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LOI MO PAU
TRIET LI VAMUC TIEU

Muc dich cla sach la cung cép cho nguoi doc kién thiic co ban vé dac tinh, hoat
déng vagidi han cliathiét bi ban dan. D& thu dwoc nhitng kién thirc ndy, vé co ban
ngudi hoc phai cé hiéu biét thdu dao vé céc quatrinh vat |i xay ra trong vat liéu
ban dan. Muc tiéu clia sach hop nhat co hoc lwong ti, |i thuyét luvong tir cla vat
ran, vat I vat liéu ban dan, vavat Ii thiét bi ban dan lai véi nhau. T4t c& nhitng ndi
dung ndy lacan thiét dé hiéu vé hoat dong clia cac thiét bi ban dan trong hién tai va
nhitng si phét trién trong twong lai ctia ching.

Luong kién thic vat Ii dwgc dua vao trong tai liéu nay nhiéu hon nhiing
cudn sach gidi thiéu vé thiét bi ban dan khac. Méc du thm bao quét clia sach hoi
rong nhwng tac gia nhan thdy rang moét khi ngudi doc d& nam virng kién thirc nén
tang va nhitng kién thirc vé vt liéu thiu dao thi vat |7 thiét bi ban dan s& duoc hiéu
mdt cach nhanh chéng vadé dang. Su nhdn manh nhing kién thirc vat Ii co ban s&
c0 loi trong viéc hiéu vathiét ké nhitng thiét bi ban dan méi.

B&i vi muc dich clatai liéu ndy la gidi thiéu Ii thuyét vé thiét bi ban dan,
nén coé rat nhiéu |i thuyét nang cao dabi bd qua. Thém vao do, nhirng quatrinh ché
tao khong duoc mo ta chi tiét. Co vai thao luan chung vé ki thuat ché tao chang han
nhu khuéch tén va cy lon, nhung & day can nhd rang nhirng két qua clia qua trinh
ché tao nay c6 tac dong truc ti€p dén ddc tinh clathiét bi.

DPIEUKIEN TIEN QUYET TRUOC KHI BOC SACH

Séach nay danh cho sinh vién nam Il va ndm IV. Di éu kién tién quyét dé hiéu tai
lieu nay la kién thirc toan hoc cao cap, dac biét la phwong trinh vi phan (chi yéu
cau da hoc so qua dé biét tra ciru dang nghiém clia méi loai phwong trinh); vat |i
dai cuvong, dac biét la tinh dién hoc; va cac mdn vat li hién dai, dac biét la co hoc
lvong tir (Chi yéu cau ngudi hoc biét so lvgc vé co hoc lwgng tir vi trong tai liéu
cling nhac lai nhitng kién thtrc co hoc lvong tir can thiét). Néu ngudi doc da hoc
gua khéa hoc nhap moén vé mach dién t&r thi 8 rat hiru dung nhung né ciing khéng
can thiét & day.

CACH SAP XEP TRONG SACH



Séch bat dau tir gigi thiéu kién thire vat I dén quatrinh vat |i trong vat liéu ban dan
va sau do dé cap dén vat i thiét bi ban dan. Chwong | gidi thiéu ciu tric tinh thé
clia chat ran, huéng dén vat liéu ban dan don tinh thé | twdng. Chuong 2 va 3 gioi
thiéu co hoc luong tir vali thuyét lvong tir cla chét ran, chang l1a nhitng kién thic
vat li co ban.

Chuong 4 dén chuong 6 dé cip dén qué trinh vat i trong vat liéu ban dan.
Chuong 4 gigi thiéu quéa trinh vat | trong béan dan & trang théi can bang; chuong 5
néi vé& hién twong van chuyén hat tai dién trong ban dan. Sau dé, dic tinh cta hat
tai dién ngoai lai khong can bang dugc xay dwng trong chuong 6. Kién thic vé
hanh vi clia hat tai dién ngoai lai trong ban dan 1a can thiét dé hiéu vé cac quatrinh
vat |i trong thiét bi ban dan.

Vat Ii thiét bi ban dan co ban dwoc xay dung tir chwong 7 dén chuong 13.
Chuwong 7 dé cap dén cac qua trinh dién trong tiép xUc p-n co ban. Tiép xic kim
loai-ban dan, ca chinh luu va khong chinh luvu, va tiép xuc di thé ban dan cling
dwoc khdo sat trong chwong 9, trong khi d6 chwong 10 n6i v é transistor luéng cuc.
Transistor hiéu tng truong kim loai-oxit-ban dan dwoc gidi thiéu trong chuong 11
va 12, va chuong 13 dé cap dén JFET. Khi da hoc qua chuong tiép xdc p-n, nguoi
doc ¢6 thé hoc bét clr chwong nao trong cac chwong néi veé céc loai transistor vi cac
chwong nay duwoc xay dwng doc 1ap voi nhau. Chuwong 14 khéo sat thiét bi quang
hoc vacubi cling chuong 15 dé cap dén thiét bi ban dan ding trong cac mach cong
suat.

Chi y: Nhirng phan dwoc danh dau * c6 nghia la ban cé thé bd qua ching ma
van c6 thé hiéu nhirng phan sau.
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PHAN MO BAU
Ban Dan VaMach Tich Hop (1C)
TONG QUAN

Chang ta thudng nghe moi ngudi néi rang ching ta dang séng trong thoi dai thong
tin. M6t lvong 16n thong tin ¢6 thé thu dwoc qua Internet va cling cé thé thu duoc
mdt cach nhanh chéng qua nhitng khoang céch xa bang nhitng hé théng truyén
théng vé tinh. Sy phéat trién cla transistor va IC d& dan dén nhitng kha nang dang
kinh ngac nay. IC tham nhap vao hau hét moi mit clia doi sdng hang ngdy chang
han nhw dau doc dia CD, may Fax, may Scan laser tai cac siéu thi, va dién thoai di
dong. Mot trong nhitng vi du dién hinh nhat clia ki thuat mach tich hop 1a méy tinh
sO — ngay nay mot laptop twong ddi nhd cling cé kha nang tinh toan hon mot thiét
bi dwoc dung dé glri con nguoi 1én mat trang cach day vai nam. LTnh vic dién ti
ban dan tiép tuc [a mot [nh virc cd tdc do phét trién nhanh, vai hang nghin tai liéu
nghién ctru dugc xudt ban moi nam.

LICH SU

Thiét bi ban dan c6 mét lich sir phét trién kha dai nhung sw bung né clia ki thuat
mach tich hop chi méi xudt hién trong hai hodc bathap nién gan day. Tiép xtuc kim
loai—ban dan bat ngudn tir nhirng cong trinh tredc day cta Braun vao nam 1874.
Ong da phéat minh ra ban chat bét d6i xing clia do dan dién gitra tiép xtc kim loai
va bén dan. Nhirng thiét bi nay duoc ding nhu detector trong nhitrng thi nghiém
trén radio trwdc day. Vao nam 1906, Pickard da dua ra phat minh vé detector tiép
xtc diém dung silic va, nam 1907, Pierce d & cong bd nghién cru vé déc tinh chinh
lru clia diode dwoc ché tao bang cach phun kim loai trén nhitng loai ban dan khac
nhau.

Nam 1935, bd chinh lwu selen va diode tiép xtc diém silic da dwoc dung lam
bd phét hién ti s0. Vi sy phét trién clia Radar, nhu cau vé nhitng diode tach song
va bo tron séng tang Ién. Nhirng phuong phéap tao ra Silic va Gemani phatap cao
cling duoc phét trién trong suét thoi gian nay. Bréc tién trong hiéu biét vé tiép xic
kim loai—ban dan duoc ho tro bdi sy phét trién trong vat i
ban dan. C6 |& sy kién quan trong nhét trong thoi ki nay lali
thuyét vé sy phat xa nhiét clia Bethe vao nam 1942, theo li
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thuyét nay dong dién duwgc xac dinh béi qua trinh phét electron trong kim loai cht
khong phéi qua sy tréi giat hodc khuéch tan. Mot budc dot pha khac dién ra vao
nam 1947 khi transistor dau tién dugc ché tao va dwgc kiém tra tai phong thi
nghiém Bell bdi William Shockley, John Bardeen, va Walter Brattain. Transistor
dau tién nay la mot thiét bi tiép xic diém va dung Germani da tinh thé. Hiéu (rng
transistor cling sém dwoc chirng minh trong silic. M6t s cai tién cd y nghia khac
xuat hién vao cudi nhitng nam 1949 khi vat liéu don tinh thé dwoc ding thay cho
vat liéu da tinh thé. Bon tinh thé da dat duvoc sy dong déu vamot s tinh chat duoc
cai tién so v6i nhitng vat liéu ban dan khac.

Budc tién ti€p theo trong sw phét trién clia transistor la str dung qua trinh
khuéch tan dé hinh thanh nén nhitng ti€p xUc can thiét. Qua trinh nay cho phép
diéu khién tot hon tinh chat cta transistor va dathu dwgc nhirng thiét bi co thé hoat
dong & tan sO cao. Transistor md dinh bang duoc ché tao bang phuong phép
khuéch tan duoc thwong mai héa vao nam 1957 (loai Germani) va nam 1958 (loai
Silic). Qua trinh khuéch tan ciing cho phép nhiéu transistor dwgc ché tao trén mot
|6p silic don tinh thé méng, vi vay giathanh clia nhitng thiét bi nay giam xuéng.

MACH TiCH HOP (IC)

Dén lic nay, nhirng thanh phan trong mach dién ti
van phai dugc két ndi véi nhau bang nhirng day
riéng biét. Thang 11 nam 1958, Jack Kilby thu6c
cong ti Texas Instruments d& ché tao IC dau tién
bang Germany. Ciing trong khoang thoi gian do,
Robert Noyce thuéc cbng ti  Fairchild
i Semiconductor cling da ché tao thanh cong 1C bang
silic dung céng nghé planar. Mach dau tién da sir dung transistor lwéng cuc. Sau
do, nhirng transistor MOS duwoc ché tao vao gitra nhirng nam 60. Cong nghé MQOS,
ddc biét la CMOS da trg thanh tiéu diém Idn cho viéc thiét ké va ché tao IC. Silic
|a vat liéu ban dan chinh dwoc st dung trong ché tao IC. GaAs va nhirng ban dan
hop chét khac dwoc dung trong nhirng (rng dung dac biét doi hoéi tan sb cao va
nhi*rng thiét bi phat quang.

IC dinh tho 555

KE tir IC dau tién do, viéc thiét ké mach datrd nén tinh vi hon, va mach tich
hop ngdy cang phic tap hon. Chip silic don tinh thé ¢ 1 cm?® da chira hon mot



triéu transistor. Mot s6 1C ¢6 thé c6 hon hang trdm chan, trong khi moi transistor
chi ¢6 3 chan. Mot IC 6 thé chira nhitng ham dai s6, logic, va nhé trong mot chip
ban dan don tinh thé-vi du vé loai IC ndy la vi x& li. Nhitng nghién cttu vé quéa
trinh ché tao silic cing véi su tang tinh tw dong hoatrong thiét ké va ché tao da dan
dén giathanh thap hon va san lvgng cao hon.

CHE TAO

Mach tich hop la két qua truc tiép cla viéc phét trién nhitng ki thuat ché tao
transistor va nhitng day lién két trong chip don. Sau day chdng ta s& mo tad mot vai
qué trinh ndy. Phan gidi thiéu ndy nham muc dich cung cép cho ngudi doc mot o
thuat ngtr co ban trong ché tao.

Oxi héa nhiét Sy thanh cong clia nhitng IC duwoc ché tao tlr tinh thé sillic 1a nho
mot loai oxit thién nhién tuyét voi, SiO,, dwoc hinh thanh trén bé mat silic. Oxit
nay dwoc dung nhr cong céch li trong MOSFET va ciing dvgc dung nhw chét céch
dién gilra céc thiét bi va duoc goi 1a oxit treong. Nhitng day lién két bang kim loai
két ndi nhitng thiét bi khac nhau cé thé dwoc dat trén dinh cla oxit truong. Hau hét
céc chat ban dan khéc khéng hinh thanh dd oxit tw nhién dé dung trong viéc ché
tao thiét bi.

Silic s€ bi oxi héa & nhiét do phong trong khéng khi hinh thanh nén oxit tu
nhién méng c6 do day khoang 25 A°.
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dén bé mac silic, & d6 O, twong tac voi
Si hinh thanh nén SiO,. Béi vi twong tac nay, silic bi pha hly tai bé mat cta né.
Lwong silic bi phahtly gan bang 44% do day cla oxit sau ciing.
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cla thiét bi.
Vung duc trén mang dwoc tao bdi vat liéu hap thu tia tér ngoai. Bau tién, mot 16p
nhay quang duoc goi 1a16p can quang duoc phi trén bé mat clia ban dan. Lép can
quang la mot polime hitu co thue hién nhitng bién doi hda hoc khi tiép xtc véi anh
sang tlr ngoai. L&p can quang tiép xdc véi anh sang tlr ngoai qua mang che quang
nhuw dwoc chi ratrong hinh 0.2. Sau do, 16p can quang dwgc phét trién trong mot
dung dich héa hoc. Thudc hién anh dwoc dung dé di chuyén nhitng phan khong
mong mudn cla I&p can quang vatao ra mdt hinh dang thich hop trén silic. Mang
che quang va quatrinh quang khéc layéu td then chét dé xac dinh xem thiét bi ché
tao ra c6 thé nhd nhu thé nao. Thay vi dung anh sang tr ngoai, electron vatia X
cling c6 thé duoc dung dé boc |6p can quang ra.

An mon Sau khi hinh dang clia16p can quang dwoc hinh thanh, |¢p can quang con
lai c6 thé duwoc dung nhu mot mat na, vi thé vat liéu khong bi phi bdi 16p can
quang s bi an mon. Hién nay, an mon Plasma la mét qua trinh tiéu chuan dwoc
dung trong ché tao IC. Théng thudng, mot chat khi &n mon chang han nhw khi
CFC (CloFlocarbon) dvgc bom vao mot budng ap suat thap. Plasma duwoc tao ra
bang cach dit mot dién &p tan s radio giira catot va anot. Miéng silic dwoc dét &
catot. Nhitng ion mang dién duong trong Plasma dwoc gia toc huéng vé Catot va
b&n pha miéng ban dan theo hudng vudng goc vai bé mit. Tuong tac vat li va hda
hoc thuc sy tai bé mat rat phirc tap nhung két qua cudi cuing la silic ¢d thé bi an
mon di huéng trong nhitng ving dwoc chon loc clia miéng ban dan. Néu 16p can



quang duoc dat vao bé mat cla silic dioxit thi silic dioxit cling ¢6 thé bi an mon
theo cach twong tu.

Khuéch tan

Qua trinh nhiét dwoc dung rong réi trong ché tao IC la khuéch tan. Khuéch tan la
mot quéa trinh ma qua dé nhirng loai nguyén tir tap chat dac biét co thé duoc dua
vao trong vat liéu silic. Qua trinh phatap nay lam thay d6i tinh chat dién clasilic
va hinh thanh nén tiép xuc pn. (Tiép xdc pn la thanh phan co ban ciathiét bi ban
dan.) Miéng silic bi oxi hoa dé hinh
thanh dioxit silic va nhirng clra sb
TS - Ezccii‘ucch . nhd duvoc md trong oxit trong nhirng
SO ving dugc chon lya dung KT thuat
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Mait dd pha tap

\ Sau d6 miéng ban dan dwoc dat
Sy Khoang\cﬁch__* trong0 10 ‘nhl et~ do ca0 (kboang
1100°C) va nhirng nguyén ttr pha
Hi?h\(l}j3| Mat do tap chét sau cling dugc khuéch tan vao bé tap chéng han nhu Bo hoéc Photpho
et et bin & dwoc dua vao. Nhirng nguyén tir pha
tap dan dan khuéch tan vadi chuyén vao trong silic do gradient mat do. Boi vi qua
trinh khuéch tan doi hoéi gradient trong mat dd nguyén ttr, mat dé sau cuing cta
nhitng nguyén t&r khuéch tan 1a phi tuyén nhw duoc biéu dién trong hinh 0.3. Khi
miéng ban dan duoc |8y ra khoi 10 va nhiét do clia miéng ban dan trd lai nhiét do
phong, hé s khuéch tan clia nhitng nguyén tir pha tap vé co ban bang O vi thé
nhitng nguyén tir phatap dinh x( trong vat liéu silic.

Cay lon DBay la qua trinh thay thé cho quatrinh khuéch tan nhiét dé cao. M6t chum
nhitng ion pha tap dwoc gia téc & nang luong cao va dén bé mat ban dan. Khi
nhitng ion di vao silic, chiing va cham véi nhirng nguyén t silic, danh maét nang
lvgng va cubi cung dirng lai tai mot do sau
nao dé trong tinh thé. Boi vi qua trinh va
cham vé ban chat lathdng ké, do d6 c6 mot su
phan bd do sau tham nhap cla nhitng ion pha
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Hinh 0.4 | Mat do c‘éy Ton Bo véo Silic



tap. Hinh 0.4 biéu dién vi du vé qua trinh cdy Bo v&o silic tai mdt nang lvong ndo
do.

Hai wu diém cla qua trinh cdy ion so véi qua trinh khuéch tan 1a (1) quéa
trinh cdy ion la mét qua trinh nhiét d6 thap va (2) nhitng 16p tap chat dwoc cb dinh
rét tot. L&p can quang valép oxit ¢ thé duoc ding dé ngan can sy tham nhap cla
nhirng nguyén tir tap chat dé cho quéa trinh cdy lon cé thé xuédt hién trong nhirng
vung réat dwgc chon lvaclasilic.

MOt nhroc diém cliacdy ion latinh thé silic cé thé bi hdng bai si tham nhap
clia nhitng nguyén tir tap chat dan dén s va cham clia nhitng nguyén ti tap chét toi
va nhirng nguyén tr silic chd. Tuy nhién, da so0 sy hu hong co thé duoc loai bd
bang céch luyén silic & nhiét do cao. Nhiét do luyén thwdng rat thdp hon nhiét do
cta quatrinh khuéch tan.

Ma kim loai, lién két, va dong g6i Sau khi thiét bi ban dan da duogc ché tao bang
nhi*rng quy trinh nhw da dwoc thao luan. Ching can duoc két ndi véi nhau dé hinh
thanh nén mach. Thuong man kim loai duoc két tha bai ki thuat két tia chan khéng
vanhitng day lién két dwoc hinh thanh ding quang khic va an mon. Néi chung, 16p
bao vé nitric silic cubi cung dugc két tia trén toan bo chip.

Nhitng chip IC riéng biét duoc tach ra bang cach vach va bé gay miéng ban
dan. Sau d6 chip IC dwoc dwa vao trong goi. Cudi ciing, nhitng gach lién két bang
chi dugc dung dé gan nhitng day bang nhém hodc vang gilra chip va cac chan trén
goi.

Tom tat: Qua trinh ché tao tiép xtc pn duoc don gian hda. Hinh 0.5 nay biéu dién
nhitng budc co ban trong si hinh thanh tiép xdc pn. Nhiing bwéc nay bao gom mét
vai quatrinh dwgc mé ta trong doan trudc.
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Hinh 0.5| Céc bude co ban trong qué trinh hinh thanh tiép xte pn

e Xem video md t& c4c céng doan ché tao chip bang ki thuat quang khic
[ photolithography] tai: http://www.youtube.com/watch?v=zFnJQjcnhGQ

e Xem video md ta cac cong doan ché tao thiét bi NMOS bang ki thuét quang
khac: http://www.youtube.com/watch?v=725rV Hro6uM




CHUONG I: CAU TRUC TINH THE CUA CHAT RAN
TONG QUAN

Tai liéu ndy nghién ctu tinh chét va dac tinh dién cla vt liéu va thiét bi ban dan.
Ma ban dan lai 1a chét ran. Do d6 tinh chét dién ctia chat ran dugc quan tam hang
dau. Ban dan noi chung 1a vat liéu don tinh thé. Tinh chat dién cta vat liéu don
tinh thé khéng chi phu thudc vao thanh phan hoéa hoc ma con phu thudc vao s sip
x&p clia c&c nguyén tir trong chét ran; do do, can co mot sy tim hiéu ngan gon veé
cdu truc tinh thé cla chét ran. Sy hinh thanh hodc phéat trién cla vat liéu don tinh
thé & mot phan quan trong ctia kT thuét ban dan. Mot thao luan ngan vé mot vai ki
thuat nudi tinh thé duoc dwa vao trong chrong nay dé cung cap cho ngudi doc mot
S0 thuat nglr mo ta cdu tric thiét bi ban dan. Chuong nhap mon ndy cung cap
nhirng kién thirc nén tang vé vat liéu don tinh thé va s hinh thanh clatinh thé dé
cho ngudi doc co thé hiéu veé tinh chat dién clia vat liéu vathiét bi ban dan.

1.1| VAT LIEU BAN DAN

Ban dan 1a mét nhdém vat liéu co tinh dan dién ndm trung gian gira kim loai va
chdt cach dién. Hai loai ban dan chung nhat 1a vat liéu ban dan co ban ndm & nhém
IV clia bang tuan hoan, va vat liéu ban dan hop chét, da s6 ching duoc hinh thanh
do su két hop dac biét ciia nhitng nguyén t6 nhém 111 va nhom V. Bang 1.1 biéu
dién mot phan cliabang tuan hoan trong do cé nhitng ban dan phd bién va bang 1.2
liét ké mot vai vt liéu ban dan. ( Ban dan ciing co thé dugc hinh thanh tir sy két
hop cla nhitng nguyén t6 nhém Il va VI, nhung néi chung nhitng vat liéu nay
khong duwoc xét trong tai liéu nay.)

Bing 1.2| Bang liét ké vai chét Béng 1.1| Mot phén cua
ban dan bang tudn hoan

Ban din co ban = = e
Si Silic -
Ge Germani B C

Ban dan hop chit Al Si P

: : Ga Ge As

AlP Alumunum phosphide In Sh
AlAs Aluminum arsenide
GaP Gallium phosphide
GaAs Gallium arscnide

InP Indium phosphide



Nhi*ng béan dan co ban |a nhitng ban dan ma trong thanh phan ciu tric cla
né chi c6 mot loai nguyén tir l1a silic hodc germany. Hién nay silic 1a ban dan phd
bién nhat duoc ding trong mach tich hop va sé dugc nhac dén thudng xuyén trong
tai liéu nay.

Nhi*tng hop chét hai nguyén t6 chang han nhw GaAs hodc GaP dwoc hinh
thanh bang s két hop cla nhitng nguyén t6 nhom 111 va V. GaAs la mot trong
nhitng ban dan hop chat phd bién hon ca. Tinh chat quang hoc t6t ctia n6 1am cho
nd hi*ru dung trong nhirng thiét bi quang hoc. GaAs ciing dugc dung trong nhitng
trng dung dac biét chéng han nhu nhirng (r’ng dung doi héi van téc cao.

Bén canh do ciing c6 nhitng ban dan hop chét 3 nguyén t6. Mot vi du la
Al,Gay_,As, trong dé chi s6 dugi x chi dinh phan clia nguyén t6 cé sd nguyén tir
nhd hon. Nhitng chét ban dan phitc tap hon ciing cé thé dwoc hinh thanh cung cap
sy da dang khi chon tinh chat vat liéu.

1.2|PHAN LOAI CHAT RAN

Badang ton tai cia chat ran lavé dinh hinh, da tinh thé, va don tinh thé. Moi loai
duoc dac trung béi kich thwét clia vung cd trat tw trong vat liéu. Mot vang co trat
tw la vung trong thé tich khong gian & do nhirng nguyén tir hodc nhitng phan tir c6
s sap xép hinh hoc déu dan hoic tuan hoan. Vat liéu vo dinh hinh co trét tw chi
trong mot vai huvéng nguyén tir hoac phan tir , trong khi vat liéu da tinh thé cé mirc
do trat tv cao hon trén nhiéu hwédng nguyén tir hoac phan tir. Nhirng ving c6 trat tw
nay, hodc nhitng vung don tinh thé thay déi kich thuét va sy dinh hudng doi voi
nhitng vung khac. Ving don tinh thé dwoc goi lalép va duoc chiatéch véi nhirng
|6p khéc bdi bién 16p. Mot cach Ii twdng cd thé xem vat liéu don tinh thé c6 mirc
do trat tv cao, hodc s tuan hoan hinh hoc déu dan trong toan bo thé tich clia vat
liéu.

{a) (b} (9]

Hinh 1.1] Ba loai chit rin: (a) vé dinh hinh, (b) da tinh thé, (c) don tinh thé



Thach anh

Dang tinh thé Dang v6 dinh hinh
NGi chung, sv thuan loi ctia vat liéu don tinh thé 1& & cho tinh chat dién cliand t6t
hon nhitng vat liéu khdng phai don tinh thé, béi vi bién 16p c6 khuynh huédng lam
giam dic tinh dién. Biéu dién hai chiu ctia vat liéu vo dinh hinh, da tinh thé, va
vat liéu don tinh thé duoc trinh bay trong hinh 1.1.

1.3]MANG KHONG GIAN

Chang ta s& khao sat don tinh thé véi st tudn hoan hinh hoc déu dan trong si sap
Xxép nguyén tlr clland. Mot don vi dai dién, hodc nhdom céac nguyén tir duoc 13p lai
sau nhitng khoang déu dan & moi chiéu dé hinh thanh don tinh thé. Sy sip xé&p tuan
hoan ctia nhirng nguyén tl trong tinh thé duoc goi la mang.

1.3.1 O don vi va 6 don vi téi gian

Chang ta co thé biéu dién mét nguyén tlr (a) hoic nhém céc nguyén tr (b) nao dé
bang mot chdm duoc goi 1a diém mang. Vi du: trong tinh thé Silic, moi diém mang
cliand lamot nguyén t silic; con trong tinh thé nwdc da, méi diém mang cliand la
phan t&r nwéc.

e o0 0 o oIS
e o ° & b
) o oD
() (b)

Hinh 1.2 biéu dién mang hai chiéu v han bao gbm nhitng diém mang. Céach don
gian nhat dé 13p lai cac nguyén tir hodc nhdm nguyén t&r 1a tinh tién. Moi diém
mang trong hinh 1.2 ¢é thé duoc tinh tién mot khodng cach na; theo mot chiéu va



khoang céach mb, theo chiéu thir 2 dé tao ra mang 2 chiéu (n, mla céc sd nguyén).
Su tinh tién theo chiéu thir 3 st tao ramang 3 chiéu. Nhirng huéng tinh tién khong
can vudng géc nhau.

Nhin vao hinh 1.3, chiing ta thdy rang chi can I&p lai mdt trong cac hinh binh hanh
A, B, C, D thi sg tao ra duoc toan bd mang tinh thé. Céac hinh binh hanh nay goi la
cac 6 don vi. O don vi A co thé duoc tinh tién theo hudng a, va by, 6 don vi B ¢d
thé dwoc tinh tién theo hwdng a; va bs, va toan bd mang 2 chiéu co thé duoc xay
dung bang cach tinh tién ca 2 loai 6 don vi ndy. Nhitng 6 don vi C va D trong hinh
1.3 cling ¢ thé dwoc dung dé xay dwng toan bd mang bang cach ding nhitng phép
tinh tién thich hop. Vay chiing ta ¢ thé dinh nghta 6 don vi [amot thé tich nhé cla
tinh thé c6 thé dugc dung dé tao ratoan tinh thé. O don vi khdng phai [a duy nhét.
Nhitng két quéa clia viéc khao sét mang 2 chiéu c6 thé dé dang dwoc mé rong cho
treong hop 3 chiéu dé mo ta vat liéu don tinh thé thuc.

- - - - - -

- - L] - - - F¥) \..

b, }‘ by
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- - - - - - - r - - - L - - -
Hinh 1.2| Biéu dién hai chiéu Hinh 1.3| Biéu dién hai chi¢u clia mang don
ctia mang don tinh thé thé trong do c6 chi ra nhimg & don vi

O don vi t6i gian 14 6 don vi
nhd nhat ma co thé duoc 13p lai dé
hinh thanh mang. Trong nhiéu treong
hop, sé thuan loi hon néu dung 6 don
vi chit khéng phai 6 don vi t6i gian. O
don vi dugc chon cd nhirtng mat bén
vubng goéc trong khi nhitng mat bén
clia 6 don vi t6i gian co thé khong
vubng goc.

Mot loai 6 don vi 3 chiéu duoc

biéu dién trong hinh 1.4. M6i quan hé
Hinh 1.4] Mt loai 6 don vi trong
trudng hop 3 chigu



gilra 6 nay va mang dugc dac trwng bdi 3 vecto a, b, va c. Bavecto nay khong can
thiét phai vubng goc nhau va co thé bang nhau hoc khdng bang nhau vé do dai.
M6i diém mang trong mang 3 chiéu co thé tim dwoc bang cach dung vecto:

r=pa+gb+ sc (1.1)

& day p, q vaslanhitng sd nguyén. B&i vi vi tri cliagoc toa do latly y, ching ta sé
dat p, g vaslanhitng s nguyén duong cho don gian.

1.3.2 Cau tric mang co ban

Trudc khi thao luan vé tinh thé ban dan, ching ta hdy xét 3 céu tric tinh thé vaxac
dinh mdt sb tinh chét co ban ctia nhitng tinh thé nay. Hinh 1.5 biéu dién c4u trdc
lap phuong don, 1ap phuong tdm khoi va lap phuvong tam mat. B6i voi nhitng cau
tric don gian nay, ching ta cé thé chon nhitng 6 don vi sao cho nhitng vecto a, b,
va ¢ vudng goc vi nhau va c6 dd dai bang nhau. C4u trdc |ap phwong don (SC) c6
mot nguyén tir dit tai moi dinh; ciu trdc [4p phuong tm khéi (BCC) c6 thém mot
nguyén tir dat & tdm cla hinh 1ap phuong; va cau tric 1ap phuong tdm mat (FCC)
co thém nhirng nguyeén tir i} moi mat.

{a) (b) (<)
Hinh 1.5| Ba loai mang: (a) Lip phwong don. (b) Lap phuong tim khéi, {c) Lip phwong tim mit

Bang céach tim hiéu vé c4u trdc tinh thé clia vat liéu va hwéng mang clia no,
chding ta cd thé xac dinh vai tinh chat clatinh thé. Chéng han, ching ta c6 thé xac
dinh mat do thé tich clia nguyén t.



Léap phuong tim khéi

Lap phuong tim mat

Lap phuong don

1.3.3 M &t phéng tinh thé va chi sb Miller

B&i vi tinh thé thic ¢ kich thudt khong xéac dinh, nghia la cubi cling chiing két
thic tai mot bé méat. Thiét bi ban dan dwoc ché tao ngay tai hodc gan bé mat vi vay
tinh chat bé mat c6 thé anh hwdng dén déc tinh thiét bi. Ching ta mudn mo ta
nhitng bé mit ndy theo mang. Nhitng bé mét, hoic mét phang trong tinh thé co thé
dwoc mo ta bang cach dau tién xem xét giao diém clia mat phéng doc theo nhitng
truc a, b, va c duoc dung dé mo ta mang.

Vi du 1.2: Hay md t& méat phang duoc biéu dién trong hinh 1.6. (trong hinh 1.6
nhitng diém mang chi dwoc biéu dién doc theo ba truc a, b, c)
Giai:

e Giao diém cha mat
phang voi ba truc a, b, ¢ 1a
p=3,0=2,vs=1.

e Lay nghich dado, chang ta
co: (1/3; 1/2; 1/1)

e Quy dong mau sO ciia ba phan
sO nay: (2/6; 3/6; 6/6)

e Nhitng chir s0 ¢ tr £ la nhirtng
chi 6 biéu dién mit phidng mang,
nghia 1a ching ta c6 mat phang

Hinh 1.6] Mit phing tinh thé dai dién



(2,3,6). Nhirng chi¥ s6 nay cling dwgc goi la chi so Miller.

e Chlng ta s& goi mat phang trong trdng hop téng quét |a (hkl)

e K&t luan: Nhitng mét phang song song véi midt phang trong hinh 1.6 s& ¢6
cting chi s8 Miller 1a (2,3,6). Nhw vay, cac mit phang song song nhau hoan
toan twong dwong nhau.

