti : ;
- fal- szigeteld
Q - .

e
ﬂiﬂﬂ{fét'ﬂlﬁp ot

Electron energy —»

=

i

|

|

I

|

I

I

! -
|

A

atomtavolsag

o Interatomic distance ——-



A sziliciumatom
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Az elektronpalyak sematikus elhelyezkedese es betdltottsege, és az
energiaszintek felhasadasa vegyérték és vezetési savra



A Schrodinger egyenlet megoldasa a kristaly periodikus potencialis
terében

Az atomtorzsek kozott potencialgatak alakulnak ki.
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A Schrodinger egyenlet megoldasa a Kronig-Penney modellel

Az elektron teljes energiaja és hullamszama kozti 6sszefligges

Szabad elektron esetében
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A GaAs és a Si Savszerkezete az [111] és [100] kristalytani
iranyokban
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A savszerkezet jellemzoi

1.6

1., A tiltott sav szélessége és homérsékletfliggése i
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GaAs| 1,52 5,41 204 1,42
Si 1,17 4,73 636 1,12 09 q
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2., Direkt vagy indirekt sédvszerkezet m:sa N R =

h )

W

Direkt: a vegyerteksav maximuma es a vezetési sav minimuma ugyannal

a hullamszam értéknél van (pl. GaAs).

Indirekt: a vegyértéeksav maximuma €s a vezetési sav minimuma
kilonb6zo hullamszam (k) éertekeknél van (pl. Si).



3., Effektiv tbmeg

A szabad elektron tdmege:

A kristalyban effektiv tomeg: ,
h

m*=
0°E
ok*
A periodikus potencialis tér miatt eltér a szabad elektron tomegetal.

4., Allapots(ir(iség

dN
E)=—
9(E) =

A dE energiatartomanyra juto energiaallapotok szama.



Ellenorzo kérdések:

Mi az Osszefliggés a szabad elektron energiaja és frekvenciaja kozott?

Mi a hullamszam?

Mi az 6sszefliggés a szabad elektron impulzusa és hullamszama ko6zo6tt?

Mit jelent az anyag kett0s természete?

Milyen energiak szerepelnek a Schrédinger egyenletben?

Mi az alaguteffektus?

Mi a kvantummechanikai hullamfliggvény fizikai ertelme?

Miert nem rendelkezhet tetsz6leges energiaval a részecske a
potencialgdédorben?

Mi az interferencia?

Mi az 6sszefliggés a foton energiaja és a feny hullamhossza k6zo6tt?

Mikor nem l6g tul a hullamfliggveény a potencialgodor szélén?

Mi a kvantummechanikai visszaszorodas?

Hanyszorosa a masodik megengedett energiaszint az elsonek egydimenzios
veégtelen mély potencialgddor esetében?

Hany alhéj van a harmadik elektronhe&jon?

Hany alhéj van a masodik elektronhéjon?

Mi az atomtorzs?

Lehet-e elektron Si atomban a harmadik héj harmadik alhéjan?

Mi jellemzi a direkt savszerkezetet?



Mi az oka annak, hogy a savszerkezet kiilonb6z0 a kllonb6z0o kristalytani
iranyokban?

Mi az allapotslriseég definicidja?

Mi a tiltott sav szélessege?

Mi jellemzi az indirekt savszerkezetet?

Melyik két fizikai mennyiseg kdzotti osszefliggest nevezzik
savszerkezetnek?

Hogy fligg a tiltott sav szélessége a hdmérséklettol?

Milyen hullamszam-tartomanyra szokas abrazolni a savszerkezetet?

Melyek a savszerkezet fo jellemzoi (paraméterei)?

A félvezetok savszerkezetének szokasos abrazolasa esetén a bal- és
jobboldal miért nem tikoérszimmetrikus?

Mi az elektron effektiv tomege?

Mi az allapotslriség fogalma?



