Physik V - Formelsammlung
von Julian Merkert, Wintersemester 2006/07, Prof. v. Léhneysen
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Potenzielle Energie zweier Atome im Abstand ry; =7, — 751 ¢i; = — 5% + %, a,bn,m>0€R
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Bindungsenergie: U, = & Y, ;i

Ionenbindung
Paarpotenzial: ¢;; = 4 2% b
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e «a)s: Madelung-Konstante, z.B. fiir NaCL ap; =61 — % + % —

e N: Ionenzahl

o p;;: spezifisch flir Gitterstruktur, aus r;; = 7 - p;; mit r—=Abstand néchster Nachbarn

Bindungsenergie im Gleichgewichtsabstand: Up(rg) = —%aM 4§2§i0 (1 — %)
Metallische Bindung: Valenzelektronen frei beweglich
Paarpotenzial: ¢;; = — % + A

Kovalente Bindung: Uberlapp der Wellenfunktionen der Elektronenhiillenniichster Nachbarn

Van-der-Waals-Bindung: Dipolmomente der Atome

12 6
Paarpotenzial / Lennard-Jones-Potenzial: ¢;; = 4e ((‘7) — (L) )

Tij Tij

Wasserstoff-Briickenbindung: Koordination des Protons zu elektronegativem Partner

Kristallstrukturen
Bravais-Gitter: Alle Punkte, die durch die Ortsvektoren R= n1dy + nads + ngds gegeben sind
e @; linear unabhéngig: fundamentale Gittervektoren

e n,;: ganze Zahlen

Einheitszelle / Elementarzelle V:
e Def.: Volumen um einen Gitterpunkt, das bei periodischer Aneinandersetzung den Raum liickenlos fiillt
e Beispiel 1: Parallelepiped V., = |@; - (@2 X d@3)|
e Beispiel 2: Wigner-Seitz-Zelle, Konstruktion:

— Zeichne Verbindungen zu Nachbaratomen
— Zeichne Mittelsenkrechten bzw. Mittelebenen dieser Strecken

— W.S.-Zelle ist der Teil des Raumes, der dem zugehorigen Punkt néher ist als allen anderen Atomen des
Gitters

Anordnung der Atome in der Elementarzelle = Basis

Kristallstruktur — Gitter + Basis



Symmetrieoperationen:

1. Translation

2 2w 2w
o3 T

2. Rotation um 27
3. Spiegelebenen = m

4. Tnversion 1 = ¥ — —F
5. Drehinversion: 2,3, 4,6

6. Schraubungen

7. Gleitspiegelungen

6

2t (= Zshligkeit 1,2,3,4,6)

Gesamtheit der Symmetrieoperationen, die einen Punkt unveréindert lassen = Punktgruppe

Fundamentale Gittertypen / Bravais-Gitter:

e Schiefwinkliges Gitter: a # b, ¢ beliebig = 2 (Punktgruppe)

Gittersymbole:
e P: simple cubic, sc
e I: body-center cubic, bce
e F': face-center cubic, fcc
e (C: basiszentriert

e R: rhomboedrisch

Dreidimensionale Bravais-Gitter:

Rechtwinkliges Gitter: a # b, ¢ = 90° = 2mm
Quadratgitter: a = b, ¢ = 90° = dmm

Hexagonales Gitter: a = b, ¢ = 120° = 6mm

Rechtwinklig zentriertes Gitter: a # b, ¢ = 90° = 2mm

Kristallsystem Anzahl Bravais-Gitter | Gittersymbol | Achsen + Winkel

kubisch 3 P, I,F a=b=c, a=0=~v=090°
tetragonal 2 P, 1 a=b#c, a=F=v=90°
orthorhombisch 4 P,C, I, F a#b#c, a=p=~v=90°
monoklin 2 P, C a#b#c, a=0=90° v#90°
triklin 1 P aFb#Fc, aFBF£y

trigonal (rhomboedrisch) | 1 R a=b=c, a=[0=7v<120° #90°
hexagonal 1 P a=b#c, a=pF=090° ~=120°




Héufige Kristallstrukturen:

e kubisch-flichenzentriert (fcc)

a®

— primitive Einheitszelle: Rhomboeder mit Volumen V = 4

— Abstand néachster Nachbarn: %

— Anzahl nichster Nachbarn / Koordinationszahl: 12
— Stapelfolge: ABCABC...

kubisch-raumzentriert (bcc)

3

— Primitive Einheitszelle: V = %

— Abstand néichster Nachbarn: 21/3a

— Anzahl nichster Nachbarn / Koordinationszahl: 8

hexagonal-dichteste Packung (hcp)

— wie fce, aber Stapelfolge ABAB...
— kein Bravais-Gitter, Basis besteht aus 2 Atomen bei (0,0,0) und (2,1, 3)