Bamét phéng thwong dwoc xét trong tinh thé 1ap phwong dwoc biéu dién trong hinh

Hinh 1.7) Ba mit phing mgng: (=) mt phiing (100), (b) mijt phing {110}, () médt phing (111)

1.7. Mt phéng trong hinh 1.7a song song v&i nhitng truc b vac vi vay giao diém la
p=1, g=c vas=co. Ly nghich dao, chlng ta thu dwoc chi sd Miller la (1, 0, 0), vi
vay mit phéng duoc bidu dién trong hinh 1.7alamat phang (100). M6t 1an nita, bat
ki mat phang nd song song v&i mét phang duoc biéu dién trong hinh 1.7a va
duoc chiatach bang mot s6 nguyén 1an hang sd mang hoan toan tueng duong nhau
va duoc goi 1a mét phang (100). M6t sy thuan loi cla viéc 18y nghich dao giao
diém dé thu dwoc chi s8 Miller 14 tranh dwoc viéc st dung oo khi mé ta mat phang
song song v&i mdt truc. Tuy nhién, néu ching ta mé t& mét phang di qua géc toa
dd ctia hé, ching ta sé lai thu dwgc mot hodc mot sd chi s Miller khdng xac dinh
sau khi ldy nghich dao clia giao diém. Tuy nhién, vi tri clia goc toa do clia mot hé
toa d0 & hoan toan tdy y vavi vay bang phép tinh tién gbc toa do dén mot diém
mang twong duong khac, ching ta sé& tranh dwoc dung o trong tap hop nhitng chi
sO Miller.

DBéi v6i cau trac 1ap phwong don, 1ap phrong tam khéi valap phuong tam mat cé
mot bac ddi xting cao. Nhiing truc c6 thé dwoc quay 90° & mot trong 3 chidu va
moi diém mang lai co thé dugc mo ta bdi phuong trinh (1.1):

r=pa+ gb+ sc (1.1



Moi mat clia ciu trdc [4p phrong dwoc biéu dién trong hinh 1.7a hoan toan tuong

Hinh 1.7] Ba mjt phing mang: (=) mdt phing {1000, (b) mjt phing (110, {c) m32 phing (111}
dwong. Nhitng mit phang nay dwoc nhém véi nhau va duoc goi 12 tap nhitng mat
phang { 100} .

Chuing ta tiép tuc xé nhitng mat phang dwoc biéu dién trong hinh 1.7b va 1.7c.
Giao diém clia mat phang dwoc biéu dién trong hinh 1.7b 1a p=1, g=1, va s=. Chi
s6 Miller duoc tim bang cach 18y nghich dao ciia nhitng giao diém nay, va két qua
14, mat phéng nay duoc goi 1a mit phéng (110). Theo c4ch tuong tw, mat phang
dwoc biéu dién trong hinh 1.7¢ duoc goi lamat phang (111).

MOt dac tinh khéc cua tinh thé cling c¢6 thé dugc xac dinh la khoang céch
gitra nhitng mat phang twong duong gan nhat. Mot dac tinh khac |a mat do bé mét
clia nguyén tt, s nguyén tir trén cm? (#cm?) bi cat bdi mdt mit phang nao do.
Can nhé rang, ban dan don tinh thé co6 kich thwét xac dinh va phai két thic tai mot
sO bé mat. Mat dé bé mat clia nguyén tir la quan trong trong nhiéu truong hop,
chéng han trong viéc xéac dinh nhitng vat liéu khac, nhu dién mdi, sé khép voi bé
mat clia vat liéu ban dan nhu thé no.

Cung v6i viéc mo td mat phang tinh thé trong mang, ching ta con muén mé
ta nhitng hwdng dac biét trong tinh thé. Hwdng cé thé dugc biéu dién quatap hop 3
s nguyén |a nhitng thanh phan toa do clia mot vecto theo hwéng d6. Chang han,
duong chéo cia mang lap phuvong don sé cé toa do la 1,1,1. Do dé, dwong chéo
dwoc mo ta theo hwdng [111]. Dau ngodc vudng dung dé phan biét voi dau ngodc
tron (duoc dung dé chi mdt phdng mang). Ba hwéng co ban va nhitng mét phang
mang co lién quan clia cu tric 1ap phuong don duoc biéu dién trong hinh 1.9. Chu



y rang trong mang |1ap phuong don, hwéng [hkl] vudng goc véi mat phang (hkl).

Tinh chét nay sé khéng con ding trong mang khong phai lap phuong.

Hinh 1.9 Ba huémg vi m3t phing mang: (2) mit phing (100} va budmg [100], (b) mdit phing (110) vi huémg

[110], () mt phiing (111) va hwémg [111]

1.3.4 Cau tric kim cuong

Nhw da tirng ndi, silic 1a mot vat liéu ban dan phé bién nhat. Silic 1a nguyén t6
nhém IV va c6 cdu tric kim cwong. Germany ciing la mdt nguyén t6 nhém IV va
co c4u tric giéng kim cwong. O don vi clia kim cuong duoc biéu dién trong hinh

Hinh 1.11

Hinh 1.10

Himb 110 Clyn 6kt Kin Giobg

Hinh 1.11] Céu triic tir dién

trong & dom vi cia ciu tmic
km curomgz

1.10.

Chung
ta cé thé bat
dau hiéu
mang kim
cuong béng
c&ch  xem
xét ciu trlc
tir dién dwoc
bieu  dién
trong  hinh
1.11. Vé co
ban céu tric
nay la lap
phuwong tam
khéi thiéu 4



nguyén ttr & cac dinh.

MOi nguyén tir trong ciu trdc ti dién co 4 nguyén tlr 18n can gan nhét va ciu tric
nay lathanh phan co ban clia mang kim cwong.

C6 mot vai cach dé hinh dung céu tric kim cwong. M6t cach dé hiéu sau hon
Ve cau truc kim cuong la xét hinh 1.12.

Hinh 1.12abiéu dién 2 cdu tric 1ap phuong tdm khoi, hodc tir dién, nhitng céu tric
nay k& chéo nhau. Nhirng vong tron t6 den biéu dién nhitng nguyén tr trong mang
duoc tao ra khi ciu tric dwoc tinh tién sang tré hoic sang phai mot hang s6 mang
a

Hinh 1.12] Mang kim ceong (2) mira dwdt (b) mia wén

Hinh 1.12b biéu dién nira trén cha ciu tric kim cuong. Niratrén chira 2 cdu trdc te
dién duoc ndi chéo nhau theo mot dwong vudng géc véi dwdng chéo nira dwdi. Mot
tinh chat quan trong trong cdu tric kim cwong la bat ki nguyén ttr nao trong cau
tric kim cuong cling c6 4 nguyén tir 1an can gan nhat. Ching ta sé rdt ra tinh chat
nay mot lan nita khi nghién ctru vé lién két nguyén tlr trong phan tiép theo.

1.4|LIEN KET HOA HOC GIUA CAC NGUYEN TU VA PHAN TU TRONG
TINH THE

C6 mot sO phan trong sach nay cé kém theo céc video rat sinh dong dé gilp céc
ban nhanh chéng nam dugc y twdng clia van dé. Vi céc video co dung lwong 16n
khong thé glri kém theo tai liéu nay, nén tac gia gidi thiéu cho ban dén trang

dé xem. Hay copy link dinh kém va dan vao thanh adress
trén trinh duyét web clia ban. Sao dd, ban s tim thay cac video. Néu ban khéng c6


www.mientayvn.com

dwong truyén Internet thi cac ban cd thé xem céc video nay vao mot dip thuan loi
nao do. Khong sao ca vi né la phan tham khao [tly chon].

Céc video trong phan nay xin cac ban xem tai dia chi:
http://mientayvn.com/Dien%20tu/Sach/V at%20li%20di en%20tu%20va%20ban%20dan/ Chuong%0201/14.html

Chiing ta dang xem xét nhirng cau trdc don tinh thé khac nhau. Cau hoi ndy sinh la
tai sa0 mot cau tric tinh thé nao dé lai thién vé mot céch té hop céc nguyén tlr theo
céch riéng clia né. Mot dinh luat co ban trong tw nhién la ndng lvgng tong trong
mot hé & trang tha can bang nhiét c6 khuynh huéng dat dén giatri cuc tiu. Twong
tac xudt hién gitra nhitng nguyén t&r dé hinh thanh nén chat ran nham dat dén ning
lrgng toan phan cuc tiéu va twong tac nay phu thudc vao tirng loai nguyén tir. Do
do, loai lién két hodc twong tac gilra nhirtng nguyén tir phu thudc vao nguyén ti cu
thé hoac nhitng nguyén ti trong tinh thé. Néu khong c6 lién két manh gilra nhitng
nguyén tir, chiing sé “khdng dinh” véi nhau dé tao nén chét ran.

Twong tac gitra nhitng nguyén tir ¢ thé duoc mo ta theo co hoc luong tir.
Madc du nhirng kién thirc vé co hoc lvgng tir duoc dua vao trong chuong sau nhung
sy mo ta céc lién két hoa hoc trong nguyén tir theo co hoc luveng tr van nam ngoai
pham vi nghién cru cliatai liéu nay. Tuy nhién, ching ta cé thé thu duoc nhitng
kién thirc dinh tinh vé céch thirc tvong tac cla nhirng nguyén tir bang céch xem xét
nhitng electron |&p ngodi cung hay nhi*ng electron hbartri trong nguyén ti.

Nhitng nguyén tr tai 2 bién clia bdng tuan hoan (ngoai trir khi tro ) cé
khuynh hiéng mét hodc thu electron héatri dé hinh thanh nhitng lon. Do d6, vé co
ban nhirng ion nay c6 16p nang lvgng ngoai cung day hoan toan. Nhirng nguyén to
& nhom | clia bang tuan hoan cé khuynh hwéng mat mét electron clia chiing va tré
thanh ion mang dién dwong, trong khi nhitng nguyén té & nhém VIl clia bang tuan
hoan c6 khuynh huéng thu thém mot electron va trg thanh ion mang dién am.
Nhirng ion mang dién duong nay sé tuong tac Coulomb va hinh thanh lién két
duwoc goi lalién két ion. Néu nhitng ion nay dén gan nhau thi lyc day s& chiém wu
thé vi vay c6 mdt khoang céch can bang gitta hai ion ndy. Trong tinh thé, nhitng
ion mang dién am c6 khuynh hréng bi bao quanh béi nhitng ion mang dién duong
va nhitng ion mang dién dwong c6 khuynh hwéng bi bao quanh béi nhiing ion
mang dién am, vi vay mang tuan hoan nguyén tir dwgc hinh thanh dé tao nén mang


http://mientayvn.com/Dien%20tu/Sach/Vat%20li%20dien%20tu%20va%20ban%20dan/Chuong%20I/14.html

tinh thé. Vi du dién hinh cta lién két ion 1a NaCl. Video sau day sé& biéu dién qua
trinh hinh thanh lién két ion gira nguyén t& Na vanguyén tr Clo.

Twong tac gilra nhirng nguyén ttr cé khuynh huéng ] . .

hinh thanh nhiing 16p day hoan toan nhu ching ta =~ @~ ~®@ -G
thdy trong lién két ion. M6t lién két nguyén tir khéc (@) ®)

c6 khuynh hudng dat dén nhitng [0p day lalienkét . 1,15} Biéu dién (a) nbiimg
cdng hoartri, vi du nhu trong phan t» hidro. Nguyén electron héa fri cia nguyén tir

. L - . " . hidre (b) lién két cing hoa tri
ttr hidro c6 mot electron va can mot electron nira dé trong phin ti hidro
c6 thé lap day 16p nang lwvong thap nhat. So do clia

hai nguyén tir hidro khéng twong tac va phan t& hidro véi lién két cong héa tri
dugc biéu dién trong hinh 1.15. Lién két cong hoa tri dan dén viéc dung chung
electron gira nhitng nguyén tt, két qua 1a1¢p electron héatri cliamoi nguyén tir s
day. Video sau md ta qua trinh hinh thanh lién két cong héa tri clia phan t& hidro
va phan tir nuéc (Hydrogen: nguyén tir hidro, hydrogen molecule: phéan tiv hidro,
water molecule: phan tir nuéc).

Nhirng nguyén ti nhém IV clia bang tuan hoan, vi du nhu Si va Ge cling c6
khuynh hwéng hinh thanh lién két cong héatri. Nhirng nguyén té nay co 4 electron
hoa tri va can thém 4 electron hoatri dé dat dén cdu hinh bén vitng. Chéng han,
néu mdt nguyén tir silic cd 4 nguyén tir 1an can gan nhét, trong d6 moi nguyén tr
dong gép mot electron hdatri dé dung chung thi nguyén tlr & gitra sé c6 8 electron
& |¢p ngodi cuing. Hinh 1.16a bi éu dién ndm nguyén ti silic khdng trong tac trong
d6 moi nguyén tir cd 4 electron hda tri. Hinh 1.16b 1a biéu dién hai chiéu clialién
két cdng hdartri trong silic.Nguyén tlr & trung tdm cé 8 electron héartri.

Mot s khac nhau co ban gilta lién két cong hoa tri clia hidro va ciasilic la
khi phan ti hidro dwoc hinh thanh, né khong c6 nhitng electron dwoc thém vao dé
hinh thanh thém nhitng lién két cong hoa tri, trong khi nhirng nguyén t+ silic bén
ngod ludn ludn co san nhitng electron hda tri dé hinh thanh thém nhitng lién két
cong héa tri. Do d6, mang nhirng nguyén t silic hinh thanh nén mét tinh thé ¢
kich thwdt kndng xac dinh, trong dé moi nguyén ti silic co 4 nguyén tir 1an can gan
nhat va 8 electron dugc dung chung. Bén nguyén tir 1an can gan nhat hinh thanh
nén lién két cong héatri twong (ng voi cau tric tir dién va mang kim cwong, no lan
lvot dwoc biéu dién trong hinh 1.11 va 1.10. T4t nhién, lién két nguyén t&r va ciu
tric tinh thé c6 lién hé truc ti€p véi nhau.



Loai lién két nguyén ti thir 3 1alién két kim loai. Nhirng nguyén t6 nhém |
c6 mot electron hoatri. Chang han, néu hai nguyén tir Natri (Z=11) dwgc mang dén
gan nhau, nhitng electron hoa tri s& twong tac véi nhau giéng nhu trong lién két
cong héa tri. Khi nguyén ttr Natri thir 3 dugc mang dén gan hai nguyén tt dau,
nhitng electron héa tri cling cé thé tvong tac va tiép tuc hinh thanh mot lién két.
Natri & thé rdn c6 cau triic |ap phuong tim kKhoi, Vi pounniam = Wikimlai @

vay mli nguyén tlr cd 8 nguyén tir 1an can gan H@f @
nhat trong d6 moi nguyén tir gop vao mot electron.  Z.—. 33
Chuing ta c6 thé xem nhitng ion dwong kim loai Lot

i+ (%)

) ) . . e e
duwoc vay quanh bdi mot bién cac electron, chat ran i i % 1
) — H@q—c

dwoc gilr voi nhau béi lwc tinh dién. Sy mo ta nay
cho tamot btre tranh dinh tinh vé lién két kim loai.

MOt loai lién két nguyén tlr thi 4 lalién két Van der Waal. Day la lién két
y&u nhét trong céc lién két héa hoc. Chang han, phan tir HF dwoc hinh thanh boi
lién két ion. Tam hiéu dung ctia nhirng hat mang dién duong khéng trang voi tam
hiéu dung ctia nhirng hat mang dién am. Sy bat déi xirng trong phan b6 dién tich
dan dén su hinh thanh mot luéng cuc dién nhd cd thé twong tac vai nhitng ludng
curc clia céc phan tir HF khéc. Bdi vi twong tac yéu, chét ran duoc hinh thanh boi
lién két Van der Waals c6 nhiét dd néng chay twong doi thap — qua thwc hau hét
cac vat liéu nay ton tai & dang khi trong diéu kién nhiét d6 phong.

Lién két kim load

Xem video md ta sy hinh thanh phan t&r HF bang lién két Van der Waal.
1.5KHUYET TAT VA TAP CHAT TRONG CHAT RAN

Céc video trong phan nay xin xem tai:

http://mientayvn.com/Dien% 20tu/Sach/V at% 20li% 20dien% 20tu% 20va% 20ban% 20dan/Chuong% 201 /15.html

Cho dén lic nay, chiing ta chi méi khado s& cau trdc tinh thé |i twdng. Trong tinh
thé thirc, mang khong hoan hao ma chira nhitng khuyét tat; nghia la, si tuan hoan
hinh hoc hoan hdo bi gian doan theo nhirng cach thic nao d6. Khuyét tat co
khuynh hwéng lam bién doi tinh chat dién ciavat liéu, vatrong mot s trwong hop,
nhirng tham s6 dién c6 thé chiu anh hudng manh bdi nhitng khuyét tat hodc tap
chét nay.

1.5.1 K huyét tat trong chét ran


http://mientayvn.com/Dien%20tu/Sach/Vat%20li%20dien%20tu%20va%20ban%20dan/Chuong%20I/15.html

MOt loai khuyét tat ma tat cd céc tinh thé déu cé la dao dong. Bon tinh thé hoan
hdo chira nhitng hat (nguyén ttr, phén tir hodc ion) tai cac nat mang, nhitng hat nay
cach nhau mot khoang bang hang sd. Ngoai ra, cac hat trong tinh thé c6 mét nang
lvong nhiét nao do, nd Ia ham theo nhiét do. Nang lvong nhiét nay lam cho nhitng
hat dao dong ngau nhién quanh nhitng diém mang can bang. Dao dong nhiét ngau
nhién nay lam cho khoang céch gitta cac nguyén ti bién déi mdt cach ngau nhién,
pha v sy sap xép tuan hoan ctia nhitng nguyén tir. Khuyét tat nay duoc goi ladao
dong mang anh hudng dén nhirtng dai lvong dién nhu ching ta sé thdy sau nay
trong qué trinh khao sét tinh chat cia vat liéu ban dan.

Mot loai khuyét tat khéc la sai hong diém. C6 vai loai ma ching ta can xem
xét. Trong mot mang don tinh thé i twdng, nhitng nguyén tir dugc sip xép mot
cach tuan hoan déu dan. Tuy nhién, trong tinh thé thwc, mot nguyén tir co thé bi
méat & mdt mat mang nao dd. Khuyét tat nay duoc goi la nit khuyét; n6 duoc biéu
dién bang do thi trong hinh 1.17a. Trong trudng hop khéc, mot nguyén tir co thé
duwoc dat vao gilra nhirng mat mang. Sai hong nay dwoc goi la sai hong ngoai nut
va dwoc biéu dién trong hinh 1.17b. Trong truong hop sai hong chd khuyét va sai
hong ngoai nat, khong chi s sp xép hinh hoc clia nguyén tir bi pha v malién két
hda hoc i twdng gitta nhitng nguyén tt cling bi gian doan, diéu ndy dan dén lam
thay d6i tinh chat dién cla vat liéu. Sai hong chd khuyét va sai hdng ngoai ndt néu
ddt gan nhau S8 twong tac nhau va hinh thanh sai hdng ché khuyét-ngoa nit. Sai
hong chd khuyét-ngoai ndt nay con duoc goi lasai hdng Frenkel tao ra nhitng anh
hwdng khéc biét so vai nhitng sai hong chd khuyét vasai hdng ngoa nit riéng | é.

Hinh 1.17| Biéu dién hai chiéu ciia mang don tinh thé (a) sai hing chi Jhuyét (h) sai hing ngoai nit




Sai hong diém lién quan dén vi tri clia tirng nguyén tir
hodac mot nguyén tr. Trong s hinh thanh vat liéu don tinh 1
thé, nhitng sai hdng phirc tap hon c6 thé xudt hién. Chdng & & Liiasde
han sai hdng dudng xudt hién khi ddy cac nguyén tir bi thiéu — + 4 '
trong mét mat mang. Sai hdng nay dwoc goi lasy 1éch duwdng
va duoc biéu dién trong hinh 1.18. Cling nhw d6i v6i sai
héng diém, s léch dwong lam gian doan ca sy tuan hoan
hinh hoc déu dan clia mang va nhirng lién két nguyén ti |i
twdng trong tinh thé. Sy 1éch nay cling cd thé lam thay doi tinh chéat dién clia vat
liéu, thvong la theo nhitng céch thirc khong thé tién déan duoc nhuw déi véi sai
hdng diém.
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Hinh 1.18| Biéu dién hai
chiéu s méo dwirng

Nhirng s 1éch phtrc tap khéc cling c6 thé hinh thanh trong mang tinh thé.
Phan nhap mén nay chi mudn dua vao mot vai loai sai héng co ban va ching té
rang tinh thé thuc khdng nhét thiét 1a mot ciu tric tinh thé hoan hao. Anh hudng
clia nhitng sai hdng nay dén tinh chéat dién cla ban dan sé dwoc xét trong chwrong
saul.

1.5.2 Tap chét trong chét ran

Nhitng nguyén tlr bén ngodi, hOAC Nhipng ok Lislpis kel kit cia mang den siah 2 cho iy ) g it

nguyén ti tap chét c6 thé hién dién trong EOSLEEELDOOURLESDE2 2 B2
. R ~ A 5 ~ , tas® feeesvese e 088 & SOBNO

mang tinh thé. Nhitng nguyén tt tap chat co seeistesesese sreser.erees
thé ndm tai mat mang binh thuong, trong  $13333337330 faritsiisiil
. N ~ seveeveea? , . e e ® ® o e

trvong hop nay ching dwoc goi la tap chat 8000884 S0, s@l 04 ;_E_:_:: R0 es!
thé chd. Nhitng nguyén tlr co thé nam gitta ~ ssesssssilll 122223322:%8

(a) Tap chét ngodi nut (h) Tap chit thé chi

nhitng mat mang binh thwong, trong truong

hop nay ching dwoc goi la tap chat ngoai

nit. Ca hai loai tap chat nay la sai hong mang va dwoc biéu dién trong hinh 1.19.
M6t sb tap chat, chdng han nhu Oxi trong Si c6 khuynh hwéng tro; tuy nhién,
chang han nhu vang hodc photpho trong Si ¢ thé thay déi tinh chat dién clia vat
liéu m6t cach manh mé.

Trong chuong 4, ching ta sé& thdy rang, bang cach thém mot lvong tap chét
co kiém soét, tinh chit dién ctia ban dan co thé thay déi tdy y. KT thuét thém nhirng



nguyén ti tap chat vao vat liéu ban dan dé thay déi tinh chét dién ctia né dwoc goi
laphatap. C6 hai phuong phap pha tap tong quét: khuéch tan tap chét vacdy lon.

Quy trinh khuéch tan thic sy phu thudc vao hinh dang bén ngoai cuia ban
dan, noi chung, khuéch tan tap chét dwoc thuc hién bang cach dat tinh thé ban dan
& mdi trwong khi nhiét dd cao (gan 1000° C) chira nhitng nguyén ti tap chat. Tai
nhiét dd cao nay, nhiéu nguyén ti tinh thé co thé chuyén dong ngau nhién trong va
ngod nhitng mit mang don tinh thé cla ching. Nhitng chd khuyét cé thé dwoc tao
ra do chuyén dong ngau nhién ndy vi vay nhitng nguyén tr tap chét co thé di
chuyén trong mang bang cach nhay tir chd khuyét nay dén chd khuyét khéc.
Khuéch tan tap chat la mot qua trinh ma & do tap chét di chuyén tlr viing c6 nong
dd cao tir bé mat sang ving c6 ndng dd thap trong tinh thé. Khi nhirng nguyén ti
tap chat bi dong bang trong nhi*ng mat phang mang thay thé. Sy khuéch tan nhirng
tap chat khéc nhau vao nhitng ving dugc chon clia ban dan cho phép ching ta ché
tao nhi*ng mach dién t& phirc tap trén mot don tinh thé ban dan.

Noi chung, qua trinh cdy lon xay ra & nhiét do thap hon khuéch tan. Mot
chim nhitng ion tap chét duoc gia téc dén dong nang nam trong khoang 50 KeV
hodc I6n hon va sau d6 dén bé mat ban dan. Nhirng ion pha tap ning lwong cao di
vao tinh thé va dirng lai & mot do sau trung binh tinh tlr bé mat. Mot vu diém clia
cdy ion la co thé diéu khién duoc nhitng nguyén t& ion di vao mot ving dac biét
clia tinh thé. Mot nhroc diém cla ki thuat ndy la nhitng nguyén ti tap chat téi va
cham v@i nhitng nguyén tr tinh thé lam héng su thay doi vi tri mang. Tuy nhién,
hau hét s 1am hdng mang co thé tranh dwoc bang cach luyén nhiét, ngha 12 ting
nhiét do ctatinh thé trong thoi gian ngan. Su luyén nhiét 1a budc can thiét sau khi
cay ion.

Video sau day dung tinh thé NaCl dé minh hoa céc loai sai hdng diém trong mang
tinh thé. Trong qua trinh xem video, ban ¢c6 thé gap mot s cum tir sau:

e Defect in solid: nhitng khuyét tat trong chét ran

e Inthismodule, you will learn about the various types of point defects
present in the crystal lattice of solid: Trong phan nay, chiing ta sé khdo sat
nhirng loai sai hdng diém khac nhau trong mang tinh thé ctia chat ran.

o Defectsin crystalline solids:Sai hong trong chét ran két tinh

e Point defect: sai hdng diém




e Linedefect: sai hong duwong

e Point defects are of three types: sai hong diém gom 3 loai

e Soichiometric: hop thirc

e Non stoichiometric: khdng hop thirc

e |mpurity defects: sai hdng tap chat

e |n cases of non ionic solids, the stoichiometric defect are of two types : DOi
vGi nhitng trwdng hop chat ran khong phai ion, sai hdong hop thircc gdm hai
loai

e Vacancy defects: sai hong chd khuyét

e Interdtitial defects: sai hong ngoai nat

e Frenkel defects: sai hong Frenkel

e Schottky defects: sai hong Schottky

e |mpurity defecs: sai hdng tap chat

*1.6| CAC KT THUAT NUOI CAY VAT LIEU BAN DAN
Céc video trong phan nay xin xem tai:

http://mientayvn.com/Dien% 20tu/Sach/Vat% 20li% 20dien% 20tu% 20va% 20ban% 20dan/Chuong% 201 /16.html

Sv thanh cong trong viéc ché tao mach tich hop c& rat Ion (VLSI) lakét qua clia sy
phét trién va cai tién ki thuat nudi vat liéu don tinh thé thuan khiét. Ban dan la mot
trong s8 nhitng vat liéu tinh khiét nhat. Chéng han, Si c6 ndng do tap chét cao nhét
nhd hon moét phan muoi ti. Yé&u cau dd tinh khiét cao déng nghia véi viéc can phai
rit can than trong viéc phét trién vaxu i vat liéu @ moi budc trong qua trinh ché
tao. Co ché va dong hoc cta qua trinh phét trién tinh thé cuc ki phirc tap va sé
dwgc md t& mdt cach rat chung chung trong tai liéu nay. Tuy nhién, nhirng kién
thirc tong quét vé Ki thuat nudi vanhirng thuat nglr da dwoc dua vao.

1.6.1 Nudi bang cach dun

KT thuat thong thwong dé nudi tinh thé dwoc goi la phuwong phap Czochralski.
Trong KT thuat nay, mdt miéng nho vat liéu ban dan duoc goi 1a mam dwoc mang
dén tiép xdc véi bé mat ciia mot vat liéu gidng n6é & phaléng, va sau d6 dugc kéo
cham tir thé 16ng. Khi mam duoc kéo cham, st hoa ran xuét hién gitra l¢p tiép xdc
ldng-ran. Thong thwong tinh thé cling duoc quay cham khi né dang dwoc kéo dé
tron 16ng, dan dén nhiét d6 dong déu hon. Nhitng nguyén t&r tap chat, chang han
nhu Bo ho&c Photpho co thé dugc thém vao béan dan dang tan chay. Hinh 1.20 biéu


http://mientayvn.com/Dien%20tu/Sach/Vat%20li%20dien%20tu%20va%20ban%20dan/Chuong%20I/16.html

dién so dd clia qua trinh nudi Crochralski va thoi silic duvoc hinh thanh trong qua
trinh nay.

__ Binh chita

9 Niu chiy !

~—__ Nai nung

Hinh 1.20| (a) Mﬁ‘hinh bo kéo tmh thé va (b) anh cua mién silic vé1 mét day cac
IC. Mach dwoc kiém tra trén miéng silic va sau do dwoc tach thanh nhitng chip
riéng biét.

Video sau day sé mo ta phwong phap Czochralski:



Mot vai tap chét cd thé di vao thdi mdt cach ngau nhién. Sy tinh ché ving 1a ki
thuat pho bién dé lam tinh khiét vat liéu. Cudn cam nhiét do cao, hodc cudn day
cam &rng r-f duoc cho di cham doc theo chiéu dai cliathéi. Nhiét d6 duoc cdm (rng
bai cudn day di cao dé cho mdt I16p chat [dng mdng duoc hinh thanh. Tai [6p tiép
xUc ran-16ng, co sk phan b tap chit gitra hai pha. Théng s6 mo ta sy phan bd nay
duoc goi 1a hé sd phan tang: ti sO gilra mat do tap chét trong chét ran voi mat do
trong chdt 16ng. Chang han, néu hé s3 phan tang bang 0.1 thi ¢ nghta 1a nong do
tap chét trong chét 16ng |&n gdp 10 [an nbng dd tap chét trong chat ran. Khi ving
chét 1dng di chuyén trong vat liéu, tap chat duoc don theo chat 1dng. Sau vai doan
clia cudn day r-f, hau nhu tap chét bi don vé cudi thanh, rdi bi cit. Di chuyén viing
nau chay, hodc ki thuat loc ving co thé tao dwgc mirc do tinh khiét can thiét.

Sau khi ban dan dwoc hinh thanh, théi ban dan duoc déo got dé co dudng
kinh thich hop va ldy mot mét phéng chuén trén toan b chiéu dai ctia théi dé ki
hiéu sy dinh hwéng trong tinh thé. Mt phang ndy vudng gdc vi hwdng [110] hodc
biéu thi mat phang (110). (xem hinh 1.20b). Do d6, diéu ndy cho phép nhiéu chip
riéng biét dwoc ché tao theo mdt mét phang tinh thé d& cho sao cho nhitng chip co
thé duoc tach ra tirng phan dé dang hon. Sau dé thoi nay duoc cét thanh tirng
miéng. Mo6i miéng phai di day dé ty ho tro vé mit co khi cho né. Thao tac mai 2
mét co khi tao ra mot miéng phang c6 do day déng nhét. Béi vi qué trinh may c6
thé dé lai nhitng bé mat bi hdng va bi 1am ban do hoat dong co khi, bé mat phai
duoc ldy di bang co ché hda hoc. Budc cudi cung la danh bong. Brdc ndy cho ra
mdt bé mat nhan ma nhitng thiét bi co thé duoc ché tao hodc nhitng qué trinh nuo
cay tiép theo co thé duoc tién hanh trén nd. Miéng ban dan cudi cung nay duoc goi
lavat liéu deé.

Video sau day sé cho ban biét quy trinh ché tao ra dé nhu thé nao



CHUONG I1: GIOI THIEU CO HOC LUONG TU
CHUONG Il

Co Ban Vé Co Hoc Lwong T

TONG QUAN

Muc dich clGatai liéu nay la gitip ngu i doc hiéu vé hoat dong va dac tinh cla thiét
bi ban dan. M6t cach Ii twdng, chiing ta s& khao st nhitng thiét bi nay ngay tic
khac. Tuy nhién, dé hiéu dic tuyén V-A, chiing ta can hiéu biét vé dac tinh chuyén
dong cla electron trong tinh thé khi electron chiu s tac dong clia cac thé nang

khac nhau.

Chuyén dong clia céc vat thé vi md, chang han nhu cac hanh tinh va vé tinh
c6 thé duoc tién doan véi dd chinh xéac cao dung vat |i co dién dua trén cac dinh
luat chuyén dong clia Newton. Trong khi d6 nhitng thuc nghiém véi eectron va
song dién tir tin s cao dan dén nhitng két qua mau thuan voi vat |i cd dién. Tuy
nhién, nhitng két qua thirc nghiém nay c6 thé duoc tién doan bang cac dinh luét co

hoc lugng tir. Li thuyét song co hoc luong ti 1a co s¢ cho |i thuyét vat Ii ban dan.

Ching ta sé tap trung véo nhitng vt liéu ban dan ma tinh chét dién cta nd
lién quan truc ti€p dén dac tinh chuyén dong clia electron trong mang tinh thé.
Hanh vi va dic tinh clia nhirng electron ndy c6 thé dugc mo ta bang co hoc song.
Co hoc song str dung phuong trinh Schrodinger va phuong trinh nay dwoc gidi

thiéu trong chuong nay.

Muc tiéu clia chuvong nay la giGi thiéu van tat vé co hoc lwong tir dé cho
ngwdi doc thu duoc kién thirc va dan dan quen véi phuong phap phan tich. Nhirng

kién thirc nhap mon nay hinh thanh nén co sé clavat li ban dan.



2.1INHO’'NG NGUYEN Li CUA CO HOC LUONG TU
Xem video valam thi nghiém ao tai:

http://mientayvn.com/Dien%20tu/Sach/V at%2011%20di en%20tu%20va%20ban%20dan/Chuong%62011/21
html

Truwdc khi nghién clru vé co sé toan hoc clia co hoc lwgng tir, c6 ba nguyén Ii ma
ching ta can xem xét: nguyén li lvgng t& héa nang lwong, nguyén Ii ludng tinh

song-hat va nguyén |i béat dinh.
2.1.1 Luong tlr héa nang luong

Mot thi nghiém ching t6 c6 s méu thuan gitra két qua thuc nghiém véi |
thuyét c6 dién clia anhh sang |a hiéu ¢ng quang dién. Néu anh sang khong don sac
duoc chiéu dén bé mat sach cla vat liéu, thi nhiing eectron (nhirng eectron
quang) c6 thé duoc phét ratlr bé mat. Theo vat li ¢d dién, néu cuwong dé anh sang
du lén, déng nang cla electron sé 1on hon céng thoat va electron sé thoét ra khoi
bé mat kim loai khong phu thudc vao tan sb clia anh sang t6i. Biéu nay thuc té
khong xay ra. Hiéu (rng quan sat dwoc trong thuc té 13, véi cuvdng dé anh sang toi
khong doi, néu tan s anh sang nhd hon mot tan s vy nao doé (Vo latan sd gidi han
phu thudc vao loai vat liéu cu thé) thi s& khong cd electron nao dwoc thodt ratly bé
mat vat liéu. Con khi v > vy dong nang cuc dai clia electron quang bién doi tuyén
tinh theo tan s3. K&t qua nay duoc biéu dién trong hinh 2.1. Néu cuong do anh
sang toi bién doi con tan sd khong dai, toc do phéat xa electron quang thay doi,

nhung dong nang cuc dai van gilt nguyén.


http://mientayvn.com/Dien%20tu/Sach/Vat%20li%20dien%20tu%20va%20ban%20dan/Chuong%20II/21
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Hinh 2.1| (a) Hiéu (mg quang dién (b) Péng ning cyce dai cua electron quang
14 ham theo tin sé cia dnh sing téi

Tiép theo, chiing ta sé thuwc hién mot thi nghiém 4o vé hiéu ing quang dién. Truwéc

tién, hdy xem hinh vé mo ta cac bd phan va cach diéu khién thi nghiém.
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Nhap vao day dé thuc hién thi nghiém.

Vao ndm 1900, Planck d& gia thuyét rang blc xa nhiét duoc phat ra tir bé
mat dun néng thanh nhitng lvong nang lvong nho roi rac duoc goi la lugng to.
Nang lvgng ctia nhitng luvong ti nay la E=hu, & day v la tan sd clia birc xa va h
dwoc goi 1a hing sb Planck (h=6,625.10"%* J-s). Sau d6 vao nam 1905, Einstein da
giai thich hiéu rng quang dién bang cach gia thiét rang nang luong trong song anh
sang bao gom nhitng lvgng nhé roi rac. Nhitng luong nhé roi rac nay dwoc goi la
photon ¢6 nang luvgng la E=hu. Do d6, mét photon véi nang lugng dd I6n moi co
thé va cham vao electron & bé mat vat liéu. Nang lvong nhd nhat dé bt electron ra

khoi bé mat duoc goi la cong thoét cliavat liéu.

Vaphan nang lugng du sé bién thanh déng nang cuia electron quang. K ét qua
nay da duoc xac nhan bang thwc nghiém va dugc minh hoa trong hinh 2.1. Hiéu
tng quang dién chirng té ban chat gian doan clia photon va chirng minh hanh vi

giong hat clia photon.

Dong nang cuc dai clia electron quang co thé viét la

max

1
T . =—mu°=hv-hy,
2 ° (2.1)
& day hv 1a nang lwong photon téi va hvela ndng lwong cuc tiéu, hodc cong thoét
can dé bt electron rakhoi bé mat.
2.1.2 Luwdng tinh sdng-hat
Chling ta d& thdy trong phan trudc rang trong hiéu tng quang dién, song anh
sang hanh x& nhw thé chiing la hat. Hanh vi gidng nhu hat ctia séng dién tir cling la

cong cu dé gidi thich hiéu rng Compton. Trong thi nghiém nay, chum tia X dwoc

chiéu téi chét ran. Mot phan ciia chim tia X bi léch va tin sb clia song léch nay



thay doi so voi song téi. Néu chlng ta xét bai toan nay nhv su va cham gilta céc
photon tia X va céc electron trong chét ran, st dung dinh luat bao toan ning lwong
va dong lwong, chiang ta co thé suy ra duoc két qua hoan toan phu hop véi thuc

nghiém.

Nam 1924, de Broglie d& gia thuyét vé si ton tai clla song vat chét. Ong ta
1ap luan rang song biéu hién hanh vi gidng nhw hat, vi thé co thé tién doan rang hat
cling sé biéu hién nhirng tinh chat giong nhu séng. Day la gia thuyét De Broglie vé

sy ton tai clia lwdng tinh sdng hat. Bong lvong cia photon &
p=h/A (2.2)

& day A la budc sdng ciia song anh sang. Do d6, De Broglie d& gia thuyét rang

buéc song clia hat co thé duoc biéu dién 14
A=h/p 2.3)

& day p la déng lvong clia hat va A duoc goi la buwdc séng De Broglie clia song vat

chat.

Ban chat song cua electron da dwoc kiém tra theo vai cach. Nhu ching ta d&
biét, song duoc dic trung bdi cac hién twong giao thoa va nhiéu xa. Nhiéu xa |a
hién twong anh sang sau khi di qua nhirng khe hep c6 dé Ién c& buéc sdng cla
chinh anh séng d6 thi céc tia séng khdng con truyén thdng. V& mét thuc nghiém,
chiing ta sé thdy trén man quan sat xuat hién nhirng van sang toi xen ké nhau voi
cuong dd khéc nhau. Chang han khi anh sang laser (1a &nh sang don s&c) di qua
mot 16 nhd hinh cau c6 duong kinh xdp xi bang budc sdng clia no thi trén man

guan sat ching ta sé thay nhu sau:



Vi thé, néu muén chirng minh electron c6 tinh chét sdng thi ching ta phai bb tri thi
nghiém thé nao dé cho cd thé quan sat dwoc hién tveng nhiéu xa electron qua mot
khe nao do. Bé cé hién twong nhiéu xa xay ra thi tdt nhién khe ndy phai co kich
thudt xdp xi bang budc sdng cla eectron. Céc khe nay chinh 1a céc khe trong

mang tinh thé clia c&c chat ran két tinh.

Chéng han khi chiéu chiim e ectron vao tinh
thé bach kim thi chiing ta sé& thu dwgc mot

hinh anh nhv sau:

Ban c6 thdy no cling gom nhi*rng van sang
va van t6i xen k& nhau giéng nhuv hién
twronng nhiéu xa &h sang laser & trén

khong.

Vay |3, trong thuc té co ton tai hién
twong nhiéu xa electron. Nghfa |a electron 1a mét hat nhung lai thé hién tinh chét
song. Nhirng day sb nhw 311, 220, 111, 200 la ki hiéu cac mat mang clatinh thé.



Dé thu duoc vai danh gia vé tan sd va bwdc séng lién quan dén nguyeén Ii
ludng tinh song-hat, hinh 2.4 biéu dién thang song dién tir. Ching ta thdy rang
buwdc song 72,7 A° thu duoc trong vi du tiép theo thudc ving t ngoai. Théng

thuong, chiing ta sé xem xét bu¢.c sdng trong vung t& ngoai va nhin thay.
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Hinh 2.4 | Phé song didgn b

Nhitng budc song nay rit ngan so véi phd radio théng theong.
Vi du 2.2: Tinh bwéc sdng de Broglie ctia electron chuyén dong véi van téc 10° cm/s.
Giai
Pong lvgng cla electron st la
p=mv =(9.11x10")(10°) =9.11x10™*®

Do do, buéc song De broglie l&:



-34
h_0625-107 _ 7 27x10°m

p  9.11x107%

0
Hay A = 72.7A
Két luan: Két qua nay cho thay bac do I6n buédc song De Broglie clia mat electron thdng thwong

Trong mot sd treong hop séng dién tlr hanh x nhw thé ching 1a hat (nhirng
photon) va thinh thodng hat hanh x&r nhw thé ching la séng. Nguyén li lwdng tinh
séng-hat ctia co hoc lvong tir p dung chll yéu cho céc hat vi mé chang han nhu
electron, nhung cling c6 thé &p dung cho proton va notron. D6i voi nhitng hat vi
mo, chiing ta co thé ching td rang nhitng phwong trinh chuyén dong mé ta ching
S8 trd vé nhitng phuong trinh clia co hoc co dién. Nguyén Ii lwdng tinh séng — hat

la co s& dé md ta chuyén dong va hanh vi clia electron trong tinh thé.

Xem phim tai liéu (tuy chon)

2.1.3 Nguyén |i bat dinh

Nguyén li bat dinh Heisenberg dwoc dua ra vao nam 1927, ciing ap dunh chi
y&u cho céc hat vi md va phat biéu rang chiing ta khong thé mo ta chinh xac tuyét
doi hanh vi ctia nhitng hat & cap dd dwéi nguyén tlr nay. Nguyén |i bat dinh mo ta
méi quan hé co ban gitta nhitng bién lién hop, chang han nhw vi tri va dong luong,

nang lugng vathoi gian.

Phét biéu thir nhat ctia nguyén Ii bat dinh la khéng thé mo ta chinh xac dong
thoi vi tri va dong lvong ctia hat. Néu do bat dinh toa d6 1a Ap va do bat dinh vi tri
|a Ax thi hé thirc bat dinh duoc viét 1a

Ap.Ax=h (2.4)



& day h=h/2n=1,054.10"* J-s va duoc goi 1a hdng s Planck hiéu dung. Phét biéu

nay co thé duoc khai quat hda cho gdéc va momen dong luong.

Phét biéu thir hai clia nguyén Ii bat dinh la khong thé dong thei mo ta chinh
X&c tuyét ddi nang lwvgng va khodng thoi gian ma hat tén tai & trang thai nang
lvong nay. Néu do bat dinh trong nang lvgng la AE va dd bat dinh thoi gian la At
thi hé thirc bét dinh dwgc phét biéu la

AE.At=h (2.5)

MOt cach dé hinh dung hé thirc bat dinh la xét sy do dong thoi vi tri va dong
lvong, va sy do ddng thoi ning luong vathoi gian. Hé thirc bat dinh mudn noi rang
nhitng st do déng thoi nay c6 do sai 1éch trong pham vi nao do. Tuy nhién, hang
sO Planck hiéu dung rat nhd; hé thirc bat dinh chi cé y nghia cho nhitng hat & cap
d6 dwdi nguyén tir. Va ching ta can nhé rang hé thirc bat dinh 1a mét phét biéu co
ban vanoé khong lién hé gi dén sai sb clia phép do.

M0t két qua clia hé thirc bat dinh la chiing ta khéng thé xac dinh chinh xéc vi
tri cla electron. Thay vao do, ching ta sé xac dinh xac suat tim thay electron trong
mdt khoang nao dd. Trong chuwong sau, ching ta sé& xay dwng ham mat do xéac suat
cho phép ching ta xac dinh xac suat ma mét electron c6 mot nang lvong nao do.
Vi vay, trong viéc md td hanh vi cla electron, ching ta sé lam viéc véi ham xac

suat.

Video sau day sé md ta chuyén dong clia electron trong nguyén tr, ban khéng thé

thdy cac electron ma chi thdy nhirng dam may electron.
2.2 PHUONG TRINH SONG SCHRODINGER

Nhitng két qua thuc nghiém trén séng dién tlr va hat vi md khong thé giai thich
duoc bang cac dinh [uat co hoc c8 dién, didu d6 doi hoi phai xay dung mdt mon co



hoc m@i cho cac hat vi m6. Nam 1926, Schrodinger da xay dung co hoc song, né
hop nhat nguyén Ii lvong tir do Planck dua ra va nguyén li lv&ng tinh sdng hat clia
De Broglie. Dua trén nguyén Ii lvdng tinh sdng hat, chiing ta sé mo ta chuyén dong
clia electron trong tinh thé bang i thuyét sdng. Li thuyét song nay duoc mo ta b
phuong trinh sdng Schrodinger.

2.2.1 Phuong trinh song

Phuong trinh song Schrodinger mot chiéu, phi twong déi tinh l&

7?9y (xt1) oy (x,t)

2m X VO )= 1A= ot (2.6)
& day P(x,t) laham song, V(X) lathé nang dwoc gid s 1a khdong phu thudc thoi
gian, mlakhdi luong clia hat vaj 1a mot hdng sd ao bang v-1. C6 mot luan ct i
thuyét dé dan ra phwong trinh séng Schrodinger, nhung phuong trinh 1a mot dinh
dé co ban ctia co hoc luvong tr. Ham sdng Y(x,t) s& dwgc dung dé mod ta hanh vi clia

hé vavé mat toan hoc Y(x,t) [amdt ham phtrc.

Chung ta c6 thé xac dinh phan phu thudc thoi gian ctia ham sdng va phan
phu thudc toa do bang cach dung KT thuat tach bién. Gia s rang ham sdng c6 thé

dugc viét du¢i dang
v (X,t) =y (X)4(t) (2.7)

& day ((x) la ham theo toa do x va ¢(t) [a ham theo thoi gian. Thé dang nay clia

nghiém vao phuong trinh séng Schrodinger, ching ta thu duoc:

24070 vy 0p(0) = g (9 22 (2.8)

NEu chia cho ham séng toan phan, phuong trinh 2.8 tré thanh



IO WA W 10\
2my (x) 0x o(t) ot (2.9)

B&i vi V€ trai cla phwong trinh 1a ham theo vi tri x va vé phdi clia phwong trinh l1a
ham theo thoi gian, mudn phrong trinh ndy c6 nghia thi mbi vé clia phuong trinh

nay phai bang hang s8. Chiing ta ki hiéu hang sd nay lan.
Do d6, phan phu thudc thoi gian ciaphwong trinh (2.9) duoc viét la

10}
o) ot (2.10)

Nghiém ctia phwong trinh 2.10 c6 thé duoc viét dudi dang

o(t) =0 (2.11)

Dang nghiém nay la dang ham mii clia séng sin, & day n/h la tan sb blc xa w.
Chting tacd E=hv hodc E=hw/2n. Do dd, w=n/h =E/h vi thé hang sb tach bién n

bang nang lwong E cla hat.
Phan khoéng phu thudc thoi gian clia phuong trinh song Schrodinger bay gi ¢

c6 thé dwoc viét tlr phwong trinh (2.9) la

m 1oy (ZX) V(X =E
2my (X)  ox (2.12)

& day hang sO tach bién 1a ning lvong toan phan E clia hat. Phuong trinh (2.12) ¢o

thé duoc viét la

‘32"’2") +2—r2n[E—V(x)]\|1 (x)=0
OX 7]

(2.13)



& day m la khoi lwgng cta hat, V() la thé nang cla hat, va E la nang lvong toan
phan ctia hat. Phuong trinh song Schrodinger khéng phu thudc thdi gian cling c6
thé dwoc dan ra dua vao phwong trinh song ¢6 dién nhu dwoc chitng minh trong
phan phu luc E. Cach tiép can nay don gian nhung n6 chirng té s dang tin cay cla
phuong trinh séng Schrodinger doc lap thoi gian.

2.2.2 Y nghfa vat |i ciia ham song

Muc dich cudi cling ctia ching ta la dung phuwong trinh song g(x,t) dé mo ta hanh
vi clia electron trong tinh thé. Ham Y(x,t) 1a ham séng, vi vay can phai biét moi
guan hé gira ham va electron la gi. Ham song toan phan la tich cia ham song
khong phu thudc thoi gian va ham song phu thudc thoi gian. Twr (2.7) ching ta cd

v (%, 1) =y (X)o(1) =y (x)e =" (2.14)
B&i vi ham song toan phan 1a ham phtc nén ban than né khéng thé biéu dién mot
dai lwvong vt |i thuc.

Nam 1926, Max Born d& phét biéu rang binh phuong modun ham séng
|Ww(x,0)]* dx |& x&c sudt tim thdy hat trong khoang tir x dén x+dx tai mdt thoi diém

nao do, hodc [P(x,t)|? 1a ham mat do xac sudt. Ching ta co:

Iy (%,8) P=w (. thy " (%,1) (2.15)
O day P*(x,t) laham lién hop phirc. Do d6
v x (1) =y * (e =

Vi thé tich clia ham song toan phan valién hop phirc cliano s& bang

Iy (x,1) F=w (" (x,1) = [y (x)e /= Ty * (e =" (2.16)



Do do, chung ta co

v () P=w 0w " () =l () P (2.17)

La ham mat do xac sudt va khong phu thudc thoi gian. Mot si khac biét 16n gira
co hoc ¢b dién va co hoc lvgng tlr 1a trong co hoc cd dién, vi tri clia hat c6 thé
duwoc xac dinh chinh xac, trong khi dé trong co hoc luvong tl, vi tri cia hat duoc
xac dinh theo xéac suat. Ching ta sé xac dinh ham mat do xéac suat trong vai truong
hop, va bdi vi nd khdng phu thudc thdi gian, néi chung, chiing ta sé chi quan tam

dén nhiing phuwong trinh séng khéng phu thudc thoi gian.
2.2.3 Diéu kién bién

B&i vi ham song |@(x,t)|? biéu dién ham mat dd xac sudt, do do, d6i véi mdt hat,

chuing ta phai c6

Jlv(F dx=1
2, (2.18)
Xé&c sudt tim thay hat trong toan khdng gian la tat nhién. Phwong trinh (2.18) cho
phép chling ta chuan héa ham séng va la diéu kién dugc dung dé xac dinh nhitng

hé sb trong ham song.

Diéu kién con lai ap dat cho ham song va dao ham ctia né. Tuy nhién ching
ta phai phéat biéu diéu kién bién va dua ra li 1& bién minh tai sao chiing ta phai &p
dat nhitng diéu kién dy. Ham séng va dao ham bac nhét ctia né phai co tinh chat

sau néu nang lvgng toan phan E vathé nang V(x) clia né xac dinh & moi noi.
Diéukién 1: Y(x) phai xac dinh, lién tuc va don tri.

oy
Diéukién 2: ox phai xac dinh, lién tuc va don tri.



B&i vi [P(X)|? 1amat dd x&c sudt nén Y(x) phai xac dinh va don tri. Néu mat
do xac suat khong xac dinh tai diém nao do6 trong khong gian thi xé&c suat tim thay
hat tai vi tri ndy sé 1a chac chan (100%) va nguyén |i bét dinh s& bi vi pham. Néu
nang lvong toan phan E va thé nang V(x) xac dinh & moi noi thi tir phuong trinh
(2.13), dao ham bac Il phai xac dinh, nghia la dao ham bac | phai lién tuc. Dao
ham bac | cé lién quan dén dong lvong hat, la dai lvgng xac dinh va don tri. Cudi
cung, dao ham bac | xac dinh c6 nghta la chinh ham s6 d6 phai lién tuc. Trong mot
vai truong hop dac biét ma chang ta sé xem xét, ham thé s& khong xac dinh tai mot
vung nao do6 cla khdng gian. Boi voi treong hop nay, dao ham bac nhat khong

lién tuc, nhung diéu kién bién con lai van con dang.

2.3|NG DUNG CUA PHUONG TRINH SONG SCHRODINGER

Bay gi0 ching ta sé 8p dung phuong trinh song Schrodinger cho mét sb bai toan cu
thé voi c&c ham thé khéac nhau. Nhiing treong hop nay sé minh hoa cac phuong
phap dwoc dung dé giai phuong trinh Schrodinger va két qua clia nhiing triong
hop nay sé& cung cap cho ching ta kién thirc vé hanh vi clia electron trong cac thé
nang khac nhau. Chiing ta sé& dung nhitng két qua duwoc rit ra dé thao luan veé tinh
chét clia ban dan.

2.3.1 Electron trong khéng gian t v do

DPau tién, xét chuyén dong clia mot electron trong khong gian ti do. Néu khdng c6
lyc tac dong Ién hat thi ham thé V(X) s bang 0. Do dd, tir phuong trinh (2.13)
phuwong trinh song khdng phu thudc thoi gian cé thé duoc viét [a

oy (X) 2mE B
o e Y=0 (2.19)

Nghiém clia phwong trinh vi phéan nay c6 thé dwoc viét dudi dang
W (x) = Aex{ jx\/ZmE}r Bexp{_ jx«/ZmE}
B h (2.20)

Phan phu thudc thdi gian clianghiém van sé 1a



o(t) =M (2.21)

Do d6, nghiém toan phan cliaham song la

v (xt) = Aexp[%(x\/ZmE —~ Et)} + Bexp{_?j(xx/ 2mE + Et)} (2.22)

Day la nghiém séng chay, diéu d6 c¢é nghia lahat di chuyén trong khong gian ti do
duoc biéu dién bang song chay. S6 hang dau tién, vai hé sd A 1a song chay theo
hwéng +X, con s6 hang thiv hai véi hé s6 B la sdng chay theo huvdng —x. Giatri clia
nhitng hé s6 nay s& duwgc xac dinh tlr diéu kién bién. Ching ta sé gdp lai nghiém
séng chay clia electron trong tinh thé hoic vat liéu ban dan.

Gia sl rang ching ta co mét hat di chuyén theo hudng +x, n6 s& dugc mo ta
bdi sdng chay +x, hé s B=0. Chung ta cd thé viét nghiém sdng chay du¢i dang

W(x,t)=Aexp[j(kx—wt)] (2.23)
& day k lasd song va
2n

= (2.24)

A 1a budc séng, so sanh phuong trinh (2.22) voi phuong trinh (2.23) suy ra budc
song <€ la

2mE (2.25)

Tl nguyén |i lwvdng tinh sdng hat De Broglie, bwéc song cling ¢é thé dwgc viét la

woh
p (2.26)

MOt hat tw do voi nang lwgng xac dinh cling sé c6 budc song va dong lveng xac
dinh.

Ham mat do xac sudt P(x,t)p*(x,t)=AA*, la hdng sb khéng phu thudc vi tri.
Hat tw do v&i dong lwong xac dinh c6 thé dwoc tim thdy véi xac suét bang nhau &



moi noi. K&t qua nay phu hop véi nguyén |i bat dinh Heisenberg: dong luong sé
dan dén vi tri khdng xac dinh.

Mot hat tw do dinh xt dwoc xem nhw bd séng (dwoc hinh thanh bang céach
chdng chat nhiéu ham song véi dong lvong khac nhau). Ching ta sé khdng xem xét
b6 song & day.

2.3.2 Giéng thé v6 han . .

Bai todn hat chuyén dong trong giéng thé vé han lavi [ ’

du dién hinh vé hat lién két. Thé V(x) & ham theo toa : :
d6 dwoc biéu dién trong hinh 2.5. Hat duoc gia sir ton
tai trong vung 11, cling cé nghia la né bi giam trong
vung khéng gian xac dinh.

Viing 1 Viing 11 Viing 11

x=1} x=a

Hinh 2.5 | Ham thé cua giéng thé vé han

T phuong trinh (2.13) suy ra phuwong trinh sdng Schrodinger doc [ap thoi gian
trong truong hop nay la

OV L 2Me iy (%) =0

ox> h (2.13)

& day E |a ning luong toan phan ctia hat. Néu E xac dinh, ham song phai bang 0 ca
trong vung | valll. Hat khdng thé xuyén qua hang rao thé xac dinh nay, vi vay xéc
suét tim thdy hat trong viing | vavang 111 bang 0

Phuwong trinh song Schrodinger doc lap thoi gian trong vung 11, ¢ day V=0 la

oy (x) 2mE _
o e Y=0 (2.27)

Nghiém ctia phwong trinh nay c6 dang

v (X) = A cosKx+ A, Sin Kx (2.28)

K - /ZnZE
h (2.29)

& day




DBiéu kién bién lién tuc ctia ham song cho ta
W(x=0)=y(x=a)=0 (2.30)

Ap dung diéu diéu kién bién tai x=0, chiing ta cd A, phai bang 0. Tai x=a, ching ta
co

Y(x=a)=0=A,sinKa (2.31)
Phuong trinh nay ¢6 nghia néu Ka=nm, & day n la s6 nguyén duong n=1,2,3,....

duoc goi lasd lwgng tlr. Ching ta co thé viét

= (2.32)

Giatri am clian sé lam cho ham song cé dau am va twong (ng véi cac ham mat do
x&c sudt giong voi treong hop n duong. V& mat vat Ii, chiing takhong thé phan biét
bt clr su khac nhau nao gilra cac nghiém +n va-n. Béi vi sy du thira nay, nhitng
giatri am clan 8 khong dwoc xét dén.

Hé s8 A, c6 thé tim duoc bang cach ding diéu kién bién chudn héa duoc cho

o (v * (k=1
trong phuong trinh (2.18) la = . Vi ham song la ham thuc nén

W(X)=P*(x). Thé ham song vao phuong trinh (2.18) ching tacé
Jé} AZsin? Kxdx = 1
0 (2.33)

Tinh tich phan sau dé ta suy ra dvgc

fo = \E (2.34)

Cubi cung nghiém doc lap thoi gianla

2 . (nnx
w(x)zfsn(—] o
a a 0dayn=1,23............. (2.35)



Nghiém nay biéu dién electron trong giéng thé khéng xac dinh valanghiém
séng dirng. Electron tv do duoc biéu dién bai song chay, va bay gio hat lién két
duoc biéu dién bang song dirng.

Tham s6 K trong nghiém duoc dinh nghia b&i phwong trinh (2.29) va (2.32).
T hai biéu thirc nay cliaK, suy ra

2mE  n’n?

P (2.36)

Do d6 nang lwvgng toan phan la

_ h’n*r?

E=E =—
"Toma? ddayn=1,2,3c....... (2.37)

Dai véi hat trong giéng thé v6 han, ham song la

2 .
vix)= \E S fx (2.38)

O day hang sd K phéi c6 nhitng giatri roi rac, nghiia 1a ndng lueng toan phan cla
hat chi c6 nhitng gia tri roi rac. Két qua nay cé nghia la nang lvgng cla hat bi
lvong tir héa. Nghta la, nang lwvong cda hat chi cé nhitng giétri roi rac nao do. Sy
lvong tl hda nang lvong cla hat trai nguoc voi nhitng két qua cha vat |i co dién.
Vat Ii ¢ dién chi cho phép hat ¢ nhitng gia tri nang lvgng lién tuc. Nang luvong
rdi rac dan dén nhitng trang thai lwong ti s& duoc xé chi tiét hon trong chuong
nay va nhirng chuong sau. Su lvong tir hda nang lvgng clia hat lién két [a két qua
cwc ki quan trong.

Hinh 2.6a biéu dién 4 mitrc ning lwveng d4u tién cla hat trong giéng thé
khong xac dinh, va hinh 2.6b va 2.6¢ biéu dién ham sdng va ham xac suét tuong
(rng. Chiing ta co thé rit rarang khi niang lvong tang, xac suét tim thdy hat tai vi tri
x bét ki cling tré nén dong déu hon.
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x=10 X = r=10 r=a
(a) (b) (<)

Hinh 2.6| Hat trong giéng thé khdng xdc dinh: (a) Bén mic ning luong thip nhit.
(b) Cac ham song twong tng. (¢) Cic ham xac sudt twong ang

2.3.3 Ham thé bac thang

Bay gio xét ham thé bac thang duoc biéu dién trong hinh 2.7. Trong phan truéc,
chlng ta da xét mot hat bi giam gitra hai hang rao thé. Trong vi du nay, ching ta s&
gia sir rang c6 mdt dong hat xuét phét tir —co va chuyén dong theo huéng +x . Két
gua dang cha y thu dwoc trong tredng hop nang lugng toan phan clia hat nhd hon
d6 cao hang rao, hoac E<V,.



4
Chum hat toi
__F._
Vo
Vung 1 Vung II
x=0

Hinh 2.7| Ham thé bac thang

Mot 1an nlra chiing ta can xét phurong trinh sdng khéng phu thudc thoi gian
trong mbi ving. Trong vang |, V=0, phuong trinh song la

.9, Zmel(x):O

ox? 72 (2.39)

Nghiém tdng quét clia phrong trinh nay cé thé viét dwdi dang

v, (x) = A" + Be " (x<0) (2.40)
& day, hang 6 K, 1a

2mE

K, = |Z—/——=
PV (2.41)

S6 hang thtt | trong phwong trinh (2.40) 1a song chay theo hudng +x biéu dién song
tGi, vasd hang thtt 2 14 sng chay tho hudng —x biéu dién song phan xa. Nhu trong
truong hop clia hat ty do, nhitng hat téi va hat phan xa dwoc biéu dién bang song
chay.

Déi v6i sdng téi, AJA; 1aham mat dd xéc suét clia nhitng hat toi. Néu chiing
ta nhan ham mat do x&c sudt nay voi van toc t6i thi v.A.A; 1a thong lvong hat téi
(don vi la#lcm?-s). Twong tw, dai lvong v,.B..B;" 12 théng lveng hat phan xa, & day
U, lavan téc ctia sdng phan xa (u; va v, trong nhirng s6 hang nay chi la gia tri dé
|6n cliavan toc)



Trong vung 1, thé ndng V=V,. Néu chiing ta gia sir raing E<V, thi phuong
trinh vi phan mé ta ham song trong ving 1l ¢ thé duoc viét |a

04y,(¢) 2m., _
o gz o ENa(0)=0 (2.42)
Nghiém tong quét co thé duoc viét dwdi dang
V(%) = A + Be™ (x=20) (2.43)

K. - |2m( —E)
& day ’ h? (2.44)

Ham séng ), phai xac dinh khi x=0. Biéu dé ciing c6 nghia la cho du x tién
dén vo cung thi i, cling phai xac dinh. Nhung khi thé x=c0 vao biéu thirc clia Y,
trong (2.43) thi s6 hang tht hai s& bang v6 cung, dan dén ca ham song ciing bang
vO cling. Mudn diéu nay khong xay rathi hé sd B, phai bang 0. Ham séng IGc nay
dwoc viét 1a

v, (X) = Ae (2.45)

Ham song tai x=0 phai lién tuc:

B1(0)=y2(0) (2.46)
Do dé tir phwong trinh (2.40), (2.45) va (2.46), ching tathu dwgc

A+Bi=A, (2.47)

Ba&i vi ham thé xac dinh & moi noi, dao ham bac | clia ham sdng phai lién
tuc:

aWl| _ 8W2|

aX |x=0 aX |x=0 (248)

Dung phuong trinh (2.40), (2.45) va (2.48), chung tathu duoc
JK1A-K1B1=-KoA, (2.49)

Chung ta cé thé giai phuvong trinh (2.47) va (2.49) dé xac dinh hé sd B, va A, theo
hé s6 song téi A4 Két qua la



- (K22 + 2jK1K2 — K:LZ)AJ.
(K3 +K;) (2.50a)

B,

Va

2K, (K, — KA

& (K3 +KP) (2.50b)

Ham mat do xéac suat phan xa la

_ (K22 _ Kl2 + 2jK1K2)(K22 — K12 _ZjKle)A.L-AI

55 (K7 +KP)? (2.51)

Chung ta cé thé dinh nghia hé sd phan xa R lati sd clia thdng lvong phan xa
va théng lvong toi

R_ Y B,.B
v AA (2.52)

& day u; va v, tvong trng la van toc t¢i va van téc phan xa clia hat. Trong vung |,
V=0vithé E=T, & day T la ddong nang clia hat. Dong nang duwoc viét |a:

T=(1/2)mu? (2.53)

Vi thé, tir phuong trinh (2.41) hang s6 K, o thé dugc viét 1a

K. = 2_m[£muzj—\/m2£—ﬂ
oy a2 VR on (2.54)

Do dd, van toc tdi co thé dugc viét la

h
=K
T (2.55)
Bai vi hat phan xa ciing ton tai trong ving |, d6 I&n cliavan toc phan xa la
i
v, =—.K
" m (2.56)

Do |¢n cliavan tdc tdi vavan téc phan xa bang nhau. Do dd, hé sd phan xa 1a



v, BB BB
VAN AA (2.57)

Thé nhitng biéu thirc tir phwong trinh (2.51) vao phwong trinh (2.57),chling ta thu
duoc

BB (KI-KIT Ak
CAA (kI (2.58)

Két qud R=1 co6 nghia la tat ca nhirng hat dén hang rao thé c6 nang lvong E<V,
cubi cung déu bi phan xa. Ching khéng dugc hap thu hodc truyén qua hang rao
thé. K&t qua nay hoan toan phl hop véi co hoc ¢ dién va ching ta ty hdi rang tai
sao phai xét van dé nay theo co hoc luvong tlr. K&t qua dang quan tam xuat hién tai
vung Il.