Diamant-Struktur

— 2 fee-Gitter [in (0,0,0) und (4, 1, )], die um § der Raumdiagonalen verschoben sind
— Abstand néchster Nachbarn: 1/3a
— Anzahl nichster Nachbarn / Koordinationszahl: 4

NaCl-Struktur

— 2 fee-Gitter [in (0,0,0) und (1, 3, 3)]

— Anzahl nichster Nachbarn / Koordinationszahl: 6

CsCl-Gitter

— bce-Gitter, aber anderes Ion auf raumzentrierter Position

— Anzahl nichster Nachbarn / Koordinationszahl: 8

Bezeichnung von Kristallebenen:
1. Schnittpunkte der Ebene mit Krisallachsen in Einheiten der fundamentalen Gittervektoren, z.B. 2, 3,2
2. Bilde Kehrwert: %, %, %
3. Erweitere auf teilerfremde ganze Zahlen: 3,2,3 < Miller’sche Indices (h k 1)
4. Fiir negative Richtungen: (3 2 3)
5. Notation:

o Gleichwertige Ebenen: {h k [}
e Gleichwertige Richtungen: < h k[ >



Beugung und reziprokes Gitter

Beugung einer einfallenden Welle o
Amplitude am Ort B (allgemein): A ~ e~%0ot [ o(7) - e~ #k—ko)T gy

o k— Eo = K: Streuvektor

Streuung an periodischer Struktur: Ap (k) = Z e—iFR (Z FalK) - e_“zﬁ’>
alle R «

Gitter faktor Struktur faktor

FalB) = [ 40 0a()- e~k di": Atomstreufaktor

e R: Gittervektor

Tn: Atomposition «

7: relativer Abstand zu o

Beugungsbedingungen von Laue / Laue-Gleichungen:
e Intensitdtsmaxima fiir &'jE = 2mm;
e m; ganzzahlig
e d; aus R = nia@ + nado + na3ds

Reziprokes Gitter

Reziprokes Gitter = Menge aller Wellenvektoren é, die ebene Wellen mit der Periodizitéit eines gegebenen Gitters
bilden, also: e'¢(i+7) = £iG7
e Reziproker Gittervektor: G = hii + ko + L3

e Reziprokes Gitter von bee = fec und umgekehrt

Fundamentale Gittervektoren des reziproken Gitters:
- Go X a:
® gl - 27T 61?3’2 33:3)

= (_7:3><51
® gl - 2W62(63X61)

- (_7:1><52
* 1 = 2T e

Streubedingung von Laue: K = G (Streuvektor = reziproker Gittervektor)

Ein Vektor éhkl = hg1 + kg2 + 1gs des reziproken Gitters steht senkrecht auf den Netzebenen (h k1).
Bragg-Gesetz: nA = 2dp; sin 0

1. Brillouin-Zone = Wigner-Seitz-Zelle des reziproken Gitters

. éuf den (_?[renzen der 1. Brillouin-Zone liegen die Spitzen aller Vektorenpaare E, Eo, die die Streubedingung
k — ko = G erfiillen.

e Weitere Brillouin-Zellen: Mittelsenkrechten zu weiter entfernten reziproken Gitterpunkten

Strukturfaktor: S =" _ fo - e
e «: Alle Atome in der Elementarzelle
e 7,: Lage des Atoms in EZ

e S bestimmt die Intensitét des (h k 1)-Reflexes



Atomstreufaktor / Formfaktor: fo = [,,, . 0a(7) - eIk gt

e 0,(7) hangt von Art der Strahlung ab

o falls 0, (™) kugelsymmetrisch: foa =47 [ 0o (r') - 7% Si’é#drl

Zusammenfassung:

e Aus Lage der Reflexe K = G bei Beugung (verschiedene Strahlungen kénnen verwendet werden, siehe Vorlesung)
lassen sich Gestalt und Abmessungen der Elementarzelle eines Gitters bestimmen.

o Intensitit der Reflexe lasst iiber Strukturfaktor und Formfaktor Riickschliisse auf den Inhalt bzw. die Basis der
Elementarzelle zu.

Temperaturabhingigkeit der Streuintensitét:

o (Ap) = Ao- e o{n*)e?
——
Debye—Waller—Faktor

o (I)=1Iy-e 2V mit W = % (u?) G2

Gitterdynamik

Adiabatische Niherung;:

e Bewegungen der Ionen wegen grofser Masse viel langsamer als bei Elektronen = Anregungen des Elektronen-
Systems erfolgen im Potenzial der momentanen Ionenkonfiguration.