Nghiém trong viing 1l dwoc cho béi phuong trinh (2.45) 1a v, = A" Ha
sO A, theo phuong trinh (2.47) la A,=A;+Bs, hé thirc nay dwgc chang ta rat ratu
diéu kién bién. Bai voi trvdng hop E<V,, hé s A, khac 0. Néu A, khac 0 thi ham
mat do xéac sudt P,(x).W,(x)" cla hat trong ving 11 khéac 0. K&t qua nay chitng to
rang cO mot xac suat nao dé dé chim hat téi xuyén qua hang réo vaton tai & ving
1. X&c sudt dé hat xuyén qua hang rao thé la sy khac nhau co ban gitra co hoc co
dién va co hoc lvgng ti: s xuyén ham la khong duoc phép theo quan diém co
dién. Mac du cé xac suét dé hat chui qua hang rao , nhwng hé sd phan xa trong
ving | bang 1, cubi cing hat trong ving |1 s& chuyén dong long vong va sau do
quay tré vé vung |.

2.3.4Hangraothé

X ét hang rao thé dugc biéu dién trong hinh 2.8. M6t 14n nita, van dé dang quan tam
hon la trudng hop nang lvong toan phan clia hat

t¢i E<V,. Chiing talai gia s rang ching ta co mot | Vo)
dong cac hat ti xuat phat tir miém am cla truc x
vadi chuyén theo hudng +x. Nhu truéc, chiing ta |
can giai phuong trinh song Schrodinger doc 1ap e

Viung I Ving 1T Viing 111

Hinh 2.8 Hang rao thé



thoi gian trong 3 vang. Nghiém clia phwong trinh sdng trong vung |, 11 va 11 twong

tng l&
v, (X) = A" + Be
W,(X) = A + B
V(x) = AS™ + B g

O day

2mE
K1=1/ 2
/2m
Kz = ?(Vo - E)

Va

(2.59a)
(2.59b)

(2.59¢)

(2.60a)

(2.60b)

Hé s B; trong phuong trinh (2.59¢) biéu dién song chay am trong vang I11. Tuy
nhién, khi mot hat di vao trong vung 111, khong c6 su thay doi thé nang dé gay ra
phan xa; do do, hé sd B phai bang 0. Ching ta phai gilr ca nhitng s6 hang Ty thira
trong phuong trinh (2.59b) béi vi do rong hang rao thé xac dinh; nghia la khong sb
hang nao tré thanh khong lién két. Ching ta c6 4 diéu kién bién tai x=0 va x=a
twong (ng véi nhitng ham séng va dao ham bac nhat clia nd phai lién tuc. Ching ta
cO thé tim cac hé s6 By, A,, B, va B; theo A;. Nghiém trong ba ving dwoc biéu

dién trong hinh 2.9.



x=0 Xx=a

Hinh 2.9| Ham séng qua hang rao thé

Mot thdng sb dang quan tam la hé sb truyén qua dwoc dinh nghia la ti sO
gilra théng lvong duoc truyén quatrong vung Il véi thong lwong téi trong vung |.
Do d6, hé 6 truyén quaT la:

T ut.Az.A*; _ A3A3
ViAA L AA (2.61)

& day v, vau; lavan toc clia nhirng hat truyén qua va nhirng hat t¢i. Béi vi thé nang
V=0 & ca vung | vavung Il nén van téc t¢i va van toc truyén qua bang nhau. Hé
SO truyén qua cé thé dwoc xac dinh bang céch cach giai nhitng phuong trinh diéu
kién bién. B6i v&i trvong hop dac biét khi E<<V,, ching tatim duoc:

E E

0 0

(2.62)

Phrong trinh (2.62) c6 nghia la c6 mot xac suat nao do dé mdt hat xuyén
gua hang rao thé va di vao trong vung Ill. Hién twgng nay dwoc goi la sy chui ham
va qua mau thuan voi co hoc c6 dién. Sau nay ching ta sé thdy hién tuong chui
ham luong tir ndy s& dwoc 4p dung trong vat |i ban dan nhu thé ndo, chéng han nhu
diode chui ham.

Nhirng (*ng dung clia phuong trinh séng Schrodinger véi nhitng ham thé
nang mot chiéu khac nhau dwoc tim thay trong cac bai tap cudi chuong. M6t trong
sO céc ham thé nay biéu dién cdu tric giéng lvong ti trong cac thiét bi ban dan
hién dai.
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O trén, ching ta da xé mdt vai ham thé ndng mdt chidu va da giai phuong trinh
séng Schrodinger doc lap thoi gian dé thu dwgc ham xéac suat tim hat tai nhirng vi
tri khéac nhau. Béy gi& xé ham thé clia nguyén tir mét electron, hodc Hydro. Ching
ta s& khong di vao giai bai toan cu thé ma chi ghi nhan varat ra nhan xét vé ham
song va cac mirc nang luvgng.

2.4.1 Nguyén t& mot electron Hydiogan  "M%iam
Hat nhén Ia mét proton mang dién dwvong nang

va electron la mét hat mang dién am nhe. Theo

li thuyét Bohr cO dién, e€ectron quay xung o #

guanh hat nhan. Ham thé do twong tac

Coulomb gitra proton va electron |&:

V( ) - 62 B L ] "
r)= neutrgn rgtgn electrgn
dneol (2.63) 0 plv v 1 v

& day e la do |on cta dién tich don vi va €ola hang s3 dién méi chan khéng. Ham
thé nay dan dén bai todn ba chiéu trong hé toa do cau.

Chung ta c6 thé tong quét héa phuong trinh sdng Schrodinger cho truong
hop ba chiéu bang céch viét

2

VA (1,0,0) + ;}[E—va)]w(r,e,q»):o

(2.64)

& day V* latoan tir Laplace va phai dwgc viét trong hé toa dd cau cho trudng hop
nay. mg la khéi lwvgng nghi clia eectron. Trong hé toa d6 cau, phuong trinh
Schrodinger cé thé duoc viét |
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iz-a%(rza\"j+ 1 oy it 0 (sine al]+ zhnzo[E—V(r)]\V =0

r or ) r?sin?0 9¢%  r’sin0 00 00 (2.65)

Nghiém cla phuong trinh (2.65) c6 thé duoc xéac dinh bang phwong phap
tach bién. Chlng ta co thé gia sir rang nghiém clia phuong trinh song doc 14p thoi
gian c6 thé duoc viét dudi dang:

v (r.0,9) = R(r).00)2(¢) (2.66)

& day R, ®©va olahamtheor, 6va ¢ . Thé dang nay clia nghiém vao phuong trinh
(2.65), chung ta sé thu dugc

sin” & B(ZBR) 1 3°®  sind a(_ a@))
— | F . + sin@ - —

R ar\or) @ apr " © 98 28
(2.67
T . 3 Zmﬂ
+ r°sm-#6 - 2 (E—-V)=0

Chiing ta thdy rang s hang thit 2 trong phwong trinh (2.67) 1a ham chi phu
thudc vao ¢, trong khi tat cd cac hé sb khac la ham phu thudc vao rva 6. Do do,
chiing ta cd thé viét

o°D 5

1
® 0p° (2.68)

& day m la hang so tach bién. Nghiém clia phuong trinh (2.68) c6 dang

® =™ (2.69)
B&i vi ham sdng phai don tri nén m phai 1a sd nguyén, hoac
m=0+1+2+3... (2.70)

Hop nhét hang s6 tach bién, ching ta co thé tach thém nhitng bién 6 var va
tao rathém hai hang s tach bién | van. Nhitng hang s téch bién n, I, m dugc goi
lanhiing s6 lvgng t&r vamdi lién hé gilrachang la

n=1,2,3,.....



I=n-1,n-2,n-3,.....0 (2.71)

m=—l,...,0,.....+l

Vidu: n=1; 1=0; m=0

n=2; 1=0,1; m=0 (d6i véi 1=0), m=-1, 0, +1 (d6i vo&i I=1)

n=3; 1=0, 1, 2; m=0 (d6i v&i I=0), m=-1, 0, 1 (d6i voi 1I=1), m=-2, -1, 0, 1, 2 (dbi
VOi [=2)

MOoi tap hop céc s6 lvong tir tvong (ng vai mot trang thai lvgng t ma electron co
thé chiém.

Nang lvong electron co thé viét dwdi dang

E,= 20722
(4ne,)’2n°n (2.72)

& day n la sb luong tlr. Nang lvgng am nghia la electron lién két voi hat nhan va
ching talai thdy rang nang luong clia electron lién két bi lwong tir hda. Néu nang
lvong tré thanh dwong thi eectron sé khdng con la hat lién két va nang luvong toan
phan cta né s& khéng con bi lvgng t& hda. Béi vi tham s6 n trong phwong trinh
(2.72) la s6 nguyén, nén nang lrong toan phan cla electron chi ¢ thé nhan nhirng
giatri roi rac. Nang luong bi lwvgng tir hda mot 1an niva chinh la két qua clia hat lién
két trong mot vung khong gian xac dinh.

Nghiém clia phuong trinh song cé thé duoc ki hiéu la ¢ym, & day nlm la
nhitng s6 lvong tir khac nhau. B6i voi trang thai nang lvong thdp nhéat , n=1, 1=0
vam=0, vaham song la:

1 1 3/2
Yip=—r=]—| €
Y (aoJ (2.73)
Ham nay d6i xrng cau, trong do

2 0
_ e _ o520 A

m,e (2.74)




Vabang ban kinh Bohr.
Ham mat dd xéac suat theo r, hodc xac suat tim thdy electron tai mot khoang

nao do tlr hat nhan ti 1& vgi tich Yy00.P*100 Va vai thé tich vi phan clia vé xung
guanh hat nhan. Ham mat d6 xac suat doi véi trang thai nang lvgng thap nhat duoc
vé trong hinh 2.10a. Khoang cach co xac suét |&n nhat tir hat nhan latai r=a,. Diéu
nay gidng véi li thuyét Bohr. Xét ham xéac suat déi x(rng cau nay, bay gi¢ ching ta
c6 thé hinh thanh kha niém dam may electron, hodc nhirng mirc nang lvgng bao
guanh hat nhén thay vi nhitng quy dao roi rac ctia hat quanh hat nhan.

05 ¢f
04 F

0.3

tiyPoy(r)

ﬂ'nFIhr{.r"

10

ag dq
{a) {(b)

Hinh 2.10| Ham mit 4§ x4c suft theo r cla nguyén tir mt electron trong
(a) trang théi ning lugng thip nhit (b) trang thai ning lwgng cao hon ké tidp

Ham mat do xéac suat theo r clia ham séng déi x(*ng cau cao hon ti€p theo
tvong (ng véi n=2, 1I=0 va m=0 duoc biéu dién trong hinh 2.10b. Hinh nay biéu
dién y twdng vé nhitng mirc nang lvong cao hon tiép theo clia electron. Mrc nang
lvong thir hai & tai ban kinh tinh tlr hat nhan [én hon mic nang lvgng thir nhat.
Nhu dwoc chi ratrong hinh, mac di van con mot xac sudt nhd dé electron ton tai &
nhirng ban kinh nhé hon. Béi voi trvdng hop n=2 va l=1 c6 3 trang thai kha di
twong (’ng véi 3 giatri duoc phép clia sd lwvgng t m. Nhirng ham séng nay khong
con doi xrng cau nira.



Hay xem & trang thd n=3, |=1, m=0, electron trong nguyén t & hidro chuyén dong
nhu thé nao

Hay xem & trang thd n=3, |=1, m=1, electron trong nguyén t hidro chuyén dong
nhu thé nao

Mac du ching ta da khdng di sau vao nhirng chi tiét toan hoc clia bai toan nguyén
tlr mot electron nhung ba két qua sau day la quan trong va dwgc dung trong phan
tich vat liéu ban dan. Thi nhat 1a nghiém ctia phurong trinh song Schrodinger mot
lan ni¥a mang dén ham phan b6 electron nhu né dwoc giadi vai nhirng ham thé don
gian hon. Trong qua trinh x&y dwng |i thuyét vat Ii ban dan trong chuong sau,
ching ta cling sé xé& ham phan b6 electron. K&t qua thi hai la sy lwgng tr héa
nhirng mtc nang cla electron lién két. Tht ba la kha niém vé s6 lugng tlr va
nhitng trang thai lvgng ttr, n6 duoc rit ratlr phuong phap tach bién. Ching ta sé
xét lai kha niém nay trong phan tiép theo va trong nhirtng chwong sau khi nghién
clru vat | ban dan.

2.4.2 Bang tuan hoan

Phan dau ctia bang tudn hoan cac nguyén t6 hoa hoc co thé duoc xac dinh bang
cach dung két qua clia nguyén tir mot electron cing véi 2 kha niém nira. Khai
niém thir nhat la spin cla electron. Electron c6 momen do6ng lwgng ndi tai, hoac
spin. N6 bi lvong tir hdéa va cé thé nhan mot trong hai gia tri kha di. Spin duoc ki
hiéu bai sO luong tir s, no o giatri bang +1/2 hodc —1/2. Bay gi¢ chiing ta co bén
sO lwgng tlr co banlan,,mvas.

Khai niém th& hai l1a nguyén i loai triv Pauli. Nguyén li loai trir Pauli phét
biéu rang trong bt ki hé théng ndo (nguyén ttr, phan t, hodc tinh thé), khéng c6 2
electron nao cd cung trang thai lvgng tir. Trong nguyén tir, nguyén Ii loai trir Pauli
mudn néi rang khéng cé hai eectron ndo co cling tap hop cac sd lveng tir. Chiing
ta & thdy rang nguyén i loai trir Pauli cling 1a mdt nhan t6 quan trong trong viéc
xac dinh phan bé cla electron vao nhitng trang thai nang lvong co san trong tinh
thé.

Bang 2.1 biéu dién vai nguyén tir dau tién ctia bang tuan hoan. V&i nguyén
tlr thir nhat, Hidro, chiing ta c6 mdt electron & trang thai nang lvgng thap nhat (ing
vGi n=1. Tir phrong trinh (2.71) ca hai s6 lvgng tir | vam phai bang 0. Tuy nhién,



electron cé thé nhan giatri spin la+1/2 hoac -1/2. D6i v6i Heli, hai electron cé thé
ton tai & mirc nang lvong thap nhat. BG6i véi trudng hop nay I=m=0, vi vay bay gio
ca hai trang théi spin clia electron bi chiém vamic nang lwvgng thap nhat day. Hoat
dong héa hoc clia mot nguyén t6 duoc xac dinh chl yéu dva vao cac electron hda
tri hoac cac electron ngoai cung. Béi vi mic nang lvong héatri cia He day nén n6
s& khdng twong tac voi cac nguyén td khac valanguyén té khi tro.

Nguyén t6 thir 3 Li co 3 electron. Electron thtt 3 phai duoc sip vao trong
mirc nang lvong thr 2 tvong ng voi n=2, so luvgng tir | ¢ thé [a 0 hodc 1, vakhi
1=1, s§ lvong t¢ m c6 thé 1a-1,0,+1. Trong mdi trwdng hop, spin cla electron cd
thé la+1/2 hodc —-1/2. Do d6, doi voi n=2 c6 8 trang thai luong tlr kha di. Neon ¢
10 electron. Hai electron & mirc n=1 va 8 electron & mirc n=2. Bay gi0 mic nang
lvong thir hai day, cé nghia Ia Neon cling la nguyén ti khi tro.

Tw nghiém cta phwong trinh sdng schrodinger cho nguyén tir mét electron,
cong v6i khéd niém vé spin clia eectron vanguyén li loai trir Pauli, chiing ta cé thé
xay dung nén bang tuan hoan cac nguyén t6. Khi s nguyén tlr clia nguyén t6 tang,
nhitng electron s& bat dau tuvong tac voi nhau vi thé viéc xay dwng bang tuan hoan
s8 hoi khac chat it so véi phwong phap trinh bay & day.

Bing 2.1| Phin diu cia bang tudn hoan

Nguyén to Ki hig¢u A I m § E
H s T 0 0 #1or~1 ]
He 152 1 0 0 +5and —3
Li 15725 2 0 0 +ior—}
Be 152257 2 0 0 +1and -1
Bo is*2s°2p! 2 1 F L
C 1512532;:" 2 1
1572672’ 2 | m=0~].+I
152252 p* 2 i [ § =41 - ’_L
F 1522572 p 2 ) '
Ne 15%2522p"° 2 |

Video sau day sé mo ta si phan b6 electron vao cac mirc nang lvong:



CHUONG 11
Gidi Thiéu Li Thuyét Luvong T Cha Chét Rén
TONG QUAN

Trong chuwong trudc, ching ta da ap dung co hoc luong tir va phuong trinh song
Schrodinger dé xac dinh dac tinh chuyén dong cla electron trong céc dang thé
nang khac nhau. Ching ta nhan thdy mét tinh chat quan trong clia electron trong
nguyén ttr hodc trong tinh thé 1a electron chi cé thé nhan nhirng gia tri nang lwong
roi rac; nghia la nang lvgng bi lvong tir héa. Ching ta cling da thao luan nguyén Ii
loai trir Pauli, n6 phét biéu rang trong nguyén t&r khong thé co hai electron cé cling
4 s luvgng tlr. Trong chuong nay, ching ta sé tong quét hda nhitng két qua nay cho
nhirng electron trong mang tinh thé.

Mot trong nhitng muc tiéu cla ching ta la xac dinh tinh chat dién cta vat
liéu ban dan, chiing ta sé ding n6 dé xay dung dic tinh Von-Ampe cla thiét bi ban
dan. P& huéng téi muc tiéu nay, chidng ta cd 2 nhiém vu trong chwong nay: xac
dinh tinh chét clia electron trong mang tinh thé va xac dinh tinh chat thong ké clia
mot sO lvgng |¢n nhitng electron trong mang tinh thé.

PE bat dau, ching ta s&8 md rong khé niém nhitng méc nang lvong roi rac
clia tirng electron sang ving ning lwong trong chét ran don tinh thé. Dau tién
chang ta sé thao luan dinh tinh vé kha nang xuét hién vung nang luvgng trong tinh
thé, va sau do sé xay dwng md hinh toan hoc chat ché hon ctali thuyét nay dung
phuong trinh song Schrodinger. Li thuy €t vang nang luvgng nay la nguyén li co ban
cliavat |i ban dan vaciing cé thé dwoc ding dé giai thich si khac nhau vé tinh chét
dién gitrakim loai, ban dan va dién méi.

Bai vi dong dién trong chat ran phu thudc vao dong chay toan phan clia céc
dién tich, do do6 viéc xac dinh dap (rng clia mot electron trong tinh thé véi truong
ngodi ciing rdt quan trong, chdng han nhw trwong dién. Sy chuyén dong cla
electron trong mang tinh thé khéc véi trong khong gian ty do. Chiing ta sé xay
dung khai niém cho phép thiét 1ap moi quan hé gitra nhirng biéu thirc mé ta trang
thai lvong tlr clia electron trong mang tinh thé véi nhitng biéu thirc mo ta trang théi
c6 dién ctiand. Viéc phan tich ndy s& dan dén mot tham s8 duoc goi 1akhéi luong
hiéu dung. Chiing ta ciing sé thdy rang ching ta co thé dinh nghia mot loai hat moi



trong béan dan dwoc goi 1416 tréng. Chuyén dong clia ca electron va 16 tréng déu
|am nay sinh dong dién trong ban dan.

Bai vi 6 lugng electron trong ban dan rét 16n nén chiing ta khong thé theo
doi chuyén dong cliatirng hat riéng biét. Chling ta sé nghién ctru chuyén dong clia
tap hop electron bang phurong phap thdng ké. Cha y rang nguyén ly loai trir Pauli
sE gilp ching ta xac dinh nhi*tng dinh luat théng ké ma tap hop cac electron phai
tuan theo. Ham phan b6 £ xac dinh sy phan b6 cla nhitng electron vao nhirng
trang thai nang lvong da cé. Li thuyét vung nang lvong va ham phan b s8 duoc
dung rong ré trong chuong tiép theo khi ching ta xay dwng i thuyét ban dan &
trang thé can bang.

3.1/VUNG NANG LUONG VA VUNG CAM

Trong chuong trudc, ching ta da khao sat nguyén tir Hydro mot electron. Viéc
phan tich ndy ching to rang nang luveng cla electron lién két bi luvong tir hda: Chi
nhi*rng gia tri nang lwgng roi rac clia electron méi duoc phép. Mat dd xéac suat theo
r clia electron cling duwgc xac dinh. Ham nay cho bi ét xac suat tim thay electron tai
mot khoang cach nao dé tir hat nhan va ching té rang electron khdng co quy dao
xac dinh. Chang ta cé thé mé rong nhitng két qua tir nguyén tir don gian nay sang
tinh thé va rit ra mot cach dinh tinh khéi niém vé ving nang lgng va ving cam.
Sau d, ching ta c6 thé &p dung co hoc luvong tir va phrong trinh séng Schrodinger
cho ba toan mot electron trong tinh thé. Chiing ta s& nhan thay rang so dd viing
nang lwgng trong tinh thé bao gdm nhirng vung nang lvgng bi chiatach béi nhirng
khe nang lvong.

3.1.1 Suv hinh thanh vung nang lvong

Hinh 3.1a biéu dién ham méat do xac suit theo r clia electron khi né ¢ trang théi
ning lvong thip nhét trong nguyén ti hidro, va hinh 3.1b biéu dién dudng cong
xac sudt khi hai nguyén tir dwgc mang dén gan nhau. Ham song clia nhirng eletron
nay xen phl nhau, diéu nay c6 nghia lahai electron sé tiong tac. Sv tuvong tac hodc
nhiéu loan nay s& tach mdt mic nang lwong thanh hai méc nang lwong va
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Ming lugng eleciron —ge

{a) b} (ch
Hinh 3.1| (a) Him mit 46 xdc suit cla nguyén tir hidro ¢6 1dp. (b) Cée ham mit 46 xdc sudt
cla hai nguyén tir hidro canh nhau xen phi nhau. (¢) Sy tdch trang thii n=1

duoc biéu dién trong hinh 3.1c. Su tach mdt trang théi thanh hai trang théi roi rac
phu hop véi nguyén i loai triv Pauli.

Bay gi® gia st chiing ta co nhitng nguyén ti hidro & rat xa nhau. Néu bang
céch nao d6 ching ta day nhitng nguyén tir nay lai
v6i nhau thi nhitng mic nang lvgng bi lvgng tir héa
ban dau s& tach thanh mdt vung cac mic nang
lvong roi rac. Hién twong nay dwoc biéu dién trong
hinh 3.2, & day ro biéu dién khodng céch can bang
i e i g — Iif“an nguyén t& trong tinh thé. Tai khoang céch can
f;?nlj:#aniﬁfhvgﬂ:;T:ﬂ?;n’;ﬁng bang lién nguyén tir c6 mdt vung nang lwong va

trong vung nay chtra rat nhiéu mirc nang lvong sat
nhau. Nguyén |i loai trir Pauli phét biéu rang s hop lai clia nhitng nguyén tir dé
hinh thanh hé thdng tinh thé khong lam bién ddi tong s trang thai lvong tir bat ké
kich thudt ciia nd. Tuy nhién, bdi vi khong thé cd hai electron nao cé cling céc so
lvong tir nén mic ndng luong roi rac phai tach thanh ving nang lvong dé cho moi
electron chiém mot trang thai lwgng ti riéng biét.

Niing lagnyg clectron »

Chuing ta da thdy tir truéc rang, sb trang thai lwong tdr & moi mirc nang lwong
tvong d6i nho. Do dd, dé co chd cho tat ca cac eectron trong tinh thé, ching ta
phai c6 nhiéu mic ning lvong trong ving nang lvong. Chang han xé mdt vi du:
gia sir rdng chdng tacdé mot hé véi 10" nguyén ti mot electron va ciing gia sir rang
tai khoang cach can bang lién nguyén tr, do rong clia ving nang luvong la 1eV. DEé
cho don gian, chiing ta gia thiét rang moi electron trong hé chiém mot mdc ning
lvgng v, néu nhitng trang thai nang lwong cach déu nhau thi mbi mitc ning lvong
cach nhau 12107 eV. Su chénh I&ch nang lvong nay khanhd, vi vay trong thuc té,
chuiing ta ¢ thé xem nhu ving nang lveng gan nhu lién tuc.



Mot lan nira xét sv tuan hoan déu dan
clia nhirng nguyén tt, trong d6 moi nguyén ti
chtra nhiéu hon mot electron. Gia sir nguyén tlr
trong tinh thé trdng tvong nay chira dén 3 mirc

Ning lugng elecirom —e

=y ... nang lugng (n=1, 2, 3). Néu nhitng nguyén ti
: ban dau & rat xa nhau, nhitng electron cla
T T % ¥hoing cich ciu bing— ~ ~ > N ~ A ,
" itnngwent . nhitng nguyén t k& nhau s& khong twong tac
Hinh 3.3) So 46 bifu didn sy tdch 3 mibc ning lugng . . . o ; . ..
thinh cdc ving ning lugng va s& chiém nhitng mtc nang lugng roi rac.

NEu nhirng nguyén tir nay dwgc mang dén gan nhau, nhitng electron trong |16p
ngod cung n=3 s& bat dau twong tac trudc, vi thé mic ning lveng roi rac nay sé
tach thanh ving nang lvong. Néu nhirng nguyén ti tiép tuc di chuyén dén gan
nhau, nhitng electron trong 16p n=2 ciing sé bat dau tvong tac va sé tach thanh
vung nang luong. Cubi cung, néu nhirng nguyén tlr dén di gan nhau nhirng
electron clial¢p trong cling n=1 cling c6 thé tuvong tac, vi vay mirc nang lvong nay
cling cé thé tach thanh ving nang lvong. S tach nhitng mirc nang lwong roi rac
nay duoc biéu dién dinh tinh trong hinh 3.3. Néu khoang céach can bang lién
nguyén tir la ro, ching ta c6 nhitng vung nang lwgng bi chia tach béi nhitng khe
nang lwgng hay ving cdm. Sy tach ving nang lvong nay va su hinh thanh ving
cam lali thuyét viing nang lvong cliavat liéu don tinh thé.

Sy tach ving thuc sy trong tinh thé phic tap hon. Sy phéan bd electron cua
nguyén tir silic duoc biéu dién trong hinh 3.4a. Muoi trong s 14 nhitng electron
trong nguyén t&r chiém nhitng mirc ning lvong ndm siu bén trong gan hat nhan.
B6n electron héa tri con lai lién két twong déi yéu vala nhitng eectron tham gia
vao trong tac hoa hoc. Hinh 3.4b biéu dién sy tach ving ciia Silic. Chang ta chi
can xem xét mirc n=3 cla nhitng eectron hoda tri bdi vi hai mic nang lwvong dau
tién hoan toan day valién két chat voi hat nhan. Trang thai 3s twong (ng véi n=3
val=0 va chra hai trang thai lwgng tir trén nguyén tr. Trang thai nay sé chira hai
electron tai T=0 K. Trang thai 3p tuvong (*ng v&i n=3 va I=1 va chira 6 trang tha
lvong tir trén nguyén tir. Trang thai nay sé chira hai éectron con lai trong nguyén
ter silic.
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Hinh 3.4| (a) M{t nguyén tr 81 ¢d 18p. (b) Su tach nhitng trang thdi 3s va 3p cia 51
thanh nhitng viing ning lugng va khe ning lugng

Khi khodng cach lién nguyén tir gidm, nhitng trang thai 3s va 3p tuwong tac
vaxen phu. Tai khoang cach can bang lién nguyén tir, nhitng ving lai bt dau tach,
nhwng bay gi¢ 4 trang thai lvong tl trén nguyén t&r trong vung thap hon va bon
trang thai luong ti trén nguyén tir & ving cao hon. O dd khdng tuyét déi, nhitng
electron sé & trang thai nang lvong thap nhat, vi thé tat ca nhitng trang tha & vung
thadp hon (ving hoa tri) & day va tat ca nhitng trang thai & vung cao hon (ving
dan) sé tréng. Khe nang lvong E, gitta dinh clia ving hdatri va day ving dan la do
rong vung cam.

Chung ta da thao luan dinh tinh cach thirc vali do tai sao nhirng vung nang
lwvgng va vung cam duoc hinh thanh trong tinh thé. Sy hinh thanh viing nang lrong
nay lién quan truc tiép dén tinh chat dién cla tinh thé nhu chlng ta sé thdy trong
phan sau day.

*3.1.2 M6 hinh Kronnig-Penney

Trong phan truéc, ching ta da thdo luan dinh tinh vé s tach cac mirc nang luvong
khi nhi*ng nguyén tlr dwgc mang dén gan nhau dé hinh thanh nén tinh thé. Nhirng
khéi niém vé ving nang lvong va ving cdm cé thé duoc xay dung chat ché hon
bang cach &p dung co hoc lueng tir va phrong trinh song Schrodinger. Nguoi doc
cling ¢6 thé bd qua phan suy luan sau, nhung nhitng két qua clia nd sé hinh thanh
nén co so clali thuyét viing nang lwong trong ban dan.



Ham thé ctia nguyén t&r mét electron, khong twong tac duoc biéu dién trong
hinh 3.5a. Nhitng mtc ning lwong gian doan cla electron ciing dwoc biéu dién
trong hinh. Hinh 3.5b biéu dién dang ham thé clia cac nguyén tir dugc sip xép gan
nhau trong mang mot chiéu. Ham thé clia nhitng nguyén t&* ké nhau xen pht nhau,
va ham thé tdng cong trong truong hop nay deoc biéu dién trong hinh 3.5¢. Chiing
ta s& dung ham thé nay trong phwong trinh song Schrodinger dé md hinh hoéa vat
liéu don tinh thé mot chiéu.
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Hinh 3.6) Him thé mft chidu ciia mé hinh
Kronig-Penney



D6i voi mang don tinh thé mdt chiéu, viéc gidi phuong trinh song
Schrodinger dwgc lam cho don gian hon bang cach xé moét ham thé don gian hon.
Hinh 3.6 1a m6 hinh Kronig-Penney clia ham thé tuan hoan, n6 dwoc dung dé biéu
dién mang don tinh thé mot chiéu. Ching ta can giai phwong trinh song
Schrodinger trong moi vung. Nhu trong mot bai tap da giai trwdc day, ching ta chi
quan tdm dén nhirng nghiém trong truong hop E<V,, tuong tng véi mot hat duoc
lién két trong tinh thé. Nhitng electron dwoc giam cam trong giéng thé, nhung
ching van co kha nang xuyén ham qua giéng. M6 hinh Kronig-Penney |a biéu dién
thé tuan hoan li twdng hda ctia mang don tinh thé mot chiéu, nhung két qua rat ra
cling sé minh hoa nhitng tinh chat quan trong vé chuyén déng clia electron trong
mang tinh thé tuan hoan.

Dé thu duogc nghiém clia phrong trinh song Schrodinger, ching ta phai dung
li thuy&t ham Bloch. Li thuyét ndy phat biéu rang déi véi nhitng bai toan cd lién
quan dén ham thé nang bién ddi tuan hoan, tat ca cdc ham sbng mot electron phai
co dang

W (x) =u(x)e’ (3.1)

Tham s6 k duoc goi 1a hang sd chuyén dong va sé duoc xem xét chi tiét hon khi
chang taxay dwng Ii thuyét. Ham u(x) la ham tuan hoan véi chu ki (a+b).

Chuing ta d& phat biéu trong chwong 1l rdng, nghiém ctia phuong trinh song
latich cta nghiém phu thudc thoi gian va nghiém khdng phu thudc thoi gian, hodc

v (x,8) =y (9(1) = u(x)e’™.e 1 (3.2)

N6 c6 thé duwoc viét lai la

v (%, 1) =y (x)o (1) = u(x)e!* =1 (3.3)

Nghiém dang song chay nay biéu dién chuyén dong clia electron trong vat liéu don
tinh thé. Bién do clia song chay la ham tuan hoan va k duoc goi lasd song.

Bay gi0, chiing ta co thé bt dau xac dinh méi quan hé gilra tham s6 k, nang
lvgng toan phan E vathé nang V. Néu ching ta xét vung | trong hinh 3.6 (0<x<a)
& dé V(x)=0, lay dao ham bac Il clia phuong trinh (3.1), va thé két qua nay vao



phuong trinh song Schrodinger khdng phu thudc thoi gian (2.13), ching ta sé thu
duwoc hé thirc sau

du(X) ., du(X) . _
e +2jk v —(k*—a)u,(x)=0 (3.4)

Ham u,(X) la bién d6 ctia ham séng trong vung | vathdng sé a duoc dinh nghia la

o2 = 2mE
I/ (3.5)

Béy gi0 xét vung I, —b<x<0, & d6 V(X)=V,, va ap dung phuong trinh sdng
Schrodinger. Chang ta thu dwoc hé thirc

2
d UZZ(X)+2jkdUZ(X)—(k2—OLZ+

dx dx

2mvV,
e $)u,(x)=0

(3.6)
& day ux(X) la bién do clia ham song trong ving I1. Chiing ta cé thé dinh nghia

2m ,  2mV, 2
—(E-V,))=a"- =
hZ ( 0) a hZ B (3.7)

Vi thé phuong trinh (3.6) ¢6 thé dwgc viét la

0,00 ik dUZ)((X) —(k*=B*)u,(x) =0

dx? d (3.8)

Chu y réng tir phuong trinh (3.7), néu E>V, thi tham s8 B 1a thuc, nguoc lai néu
E<V, thi B a0.

Nghiém ctia phwong trinh (3.4) trong vang | ¢ dang

W (x) = Ae'® 2+ Be " khi 0<x<a (3.9)
Vanghiém cla phuong trinh (3.8) trong vung 11 ¢ dang

u,(X) = Ce!"* + De """ khj _h<x<0 (3.10)

B&i vi thé nang xac dinh & moi noi, cd ham séng Y(x) va dao ham bac nhét clia né
phai lién tuc. Diéu kién lién tuc nay dan dén ham bién d6 song u(x) va dao ham bac
nhéat cliané ciing phai lién tuc.



NEu ching ta xét bién tai x=0 va ap dung diéu kién lién tuc cho bién do
song, chang ta co

u1(0)=u2(0) (3.11)
Thé phuong trinh (3.9) va (3.10) vao phuong trinh (3.11), ching tathu dwoc

A+B-C-D=0 (3.12)
Bay gi0 ap dung diéu kién
du) _du,
x|y AX g (3.13)
Chung ta thu duoc
(a-KA-(a+KkB-(B-k)C+PB+kD=0 (3.14)

Ching ta da xem xét vung | v6i 0<x<a vavung Il véi —b<x<0. Diéu kién
tuan hoadn valién tuc cé nghia laham u, khi x a bang véi ham u, khi x  —b. Diéu
kién nay c6 thé duoc viét |a

U1(a)=Ux(-b) (3.15)
Thé uy(X) vauy(x) vao phrong trinh (3.15) thu duoc:
AN 4 pellera_ cegdtRP_pglrih=( (3.16)

Cubi cung diéu kién bién la

du| _du,
dx|._, dx|._, (3.17)
Ta duoc:
(0—K) A2 (a+k)Be 1 @H2_(B—K)Ce PP+ (B+k)DePP=0 (3.18)

Béy gi®¢ ching ta co 4 phuong trinh thuan nhat, phuong trinh (3.12), (3.14),
(3.16), va (3.18), v6i 4 bién la két qua cta viéc ap dung 4 diéu kién bién. Tap hop
nhi*rng phuong trinh déng nhat, tuyén tinh cd nghiém khéng tam thwong néu, va chi
néu dinh thirc cia hé sd bang 0. Trong trwdng hop clia chiing ta, hé s6 & day 1a hé
s6 ciaA, B, C,vaD.



Viéc tinh toan dinh thic nay khong khé nhung doi hdi phai thuc hién nhiéu
phép toan va sé khong dwoc xem xét chi tiét & day. Két qua la

—(oc2+[32 . .

sinaa)sinpBb)+(cosaa)cospb)=cosk(a+b
28 (sinaa)(sin Bb)+ (cosaa)(cospb) (a+b) (3.19
Phuong trinh (3.19) thiét 1ap mdi quan hé gitra tham s k v&i nang lvgng toan phan
E (quatham sb a) va ham thé V, (qua tham sb B).

Nhw da dé cap, ching ta chi quan tdm dén nhirng nghiém xuéat hién trong
treong hop E <V, do la nang lwvong clia electron lién két trong tinh thé. T phuong
trinh (3.7), suy ratham s {8 la dai lwvong do. Ching ta cé thé dinh nghia

B=ly (3.20)
& day y la dai lwong thirc. Phrong trinh (3.19) c6 thé duoc viét theo y la

(v 22;;1 i (sinaa)(sinyb)+ (cosaa)(cosyb) = cosk(a+ b) (3.21)
Phuong trinh (3.21) khong thé gidi bang phwong phap giai tich thong thuong ma
phai giai bang phuong phap s6 va phuong phap do thi dé thu dwoc hé thire gitra k,
E, va V,. Nghiém ctia phuong trinh séng Schrodinger d6i voi truong hop mot hat
lién két cho ra nhirng mic nang lwong rdi rac. Nghiém clia phwong trinh (3.21) sé
cho ramot vung nang lvong.

PE thu duoc phrong trinh dé gidi hon bang phuong phap do thi va do do sé
minh hoa duoc ban chat clia két qud, hay cho do rong hang rao thé b 0 va chiéu
cao hang rao V, o nhuwng sao cho tich bV, van con xéc dinh. Phuong trinh (3.21)
cH thé rit lai la

(mvobaj sinaa
3 + coso.a = coska
h aa (3.22)

Chung ta cd thé dinh nghia tham s6

_ mV,ba

o
72 (3.23)

Cubi cung, ching ta co hé thic



Snoa + coso.a = coska
oa (3.24)

Pl

Phuong trinh (3.24) mot 1an nira cho ching ta m6i quan hé gitra tham sb Kk,
nang lvong toan phan E (qua tham so ), va hang rao thé bV,. Ching ta cé thé rit
ra rang phuong trinh (3.24) khong phai 1a nghiém cta phwong trinh séng
Schrodinger ma la diéu kién dé phwong trinh sdng Schrodinger ¢é nghiém. Néu
ching ta gia skt rang tinh thé co do rong vo han thi k trong phuong trinh (3.24) ¢6
thé nhan modt khoang céc giatri thuc.

3.1.3 Gian d6 khong gian k

DéE hiéu ban chéat clia nghiém, dau tién hdy xem xét trvong hop dac biét khi V, 0.
Trong truong hop nay P'=0 twong ng véi hat tw do béi vi khdng cd hang rao thé
nang. Tt phuong trinh (3.24), ching ta cd

cosaa=coska (3.25)
Hoac a=k (3.26)

Bai vi thé ndng bang 0, ning lvong toan phan E s& bang dong nang, vi thé, tir
phuong trinh (3.5), phuong trinh (3.26) c6 thé duoc viét 1a

2 1m,)2J
2mE [ 2 p
a = = =—=Kk
I h (3.27)

& day p la dong luong clia hat. Nhu vay, déi véi electron tv do, hang s chuyén
dong k co lién hé véi dong lvong ctiahat. Tham s6 k con dwgc goi 1a s song.

Chung ta cling c6 thé thiét 1ap méi quan hé gitra nang lvong va dong lvong

2m  2m (3.28)

Hinh 3.7 14 d0 thi biéu dién m&i quan hé gilra nang luong E va dong lvong p cla
hat tv do. B&i vi dong lwgng va sb song co lién hé tuyén tinh, hinh 3.7 cling la
duong cong biéu dién E theo k clia hat tv do.
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Hinh 3.7| Dudng cong E theo k dang
parabon cua electron ty do

Béy gi¢ ching ta mudn xem xé moi quan hé gilra E va k tir phwong trinh
(3.24) cho hat trong mang don tinh thé. Khi tham s0 P' tang, hat tré nén lién két
chdt hon véi giéng thé hoac nguyén tir. Ching ta c6 thé dinh nghia vé trd clia
phuong trinh (3.24) laham f(oa), sao cho

f (wa) = p-2N%2
oa

+ Coso.a

(3.29)

Hinh 3.8alasb hang dau tién ctia phuong trinh (3.29) theo oa. Hinh 3.8b biéu dién
d6 thi clliasd hang cosaa vahinh 3.8c laténg clia2 so hang, hoéc f(oa).
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—47r ™
(a)
COS ¥
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ka = 2w
ka =
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ka = ka = T

: , . (o) :
Hinh 3.8| B4 thi cta (a)S6 hang thir nhét trong phueong trinh (3.29), (b) 86 hang thir hai trong

phirong trinh (3.29), va (c) Toan bd ham f (@) Ving t6 sdm biu dién nhitng gid tri dwgc phép

cia (ca) twrong (g v&i nhimg gid tri thye cla k.

Tu phuong trinh (3.24), ching ta cling cé
f(aa)=coska (3.30)



Dé phuong trinh (3.30) ¢6 nghta, nhitng gia tri dwoc phép claf(aa) phai & gitta +1
va—1. Hinh 3.8c biéu dién nhitng gia tri dwoc phép cla aa trong ving td sam. Hinh
vé nay cling chi ragiatri ciaka & vé phai clia phuong trinh (3.30) twong ng voi
nhitng giatri dwoc phép cuaf(oa).

Bay gi0, ching ta s& tim ham s8 biéu dién méi quan hé gira E vak, sau do
vé do thi clland. Ching ta sé xét trvdng hop P dl lon, tic la khi dién ti lién két
manh vi 6 mang tinh thé nhwng chiing van con cé thé chuyén tir chd nay dén chd
khac trong mang. Trong truong hop nay mién giatri clia aa la mot khodng rat hep
ti€p can véi nm vé phiatrai. Taco thé viét:

ga=nm+29d

O day |8|<<1 van=1, 2, 3,...Khi do

sinoa = sin (nm+0) = sinnm cosd + cosn sind = (-1)"sind = (-1)" o,
vi 6 nhd nén sind = 6

Con cosaa =cosnm =(-1)".

Khi d6 phwong trinh (3.24) c6 thé viét |a:

f(oa) = PR 1) 8+( 1)" = coska
Suy ra
5 _nm coska (=1)"nm _ nn

CD'K (DK ?[(—1)“ coska—1]
Va

oaa=Nm+9d = nn[l+%(—1)” coska—%]

—o =14 L (1) coska— 1]
a P P

Vi theo (3.5)



2 2_2 2 2,2
E, = hz 22 {1+i[(—1)"coska—1]} = n2{1+3(—1)”coska—3}
Thi 8t’m a P’ 8ma P! P!

(vi P’>>1 nén binh phuong s6 hang thi hai cé thé bd qua).
Nhu vay, nang luvong dién tir trong vung nang lvong thr n c6 dang:

E,(k)= A, +(-1)"B, coska

_ h2n2 [1_£j B h2n2 2
Trong d6 sma’" P,

D6 thi cliané co dang:

Hinh 3.10| Dé thi cia E theo k khi P’

du lon



Hinh 3.9 biéu dién khé niém vé ving nang lvong duoc phép clia hat chuyén dong
trong mang tinh thé. B&i vi nang lwvgng E khong lién tuc, ching ta ciing c6 khai
niém vé vlng nang lvgng cdm cla hat trong tinh thé.
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Hinh 3.9| Gién 45 E theo k dugc tao ra tir hinh 3.8. Hinh 3.11| Giin d6 E theo k trong bicu
Ving niing lwgng va khe nang lugng dwge chi ra. dn’}n \"I:I.I‘i_g it gon

Hinh 3.11 biéu dién db thi E theo k nam trong khoang —n/a<k<m/a. Db thi
nay duoc goi lagidn do khoéng gian k rit gon.

Chuing ta chii y rang trong phuong trinh (3.27) déi vai electron ty do, dong
lvong clia hat va sd song k lién hé véi nhau qua hé thirc p=hk. Nhr danéi su twong
tw gitta nghiém electron tw do va electron trong tinh thé dugc biéu dién trong hinh
3.9, tham sb hk trong don tinh thé duoc goi la dong lvgng mang. Tham sd nay
khong that s 1a dong luong clia eectron trong tinh thé, nhung 1a hang sd cla
nhitng chuyén dong lién quan dén twong tac tinh thé.

Chdng ta da xem xét md hinh Kronig-Penney, n6 1a ham thé tuan hoan mét
chiéu dwogc dung dé md hinh héa mang tinh thé. Két qua chinh clia viéc phan tich
nay la nhitng electron trong tinh thé chiém nhirng ving nang lvong duoc phép va
khong nam trong nhitng ving nang luong cdm. B&i véi vat liéu don tinh thé thuc 3



chiéu, Ii thuyét viing nang lvong ciing twong tv. Ching ta sé thu dugc thém nhiing
tinh chéat cla electron tir mo hinh Kronig-Penney trong phan tiép theo.

3.2|SU DAN BPIEN TRONG VAT RAN

M6t lan nita, ching ta quan tam dén két qua cubi cung la xac dinh dac tinh Vén-
Ampe cuathiét bi ban dan. Chiing ta can xem xét st dan dién trong chét ran boi vi
no lién quan dén i thuyét ving ma chiing ta vira xay dung. Hay bat dau bang cach
xem xét chuyén dong clia eectron trong nhirng viing nang luvong khac nhau.

3.2.1 Vung nang lvgng va mo hinh lién két

Trong chwong mot, ching ta dathao luan lién két cong héa tri ciia Silic. Hinh 3.12
|a biéu dién hai chiéu ctialién két cong hoa tri trong mang don tinh thé Silic. Hinh
nay biéu dién Silic tai T=0 K trong d6 mdi nguyén tt silic dvoc bao quanh bdi 8
electron hoa tri. Nhitng electron nay dang & trang thai nang lvong thdp nhat cia
ching va co lién quan truc tiép dén lién két cong hda tri. Hinh 3.4b biéu dién sy
tach nhi*ng trang thai nang lvong roi rac thanh nhitng viing nang lvong khi tinh thé
silic duvgc hinh thanh. Tai T=0K, 4N trang tha & ving thap hon, ving hoa tri dwoc
|8p day nhitng electron hoatri. Tt ca nhitng electron hoatri dwoc biéu dién trong
hinh 3.12 & trong ving hda tri. Ving ning lvong cao hon, viing dan, hoan toan
tréng tai T=0K.

1l
1

Hinh 3.12| Biéu dién hai chic¢u cla
lién két cong hoa tri trong ban din
tai T=0K

Khi nhiét do tang trén OK, vai electron héatri c6 thé thu di nhiét nang dé bé
gdy lién két cong hoa tri va nhay |én viing dan. Hinh 3.13a la biéu dién hai chiéu



cta hién twong bé gay lién két nay va hinh 3.13b Ia mé hinh ving nang luvgng cia
no.

Ving -
din =

Ving /
hoa tri

(b)

Hinh 3.13| (a)Biu dién hai chidu cia su b& giy lién két héa tri. (b) Biéu dién ving
ning lugng tuong ang va su tao cdc hat mang dién duong va dm do sy bé giy lién
ket hoa tri

Béan dan trung hoa dién. Diéu nay cd nghfa 13, khi electron mang dién am bé
gdy lién két cong héatri ciand, nhirng trang thai trong mang dién dwong duoc tao
rad vi tri lién két cong héa tri ban dau trong vung héartri. Khi nhiét do cang tang,
cang nhiéu lién két cong hda tri bi bé gy, cang nhiéu electron nhay |én ving dan,
vacang nhiéu trang thai trdng mang dién dwong dwoc tao ratrong vung hoéatri.

Chung ta cling cd thé thiét |ap moi quan hé gilra si bé gay lién két nay véi
do thi E theo k. Hinh 3.14abiéu dién dd thi E theo k clia ving dan va ving héa tri
tai T=0K. Nhitng trang thai nang lvgng trong ving héa tri hoan toan day va nhirng
trang tha trong vang dan tréng. Hinh 3.14b biéu dién nhitng ving ndy & T>0K, &
d6 nhitng electron thu da nang lwong dé nhay Ién ving dan va dé lai nhitng trang
thé tréng trong viing héatri. Ching ta dang gia st rang lic nay chwa cé ngoai luc
dat vao vi vay nhirng electron va nhitng trang théi tréng phan b6 ddi xrng theo k.



(a) (b}

Hinh 3.14| Gian d6 E theo k cia ving din vi ving héa tri trong ban din tai
(a) T = 0K (b) T> 0K
3.2.2Dongtrdi dat

Dong dién phu thudc vao luu lvgng chdy toan phan clia dién tich. Néu chiing ta c6
tap hop cac ion mang dién duwong véi mat do [aN (cm‘3) vavan téc tréi giat trung
binh la vy (cmV/s) thi méat dé dong tréi giat £ la

J=gNugq Alcn? (3.32)

Thay vi xét van toc tréi giat trung binh, ching ta xét van téc cliatirng lon thi ching
ta co thé viét mat do dong tréi dat la

=i (3.33)

& day u; lavan toc tr6i giat clia lon thir i. Tong nay dwgc ldy trén mot don vi thé
tich d& cho mat do dong J c6 don vi la Alen?.

B&i vi eectron la nhitng hat mang dién, s trdi giat toan phan cta nhirng
electron trong ving dan s& tao ra dong dién. Nhu dwoc chi trong hinh 3.14b, phan
b6 electron trong viing dan [& ham chan theo k khi khéng c6 ngoai lwc. Nhac lai



rang trong tredng hop eectron tv do, k lién hé véi déng luvong sao cho co bao
nhiéu electron véi gia tri +|k| cling cé bay nhiéu electron cd s6 song —|k|, mat do
dong tréi giat toan phan do nhitng eectron ndy gy ra bang 0. K&t qua nay |a tét
nhién bai vi khdng cé ngoai luc dat vao.

NéEu lwc thc dong vao hat va hat di chuyén, né sé thu nang lvong. Hiéu ting
nay duoc biéu dién la

dE=Fdx=Fudt (3.34)

& day F lalwc tac dong, dx la khodng cach vi phan ma hat chuyén dong, v la van
toc, va dE la sr tang nang lwvong. NEu ngoai lwc tac dong vao electron trong vung
dan, cé nhitng trang thai niang lwong tréng ma nhirng electron co thé di chuyén vao
trong do; do d6, duwdi tac dong clia ngoai lwc, electron cd thé thu nang lvong va
dong lvong. Si phan bd electron trong ving dan co thé tréng giéng nhu hinh 3.15,
no c6 nghia lanhiing electron dathu nang lvong toan phan.

Ei

— e S m o ——

Hinh 3.15| Sy phén bd bit dbi x(mg cua electron
trong gian d6 E-k khi c¢é luc ngoai dit vao.

Chung ta c6 thé viét mat do dong tréi giat do chuyén déng cta nhitng
electron |a

I (3.35)



& day e la do I6n cla dién tich va n la sb electron trén don vi thé tich trong ving
dan. Mot 1an nira, téng dwoc |8y trén don vi thé tich vi thé don vi cla mat dd dong
|& Alem?. Chiing ta co thé rit ratir phwong trinh (3.35) rang dong dién lién hé truec
tiép vai van tdc eectron; nghia 13, dong dién phan anh s chuyén dong cua
electron trong tinh thé t6t nhw thé nao.

3.2.3 Khdi lvgng hiéu dung clia electron

No6i chung, st di chuyén clia electron trong mang tinh thé khéc véi trong khéng
gian ty do. Cung véi ngoai lwc dat vao, cd nhitng ndi lwc trong tinh thé do nhitng
ion mang dién dwvong hodc nhitng proton va nhirng electron mang dién am, sé anh
hudng dén chuyén dong clia nhitng el ectron trong mang. Chiing ta cé thé viét

Froan phan = anoai + I:trong = ma (336)

& day Froan phan » Fngoai V& Frrong tong (?ng la lyc todn phan, ngoai e, va nhitng ndi
lyc tac dong |én mot hat trong tinh thé. a lagiatdoc va mlakhdi lvgng nghi clia hat.

B&i vi rat khé dé tinh dén tat ca cac nodi luc nén chiing ta sé viét phuong
trinh

Frgeai=na (3.37)

& day gia toc a lién hé truc tiép véi luc bén ngoai. Pai lwvgng m* dwoc goi la khoi
lvong hiéu dung trong do co tinh dén khéi lvgng clia hat va anh huédng ctia nhirng
noi luc.

Dé hiéu khédi niém khoi lvgng hiéu dung, hdy xét si khac nhau trong chuyén
dong gitra mot vién bi thiy tinh trong mot binh chira nwéc vatrong binh chira dau.
Noi chung, vién bi sé roi qua nwéc voi toc do nhanh hon roi qua dau. Ngoai luc
trong vi du nay latrong luc vandi luc co lién quan dén do nhot clia chét 16ng. Béi
vi s khéac nhau trong chuyén dong ctia vién bi trong hai tredng hop nay nén khoi
lwvong ctiavién bi s& biéu hién khac nhau trong nwéc vatrong dau.

Chung ta ciing cé thé thiét 1ap moi quan hé gitra khdi lwvgng hiéu dung cia
electron trong tinh thé voi gian do E theo k nhw dwoc chi ratrong hinh 3.11. Trong
vat liéu ban dan, chiing ta s& gap nhitng viing nang lwgng hau nhu tréng electron va
nhi*rng ving nang lwvong khac hau nhuw day electron.



Es DE bat dau, hay xét truong hop cla
electron tv do ma gian do E theo k cla
no6 dugc biéu dién trong hinh 3.7.

““ ; Nh¢ lai phuong trinh (3.28), nang lvgng
N, . va dong lvong lién quan v6i nhau qua
. biéu thirc E=p%2m=h?%/k*/2m, & day mla

-
=T

»—0 phoac k—  KNOi lvong clia electron. M6i quan hé
Hinh 3.7| Gian d E theo k dang 9102 d0ng luong va vecto song k Ia
parabﬂn cua electron U.I do p:hk Néu Iéy daO hém Cua phU’O’ng tl’lnh
(3.28) theo k ching ta thu dwgc

dE _n’k _hp

dk m m (3.38)
Suy ra
EE—B—U
hdk m (3.39)

& day v lavan tdc cta hat. Dao ham bac nhat clia E theo k ¢ lién quan dén van téc
clia hat.

Bay gi0 néu ching taldy dao ham bac hai ctiia E theo k, chiing tacé

d’E
dk>  m (3.40)
Chung ta co thé viét lai phwong trinh (3.40) la
1dE_1
n? dk?  m (3.41)

DPao ham bac hai clia E theo k 1a nghich d&o ciakhdi lvgng clahat. Béi véi truong
hop electron tv do, khéi lugng lahdang s (hiéu tng khong twong d6i), vi vay dao
ham bac hai 1& hiing s6. Ching ta ciing cé thé rt ratlr hinh 3.7 réng d°E/dk’ 1a dai
lvong dwong, nghia lakhdi lvgng clia electron ciing la dai lvgng duong.

NEu ching ta dat dién trvdng vao nhirng electron tv do va dung phuong
trinh chuyén dong co dién Newton, chiing ta cé thé viét



F=ma= —eE (3.42)

& day a la giatoc, E la dién trwdng dat vao, va e la do 1én chia hat mang dién.
Chung ta suy ra dwoc giatéc la

— _ eE/m (3.43)

Chuyén dong cla electron ngwoc hwdng véi dién treong dat vao bai vi ectron la
hat mang dién tich am.

Chung ta c6 thé &p dung nhitng két qua nay cho electron & day vling nang
lwvgng. Xét ving nang lvong trong hinh 3.16a. Nang lvgng gan day ving c6 thé
xem gan ding la parabon, gidng nhu ctia electron ty do. Chiing ta c6 thé viét

E - Ec=Cy(K)? (3.44)

E i

Gin diing
parabon

Giin ding
parabon

e e ————

by s

{a) (h)

Hinh 3.16| (a) Viung din trong khéng gian k riat gon, va gan dung parabon.
(b) Ving hoa tri trong khéng gian k rit gon, va gin ding parabon

E. la nang lvong tai day vang. Béi vi E > E¢, tham sb C, la dai lwvgng duong.

Lay dao ham bac 2 clia E theo k tir phwong trinh (3.44), ching tathu duoc

(3.45)



Chung ta c6 thé viét phrong trinh (3.45) & dang

1dE_2C
n? dk?  n*  (3.46)

So sanh phuong trinh (3.46) véi phuong trinh (3.41) ching ta cé thé xem h%/2C,
nhu khdi lvgng cha hat. Tuy nhién, dé cong ctia dudng cong trong hinh 3.16a sé
khdng gidng do cong clia dwdng cong clia hat ty do. Chlng ta cé thé viét

L1dE_2¢,_ 1
n? dk*  n* m*  (3.47)

& day m* dvoc goi lakh6i lvgng hiéu dung. Béi vi C,>0, ching ta cling c6 m*>0.

Khoi lvong hiéu dung 1a mot thdng sb thiét 1ap moi quan hé gilra nhitng két
qua co hoc lvgng ttr vai cac phuong trinh [we co dién. Trong da so céac tredng hop,
electron & day caving dan co thé xem nhu hat ¢ dién ma chuyén dong ctiané co
thé duoc moé hinh hda theo co hoc Newton, mién 1a ndi luc va nhitng tinh chét co
hoc lvgng t& duoc tinh dén trong khoi lvong hiéu dung. Néu ching ta dat mot
treong dién vao electron ¢ day ving nang lvong thi chiing ta cd thé viét giatoc la

— €
a=-—

m, (3.48)

& day m, la khéi lwong hiéu dung cla electron. Khéi lvong hiéu dung m, cla
electron gan day ving dan lahang sd.

3.2.4Khéi niém 16 tréng

Trong khi xem xét biéu dién hai chiéu cla lién két cong hoa tri trong hinh 3.13a,
nhitng “trang thai trong” mang dién duong sé dwoc tao ra khi mot electron hoa tri
duoc giai phong va di vao trong ving dan. Khi T>0K, tit ca nhitng electron hoartri
c6 thé thu nhiét nang; néu nhitng electron héatri thu mot lwegng nhiét nang nho, nd
c6 thé nhay vao trang théi trong. Sv di chuyén clia mot electron héatri vao trang
tha trong tvong dwong vaéi su tw di chuyén clia chinh trang thai trong mang dién
duwong. Hinh 3.17 biéu dién s chuyén déng ctia nhitng electron hda tri trong tinh
thé lan lwot lam day mot trang théi trong vatao ratrang thé tréng méi, sy chuyén
dong nay twong dwong voi chuyén dong clia hat mang dién dwong trong ving hoéa
tri. Bay gio tinh thé c6 thém hat dan dién thi hai c6 thé lam phét sinh dong dién.



Hat tai dién nay duwoc goi 1a16 tréng va nhw ching ta sé thdy, nd cling co thé duoc
xem la hat co dién ma chuyén dong ctia né cé thé duoc md hinh héa st dung co
hoc Newton.
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Hinh 3.17| Hinh dung uhu:—;én dong cua 16 trérng trong ban dan '

Mat do dong trdi giat do cac electron trong vung héatri trong hinh 3.14b c6
thé duoc viét la

JZ—*EZL’;

i(filled) (3_ 49)

& day tong duoc lay trén nhirng trang théi bi electron dén chiém (filled). Viéc tinh
todn tong nay khong thuan lgi bai vi né trai rong trén vung héa tri gan day va co
tinh dén mot sb lvgng 16n céc trang théi. Ching ta c6 thé viét lai phwong trinh
(3.49) duvéi dang

J = —e Z v+ e Z L
i (ddy hoan fodm) | ftrdng) (350)

NEu chiing ta xét ving day hoan toan, tat c nhitng trang tha bi chiém bdi
nhirng electron. Tirng electron cd thé duoc xem nhw chuyén dong véi van tée dwgc
cho béi phuong trinh

v(B)= &)(3—@ (3.39)

Vung d6i xing theo k va mdi trang théi bi chiém sao cho véi moi electron co van
toc |u| sé c6 nhitng electron twong (ng voi van tdc —|u|. B&i vi vlung day, s phan



b6 electron theo k khong thé thay déi khi c6 ngoai lwc dat vao. Do d6, méat do dong
troi giat toan phan trong nhitng viing day hoan toan bang 0 hoic

~-¢ Z v, =0

[ [(ddy hodn fodm) (3.51)
Bay gio chiing ta cd thé viét mat do dong trdi dat tlr phrong trinh (3.50) cho
vung gan day la

J=te ¥,

i ftrdng) (3. 52)

& day u; trong tong la

1Y dE

®-(3] 5

gan vai trang tha trong. Phuong trinh (3.52) hoan toan tuong duong véi viéc thay
thé mot hat mang dién duong trong nhitng trang thé tréng va gia sir rang tat ca
nhi*rng trang tha khac trong ving tréng, hodc trung hoa dién. Khai niém nay dugc
biéu dién trong hinh 3.18. Hinh 3.18 a bi éu dién ving héa tri véi nhitng trang théi
duoc lap day bai nhitng eectron binh thwong, trong khi hinh 3.28b biéu dién khéi
niém mai vé nhitng dién tich dwong chiém nhitng trang thai tréng ban dau. Khai
niém nay co6 lién quan dén phan khao sét clia ching ta vé “nhirng trang tha trong”
mang dién dwong trong ving héa tri dwoc biéu dién trong hinh 3.17.
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Hinh 3.18| (a) Ving hoa tr1 binh thuong vol cac trang thai ndng luvong b1
chiém bai electron. (b) Khai niém vé 1§ trong chiém nhitng trang thai
ban dau trong

u; trong téng clia phrong trinh (3.52) lién quan dén mirc dd chuyén dong dé
dang clia electron trong ban dan nhuw thé ndo. Bay gid xé mdt electron gan dinh
clia viing nang long dwgc xem gan ding la parabon vi thé chiing ta cd thé viét

(E-Ey)= - Cx(K)? (3.53)

E, la nang lvong tai dinh ving. Béi vi E<E, d6i véi electron trong ving nay, do dé
tham s6 C, phai la dai lvgng duong.

Lay dao ham bac Il cta E theo k tir phwong trinh (3.53), chiing ta thu dwoc

d’E
& - e (3.54)
Chiing ta co thé sap xép lai phuong trinh ndy sao cho
1d°E_-2C
n? dk? (3.55)
So sanh phuong trinh (3.55) voi phuong trinh (3.41), ching ta co thé viét
1d’E_-2C,_ 1
n? dk® 2 m* (3.56)

& day m* lai lakhéi lugng hiéu dung. Ching ta da thira nhan rang C, la dai luong
duong, tr d6 suy ra m* phai la dai lwvgng &m. Vay electron gan dinh vang hanh
dong nhu thé nd c6 khoi lwvgng am.



Chung ta phai nh¢ rang tham s6 khéi lwong hiéu dung duoc dung dé thiét
lap mbi quan hé gitra co hoc lvgng tir va co hoc ¢d dién. No luc dé thiét 1ap moi
quan hé gitra hai |7 thuyét nay dan dén mot két qua khac la 1akhéi luong hiéu dung
am. Tuy nhién, ching ta ciing can nhé rang nghiém cla phwong trinh sdng
Schrodinger cling dan dén nhitng két qua mau thuan véi co hoc ¢ dién. Khoi
lvong hiéu dung am lamét vi du nhu thé.

Trong khi thdo luan vé khoi lvong hiéu dung trong phan trwéc, ching ta
dung sy twong tw véi vién bi chuyén dong trong hai chat long. Bay gio xé mot
khoi nwéc da dit & tdm cla binh chira day nwdc: khdi nwdc da sé di chuyén Ién
phia trén bé mat theo hwéng ngugc véi trong luc. Khdi nwdc da sé co khoi lvgng
hiéu dung am béi vi giatoc clia nd nguoc chiéu voi ngoai lwc. Tham sd khoi lvong
hiéu dung cé tinh dén tat cd nhitng ndi lwc tac ddng |én hat.

NEu ching talai xét electron gan dinh cltia ving nang lwvong va dung phuong
trinh lvc Newton dé tinh luc dién trvdng tac dong, ching ta sé co

F=m"a=—eE (3.57)

Tuy nhién, m* bay gio la dai lwgng am, vi vay chiing ta cd thé viét

—-eE  +eE
—mr

a= (3.58)
MOt electron di chuyén gan dinh viing nang lvong sé chuyén dong cling hudng voi
trvong dién dat vao.

Chuyén dong toan phan clia electron trong ving gan day cé thé duoc mo ta
bang céch chi xem xét nhitng trang thé tréng, va chidng taxem la co mot hat mang
dién duong va mot khdi lvong ngwoc ddu véi m* trong phuong trinh (3.56) gan voi
moi trang thai d6. Bay gio chiing ta c6 thé mod hinh hda ving nay nhu thé no cé
nhitng hat mang dién duvong va khoi luong hiéu dung dwong. Mat do ctia nhitng hat
nay trong ving hoéatri bang mat do clia nhitng trang thai nang lweng tréng. Nhitng
hat m&i ndy goi 1a16 tréng. Do do, 16 tréng c6 khéi lwgng hiéu dung duong duoc ki
hiéu lam , va mang dién duong, vi vay n6 s& di chuyén cling hudng vai treang dét
V0.

3.2.5Kim loai, chat cach dién va ban dan



M@i tinh thé c6 cdu tric ving ndng lvong riéng cta nd. Ching ta chil y rang su
téch nhitng trang thai ning lwgng trong silic dé hinh thanh nén ving dan va ving
hoa tri rat phiic tap. Cac vat liéu khac nhau ¢6 cau tric vung nang lvgng khac nhau
dan dén tinh chét dién cla chiing khac nhau. Ching ta co thé bat dau hiéu dinh tinh
mot vai sy khac nhau co ban trong tinh chat dién clia cac vat liéu khac nhau do su
khac nhau trong céu tric ving ning lweng cla no bang cach xét vai ving nang
lvong duoc don gian hda.