Potenzial (harmonische Naherung):

1 — — 1 . . [ — 1 . L 9e]? - — 3
U =35> 0l = Ry +5 > (@) - Vol — )+ 1 3 [(@— V] - o(f - R))+ o(’)...
i,J ,J ©J Ef fekte hoeherer Ordnung
Uy (%) harmon. Term

e 7;: momentane Position des Atoms mit Gleichgewichtslage Ei, 7= E’fl +

Uy: statische Gitterenergie

() = > Krifte auf Atom = 0 im Gleichgewicht

Harmonischer Term: U™ = 1 > (Wi — uju)¢uu(ﬁi - ﬁ]) (Ui — ujy)

824 (7
— b (7) = 552

- Uharm = % Zi;ﬁj uiuDle,ujy mit D;ij = 51']' Zk d);w(Ri - Rk) - (ﬁuy(Rk - R])

Dispersionsrelation der linearen einatomigen Kette: w = 24/ [sin &2

e f: Kopplungskonstante / Federkonstante
e M: Masse

Zustandsdichte der Schwingungsmoden Z(w):
e Anzahl der Zusténde (Schwingungsmoden) pro Volumen im Frequenzintervall [w,w + dw]
e Oder: Energie-Zustandsdichte Z(E)

1
wa
k

o Z(w)dw =

k

1
™

al

o Z(w)dw = 2 ___dw

™A | [,2 — 2
Wy, —w

[ Z(w)dw = {f, Anzahl der Zustéinde pro Volumen



. cpme. dw
Van-Hove-Singularitét: 7 =0

Lineare zweiatomige Kette: wi = f- (& + 37) £ f - \/(# + 42— Aosin® ke
e w, (k): optischer Zweig

e w_(k): akustischer Zweig

Phonon: Quasi-Impuls hk

e Erhaltung nur bis auf einen reziproken Gittervektor

Thermische Eigenschaften des Gitters

. : 1 - Tws (k)
Innere Energie des Kristalls: U(T) = Uy + 3 Z hwg(k) + Z NG
Bindungsenergie ks E,s € T
—_——

Nullpunktsenergie Temperaturabhaengigkeit

. 3
Spezifische Wirme des Gitters: ¢ = 25k (l)

OD/T 4oy
% 0p f ey

0 (ev—1)2

_ hw
*Y=%T

e Op: Debye-Temperatur, k - 0p = hwp

1 9V 1 9p

i ient: o = 194
Thermischer Ausdehnungskoeffizient: o = 7 57 fp = svorl, = 351

_ _yor| . ;
e B=-V5& - Kompressionsmodul

_ Jcv
® &= "33

Sk VEscvs (B)

=T Griineisen-Parameter
Olnwy .o
— Y. = — i Griineisenzahl
— _ mne — _Olnwp
Im Debye-Modell: Vi =~ BV

Wiirmeleitfihigkeit x: ¢ = —kVT
e ¢: Wiarmestromdichte
P KPhononen + KElektronen

=305 VR T s (F)

—Cp spezifische Wirme

— héaufig [ . = vp - 7 ¢ mittlere freie Weglénge

Dielektrische Eigenschaften von Isolatoren
Mikroskopisches elektrisches Feld: VE™#ro (i) = o™ kro(7)
Makroskopische dielektrische Verschiebung: V - D(7) = V(g0 E(7) + P(7)) = 0
e P: dielektrische Polarisation, gemittelt iber Einheitszelle

o E: makroskopisches elektrisches Feld

Lokales Feld am Ort eines Atoms: E'°% = Eo + B+ Ey+ Eg
° El = —%Niﬁ: Feld durch Dipole in Probe



e N;: Depolarisationsfaktor, Ny + No + N3 =1 (= N = % fiir Kugel)

Lorentz-Beziehung fiir kubische Symmetrie: E'%(7) = E(7) + ;- P
o ElF(7) = <£2E(7)
° ﬁzeoeﬁzaoﬁ+ﬁ
o P= (e — 1)50E = XEOE

Clausius-Mosolli-Beziehung: :_} = %% > Njoy

e «;: Polarisierbarkeit eines Atoms, p’'= aE°F mit p atomares Dipolmoment

o & e(w) = eo0) 4 £)==O©

Das freie Elektronengas
Ohm’sches Gesetz: f: o E

Drude-Gleichstrom-Leitfahigkeit: o = mer

m

Drude-Wechselstrom-Leitfahigkeit: o(w) = 22

1—iwT

(S

Fermi-Wellenvektor, Radius der Fermi-Kugel: kr = (3 w2 n)