Co
—_— — Ving A x
Viing e —— ning mot SO
ning ————— lugng \
togm ——— (ein dang Vl;mg
(trong) E trong) nang
- ) Iu’lo’ng (\:an
xét. Hinh
Vi . X
== Vung ——— ning 3.19a hiéu
—_ nang ———— lurern, iA N
—— lrgng — [%ﬂng dién vung
— (ddy) = diy) nang
Ving hoan toan
din tréng
(gin
trbng) electron.
Electrons E Trang thai dién Neu
f tir trong truong
t Viing dia d
héa trj Ien augc
N - -
© khéng co
C n .
hat dé di
Hinh 3.19| Ving ning lugng Hinh 3.20| Ving ning lugng A 3
(a) trbng (b) diy hoan todn (c) (a) gn tréng, (b)gdn ddy, va (c) chuyen, vi
Khe ndng lugng gitdta hai ving khe ning lugng gitra hai ving Vé_y sé
khéng co6
dong dién.

Hinh 3.19b biéu dién mot ving ning lvong khac ma nhitng trang thai nang luvong
cliand hoan toan day electron. Chling ta da rit ratrong phan trwedc rang ving ning
lvong hoan toan day cling sé khéng lam phat sinh dong dién. Mot vat liéu cé ving
nang lvgng day hoan toan hoac trong hoan toan la chét cach dién. Bién tré cla chat



cach dién rdt 16n hay n6i cach khac do dan dién clia chét cach dién rat nho. Vé co
ban la khdng cé nhitng hat mang dién c6 thé dong gop vao dé tao nén dong troi
giat. Hinh 3.19c biéu dién gian dd nang lwvong dwoc don gian hoa clia chit cach
dién. Nang lvong vang cdm E, cla chét cach dién thuong vao ¢ 3.5 dén 6 eV
hodc I6n hon, vi vay & nhiét do phong s& khdng co electron trong ving dan va
vlng hoatri con hoan toan day. Co rét it nhirng electron valo tréng duoc tao rado
nhiét trong chéat cach dién.

Hinh 3.20a biéu dién viing ning lvong voi vai electron ndm gan day ving.
Bay gio, néu trvong dién dién duoc dat vao, nhitng electron ¢ thé thu nang lvong,
di chuyén dén trang thai nang lvong cao hon, va di chuyén trong tinh thé. Dong
dién tich toan phan |a dong dién. Hinh 3.20b biéu dién ving ning lvong gan day
electron, nd co nghta la ching ta cd thé xem xé nhitng 16 tréng trong ving nay.
Néu dién trwong dwoc dat vao, 16 tréng co thé di chuyén vatao ra dong dién. Hinh
3.20c biéu dién gian do ving nang lvong dugc don gian hoa cho truong hop nay.
Nang lvong ving cdm cé thé vao ¢ 1eV. Gian dd ving ning lveng ndy biéu dién
ban dan & T>0K. Dién tré clia bén dan, nhu ching ta sé thiy trong phan tiép theo
c6 thé duoc digu khién va thay doi nhiéu bac do I6n.

Tinh chét chakim loai la dién tré rat nhd. Gian dé vung nang lvgng cliakim
loai ¢ thé co mot trong hai dang. Hinh 3.21a biéu dién ving nang luong day mot
phan trong d6 c6 san nhiéu electron dan vi thé kim loai c6 do dan dién rét lon.
Hinh 3.21b biéu dién mdt dang khéc ctia gian dd ving ning luong cliakim loai. Sw
tach vung thanh vung nang lvong va vang cdm la mét hién twgng phtc tap va hinh
3.21b biéu dién treong hop trong do ving dan va vang hoéa tri xen phl nhau tai
khoang cach can bang lién nguyén tir. Nhu trong treding hop dugc biéu dién trong
hinh 3.21a, c6 mot s luong 1én nhitng eectron cling nhy mét sb lwvgng 16n cac
trang thai nang lvong trong ma electron c6 thé di chuyén vao trong do, vi vay vat
liéu ndy thé hién tinh dan dién cao.
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Hinh 3.21|Hai loai gian &6 viing ning lugng cla kim loai (a) loai viing ¢4y mét phin

va (b) Cdc ving ning lirgng xen phu nhau

3.3lMO RONG CHO TRUONG HOP BA CHIEU

Khai niém co ban vé vung nang lvgng vavung cdm cung voi khdi lvgng hiéu dung
da duwoc xay dwng trong phan trwéc. Trong phan nay, ching ta sé mé réng nhiing
khé niém nay cho treong hop ba chiéu vatinh thé thrc. Chiing ta sé xem xét tinh
chét nao dé clatinh thé ba chiéu theo gian d6 E-k, khe nang lvong va khéi lvong
hiéu dung. Chuing ta chi khao s&t mét cach ngan gon vé nhitng khé niém ba chiéu

co ban; do do6, nhiéu chi tiét &2 khdng duoc
Xét.

Mot kho khan gap phai trong viéc mé
rong ham thé sang trwdng hop 3 chiéu la
khoang céch gitta nhirtng nguyén t&r thay doi
khi hwdng trong tinh thé thay doi. Hinh 3.22
biéu dién cdu trdc 1ap phwrong tam mét voi
hwéng [100] va hwéng [110] dugc chi ra
Nhirng electron di chuyén theo nhitng hwéng
khac nhau s gap nhirng dang thé nang khac
nhau va do d6 nhirng bién khdng gian k khac
nhau. Gian do E theo k néi chung la ham
theo hwéng khong gian k trong tinh thé.

3.3.1 Gian do khong gian k clia Si va GaAs

b Huéng
[110]

Hinh 3.22| Mit phing (100) cia tinh thé
1p phuong tim mit biéu dién hudng
[100] va huéng [110]



Hinh 3.23 biéu dién gian dd E theo k clia GaAs va Si. Nhitng gian do dwoc don
gian héanay biéu dién nhitng tinh chit co ban da dwoc xét trong tai liéu nay nhung
khong biéu dién nhitng chi tiét thich hop cho nhitng khéa hoc néng cao.

4 : ‘ 4p ; : —
GaAs Vung Si Ving
dan din
'_J' -
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(1 0 [100] [y o [100]
k k
(a) (b)

Hinh 3.23| Céu tric vung nang luong cua (a) GaAs va (b)Si

Cha 'y rang thay cho nhitng truc k dwong va &m thong thueong, bay gio' chiing
tabiéu dién hai hwdng tinh thé khéac nhau. Gian do E theo k ciamé hinh mdt chiéu
d6i xirng theo k vi thé khdng thu duoc thém théng tin méi nao néu biéu dién nhirng
truc am. Trong thuc té thudng vé gidn do nang lvgng clia hwéng [100] & phiatruc
+k va gian do nang lvong cta hwéng [111] & phiatruc —k. Trong truong hop cla
mang kim cuong va ZnS, cuc dai clia vang hda tri va cuc tiéu clia vang dan cling
xuat hién tai k=0 hodc doc theo mét trong hai huéng nay.

Hinh 3.23a biéu dién gian do E theo k clia GaAs. Cuc dai cla ving hoa tri
va cuc tiu ving dan cling xuét hién tai k=0. Nhitng electron trong ving dan cé



khuynh hwéng dinh cu tai day ving dan co k=0. Tuong tw, nhitng 16 tréng trong
vung hda tri ¢ khuynh huwéng dinh cu tai dinh vung héa tri tai cung gia tri k.
Trong GaAs, cuc tiéu ning luong vang dan va cuc dai niang lwong ving hda tri
Xudt hién tai cing gia tri ctia k. Mot ban dan voi tinh chit duoc noi & trén goi la
ban dan khe nang luvong truc tiép; st chuyén dich gitta hai ving ning lweng duoc
thwc hién ma khong co s bién doi trong dong lvong clia tinh thé. Ban chét tryc
tiép ndy cod anh hudng dang ké dén tinh chat quang hoc cla vat liéu. GaAs va
nhirng vt liéu khe nang lwgng trwc tiép khéc thich hop dé ding trong laser ban dan
vacac thiét bi quang hoc.

Gian do E theo k clia Si duoc biéu dién trong hinh 3.23b. Cuc dai ning
lvong vang héa tri xuét hién tai k=0 nhu trudc. Cuc tiéu nang lvong vang dan
khong xuét hién tai k=0, ma doc theo hudng [100]. Sy khéc nhau gilra cuc tiéu
ning lwveng ving dan va cuc dai ndng lwong ving hda tri van duoc dinh nghia 1a
nang lvgng ving cdm Ey. Ban dan ma cyc dai ning lvgng vang héatri cliand va
cuc tiéu nang lvgng ving dan khdng xudt hién tai cung gia tri k dwoc goi 1a béan
dan khe nang lvgng gian tiép. Khi nhitng electron thurc hién chuyén doi gitra ving
dan va ving héa tri, ching phai tuan theo dinh luat bao toan dong lwong. Sw
chuyén dich trong vat liéu khe nang lwvgng gian tiép can thiét phai bao gdm mot sy
twong tac voi tinh thé dé cho dong lwong tinh thé bao toan.

Ge ciing la vat liéu ban dan khe ndng lvong gian tiép, cuc dai ving hda tri
clia n6 xuat hién tai k=0 va cuc tiéu ving dan cla nd xuét hién doc theo hudng
[111]. GaAs la ban dan khe ning lvong truc tiép, nhung nhitng ban dan hop chét
khéc chang han nhu GaP va AlAs c6 khe viing gién tiép.

3.3.2 N6i thém vé khai niém khoi lwgng hiéu dung

Do cong clia dd thi E theo k gan cuc tiéu ving dan cé lién quan dén khdi luong
hiéu dung clia electron. Chuing ta c6 thé rat ratir hinh 3.23 rang do cong clia viing
dan tai giatri cwc tiéu cliand trong GaAs |6n hon trong Si, vi vay khéi lvong hiéu
dung clia electron trong ving dan clia GaAs s& nhd hon trong Si.

Doi vai do thi E theo k mot chiéu, khdi lvgng hiéu dung duoc dinh nghia
trong phuong trinh (3.41) 1a 1/m*=1/h*.d’E/dk?. Kha niém khéi lveng hiéu dung
S8 phtrc tap trong tinh thé thwc. Tinh thé ba chiéu cé 3 vecto k. B9 cong clia do thi
E theo k tai cuc tiéu ving dan s& khac nhau theo ba huéng clia k. Ching ta s&



khdng xem xét chi tiét nhitng khoi lvong hiéu dung khac nhau & day. Trong nhitng
phan sau va nhitng chuong sau, nhirng khéi lwvgng hiéu dung dwgc dung trong tinh
toan sé thudc loai trung binh thdng ké thich hop cho da s6 nhitng tinh toan thiét bi.

3.4 HAM MAT bO TRANG THAI

Nhu chiing ta da phé biéu, cubi cung chiing ta mudn md ta dac tuyén Von-Ampe
cla thiét bi ban dan. B&i vi dong dién phu thudc vao dong chay cla dién tich, vi
thé mdt bwdc quan trong trong quéa trinh ndy 1a phai xac dinh s6 electron va 16
tréng trong ban dan co thé tham gia dan dién. S6 hat tai dién co thé dong gop vao
qua trinh tai dién la m6t ham sb theo s6 trang thai nang lvong béi vi, theo nguyén
i loai trir Pauli, mdi electron chi co thé chiém mét trang thai lvong tir. Khi chiing
ta thdo luan vé s tach nhitng mirc nang lvgng thanh ving nang lvong va ving
cam, chdng ta da chi ra vung nang lugng thuc sy dwgc tao ra tir nhirng mirc nang
lvong roi rac. Chang ta phai xac dinh mat dé nhirng trang thai nang lvgng nay nhu
ham sb theo nang luvong dé tinh mat do electron valo tréng.

3.4.1 Suy luéan toan hoc

Pé xac dinh mat do trang thai lwvong t&r nhu ham theo nang lwong, chiing ta can xét
mot md hinh toan hoc thich hop. Nhitng electron dwoc phép di chuyén tu do trong
ving dan clia ban dan, nhing bi giam ham trong tinh thé. Dau tién, chiing ta sé xét
electron tw do bi giam cam trong giéng thé vo han ba chiéu, & day giéng thé biéu
dién tinh thé. Thé ning ctia giéng thé dwoc dinh nghia 1a

knio< x<a
V(x,y,2)=0 O<y<a
O<y<a
V(X,y,2) =o cho-cac—truong — hop — con—lai (3.59)

& day tinh thé dugc gia st la hinh 1ap phuong canh a. Phwong trinh sing
Schrodinger ba chiéu cé thé dwoc giai bang phrong phap tach bién. Ngoai suy két
qua tir giéng thé vo han mot chiéu, ching ta co thé ching to rang (xem bai tap
3.21)
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a (3.60)
& day ny, ny, n,lanhiing sd nguyén dueng. (Nhing giatri &m ctan, ny, n, mang lai
cung ham séng (nguoc diu) nhu nhitng gia tri nguyén duong, dan dén cing nang
lreng va ham x&c sudt, vi vay nhitng s nguyén am khong biéu dién thém céc trang
thai lwong tir khéc.)

Chung ta cé thé vé do thi nhirng trang thai lvgng tl trong khong gian k. Hinh
3.24a biéu dién d6 thj hai chiéu nhu ham theo k va k,. Moi diém biéu dién mot
trang thai lwvgng ti twong tng vaéi nhitng gia tri nguyén khac nhau cia n, va ny
khéc nhau. Nhirng gié tri am va duong cla k, k,, k, 6 cling nang lvgng va biéu
dién cuing trang thai nang luvgng. Bdi vi nhitng giatri &m clia k,, ky, k, khéng biéu
dién
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Hinh 3.24| (a) Mang hai chiéu clia nhitng trang thai lugng tir

trong khéng gian k. (b) Mt phén tdm hinh cau khéng gian k

duoong

thém nhitng trang thai lvong tir, nén mat do trang thai lvgng tir € duoc xét chi
trong mot phan tdm hinh ciu cla khong gian k nhu dugc biéu dién trong hinh
3.24b.

Khoang céch gilta hai trang thai lwvgng tir theo hwdng k, 1a

T T T
kx+l_kx - (nx +1)g_nxg_g (361)



Tong quét hda két qua nay cho tredng hop ba chiéu, thé tich V, cia mot trang théi
lvong ti [a

Vi=(/a)® (3.62)

Bay gi0 ching ta c6 thé xac dinh mat do trang thai lvong ti trong khdng gian k.
Thé tich vi phan trong khong gian k dugc biéu dién trong hinh 3.24b va bang
Anik®dk, vi vy mat do trang thai luong tir trong khong gian k c6 thé dwoc viét 1a

2
0. (dk = 2( ;) 4k 2k

8 Zj (3.63)

Hé s6 2 dau tién tinh dén hai trang thai spin duoc phép cho mbi trang thai luong ti;
hé s tiép theo 1/8 tinh dén trudng hop ching ta xem xét nhitng trang thai lvong t&r
clia nhitng gia tri dueng ky, K, k. Thanh phan 4mk®dk mot 1an nira 1a thé tich vi
phan va thanh phan (r/a)® 1a thé tich clia mot trang thai lwong tkr. Phuwong trinh
(3.63) c6 thé duogc don gian héathanh

ok s

Or(t)dk ==" (3.64)

Phuong trinh (3.64) biéu dién ham méat do trang thai theo dong lwong, qua
tham sO k. Bay gi0 chiing ta c6 thé xac dinh mat do trang thai lvong tér nhy mot
ham clianang lvgng E. Dai voi electron tv do, E vak lién hé nhau qua hé thirc

K2 2mE
n? (3.653)
Hoac
1
k = =~/2mE
el (3.65b)
Lay vi phan dk
k=1 |Mye

n\2E (3.66)



Sau d6, thé nhitng biéu thirc ctia k? va dk vao trong phuong trinh (3.64), s6 trang
thai lvong tir gitaE vaE+dE |a

ma®(2mE\ 1 | m
gT(E)dE_n_S( n? }%VEdE (3.67)

B&i vi h=h/2m, phuwong trinh (3.67) c6 thé viét la

47

3
g, (E)dE = h? (2m)¥? JEdE

(3.68)

Phurong trinh (3.68) cho biét tong sO trang thai lugng tr gitta E va E+dE trong thé
tich khéng gian tinh thé a°. Néu chiing ta chia cho thé tich a® thi chiing ta s thu
dwoc mat do trang thai lvong tir trén mot don vi thé tich clha tinh thé. Do do,
phuong trinh (3.68) tré thanh

4 (2m)*'? JE

9 (B)=""1— (3.69)

Vi du: Mat dé trang thai cia mdt electron tu do dwgc cho béi phwong trinh (3.69).
Hay tinh mat do trang tha trén mot don vi thé tich trong khoang nang lvong tlr O
dén leVv.

Giai
Tl phuong trinh (3.69), suy ramat do trang thai lvgng tir trén mot don vi thé tich |

1leV leV
y 4 (2m)*'2
3

N = [ g(E)dE = [VEdE

0

o N 2@ 2 o
3

Thé s vao, ta dwoc:

31\73/2
N — 4r[2(9.11x 1934 )1 E (L6x1079)%2 = 45x107 m
(6.625x10°) 3

vay

N = 4.5x10”'trang — thai / m™®



Nhan xét: Mat do trang thai thong thuong rét 16n. Nhw ching ta sé thdy trong céc phan sau va trong cac chwong tiép
theo, mat dd trang thé trong ban dan ciing 1a mot SO rat Ion, nhung thwdng thi nd nhd hon mat dd nguyén ti trong
tinh thé ban dan.

Mat do trang thai lugng tir [a ham theo nang lvong E. Khi nang lugng clia el ectron
tv do nay nho, sb trang thai lwvgng tr gidm. Ham mat do nay thuwc rala mat do doi,
trong d6 don vi la sd trang théi trén mot don vi nang lwong trén mot don vi thé
tich.

3.4.2 M@ rong cho ban dan

Trong phan trudc, chiing ta da rat ra biéu thirc tong quét clia ham mat do trang théi
cta eectron dung md hinh eectron ty do véi khéi luong m bi giam trong mot
giéng thé vo han ba chiéu. Ching ta co thé md rong md hinh tong quét nay cho ban
dan dé xac dinh mat do trang thai lvong tir trong ving dan vaviing hda tri. Nhirng
electron va |6 trong bi giam trong tinh thé ban dan vi vay chiing ta sé lai ding mo
hinh giéng thé khong xac dinh.

M&i quan hé parabon gilta nang lwvgng va dong luvong clia € ectron tu do theo
phuong trinh (3.28) 1a E=p%2m=h%?/2m. Hinh 3.16a biéu dién ving dan trong
khong gian rdt gon k. Buong cong E theo k gan k=0 tai day ving dan c6 thé duoc
xem lagan nhu parabon, vi vay chiing ta cé thé viét

h2k?

E=E + -
2m, (3.70)

C

& day E. la ning lwvong & day ving dan va m, la khéi lveng hiéu dung cla
electron. Phuong trinh (3.70) c6 thé duoc viét |a

h’k?
- om, (3.71)

E-E

C

Dang t6ng quét ctia hé thirc E theo k cho eectron & day viing dan giéng nhw
electron tv do, ngoai trir khéi lugng duoc thay bang khéi luong hiéu dung. Do dd,
chiing ta co thé xem electron & day ving dan la electron tv do véi khéi lwong clia
riéng né. V& phai cla phuong trinh (3.71) cung dang véi vé phai clia phuong trinh
(3.28), n6é dwoc dung dé rit ra ham mat do trang thé. Chiing ta c6 thé tong quét
hoa nhitng két qua clia electron tv do trong phuong trinh (3.69) va suy ra mat do
trang thai nang lvong dién ti trong ving dan |a
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Phuong trinh (3.72) c6 nghfa khi E=E.. Khi nang lvgng cla electron trong vung
dan giam, s3 trang thai lwong ti cling giam.

Mat do trang thai lvong tir trong ving hoa tri ¢ thé thu dwoc bang cach
dung md hinh giéng thé khong xac dinh, bi vi 16 tréng cling bi giam trong ban dan
va co thé duoc xem nhu hat ty do. Khéi lwong hiéu dung ciald tréng [a m* o- Hinh
3.16b biéu dién ving hdartri trong khong gian rdt gon k. Chiing ta ciing c6 thé xem
mdt céch gan ding do thi E theo k gan k=0 |a parabon cho 16 tréng tv do, vi thé

h’k?

E=E,——
2m, (3.73)

Phurong trinh (3.73) ¢c6 thé duoc viét lai la

2m, (3.74)

MOt |an nita, vé€ phai clia phurong trinh (3.74) ¢6 cuing dang véi dang dwoc ding dé
rat ra ham mat do trang thai. Do d6, ching ta c6 thé tong quat héa ham mat do
trang théi tlr phwong trinh (3.69) dé &p dung cho vung héartri, vi thé

4r (2m;)3'?
HCM)T EE

gv(E) = h3 Y (375)

Phuwong trinh (3.75) ¢ nghia khi E<E,.

Chang ta da thira nhan rang trang thai lvong tr khong ton tai trong ving
cdm, vi vay g(E)=0 khi E,<E<E,. Hinh 3.25 biéu dién mat do trang thai nhu ham
theo ning lwong. Néu khdi lvong hiéu dung clia electron va |6 tréng bang nhau thi
g.(E) va g,(E) & d6i x(rng qua mirc nang lvong nam gitra E. va E,. Ta goi nd la
nang lvong gitrakhe, Eniggap-
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Hinh 3.25] Mit 46 trang théi niing
lugng trong ving ddn va mat 46 trang
thai ning luwgng trong ving hoéa trj nhu
13 ham s6 ciia ning lugng

3.5|CO HOC THONG KE

Khi khdo sat mét sd lwgng Ién hat, ching ta chi quan tam dén dac tinh thong ké
ctia nhém nhu toan thé chir khong quan tam dén dac tinh cla tirng hat riéng biét.
Chéng han, chét khi trong binh chita s8 tac dung mdt &p sudt trung binh 1én thanh
binh. Ap sudt nay 1a két qua tac dong tdng hop cla nhitng phan tir khi, nhung
ching ta khdng theo déi tirng phéan tir riéng biét khi nd va cham véi thanh binh.
Twong tw, trong tinh thé, tinh chét dién s& duoc xac dinh theo dac tinh thong ké clia
mot sO lvgng 1én cac electron.

3.5.1 Cac dinh luat thong ké

Trong viéc xac dinh ddc tinh thdng ké cla cac hat, ching ta phai xét nhirng dinh
luat thong ké ma cac hat nay tuan theo. C6 3 dinh luat phan b6 xac dinh phan bd
clia hat vao nhirng trang thai nang lvong co san.

Dinh luat thi nhat 1a ham phan bd Maxwell — Boltzmann. Trong truong hop
nay, cac hat dwoc xem la cé thé phan biét duoc bang cach danh sé tir 1 dén N, va



khong gi¢i han s8 hat duoc phép trong moi trang thai nang luvong. Trang thé cla
phan tt khi trong binh chira & ap suat thap tuan theo phan bd nay.

Dinh luat tht hai 1a phan bd Bose — Einstein. Hat trong trudng hop nay
khong thé phan biét dwoc va mot 1an nira khong c6 gi¢i han s hat dwoc phép trong
moi trang thai lwong tt. Trang théi ctia photon, hodc birc xa vat den tuan theo phan
bd nay.

Phan bo th* 3 1a ham phan b6 Fermi — Dirac. Trong treong hop nay, cac hat
cling khong thé phan biét duoc, nhwng e nay chi mot hat dugc phép trong moi
trang thai lwong tir. Nhi*rng electron trong tinh thé tuan theo dinh luat nay. Trong
cac truong hop trén, cac hat dwoc gia siv la khéng tuong tac.

3.5.2 Ham phan b6 Fermi-Dirac

Khi nghién ctru phan nay, ban khong can thiét phai hiéu cach chiing minh dé rit ra
phan b6 Fermi-Dirac, ban chi can biét dang ctia ham phan bdé Fermi-Dirac f-(E)
va y nghia ctia né. Nhung & day, ching toi cling dua vao cach suy luan dé rat ra
phan bd nay dé ban doc tham khao.

Mirc niang |ll|l|| llll
Iuﬁnglhu 213 o . s ;_cd

‘\lh&ng 1rung théi luUng tir

Hinh 3.26| Mirc ning luemg thir i vaid,
trang thai lugng 1

Hinh 3.26 biéu dién mirc ndng luvong thi i v6i g; trang thai lvong tr. SO hat t6i da
duoc phép trong moi trang thai lwong ti tuan theo nguyén Ii loai trir Pauli. CO g;
cach chon noi dé dat hat dau tién, (gi-1) cach chon noi dat hat thiv hai, (gi—2) cach
chon noi dat hat thi ba, va v.v...Vi thé s6 cach sip xép N, hat vao mirc nang lvong
thiv i (& day Ni<g)) l1a

0,(, =D [gi—(Ni—1)=(g_‘fi’|\|_)1

(3.76)

Biéu thirc nay bao gdm tat cd cac hoan vi clia N, hat.



Tuy nhién, béi vi nhitng hat 1a khong thé phan biét duoc, sO Ni! hodn vi ma
hat co trong bét ki cach sap xép nao khong duoc coi nhu nhitng sap xép riéng biét.
Sy hoan vi clia bt ki 2 electron ndo ciing khong tao ra mét s sip xép méi. Do do,
sO cach doc 1ap thue sy dé sip Ni hat vao mirc thir i 1

_ i
\Ni - Ni!(gi - Ni) (3.77)

Phuong trinh (3.77) cho ta sd céch thuc sy doc lap dé thwc hién phan b N;
hat vao muc thi i. Téng sO cach sap xép (Ny, No, Ns,....,N,) nhitng hat khong phan
biét vao n mirc nang lvong latich cliatét ca nhitng phan bd, hoac

n g!
W = D
li;[ Ni!(gi - Ni)! (378)

Tham s6 W laténg s6 cach dé sip xép n electron trong hé ndy. Ching ta mudn tim
phan bd c6 xac suat I6n nhat, nghta la ching ta mudn tim gia tri cuc dai cia W.
Cuc dai W duoc tim bang cach thay déi N; trong s8 E; mic, nd lam thay ddi phan
b6, nhng cuing lic dd, ching ta sé gilr tong sd hat va nang lvgng toan phan khdng
doi.

Chung ta c6 thé viét ham phan bo xéc suét |a

(3.79)

& day Er duoc goi la nang lvong Fermi. N(E) la s0 hat trén mot don vi thé tich trén
mot don vi nang lvong va ham g(E) la sb trang thai lwong té trén mot don vi thé
tich trén mot don vi nang lvgng. Ham f-(E) duoc goi 1a ham phan bé Fermi-Dirac
hoac ham phan b6 cho xac suat ma mot trang thai lwgng tir tai mic nang lwvong E
bi chiém b&i mot electron. M6t cach giai thich khac vé ham phan b6 [af-(E) lati sb
nhirng trang thai lvgng t& bi chiém trong tong sb trang thai lwong t & nang lwong
E.

3.5.3 Ham phan b6 va nang lwvong Fermi



Dé hiéu vé y nghta clia ham phan bd va nang lvong Fermi, ching ta sé vé do thi
ham phan b6 theo nang lvong. Pau tién, cho T=0K va xét truong hop khi E<Eg.
S6 hang e mii trong phuong trinh (3.79) tré thanh exp[(E-Eg)/KT]  exp(—)=0.
Cudi cung ham phan b6 st bang fe(E<Eg)=1. Chiing talai cho T=0K va xét truvong
hop E>Er. S6 hang e mi trong ham phan bd tr& thanh exp[(E-
E-)/KT] exp(+0) oo, Cubdi cung ham phan bd tré thanh f-(E>Eg)=0.

Ham phan bd Fermi-Dirac tai T=0K duoc vé trong hinh 3.27. Két qua nay
chirng to rang, tai T=0K, nhitng electron & trang thai nang lwveng thip nhét cla

UL/ WU U UL
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Hinh 3,28 | Nhitng trang thdi ning lugng
réri rac vd nhitng trang thai lugng tir cla
mét hé nio 46 tai T=0K
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. .
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Hinh 3.27| Him Fermi theo ning
lugng trong trudmg hop T=0K
ching. X&c sudt dé mot trang thai lwong tir bi chiém bang 1 khi E>Er va xac suét
dé mot trang thai luong tir bi chiém bang 0 khi E>Eg. Tét ca céc electron ¢ ning

lvong dwdi nang lwvong Fermi tai T=0K.

Hinh 3.28 biéu dién nhitng mirc ning lwong roi rac ciiamot hé thdng nao do
cling voi s6 trang thai luong tir ¢o san tai mdi mirc nang luong. DEi vai trwdng hop
nay, néu chiing ta gia sir rang hé chira 13 electron thi hinh 3.28 chi ra nhiing
electron nay dwoc phan b6 vao nhirng trang thai luong tir khac nhau nhuv thé nao &
T=0K. Nhitng electron s& & trong trang thai nang ligng thap nhat cé thé co, vi thé
x&c sudt dé mot trang thai lwong tl bi chiém trong nhitng mirc nang lvong tlr E;
dén E, bang 1, va xéc suat dé mot trang thai lwong tir bi chiém & mirc ning lvong
Es bang 0. Trong trwdng hop nay, nang lvong Fermi phai & trén E, nhwng thip hon
Es. Nang lvgng Fermi xac dinh phan b6 thong ké clia nhitng electron va khéng
twong (’ng v&i mic nang lvong nao ca.



Béy gio xét truong hop trong d6 mat dd trang thai lvgng tir g(E) la ham lién
tuc theo nang Ilwong nhw duoc biéu dién trong hinh 3.29. Néu chiing ta c6 Ng
electron trong hé nay, thi phan b6 cla nhiing eectron nay vao nhiing trang tha
lvong tir tai T=0K dwoc biéu dién bdi nhitng dwdng dirt nét. Nhitng electron phai &
trang thai nang lvgng thap nhat vi thé tat ca cac trang thai bén dwéi Ex duoc lam
day vatat ca nhirng trang thai nang lwvgng trén E- tréng. Néu trong mot hé nao dé
c6 g(E) va Ny dabiét thi co thé xac dinh dwoc mirc Fermi Eg.
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— Er Hinh 3.30| Nhitng trang thai ning
' lugng réd rac va nhitng trang thai
Hinh 3.29| Mit 40 trang théi lugng tir va nhitng lrgng tir cia cing mdt hé duge bidu
electron trong m§t hé ndng lugng lién tyc tai T=0K dién trong hinh 3.28 khi T>0K

Xeét truong hop khi nhiét do tang trén 0 K. Nhitng electron thu dwgc mét
lvgng nhiét nang nao dé vi thé mot sb electron cé thé nhdy |én nhirtng mic nang
lvgng cao hon, diéu dé cé nghia la sy phan bd electron vao nhirng trang thai nang
lvong s& thay ddi. Hinh 3.30 biéu dién cing nhitng mirc nang luvong roi rac va
nhi*rng trang thai lvong t& nhw trong hinh 3.28. Sy phéan bd nhitng electron vao
nhitng trang théi luong tir da thay déi so véi treong hop T=0K. Hai electron tir
mirc E, dathu di nang lvong dé nhay I1én Es, va mot electron tir E; da nhay 1én E..
Khi nhiét do thay dai, si phan bd electron theo nang lvgng cling thay doi.

Sy thay doi trong phan bb céc electron vao nhitng mic nang lvong khi
T>0K c6 thé duoc hiéu bang céach vé do thi ham phan bd Fermi-Dirac. Néu chiing
ta dat E=Er va T>0K thi phuong trinh (3.79) tré thanh

1 1

fF(E:EF):mp(O):E



Xé&c sudt dé8 mot trang tha bi chiém & E=Eg bang Y. Hinh 3.31 biéu dién ham
phan bd Fermi-Dirac & mot vai nhiét do, gid str nang lwvgng Fermi khong phu thudc
nhiét do

Hinh 3.31| Him phin b6 Fermi theo ning hrong
& cac nhiét & khac nhau.

Chang ta c6 thé thdy rang khi nhiét do 16n hon khdng do tuyét déi, x&c suét
dé nhitng trang thai nang lvong trén Ex bi chiém bdi cac electron sé khac 0 va mot
sO trang thai nang lvong duéi Er bi trong. Két qua nay cé nghia la mot sb electron
danhdy Ién mirc nang lvong cao hon khi nhiét nang tang.

Xét truong hop E-E->>KT , & day s6 hang e mi trong mau s8 clia phwrong
trinh (3.79) 16n hon 1 rdt nhiéu. Ching ta co thé bd qua 1 & mau, vi thé ham phan
b6 Fermi tré thanh
KT

fF (E) ~ exp[ﬂ}

(3.80)

Phuong trinh (3.80) duoc goi la gan ding Maxwell-Boltzmann, hodc don gian la
gan dung Boltzmann. Hinh 3.33 biéu dién ham xéac suit Fermi-Dirac va gan dung
Boltzmann. Hinh nay chi dinh khoang nang lvong ma phép gan dung ap dung
duoc.
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Hinh 3.33| Him phin b8 Fermi-Dirac vd gin ding
Maxwell-Boltzmann

Gan dang Boltzmann c6 nghfia khi exp[ (E-EF)/KT]>>1. Tuy nhién, trong
thuc t€ thuong dung E-E>>KT khi 4p dung gan ding Boltzmann. Ching ta sé
dung gan ding Boltzmann nay trong khi kh&o sét vé ban dan & chuong sau.



CHUONG IV
Ban dan ¢ trang tha can bang

TONG QUAN

Chuling ta da xem xét ban dan néi chung va ap dung nhitng khé niém co hoc luvong
tr dé xéac dinh mot sd dac tinh clia electron trong mang don tinh thé. Trong chuong
nay, chiing ta sé & dung mdt céch cu thé nhitng khéi niém nay vao vat liéu ban
dan. Bic biét, ching ta s8 dung mat do trang thai lvong tlr trong ving dan va mat
do trang thai lwvong tir trong ving hdatri cung véi ham phan bd Fermi-Dirac dé xéc
dinh mat do electron va 6 tréng twong kng trong ving dan vavang héatri. Ching
ta cling sé &p dung khai niém nang lwvong Fermi cho vat liéu ban dan.

Chuong nay khao sat ban dan & trang thé can bang. Trang théi can bang,
hodc can bang nhiét |a trang tha khéng cd lwc ngdai [ching han nhu dién ap, dién
trwdng, tir trudng, hodc Gradient nhiét dg] tac dong vao ban dan. Trong truong hop ndy,
tdt ca nhitng tinh chat ctia ban dan s& khéng phu thudc vao thoi gian. Can bang la
diém khoi dau cla ching ta trong viéc xay dwng vat i ban dan. Sau dé ching ta sé
c0 thé xac dinh nhitng tinh chat xuat hién khi co su 1&ch so v6i trang thé can bang,
chang han nhw khi mét dién &p dwoc dat vao thiét bi ban dan.

Pau tién chiing ta s& xem xét tinh chét cla ban dan rong, nghia 1a mot tinh
thé tinh khiét khdng cé nhitng nguyén tr tap chat hodc sai hdng. Chiing ta sé thay
rang nhitng tinh chét dién cla ban dan co thé thay d6i theo y muén bang cach thém
vao bén dan chti mot lwong cd kiém soét cac nguyén ti tap chét, con goi 1a nhitng
nguyén t kich thich. Tay thudc vao loai tap chat dwoc dwa vao, hat tai dién chiém
vu thé trong béan dan co thé la electron trong ving dan hoic 16 tréng trong ving
héa tri. Viéc thém nhirng nguyén tr tap chat sé thay doi s phan b6 electron vao
nhitng trang thai ndng lvong san co, vi vay nang lvong Fermi tré thanh mot ham
cuanbng do valoai nguyén tir phatap.

Cubi cung, nhu mot phan cliaviéc khao sat nay, ching ta sé thir tim hiéu sau
hon y nghia clia nang lugng Fermi.

4.1JHAT TAI BPIEN TRONG BAN DAN



Dong dién la dai lvong dédc trwung cho mirc dd chuyén dong cé hwéng clia céc dién
tich. Trong ban dan, hai loai hat tai dién, electron va |6 tréng co thé déng gop vao
dong dién. B&i vi dong dién trong ban dan dwoc xac dinh bang s6 electron trong
ving dan va st 16 tréng trong ving hda tri, mdt tinh chét quan trong clia ban dan la
mat do cla nhitng hat tai dién nay. Mat do electron valo tréng co lién quan dén
ham mat do trang thai va ham phan bé Fermi. Nhirng ham nay da duoc ching ta
Xem xét & cac chuong truéec.

4.1.1 Phan bé electron va |6 tréng & trang thai can bang
Phan b6 la mat do electron trong khodng nang lvgng tir E dén E+dE.

Phan bd (theo ndng lwong) clia eectron trong ving dan bang mat do trang théi
lvong t nhan véi xac suat ma mot trang thai lwgng ti bi chiém béi mot electron.
Phét biéu nay dwoc viét dwdi dang phuong trinh [a

n(E) = g.(E) f, (E) (4.1)

& day f-(E) la ham phan bd Fermi-Dirac va g.(E) la mat do trang thai lvong tu
trong vung dan. Do do, néng do electron tdng cong trén mot don vi thé tich trong
ving dan dwoc tinh bang céch |4y tich phan phwong trinh (4.1) trén tdan bd khoang
nang luveng ving dan.

Tuong tw, phan bé (theo nang luvong) cliald tréng trong ving héatri 1a mat
do trang thai lvong tlr trong ving héa tri nhan véi xac suat ma mot trang thai
khong bi chiém bdi electron. Ching ta co thé biéu dién diéu nay |a

p(E) = g,(E)[1- f (E)] (4.2)

Nong d6 16 trong téng cong trén mdt don vi thé tich duoc tinh bang céch 14y tich
phan ham nay trén toéan bé khéang nang luvgng vung hoatri.

Dé tim nbng dd electron val6 tréng can bang nhiét, chiing ta can xac dinh vi
tri clla mirc Fermi Er d6i voi day cta nang lvong ving dan E. va dinh clia ning
lvong vung héatri E,. D€ tra |61 cau hdi nay, dau tién ching ta hdy xem xét ban
dan rong. Mot ban dan rong |i twdng 1a ban dan tinh khiét khdng ¢ nhitng nguyén
tlr tap chat va nhirng sai hdng mang trong tinh thé. Trong chuwong treéc, chiing ta
da théng nhét voi nhau rang, déi voi mot ban dan rong tai T=0K , tdt cA nhitng



trang thai nang lvong trong vung hoa tri day electron va tat ca trang thai nang
lvong trong vang dan hoan toan tréng electron. Do dé, mdc ndng lwveng Fermi phai
hoi & gitra E. va E,. (Nang luong Fermi khéng can (rng véi mét mirc nang lvong cu
thé n2o.)

Du¢i day la phan lap luan dé xac dinh vi tri cia mirc Fermi trong truvong hop
T > OK. Trong 14p luan ndy, chiing ta sé gia st rang khdi lwvong hiéu dung clia
electron va 6 trong gan bang nhau. Diéu nay dan dén mirc Fermi ndm rét gan nang
lvong gitta khe (=1/2[E.+E,]). Tuy nhién, thuc té thi khéi lugng hiéu dung cla
electron va |6 trong khong hé bang nhau. Vi vay, mirc Fermi phai dich chuyén Ién
trén hoac dwéi so véi nang lvgng gitra khe. Nhuwng du sao di nira, muc dich cua
chang ta chi la muén chirng
minh nang lvong Fermi van ’51
con ndm trong ving cdm. O
phan 4.1.4, ching ta sé tim vi
tri méc Fermi bang mot Iap
luan chat ché hon.

\(—'- gAEWEHE) = n(E)

1

Khi nhiét d6 bat dau
tang trén 0 K, nhirng electron
héa tri s& thu dugc nhiét nang.
Mot va electron trong vung
héa tri c6 thé thu di nang &
lvong dé nhay Ién vung dan.
Khi mot electron nhay tir viing \

1/ Dién tich= n,
Mit 46

eleetron

ELENT — fe(EY) = p(E)

héa tri 1én ving dan, mt trang . J

thé trong, hodc 16 trong, duoc "”

tao ra trong vung hoéa tri. Do

do, trong ban dan rong, Ditt tleh= o=

mit 4 156 trong

electron va o tréng duoc tao ra
tlrng cap sao cho sb electron
trong ving dan bang sd 16
tréng trong vung hoaftri.

felE) =0 firlE) =1
(a)
Hinh 4.1 biu dién do thl Hinh 4.1| Ham mit 46 trang thai, him phén b6 Fermi

ham mét df) trang thai trong -Dirac va dign tich biéu dién mét 4§ electron v 15
trong trong trudmg hop mire Fermi ndm gén ning lugng
gifra khe.



vung dan g(E), mat do trang tha trong ving hoéatri g(E), va ham phan bé Fermi-
Dirac d6i véi T > 0 khi Er ndm gan khoang gilta E. va E,. Llc ndy, néu chiing ta
gia st rang khdi lveng hiéu dung clia electron va |6 tréng bang nhau thi g.(E) va
ov(E) 1a nhitng ham d6i xrng qua nang lvgng gilta khe (nang lvong & gitra E. va
E.). Chilng ta d& biét tir trwdc rang ham f=(E) khi E > Eg d6i x(rng vi ham 1-f=(E)
khi E < Er quagiatri nang luong E=Eg.

Tich ctia g(E) va f=(E) 1a phan bd cia electron n(E) trong ving dan duoc
cho bai phrong trinh (4.1).Tich clia g(E) va [1-f=(E)] la phan b6 cta 16 tréng
p(E) trong vung hoa tri dwgc cho bdi phuong trinh (4.2). Hai tich nay dwoc chi ra
trong hinh. Do dé dién tich dudi nhitng dwong cong nay la méat do electron tong
cong trong ving dan va mat do 16 tréng tng cong trong ving héa tri. Tl day
chiing ta thdy rang néu g.(E) va g(E) déi xding, niang luong Fermi phai 1a ning
lvong gitra khe dé thu duoc ndng do electron va |6 tréng bang nhau. Néu khdi
lvong electron va 16 tréng khéng bang nhau thi ham méat do trang tha hiéu dung
9.(E) vag,(E) khong d6i xtrng qua nang lvgng gilta khe. Do dd, mirc Fermi d6i véi
ban dan rong s& hoi dich chuyén so v&i nang lwong gitta khe dé c6 nbng dod
electron va 6 tréng bang nhau.

4.1.2 Nhirng phuwong trinh ctia ng va po

Chuing ta d& thira nhan rang ning lwong Fermi trong ban dan rong gan nang lvong
gitra khe. Sau ndy ching ta s& thdy rang trong trwdng hop dic biét, nang lvong
Fermi co thé 1éch so véi nang lvong gitra khe. Tuy nhién, dau tién chiing ta s gia
st raing mirc Fermi van con & trong khe ning luong.

Phuong trinh nong dd can bang nhiét clia electron cd thé tim bang cach 1dy
tich phan phuong trinh (4.1) trén viing dan, hoic

N, = [ 9.(E) fe (E)dE (4.3)

Gidi han du¢i ciatich phan la E; vagi¢i han trén clia tich phan cé thé la dinh clia
nang luvong vang dan. Tuy nhién, bdi vi ham phan b6 Fermi tién nhanh t¢i 0 khi
nang lvong tdng nhw dwgc chi ra trong hinh 4.1, ching ta c6 thé 14y gi6i han trén
cuatich phan lavé cung.



Chuing ta dang gia sir rang nang lwong Fermi & trong khe nang lvong. DEi
vGi electron trong ving dan, ching ta c6 E > E. Néu (Ec—Eg)>>KT, thi
(E—Er)>>KT, vi thé ham phan bd Fermi bién thanh gan diing Boltzmann,

1 [-(E-Ep)]
f ()= ~rep=—Ee)l (4.4)
i 1+ exp E ;TEF KT

Ap dung gan ding Boltzmann cho phwong trinh (4.3), mat do electron trong ving
danla

4 (2m) ) ~(E-E)
N, = E[T [E-E, exp{T}dE (4.5)

Tich phan cta phuong trinh (4.5) c6 thé duoc tinh dé dang hon bang céch
ddi bién. Néu ching ta dat

n==_" (4.6)

Thi phuong trinh (4.5) tré thanh

An(2m*kT)Y*? . —(E. = Ef)
Hp = — — K :
0 h Pl T

]]r n'’* exp (—n) dn (4.7}

b

Ham dwéi dau tich phan la ham gamma, tich phan cliané la
7 1
[n"*exp(-n)dn =2 (4.8)
0

Thi phuong trinh (4.7) tré thanh

n, = 2{ 2nrrr]1§kT] exp{—_ (E - EF)} (4.9

KT

Chung ta cé thé dinh nghta mot hé s6 N la

* 3/2
N, = 2[ 2’”:;” ] (4.10)




Vi thé nbng do electron can bang nhiét trong ving dan co thé dugc viét 1a

no= N, em[%} (4.12)

Hé s8 N, dwoc goi la mat dd hiéu dung cla ham trang thé trong ving dan. Néu
ching gia s rdng m, =mo, thi gia tri cia ham mat dd trang thé hiéu dung tai
T=300K la N;=2.5x10"cm 3, d6 la bac do 1¢n clia N, cho hau hét cac chat béan
dan. Néu khéi lueng hiéu dung clia electron 16n hon hay nhd hon my thi giatri cia
ham mat do trang tha hiéu dung s& thay déi twong (rng, nhung van con cling bac
do 1on.

Vi DU 4.1

Tinh téan xéac suat dé trang thai nang lvong tai E=E; bi chiém bdi mot electron va
tinh nbng do electron can bang nhiét trong Silic tai T=300K.

Gia st niang lvgng Fermi thdp hon 0.25 eV so voi nang lvong ving dan. Gia
tri clia N, d6i voi Silic tai T=300K laN=2.8x10" cm™>.

= Giai

Xé&c sudt mamét trang théi tai E=E. bi chiém b&i mot electron la

1 —(E.—E¢)
f = ~ \=e =R
(5 p[EC—EFj & KT }

l+exp —=—F

KT
Hay
f.(E,)= exp( _0'25J =6.43x10°°

0.0259

Mat do electron la

—(E.-Ep) o (—0.25J
_ N expl —Ee =) | (2.8x10¢
"o °eXp{ KT (28410 )ecp 0.0259

Hay n, =1.8x10"cm™®

= KEt luan



Xé&c suat ma mot trang thai bi chiém rat nhd, nhung vi c6 mét s6 lwgng 16n céac
trang thai nén ndng do electron lamot giatri co thé chap nhan duoc.

Nong do 16 tréng & trang thd can bang nhiét trong ving hoa tri dwoc tinh bang
cach lay tich phan phuong trinh (4.2) trén ving héatri:

Po = | 9, (E)[1- fe(E)IdE (4.12)
Chay rang
1
1- f_(E) = - (4.133)
1+exp
KT

DBéi voi nhitng trang thai nang lwvong trong vung héatri, E < E,. Néu (Ez—E,)>>KT
(ham Fermi van con duoc gia s 1a & trong khe ndng lvong), thi chiing ta co6 mot
dang hoi khéc véi gan dang Boltzmann. Phuong trinh (4.13a) c6 thé duoc viét |a

1 _(E. - E
1- f_(E) = T zexp[ (kFT )} (4.13b)
1+exp—

KT

Ap dung gan ding Boltzmann cla phwong trinh (4.13b) cho phuong trinh (4.12),
ching tatim dwoc mat do 106 tréng & trang théi can bang nhiét trong viing hdatri la

%4 (2m’)*'?
po = | 3 \/Ev—EeXIO[ E FT )} (4.14)

—00

& day gi¢i han du¢i cla tich phan dugc ldy la —c thay vi day cla vung hoa tri.
Ham phéan bd Fermi-Dirac gidam d0 nhanh vi thé sy gan ding nay cé thé &p dung
duoc.

Phuong trinh (4.14) c6 thé dugc tinh téan dé dang hon bang céch lai thuc
hién phwong phap doéi bién. Néu chiing ta dat

R (4.15)

Thi phuong trinh (4.14) tré thanh



—4m(2m3k T)y?

_ - {
axP[ = EE]] () Rexp(=n')dy’  (4.16)
kT +o0

& day d4u trir lado vi phan dE=—kTdn’. Chiy rang gi¢i han dudi clian’ la+oo khi
E=—c0. Néu chlng ta d6i can tich phan, ching ta phai dwa vao mot dau trir khéc.
TU phuong trinh (4.8), phwong trinh (4.16) tré thanh

x 3/2
_ 2nm KT —(Ee - EV)}
Do —2( 3 J exp — (4.17)
Chung ta cd thé dinh nghia mot hé sd N, la
2nmmi kT "
N, =2 = (4.18)

Hé s6 nay duoc goi la ham mat do trang thai hiéu dung trong vung hoa tri. Lic
nay, mat do 16 tréng can bang nhiét trong ving héatri co thé dwoc viét [a

— _(EF — Ev)
Po=N, exp[ T } (4.19)

Do 16n ctiaN, cling c6 bac cd 10™ cm tai T=300K cho da s6 c&c chat ban dan.
ViDU 4.2
Tinh mat d6 16 tréng & trang théi can bang nhiét ctia Silic tai T=400K.

Gia st rang nang lwveng Fermi cao hon nang lwvong ving hdatri 14 0.27 eV.

Giatri ciiaN, d6i voi Silic tai T=300K 1aN,=1.04x 10" cm™>,
= Giai
Giatri ciaN, tai T=400K |&
32
N, = (1.04 = 10") (%) = 160 % 10%cm™?
Va
KT = (0.0259)(4—OO
300

Do d6 ndng dd 10 tréng 1a

J =0.03453eV



P, =N, exp{%} = (1.60x10") exp( OTO%E;J
Hoac
P, = 6.43x10"cm’®
= Kétluan
Giatri ciia N, tai bat ki nhiét do ndo co thé tim bang cach dung gia tri & 300K va sy phu thudc
nhiét do.

Ham mat d6 trang théd hiéu dung, N va N, clla mdt chat ban dan 1a khéng
doi & mot nhiét do xac dinh. Bang 4.1 cho gia tri cia ham mat do trang thai vakhoi
lvong hiéu dung ctia Silic, GaAs, va Germani. Chil y rang déi vai GaAs, N, nho
hon gié tri dién hinh 10" cm 3. Sy khéc nhau ndy 1a do khéi lveng hiéu dung ctia
electron trong GaAs nho.

Bing 4.1| Him mit 6 trang thai hiéu dung va khdi luong hiéu dung

N, (em™) N, (em™) m’ fmyg m’ [my
Si 2.8 x 10'¢ 1.04 x 10" 1.08 0.56
GaAs 4.7 % 107 7.0 x 10'® 0.067 0.48
Ge 1.04 % 10" 6.0 x 10'# 0.55 0.37

Nong do electron & trang thd can bang nhiét trong ving dan va 16 tréng
trong vung hoatri cé lién hé truc tiép voi mat do trang tha hiéu dung va mirc nang
lvgng Fermi.

4.1.3 N6ng do hat tai noi tai

Pa&i voi ban dan rong, mat do electron trong ving dan bang voi mat do 16 tréng
trong vung héa tri. Chlng ta c6 thé ki hiéu n; va p; twong (ng la ndng do electron
va 16 tréng trong ban dan rong. Nhiing dai lueng nay thuong dwoc goi 1andng do
electron nodi tai va ndbng dd 16 tréng nodi tai. Tuy nhién vi n=p; , vi vay thdng
thuong ching ta dung dai lwvong n; landng do hat tai dién ndi tai, dai lwgng nay dé
cap dén ca nbng do electron noi tai vandng dd 16 tréng noi tai.

Mc nang luong Fermi ddi vai ban dan rong dwoc goi la nang lvong Fermi
riéng, hodac E-=Er. Néu chang ta ép dung phuong trinh (4.11) va (4.19) cho ban
dan rong, thi chiing ta co thé viét



n,=n = N_ex M} (4.20)
Va

I e (4.21)

NEu chuiing talay tich clia phuong trinh (4.20) va (4.21), ching tathu duoc

2 _(EC_EFi) (EF| Ev)
n’ = NCNVexp{—kT }.exp[ T } (4.22)
Hoac
2 _ - (Ec — Ev) _ ﬂ
n’ = NCNVexp{—kT }_ N.N, exp{ T } (4.23)

& day Eg4 1a ndng luvong clia khe nang luvong (hay con goi & nang lwgng vang cam).
DPai voi mot ban dan xac dinh tai mét nhiét do khong déi, giatri ctian; 1ahang s3,
va khéng phu thubc vao nang lvong Fermi.

NOng d6 hat tai dién ndi tai clia Silic tai T=300K c6 thé duoc tinh bang cach
dung giatri ham mat dé trang thai hiéu dung tir badng 4.1. Giatri cian; duoc tinh tir
phuong trinh (4.23) d6i voi E;=1.12 eV 1a n=6.95x10° cm >, Gia trj dugc thira
nhan rong réi cla silic & T=300K gan bang 1.5x 10" cm™.Gi4 tri ndy c6 thé sai
|éch chlt it trong cac tai liéu khac nhau. Dau tién, giatri ctia khdi lvgng hiéu dung
dugc xac dinh tai nhiét do thdp bang cach thwe hién nhitng thi nghiém cong hurdng
xyclotron. Boi vi khdi lwvong hiéu dung dwoc xac dinh bang thwe nghiém, va bai vi
no la thudt do mic dd chuyén dong dé dang clia hat trong tinh thé nén dai luong
nay co |1& lamdt ham phu thudc mot it vao nhiét do. K€ ti€p, ham mat do trang thai
clia ban dan duoc tinh bang cach téng quét hda mé hinh clia mét electron trong
giéng thé vo han 3 chiéu. Ham |i thuyét nay c6 thé khong phu hop hoan toan véi
thuc nghiém. Tuy nhién su khac nhau gilra gia tri |i thuyét va gia tri thwc nghiém
clia n; chi lathlra sd 2 trong nhiéu trwong hop la khong dang ké. Bang 4.2 liét ké
nhi*rng giatri duoc chap nhan rong réi clan;
doi véi Silic, GaAs, vaGa Bing 4.2| Nhitng gi4 tri dugc thira nhin
réng rdi cia »tai T=3K

S1 n, = 1.5 x 10" em™?
GaAs n; = 1.8 x 10 cm™?
Ge n;, =24 » 10" ¢m—?




tai T=300K.

Nong do hat tai dién noi tai la ham phu thudc rat manh vao nhiét do.
Vi DU 4.3
Tinh nbng do hat tai dién ndi tai trong GaAstai T=300K vatai T=450K.

Giatri cia N, va N, tai 300K d6i véi GaAs twong tng 14 4.7x10" cm™ va
7.0x10™ cm™. C& N, va N, bién déi theo T*2. Gia sir rang khe ning luong c6 do
rong la 1.42 eV va bién doi khong dang ké theo nhiét do trén khoang nay. Gia tri
clakT tai 450K la

450

KT = (0.0259)[—
300

): 0.3885eV
= Gidi
Dung phuwong trinh (4.23), ching tatim dwgc doi véi T=300K

n? = (4.7x10")(7.0x10') exp( —142 j =5.09x10%
0.0259

Vi thé
n =227x10°cm™*®
Tai T=450K, chang tatim dugc

3
n? = (4.7x10")(7.0x10"%) 450 exp 142 )1 agx102
300 0.03885

Vi thé
n =3.85x10°cm™

= Kétluan
Chling ta co thé rut ra tir vi du nay rang ndng do hat tai dién noi tai ting 4
bac vé do |on khi nhiét d6 ting 150°C.

Hinh 4.2 [a d6 thi clian; theo phuong trinh (4.23) ctia Silic, GaAs, va Ge nhu
mdt ham theo nhiét d6. Nhu thdy trong hinh, giatri cia n; d6i véi nhirng ban dan
nay dé dang thay déi vai bac vé do 16n khi nhiét do thay déi trén mot khoang vira
phai.
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Hinh 4.2| Mit d{ hat tai dién ndi
tai cia Ge, Si, va GaAs theo nhiét
do.

4.1.4Vitri mirc Fermiriéng

Chuing ta d& thao luan mdt cach dinh tinh rang mitc ndng lvong Fermi & gan gitra
khe ning lvong déi véi ban dan rong. Ching ta co thé tinh téan cu thé vi tri clia
muc Fermi riéng. Bai vi nong do electron valo tréng bang nhau, cho phuong trinh
(4.20) va (4.21) bang nhau, chiing ta c6



_(EC_EFi) _ _(EFi_Ev)
N, exp{ T } =N, exp[ T } (4.24)

NEu chang ta lay logarit co s6 e cla phwong trinh nay va gidi tim Er; , ching ta thu
duoc

1 1 N,
EFi —E(EC + Ev) +§kT In{N—Cj (425)
T dinh nghia cta N, va N, trong phuwong trinh (4.10) va (4.18), phuong trinh
(4.25) c6 thé duoc viét |a

E, = %(EC +E,) +%kT In{ mi’} (4.269)

n

S6 hang thtr nhét, YAE.+E,) chinh xac la nang lvong gilta E. va E, , hodc nang
lwvong gilra khe. Chiing ta ¢ thé dinh nghia

1
E(Ec + Ev) = Emidgap

Vi thé
Er — Eon = % T %%} (4.26D)

Néu khéi lvgng hiéu dung electron valo trong bang nhau m, =nj,  thi méc Fermi
riéng & ngay gilra day.

Néu m, >, thi mtc Fermi riéng hoi & trén khoang giita ctia khe nang luvong,
Vanéu m, <m, , no6 hoi & dudi khoang gilra clia khe nang lvong.

Ham mat do trang thai co lién hé truc tiép véi khoi lvong hiéu dung hat tai dién; do
do6 khéi lvgng hiéu dung Ién hon cé nghta 1a ham mat doé trang tha [&n hon. MUrc
Fermi riéng phai dich chuyén xa ving c6 mat do trang théi [6n hon dé gitr cho so
electron valo tréng bang nhau.

ViDU 4.4



Xac dinh vi tri cia mirc Fermi ddi véi khoang gilta clia khe nang luvgng
trong Silic tai T=300K.

Khéi lvgng hiéu dung clia electron va 16 trong 1an luot 1a ny, =1.08m,
va m, =0.56m,.

Giai

Mc Fermi riéng d6i véi khdang gilta clia khe nang luvong la

,

o B - 3671 72| 2002010 0
m, :

Hoac

Er: — Eiagep = —0.0128eV = —-12.8meV

KEt luan: Mrc Fermi riéng trong Silic thap hon nang lvong gitta khe la 12.8
meV. Néu chiing ta so sanh 12.8 meV v6i 560 meV (mdt phan hai dd rong khe
nang lwgng clasilic) thi chiing ta sé thdy s chénh [éch nay kha nhé. Vi thé, trong
nhiéu (*ng dung, chling ta c6 thé xem nhu mic Fermi riéng & gitra khe nang lugng.

KIEM TRA KIEN THUC

E4.6 Xac dinh mic Fermi riéng so voi khoang gitra clia khe nang lvong trong
GaAstai T=300K.

4.2INGUYEN TU TAP CHAT VA MUC NANG LUONG

Béan dan rong c6 thé lamodt bai hoc |i thd, nhung stic manh thuc sy clia ban dan co
thé thu dugc bang cach thém mot lwong nho tap chit co kiém soét, hodc nhitng
nguyén tr tap chét. Qua trinh pha tap nay duwoc mo ta van tat trong chwong 1, c6
thé lam thay d6i hoan toan tinh chét dién ctia ban dan. Nhirng ban dan dugc pha
tap dwoc goi 1aban dan tap, lavat liéu dung dé ché tao nhitng thiét bi ban dan khéc
nhau ma chiing ta sé xem xét trong chuwong tiép theo.

4.2.1 M6 tadinh tinh

Trong chuong 3, ching ta dathdo luan lién két cong héatri clasilic va da xem xét
biéu dién 2 chiéu don gian clia mang don tinh thé silic nhw duoc chi trong hinh 4.3.



Bay gi® hdy xem xét viéc thém vao nhitng nguyén t6 tap chét thudc nhém V, chang
han nhu photpho. Nguén t6 nhdm V c6 5 electron hdatri. 4 electron trong sd chiing
s& déng gop vao lién két cong hda tri voi nhitng nguyén ti silic, con lai eectron
thtt 5 lién két 16ng 1€o v&i nguyén tir photpho. Hiéu (ng nay dwoc biéu dién bang
do thi trong hinh 4.4. Ching ta goi electron hoa tri thir 5 la electron cho hay
electron dono.
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o ‘ Hinh 4.4| Bi€u dién hai chiéu cia
Hinh 4.3| Bi¢u dién hai chiéu cia mang Sillic duge pha tap chiat Photpho
cac lién két hoa hoc trong Sillic

Nguyén tir photpho ma khéng co electron déno la hat mang dién duong. Tai
nhiét do rat thap, electron dono lién két véi nguyén tir photpho. Tuy nhién, bang
trirc gidc co thé dé dang thdy rang nang luvong can thiét dé dwa electron dono vao
trong ving dan nho dang ké so véi nang lwong can thiét dé dua nhitng electron héa
tri 1én ving dan. Hinh 4.5 chi ra gian do ning lwong nhu ching ta tién déan. M rc
nang lvong Eq4 latrang thai nang lugng cda electron déno.



- Vung hoa tri

(a) (b)

Hinh 4.5 Gian d6 ving ning lugng biéu dién [a] trang thii ning luong donor
ri rac va [b] hién tugng nhitng donor bi ion hoa
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Néu mdt lwvong nang lwong nhd, chdng han nhuw nhiét ndng duoc cung cap
cho nhitng electron dono, n6 c6 thé nhay Ién ving dan, dé lai bén dwdi moét lon
Photpho mang dién dwong. LGc nay, electron trong ving dan c6 thé di chuyén
trong tinh thé dé tao ra dong dién, trong khi nhitng hat mang dién dwong nam c6
dinh trong tinh thé. Loai nguyén t tap chat ndy cho electron vao ving dan va duoc
goi languyén tir tap chat dono. Nhirng nguyén tir tap chat cho thém nhirng electron
vao ving dan ma khéng tao ral6 tréng trong viing héatri. Vat liéu cudi cing duoc
goi laban dan loai n (n dé chi electron mang dién am).

Bay gio, xét treong hop pha nhitng nguyén ti tap chat nhdm 11, chang han
nhu Bo vao ban dan chi Silic. Nhitng nguyén t& nhém 111 ¢6 3 electron héa tri, tat
ca chiing déu tham gia vao lién két cong hoa tri. Nhw dwoc biéu dién trong hinh
4.6a, mot vi tri lién két cong héatri bi tréng. Néu mot eectron nhay vao chiém vi
tri “tréng” nay, nang lugng cliand s& phai I6n hon nang lvong clia nhitng electron
hoa
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Hinh 4. 6| Biéu dién hai chiéu cua mang Sillic [a] ::'[ucrc pha tap b&i nguyén tir
Bo [b] biéu dién sy ion héa nguyén tir Bo tao ra 15 tréng

tri, bdi vay trang thai dién tich cia nguyén tir Bo s& la &m. Tuy nhién, electron
chiém vi tri “tr6ng” nay khong c6 du ning luong dé di vao trong ving dan, vi ning
lvong clia nd nhd hon rat nhiéu niang lvong vang dan. Hinh 4.6b biéu dién céch
thirc nhitng electron thu mét lwvgng nhd nhiét nang va di chuyén trong tinh thé. Vi
tri tréng gan véi nguyén tir Bo bi chiém, va nhitng vi tri cla electron hoa tri khac
tré thanh tréng. Nhitng vi tri electron tréng ndy co thé duoc xem la 16 tréng trong
vat liéu ban dan,

Hinh 4.7 biéu dién trang thai nang lvong nhu da dy doan ciia nhitng vi tri
“tréng” va sy hinh thanh 16 tréng trong ving hda tri. Lo tréng co thé di chuyén
trong tinh thé dé tao ra dong dién, trong khi nguyén t& Bo mang dién &m nam c6
dinh trong tinh thé. Nguyén t&r nhdm 111 nhan mot electron tir ving hda tri va vi
vay duoc goi |a nguyén tir tap chét acceptor. Nguyén tr acceptor co thé tao ra 16
tréng trong ving héatri ma khong tao ra electron trong viing dan. Loai vat liéu ban
dan nay dwoc goi la ban dan loai p (p diung dé chi nhitng 16 tréng mang dién
duong).
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Hinh 4.7| Gian @b viing ning lwgng cho thiy [a] Nhitng trang thii ning luong
acceptor rdi rac va [b] hién tugng nhitng trang thai acceptor bi ion hoa
Vat liéu ban dan don tinh thé tinh khiét dwoc goi 1a ban dan rong. Viéc thém
mot long tap chat cd kiém soét, hodc dono hodc acceptor, tao ramdt vat liéu dwoc
goi la ban dan phatap. Ban dan phatap s& co s6 eectron troi hon (ban dan loai n)
hodc 16 tréng trdi hon (1oai p).

4.2.2 Nang lvong lon héa

Chung ta c6 thé tinh téan khodng cach gan dling tir electron dono dén ion pha tap
dono, va nang lvong can thiét dé dua electron dono vao ving dan. Nang luong nay
dwoc goi la nang lvgng ion hda. Chiing ta cé thé ding md hinh Bohr cho viéc tinh
téan nay. Li do dung md hinh nay la hau hét nhitng khdang cach kha di cla
electron tir hat nhan trong nguyén t hidro, duoc xac dinh tir co hoc lwgng tir giong
v@i ban kinh Bohr. Nhitng mirc nang lvgng trong nguyén tt hidro dugc xac dinh
theo co hoc lvgng ti cling gidng voi két qua thu duoc tir |i thuyét Bohr.