.'I’L:V

Fermi-Impuls: pr = h- kg

h2 k%
2m

Fermi-Energie: Ep =

Fermi-Geschwindigkeit: vp = %

Fermi-Temperatur: Tp = ETF

njw
W=

Ein-Elektronen-Zustandsdichte: D(E) = 555 - (3%)? - E

° D(EF) = %ELF

Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion: f¥ = W%/’“T—H
o = Wahrscheinlichkeit, dass ein Elektron im i-ten Ein-Elektronen-Zustand ist, falls System im thermischen Gleich-
gewicht
Spezifische Warme: cy =v- T

e v =7 - k? - D(Ep): Sommerfeld-Konstante

Wirmeleitfahigkeit: £ = 1 - cy - 1- v}

o [=vp-T= nhfe]?j“g: freie Weglinge
— k2. L
o CV =3 -n - . EF



Elektronen im periodischen Potential

Bloch-Theorem:
¢ Die Eigenfunktionen der zeitunabhingigen Schrédinger-Gleichung sind von der Form ¥ (7) = e”zf-un% (7) mit
Up (T + R) = uy,(7) fiir alle Gittervektoren R.
o U (Ft+ R)=e .0 ()

e 7u jedem k gibt es viele Losungen (so viele wie reziproke Gitterpunkte), Unterscheidung durch Bandindex n,
diskrete Energiewerte E, (k)

—

e Quasiimpuls fiir Elektronen: p'=h - k
® an,E+é(F) = \Iln’]}'(,'?)
® En,E+é = En,E

¢ Ein-Elektronen-Zustinde im periodischen Gitter lassen sich durch eine Schar von Energieflachen En(E) beschrei-

-

ben, die die Periodizitét des reziproken Gitters haben: E, (k) Energiebénder

ds 1

Beziehung zwischen el. Zustandsdichte und Bandstruktur: D, (E) = [ Su(B) 48 [V B (]

e S, : Flache konstanter Energie in primitiver Einheitszelle des Kristalls, z.B. 1. Brillouin-Zone
Van-Hove-Singularitéten: VEE(E) =0

Halbklassische Dynamik von Kristallelektronen

Effektive Masse m*:

e Kristallelektronen verhalten sich unter Einwirkung duferer Kréfte, als ob sie eine Masse hétten, die durch den
L );1 gegeben ist, gegeben durch die Kriimmung des E(k)-Verlaufs

e
m J

Tensor (

Boltzmann-Gleichung;: %{ + 9Vif + ﬁ%VEf = (%)S .
toRe

e Beschreibt die Anderung der Verteilungsfunktion der Ladungstriiger durch dufere Felder und StoRe
o [ Kukere Kraft
e Linke Seite: ,Driftterme” durch dufsere Felder

e Rechte Seite: ,,Stofsterm*

e fo: Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion

e 7: Relaxationszeit

Elektrische Leitfihigkeit: o = % fE(E):EF ”E((;)) -7(k) dS

n-e?-7(Ep)
P

e Im parabolischen Band: 0 =



Halbleiter

Einteilung:
e Isolator: alle Bander entweder voll oder leer
— Charakterisiert durch Energieliicke E,
o Metall: wenigstens ein Band teilweise gefiillt

e Intrinsischer Halbleiter: elektronische Eigenschaften werden durch thermische Anregung vom Valenzband ins
Leitungsband bestimmt

o Extrinsischer Halbleiter: Eigenschaften durch Ladungstriger aus Verunreinigungen Storstellen) bestimmt

Produkt der Ladungstrigerdichten: n-p = N - P . e~ (BEr=EV)/KT — N . p. =Eq/kT
e n(T): Dichte der Elektronen im Leitungsband

o p(T): Dichte der Locher im Valenzband

3
o« N(T) = § (2t

3

1 (2kT\%

Elektronendichte im intrinsischen Halbleiter: n;(T) = 1 (257) e~ Fo/2kT

(mymi)*

Chemisches Potential im intrinsischen Halbleiter: u; = Ey + % + % -k-T-In ZT/
L

e Fiir T = 0 genau in der Mitte der Energieliicke

Dotierte Halbleiter
e Donatoren liefern zusétzliche Elektronen ins Leitungsband, héhere Valenz als Wirtsmetall
— Donatorzustinde Ep befinden sich dicht unterhalb E}, (Leitungsband)
o Akzeptoren liefern zuséitzliche Locher ins Valenzband, niedrigere Valenz als Wirtsmetall
— Akzeptorzustinde E4 befinden sich dicht oberhalb Ey (Valenzband)

o = Esist sehr viel leichter, thermisch ein Elektron aus dem Donatorniveau ins Leitungsband anzuregen, oder aus
dem Valenzband in die Akzeptorniveaus, als aus dem Valenzband ins Leitungsband.

Elektronen- / Locherdichte im intrinsischen Fall (n; > |[Np — Nal): n,p ~ n; = $(Np — Nga)

Elektronen- / Locherdichte im extrinsischen Fall (n; < |[Np — Na|):

n?

— n-Halbleiter: Np > Nga —-n= Np — Ny, p= Np-N, K1

2

— p-Halbleiter: Na > Np —p= Na — Np, n= x5 < p