Trong treong hop nguyén tir tap chat dono (cho), chiing ta c6 thé hinh dung
electron dono chuyén déng xung quanh ion dono, né dwoc gan vao vat liéu ban
dan. Ching ta s& can diing hang s3 dién méi clia ban dan trong tinh téan chtt khéng
dung hang s3 dién méi ctia khong gian tw do nhw dwoc ding trong tredng hop cla
nguyén ti hidro. Ching ta sé& dung khoi lvgng hiéu dung cla electron trong tinh
téan.

Sy phan tich bat dau bang cach thiét 1ap luvc hit Coulomb gitra electron va
ion bang voi lyc hudng tAm do chuyén dong quy dao cla electron. Diéu kién nay
s& cho mot quy dao bén vitng. Chiing tacd



2 *..2
€ __mv (4.27)

Agcer? r

n

& day v la do Ién van téec var, la ban kinh quy dao. Néu ching ta gid sir momen
dong lvong cling bi lvong tir hda, thi ching ta co thé viét

m*r,u=nh (4.28)

& day n la sb nguyén duvong. Tim v tr phuong trinh (4.28), thé vao trong phuwong
trinh (4.27), vatim ban kinh, ching tathu duoc

212
. _nn*4me (4.29)

" m*e?
Gia thiét momen dong lwong bi lvong tir hda dan dén bén kinh bi lwong tir hda.
Ban kinh Bohr dugc dinh nghia la

Arg h?
= 2

=0.53A° (4.30)
m,e

Lap ti sO gilra ban kinh orbital dono va ban kinh Bohr:
T nzg( m j (4.31)
3 m*
& dau ¢ lahang s6 dién mdi ti d6i cha vat liéu ban dan, my la khéi luong nghi cla
electron, vam' 1akhdi lvong hiéu dung dan clia electron trong ban dan.

NEu chiing ta xét trang thai nang lvong thap nhat n=1, va néu chiing ta xét
Silic ¢6 &,=11.7 vakhéi lvong hiéu dung dan 1a m /my=0.26 thi chiing ta cd

I’.l

g5 (4.32)

9
Hodc r,=23.9 A°. Ban kinh nay tvong (*ng gan bang 4 hdng sd mang trong silic.
Can nhd rang mot 6 don vi trong silic thuc té chira 8 nguyén ti, vi vay ban kinh
cta electron dono chira dwng nhiéu nguyén tir silic. Electron déno khong lién két
chat véi nhi*ng nguyén tir déno.

Nang long toan phan clia electron do chuyén dong quy dao la



E=T+V (4.33)

& day T la d nang va V lathé nang cula electron. Bng nang la

T=%mhﬂ (4.34)

Dung van toc v tir phuong trinh (4.28) va ban kinh r, tir phuong trinh (4.29), dong
nang tré thanh

m* ¢’
S LI S 4.35
2(nh)?(4ne)’ (4.35)
Thé néng la
—€° —m*¢e’
V= = 4.36
drer. (i) (dne)? (4.36)
Nang lvong tdan phan latong clia dong nang va thé nang:
—m* e’
E=T+V=——S—"— 4.37
Y oy (ane ) (4.37)

Déi v6i nguyén ti hidro, m =my, va e=¢,. Nang lwong lon héa clia nguyén tir hidro
& trang thai nang lvgng thap nhat 1a E=—13.6 eV. Néu chdng ta xét silic, nang
lvong ion héa la E=-25.8 meV, nhoé hon rat nhiéu dd rong khe nang lvong cia
silic. Nang lvong ndy gan bang nang luvong ion hda clia nguyén tir déno, hodc ning
lvong can thiét dé dua electron dono vao ving dan. B&i véi nhitng tap chat dono
binh thwong ching han nhu photpho hodc

Arsen, md hinh nguyén t+ hidro nay hoan toan Bing 4.3| Nang lugng ion hoa

phl hop va cho biét do 16n clia nang lvgng lon  epchitirone SiviGe

hdéa. Bang 4.3 liét ké nang lvong ion hda duoc Tegpchdt  ®  Ge
do tir thwc nghiém cla vai tap chét trong silic  pesors {

\ . . T ;oY PN F (L0435 AT s
va Germani. Germani va silic co hang sO dién 4, 0.05 0.0127
moi va khéi lugng hiéu dung khéc nhau; vi thé 50" 0045 00104

ching ta tién doan rang ning lvong ion héasé AL 9% 00

khéc nhau.



4.2.3Ban dan nhém 111-V

Trong phan tru¢c, ching ta da thao luan viéc pha tap chat déno va acceptor vao
ban dan nhém 1V, vi du silic. Tredng hop béan dan hop chat nhém 111-V, chéang han
nhu GaAs, phirc tap hon. Nhirng nguyén t6 nhém I, chéng han nhuv Berili, Kém,
Cadimi, c6 thé dua vao mang nhu tap chat, thay thé cho nguyén t6 Ga nhom |11 dé
trd thanh tap chat acceptor. Tuong tu, nhitng nguyén t6 nhdm VI, chang han nhw
Selen va Telu, cd thé dua vao mang thay cho nguyén td Arsen nhdmV dé tré thanh
tap chat dono. Nang luvong lon héa twong (rng cla nhitng tap chat nay nhd hon
nhi*rng tap chét trong silic. Nang lwvgng ion hda ctia déno trong GaAs cling nhé hon
nang lwvong ion hda clia acceptor, béi vi khoi lvong hiéu dung clia € ectron nhd hon
10 tréng.

Nhitng nguyén t6 nhém 1V, chang han nhu silic va Germani ciing c6 thé 1a
nhirng nguyén tr pha tap trong GaAs. Néu mdt nguyén tir silic thay thé mot
nguyén tir Gali, tap chét silic s& déng vai tro nhu déno, nhung néu nguyén ti silic
thay thé nguyén tir arsen thi tap chat silic déong vai tro nhu acceptor. Boi voi
Germani ciing vay. Nhirng tap chat nhw thé dwoc goi la ludng tinh. Thuc nghiém
d6i voi GaAs, ngudi ta nhan thdy rang Germani thwdng lam acceptor hon va silic
thuong lam dono hon. Bang 4.4 liét ké nang lwvong ion héa clia vai nguyén tir tap
chét khac nhau trong GaAs.

Bing 4.4| Ning legng ion hoa tap chit

trong GaAs

Tap chiit _ Ning liwgng ion héa (eV]
Donors

Selenium 0.0059
Tellurium D.0058
Silicon | Sillic) 00058
Cermanium (L0061
Aceeplors

Beryllium 0.028
Zinc [kém] 0.0307
Cadmium 00347
Silicon 0.0345
Germanium 030

KIEM TRA KIEN THUC

E4.7 Tinh ban kinh (so v&i ban kinh Bohr) cua electron déno & trang thai nang
lvong thap nhat trong GaAs.

4.3IBAN DAN PHA TAP



Chung ta da dinh nghiia ban dan rong lavat liéu khéng c6 nhitng nguyén ti tap chat
duoc dwa vao trong mang tinh thé cliané. Ban dan phatap dwoc dinh nghia 1a bén
dan ma trong d6 mdt lwong chét kich tap hodc nhitng nguyén tir phatap dwoc thém
vao sao cho méat do electron va 16 tréng can bang nhiét khac voi nbng do hat tai
dién riéng. Moi loai ban dan phatap c6 mot loai hat tai dién chiém wu thé trong no.

4.3.1 Phan bd electron va |6 tréng & trang thai can bang

Viéc thém vao nhirng nguyén ti tap chat déno va acceptor vao ban dan s& 1am thay
d6i nhitng electron va 16 tréng trong vat liéu. Boi vi nang lugng Fermi ¢6 lién quan
dén ham phéan b0, nang lvong Fermi sé thay déi khi nhitng nguyén tir kich tap duoc
thém vao. Néu nang lvong Fermi thay doi so voi nang lvong gan gira khe, mat do
electron trong ving dan va mat do 16 tréng trong ving héa tri s& thay d6i. Nhitng
hiéu (ing nay dwoc biéu dién trong hinh 4.8 va 4.9. Hinh 4.8 bi éu dién tredng hop
Er > Eg vahinh 4.9 biéu dién trwong hop Er < Eg. Khi Er > Egj, mat do electron
|6n hon mat do 16 tréng, vakhi Ex < Egj, mat do 16 tréng |on



s ‘ gAE) .
< i ‘}
E. I~
Dign tich = n, = '\
Mit d§ . Dign tich= ny =
¢lectron K Mit d§
clc-ctrc-m

ién tich = py=
Mat 4 15 tréng

¢n tich = p =

Mat dd

156 trong
frlEY=0 SHEY =1 fHE)=0 SHEY =1
Hinh 4.8) Ham mit dé trang thai, ham phéan bd Hinh 4.9| Him mét d§ trang thai, ham phin
Fermi-Dirac, va dién tich biéu dién mat 4§ b& Fermi-Dirac, va dién tich biu dién mit dd
glectron va 1o trong trong trudng hop mac Fermi electron va 16 trong trong triromg hgp mirc Fermi
¢ trén mirc Fermi riéng thip hon mitc Fermi riéng

hon mat do electron. Khi mat do electron 16n hon mat do 16 tréng, ban dan laloal
n; nhirng nguyén t&r dono da dwoc thém vao. Khi mat do 16 tréng 16n hon mat do
electron, bén dan laloai p; nhitng nguyén tl tap chat acceptor da dugc thém vao.
Mtc nang lwong Fermi trong bén dan thay d6i khi mat do electron valo tréng thay
doi va, mdt 1an nita, nang lvong Fermi lai thay doi khi tap chat dono va acceptor
duoc thém vao. Sy thay doi clia mirc Fermi nhv mot ham clianéng do chét phatap
duwoc xem xét trong phan 4.6.



Nhitng biéu thic duoc rat ra trwéc day cho ndng do electron va 6 tréng &
trang thé can bang nhiét (4.11) va (4.19) la phuong trinh téng quét cho ny va po
theo nang lvgng Fermi. Nhitng phuong trinh nay |a

_(Ec_ EF):|

n0 = Nc exp|: kT

Va

—(E_ -
Po = NveXp[—( T EV)}
Nhw ching ta vira thao luan, nang lvong Fermi c6 thé thay doi trong khe nang

lwvong, do d6 nd sé lam thay déi ny va po.
Vi DU 4.5

Tinh ndng do electron valo tréng can bang nhiét tvong (’ng vai ning lwong Fermi
cho truéc.

Xét silic tai T=300K sao cho N.=2.8x 10" cm > vaN,=1.04x 10 cm 3. Gia
si¥ rang nang lwong Fermi thdp hon nang lwong ving dan 1&0.25 eV. Néu chiing ta
gia s rang do rong khe nang lvong chasilic 1a1.12 eV, thi nang lvgng Fermi s&
nam trén nang lvong ving héatri 120.87 eV.

= Gidi

Dung phwong trinh (4.11), chiing ta c6
-0.25
0.0259
Tl phuong trinh (4.19), ching ta c thé viét
-0.87
0.0259

n, = (2.8x10%) exp( j =1.8x10"cm™

P, = (1.04x10%) exp( J =2.7x10*cm®

= KEétluan
Sy thay doi mirc Fermi thuc sy la mot ham theo ndng do tap chat déno va acceptor dugc thém
vao ban dan. Tuy nhién thi du nay ching té rang nong do electron valo tréng thay déi vai bac do
|&n so v&i ndng do hat tai dién riéng khi nang lvgng Fermi thay doi vai phan thap phan clial eV.

Trong vi du ndy, bdi vi ng > po, bén dan la loa n. Trong béan dan loai n,
electron duoc goi |a hat tai dién da s6 vald tréng la hat tai dién thiéu sb. Tuong tu,



trong bén dan loai loai p, & day pe>no, 10 tréng 1a hat tai dién da s6 va electron 1a
hat tai dién thiéu s0.

Chang ta co thé rdt radang khéac clia phurong trinh mat dé can bang nhiét clia
electron va 16 tréng. Néu ching ta cong va trir nang lvgng Fermi riéng vao trong
ham e mii clia phuong trinh (4.11), ching ta co thé viét

_ —(E.—Ex) +(E: —Eg)
n, = N, exp{ T } (4.389)
Hoac
_ (E.—Eq) (Er —Ex)
N, =N, exp{ T }exp{ T } (4.38b)

Nong d6 hat tai dién riéng dwoc cho béi phwong trinh (4.20) l1a

. Ncexp[‘(E;(; EH)}

vi vay nbng do electron can bang nhiét co thé duoc viét |a
E
n, =n exp{( FkT F')} (4.39)

Tuong tu, néu ching ta cong va trir nang lwvgng Fermi riéng vao ham e mii cla
phuong trinh (4.19), chung ta sé thu dugc

Po=n, exp{%} (4.40)

Nhuw ching ta sé thay, mirc Fermi thay doi khi dono va acceptor duoc thém
vao, nhung phrong trinh (4.39) va (4.40) ching to rang, khi mac Fermi thay déi so
vOi mirc Fermi riéng, ny va po thay doéi so véi giatri ni. Néu Ex> Eg thi ching ta sé
cO Ny > N; va po < Nni. MOt tinh chat ctia ban dan loai n 1a Ex > Eg vi vay ng> po.
Tuong tw, trong béan dan loai p, E-< Ex Vi vay po> n; vang < n;; do do py > no.

Chung ta c6 thé thay sv phu thudc clia ny va po vao Eg trong hinh 4.8 va 4.9.
Khi Er di chuyén Ién trén hodc xudng dudi Eg;, sy xen phl cla ham xéc suat va
ham mat dd trang tha trong ving dan va ving hoa tri thay déi. Khi Er nam trén



Eri, ham xéc sudt trong ving dan ting, trong khi xac sudt 1-f-(E) cla trang thé
tréng trong ving hoa tri giam. Khi Er ndm dwéi Eg, tredng hop ngwoc lai xuét
hién.

4.3.2Tich NoPo

Chung ta co thé ldy tich clia biéu thirc ng va py dwoc cho twong tng trong phwong
trinh (4.11) va (4.19). Két qud la

_ _(EC_EF) _(EF_E\/)
nopo—Nchexp{ = }exp[ T } (4.41)

NG co thé dwoc viét lai l1a

N, P, = NN, exp —k_||5_g (4.42)

B&i vi phwong trinh (4.42) dwoc rdt racho giatri tong quét clia nang lvong
Fermi, gia tri clia ny va py khdng nhét thiét bang nhau. Tuy nhién, phrong trinh
(4.42) giong chinh xéc v&i phuong trinh (4.23), la phuong trinh ma chdng ta da rat
ra cho trudng hop clia ban dan rong. Do do, d6i véi ban dan & trang thé can bang
nhiét, ching ta co,

Ny Py = ni2 (4-43)

Phuong trinh (4.43) phét biéu rang tich clia ng va po ludn ludn |a hang so doi
véi mot loai ban dan cho tride tai mot nhiét do xac dinh. Méc du phuong trinh nay
dudng nhu rdt don gian, nhung né 1a mét trong nhitng dinh ludt co ban clia ban dan
& trang théi can bang nhiét. Y nghfa cia biéu thirc ndy s& trd nén rd rang hon trong
chuong tiép theo. Can nhé rang phwong trinh (4.43) dwoc rat ra ding gan ding
Boltzmann. N€u gan dung Boltzmann khéng ap dung dugc, thi twong tw, phwong
trinh (4.43) cling khéng co gia tri.

N6 mot cach nghiém khac, ban dan pha tap & trang thé can bang nhiét
khong chira céc hat tai dién riéng, mac du cd thé cd mot s6 hat tai dién duoc tao ra
do nhiét. Néng do electron va 16 tréng riéng bi thay ddi do chét pha tap dono va
acceptor. Tuy nhién, chiing ta co thé xem mat do riéng n; trong phuong trinh (4.43)
don gian nhw 1a mot théng sd clia vat liéu ban dan.



*4.3.3 Tich phan Fermi-Dirac

Trong viéc rat ra phuong trinh (4.11) va (4.19) cho nbng do electron valb tréng &
trang théi can bang nhiét, ching ta d& s dung gan ddng Boltzmann. Né&u khéng st
dung gan dung Boltzmann, ndng do electron & trang tha can bang nhiét duoc viét
tr phwong trinh (4.3) 1a

dr o [ (E—=E)VdE
Hp = F" [2?.??”} [ — E — EI*— {444]
|l +exp| ———
kT

NEu mot 1an nira chiing ta doi bién va dat

E-E
N=—7 (4.453)

Va con dinh nghia

E.-E
_ c 4.45b
Ne KT ( )
Thi chiing ta cé thé viét lai phwong trinh (4.44) la
2m*k T\ n'*dn
—an[ T 4
" T( h? ) [: I +exp(n —nr) 2.90)
Tich phan Fermi dugc dinh nghia la
0 l/2d
FuoMe) = J‘ 1 (447)

0 1+ eXp(T] _nF)

Ham nay, dvoc goi latich phan Fermi-Dirac, la ham dugc 1ap bang theo bién ne .
Hinh 4.10 1& d6 thi cllia ham Fermi-Dirac. Chl y rang néu ng>0 thi Eg>E, ; vi thé
nang lvong Fermi thuc s & trong vang dan.

Vi DU 4.6

Tinh ndng d6 e ectron dung tich phan Fermi -Dirac.
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Figure 4.10 Tich phan Fermi-Dirac F;,, 1a
ham so theo nang lugng Fermi

Dit ne=2 sao cho ning lvong Fermi & trén vang dan khoang 52 meV
tai T=300K.
= Gidi
Phurong trinh (4.46) c6 thé dugc viét |a
2
N, = ﬁ N:Fy(Me)
Déi vai silic tai 300K, N;=2.8x10™ cm™3, vatir phuong trinh 4.10, tich phan
Fermi-Dirac co giatri laFy,(2)=2.3. Do dé

n, = %(2.&1019)(2.3) =7.27x10"°cm’®

= KEtluan
Cha'y rang néu ching ta da ding phwong trinh (4.11), giatri & trang thai can
bang nhiét clia ny=2.08x10% cm 3, n6 khdng chinh x&c béi vi gan ding
Boltzmann khéng ddng trong trw ong hop nay.

Chiing ta c6 thé dung phwong phap téng quat dé tinh ndng do cta |6 trong & trang
thé can bang nhiét. Chang ta thu dwoc



kTN o oY\ 2 dy
=4 Z [ 4.48)
po T ( P’I: ) 0 | - CXp Er]‘,f'l - il'j':.] (

& day

_5-E 4.49a

n'=T (4.493a)

Va

an — Ev B EF (449b)

Tich phéan trong phuong trinh (4.48) twong tw véi tich phan Fermi-Dirac dugc dinh
nghia bé&i phwong trinh (4.47), mac du bién ctia né dwoc dinh nghia khac. Chiang ta
chl y rang néu ne" > 0, thi mirc Fermi & trong ving hdatri.

KIEM TRA KIEN THUC

E4.8 Tinh téan néng do electron can bang nhiét trong silic ddi véi trwdng hop
Er=E. va T=300K.

4.3.4 Ban dan suy bién va khoéng suy bién

Trong quatrinh khao sét viéc thém nhirng nguyén ti tap chét vao trong vat liéu ban
dan, ching ta da gia st don gian rang nong do nhitng nguyén t& tap chét duoc
thém vao nhd hon so véi mat do ctiaban dan gdc. Mot sd lwvgng nhd nhitng nguyén
tr tap chat dwoc trai ra di xa nhau sao cho khdng c6 twong tac gi tra nhirng electron
dono, chéng han, trong vat liéu loai n. Ching ta da gid sl rang nhitng nguyén ti
tap chét dwva vao nhitng trang thai nang lwgng dono roi rac, khong twong tac trong
ban dan loai n vanhitng trang thai acceptor roi rac, khong twong tac trong ban dan
loai p. Nhitng loai ban dan nay dwoc goi laban dan khéng suy bién.

NEu mat do tap chéat tang Ién, khéang cach gilra nhirng nguyén tir tap chat
giam va dén mot lic nao do nhitng electron dono chéng han bét dau tvong tac voi
nhau. Khi hién twong xuat hién, nang lwgng dono roi rac riéng 1é s& tach thanh
vung nang lvong. Khi mat dé dono tang thém nita, vung trang thai dono mé rong
va co thé xe phi day cta ving dan. Sy xen phl nay xuét hién khi ndng do dono
gan bang mat do trang tha hiéu dung. Khi ndng do electron trong ving dan vuot



qua mat do trang tha N, ning lvong Fermi nam trong ving dan. Loai ban dan nay
duoc goi 1aban dan suy bién loai n.

Ciing theo cach twong tu, khi néng dd chat phatap acceptor tang trong ban
dan loai p, nhitng trang tha ning luong acceptor roi rac s tach thanh ving ning
lvgng va co thé xen phi dinh clia viing hoa tri. Nang lwgng Fermi s& nam trong
vlng hda tri khi néng do 16 tréng vwot qua mat do trang thé N,. Loai ban dan nay
duoc goi laban dan suy bién loai p.

E
Nhitng trang thai

tréng [15 tréng]
E,
Eg

(b)

MNhitng trang
théi bi lam
déy [cdc electron)

Ning lugng electron —— g
Nang lugng electron s—-

Hinh 4.11| Gian d3 viing ning lugng don gian héa ctia ban din suy bién
[a] loai n va [b] loai p

M® hinh s d6 viing ning luvong clia ban dan suy bién loai n vaban dan loai
p duoc biéu dién trong hinh 4.11. Nhitng trang thai ning lvong bén dudi Ee chi
yéu dugc lam day béi e ectron vanhirng trang thai nang lwvong bén trén Er chu yéu
duoc lam day bdi 16 tréng. Trong ban dan suy bién loai n, nhitng trang théi gira Ex
va E. chi yéu duoc lam day bdi céc eectron; vi thé mat do electron trong ving dan
rat |on. Tuong tu, trong ban dan suy bién loai p, nhitng trang thai nang lvong gilra
E, va Er chl yéu dugc lam day bai 16 tréng; vi thé mat do 16 tréng trong ving hoa
tri rat [6n.,

4.4THONG KE CUA BONO VA ACCEPTOR

Trong chuong trréc, ching ta da thdo luan ham phan b6 Fermi-Dirac, né cho biét
X&c sudt ma mot trang thai nang lwvong nao dé sé bi chiém bdi mot electron. Ching
ta can xem xét lai ham nay va ap dung thdng ké xac suat cho nhitng trang thai dono
va acceptor.



4.4.1 Ham xac suat

Mot nguyén li dwoc dung trong viéc rit ra ham xac suat Fermi-Dirac la nguyén |i
loai trir Pauli, n6 phét biéu rang chi mot hat dwoc phép trong moi trang thai luong
tlr. Nguyén li loai trir Pauli cling 4p dung cho nhirng trang thai dono va acceptor.

Gia str chiing ta co N; electron va g; trang thai lwvong tr, & day chi so dudi i
dung dé chi mtc ning lwong thir i. C6 g cach chon noi dét hat thir nhat. Moi mire
dono c¢6 thé c6 2 dinh hwdng spin cho electron dono; vi thé mbi mirc dono co 2
trang thai lwgng tlr. Tuy nhién, si chen mot electron vao mot trang thai lwvong tir s8
ngan can viéc dat electron vao trang thai lwong ti thir 2. Bang viéc thém 1 electron,
doi hoi chd khuyét clia nguyén tir dwoc thda man, va viéc thém electron thir 2 vao
mrc dono la khong thé.

Ham xéc sudt dé mot electron chiém trang thai dono la

N

d
1+ 1exp BB
2 KT

ny =

(4.50)

& day ng landng do electron chiém mirc dono va Ey la nang luong clia mirc Bono.
Thira s0 % trong phwong trinh nay 1a két qua truc tiép ciiayéu té spin vira duoc dé
cap. Thirasd Y2 thinh théang duoc viét la 1/g, & day g duoc goi layéu td suy bién.

Phuwong trinh (4.50) cling c6 thé duoc viét dwdi dang
n, =N, - N; (4.51)

& day Ng* la mat do dono bi ion hoa. Trong nhiéu (rng dung, chiing ta s& quan tam
dén mat dé dono bi ion hdéa hon la mat d6 electron ¢ trang thai dono.

NEu chuing ta phan tich twong tv déi véi nhitng nguyén t&r acceptor, chiing ta
thu dwoc biéu thic

o N, CNL-N- (4.52)

1+1exp( Ee Ea)
g KT

& day N, la mat dé nguyén tir acceptor, E, la mirc nang lvgng acceptor, p, la mat
d6 16 tréng & trang théi acceptor, vaN, |amat do acceptor bi ion hda. Mot 16 tréng



trong mét trang thai acceptor twong rng véi mdt nguyén tir acceptor trung hoa dién
vamot vi tri lién két “trong” nhu chdng ta thdo luan trong phan 4.2.1. HE 6 g &
day cling duoc goi la thira s6 suy bién. Thira sO suy bién g & trang thai co ban
thuong lay la 4 d6i véi mirc acceptor trong silic va GaAs do cau trdc vung cla
chung.

4.4.2 lon hoa hoan toan va dong bang

Ham xéc suat dé mot electron chiém trang thai nang lvgng dono vira dugc cho boi
phuong trinh (4.50). Néu chiing tagia sit rang (Eq—Eg)>>KT, thi

< N, _ =)
Ny~ p[Ed £ j = 2N, ex T } (4.53)
7ex s =
2 KT
Néu (Eq—Er)>>KT thi gan dung Boltzmann cling ding d6i véi nhitng eectron
trong viing dan sao cho, tir phwong trinh (4.11),

—(EC—EF)}

Ny = N, exp[ T

Chung ta co thé xac dinh ti sd clia sé electron & trang thai dono véi tong so
electron. Dung nhirng biéu thirc tir phuong trinh (4.53) va (4.11), chiing ta vi ét

2 Nd exp{:_(Ed_EF)j|
Ny KT

nd + r']0 2Nd exp|:_(ET<_FEF):| + Nc ex _(E([(_FEF):|

(4.54)

M(rc Fermi s& bi triét tiéu trong biéu thirc ndy. Chia ca tir va mau cho biéu thirc &
tlr, ching ta thu dwoc

Ny 1

ng+ng 4, N exp{—(Ec—Ed)}
2N, KT

(4.55)

Thirasd (E.—Eg) chinh la nang lvgng ion hda ctia nhirng electron dono.
ViDU 4.7

Xac dinh phan electron & trang thai dono tai T=300K so v¢i tong sd electron.



X ét photpho phavao trong silic, & T=300K, ndng dd phatap Ng1a10™ cm™.

= Gidi
Dung phuong trinh (4.55), ching tatim dwgc
n, 1
n,+n, 1, 28x107 exp{—oms}
2(10'°) 0.0259

=0.0041=0.41%

= Kétluan
Vi du nady chiing t6 rang co rét it elecron & trang thai dono so vGi céc
electron & ving dan. V& co ban, tit ci cac electron & trang thai dono déu &
trong ving dan va, bdi vi chi 0.4% trang thai dono chira electron, nhitng
trang thai dono duvoc goi labi ion hdéa hoan toan.

Do d6, vé co ban, tai nhiét d6 phong nhitng trang tha dono bi ion héa hoan
tdan, d6i voi nong do phatap thong thweng 10™ cm™, hau hét tat ca nhitng nguyén
tlr tap chat dono d& dua electron 1én ving dan.

Ve co ban, tai nhiét do phong ciing c6 su ion héa hoan toan nhirng nguyén tir
acceptor. Diéu ndy c6 nghia la moi nguyén t&r acceptor da nhan mdt electron tir
vlng hoatri vi thé p, bang 0. Tai nbng do phatap acceptor dién hinh, mét 16 tréng
duoc tao ratrong ving hda tri cho méi nguyén tir acceptor. Hiéu (rng ion hda ndy
va s tao electron va o tréng trong ving dan va ving hoéatri tvong ng dugc biéu
dién trong hinh 4.12.

Ving din Ving din

s § —-—vememssse-—ccmae. Eg,
'-'E -------------------- 'E.Fi :E

— —L-;_—_L;_“-_LEH
« =Y 3 ) 3 3 ),
: e 5 NSRRI
p) Ving héa tri = Ving héa tri

z z

{a) {h)

Hinh 4.12| Gian &6 ning lrong biéu dién su ion héa hoan toan ciia [a] nhimg
trang thdi donor [b] nhitng trang théai accepior

Trwdng hop nguoc lai véi treong hop ion hdéa hoan toan xuat hién tai T=0K. Tai 0
do tuyét doi, tat ca céc electron & trang thai nang lwong thap nhat co thé co cliano;



nghia 13, d6i v&i ban dan loai n, moi trang thai dono phai chira mdt electron, do d6
n=Ny hodc Ny'=0. Do dé, tlr phwong trinh (4.50) ching ta phai cb
exp[ (Eq—Er)/KT]=0. B&i vi T=0K, diéu nay chi xay ra khi exp(—«)=0, c6 nghia la
E- > Eg. MUc nang lvgng Fermi phdi & trén mic dono tai dd khong tuyét doi.
Trong trudng hop clia ban dan loai p tai khong do tuyét déi, nhirng nguyén tl tap
chat s khong chira bat clv electron nao, vi thé mic Fermi phdi & dwéi mic
acceptor. Sy phan bd clia electron vao nhirng trang thai nang lwvong khac nhau, va
vi thé nang lvgng Fermi [aham cua nhiét do.

Si phan tich chi tiét khong dwoc dua vao trong tai liéu ndy chirng to rang tai
T=0K, nang lvong Fermi phai & gilta E. va Eq4 d6i voi bén dan loai nvaé gitta E,
va E, d6i v6i ban dan loai p. Hinh 4.13 chi ra nhitng hiéu tng ndy. Khéng co
electron nao tir trang thai dono dugc dua Ién do nhiét ning vao ving dan; hiéu tng
nay dugc goi la déng bang. Twong tw, khi khdng cd electron ndo tir vung héa tri
duoc dwa vao nhitrng trang théi acceptor, hiéu rng nay cling duvgc goi la déng bang.

Ving din Ving din

Ving hoa tri '

Ning lugng electron ————fjoe
|
|
|
I
1
I
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
]
]
]
]

™
n

Ning lrgng eleciron ———j
I
|
|
I
I
|
|
I
I
|
|
|
I
|
|
|
I
|
|
1

n

(a) (b)

Hinh 4.13| Gian d6 niang lugng tai T — ¢ dbi véi ban din
[a]loai n [b]loail p

Gilra T=0K, ddng bang, va T=300K, ion hdéa hoan toan, ching ta c6 s ion
hoa nhitng nguyén tr dono va acceptor mot phan.
ViDU 4.8
Xac dinh nhiét d6 matai d6 90% nhirng nguyén tr acceptor bi ion héa.

Xét silic loai p dwoc phaBo vao véi mat dd N,=10" cm™>.



= Gidi
Tim ti s6 16 tréng & trang tha acceptor so véi tdng sO 16 tréng trong ving
hoéa tri cong voi trang thai acceptor. Sir dung gan ding Boltzmann va gia st
hé sb suy biénlag = 4, chiing taviét

P _ 1
Po + Pa 1+ Nv ex _(Ea_Ev)j|
4N, KT
Trong trreong hop 90% bi ion hoa,
p 1
a__-010= -
pO + pa 19 L
(1.04x10 )(300) _0.045
4(10%) 0.0259(Tj
300
Dung phuong phap thi sai, chang tatim duoc T=193K.
= KEtluan

Thi nghiém nay ching td rang tai nhiét d thap hon nhiét d6 phong khoang
100° C, chiing ta van c6 90% nhirng nguyén tr acceptor bi ion héa; ndi cach
khac, 90% nhitng nguyén tir acceptor da dua 16 tréng vao ving hbadtri.

KIEM TRA KIEN THUC

E4.9 Xéac dinh phan trong téng s 16 trdng van & trong trang thédi acceptor clasilic
tai T=300K khi phavao Bo c6 mat do laN,=10" cm 3,

E4.10 Xét silic dwoc pha photpho véi nong dd 1a Ng=5x 10" cm 3. V& db thi biéu
dién ti 1& phan trdm nhitng nguyén tir tap chét bi ion hoa theo nhiét do trong
khoang 100<T<400K.

45| TRUNG HOA DIEN

O trang tha can bang nhiét, tinh thé ban dan trung hoa dién. Nhiing electron duoc
phan bd vao nhitng trang thai nang lwvong khac nhau, tao ra nhitng hat mang dién
am va dwong, nhwng méat do dong dién toan phan bang 0. Diéu kién trung hoa dién
nay dwoc dung dé xac dinh mat dd electron va 16 tréng can bang nhiét nhu mot
ham theo mat do tap chat pha tap. Chiing ta sé dinh nghfa ban dan bl va roi xac
dinh mat do electron valé tréng nhy mot ham ctia mat do dono va acceptor.

4.5.1 Ban dan bu



Ban dan bu la loai ban dan chira ca nhitng nguyén t&r tap chit dono va acceptor
trong cling mot ving. Ban dan bl co thé dugc hinh thanh bang cach khuéch tan tap
chat acceptor vao vt liéu loai n hodc bang céch khuéch tan tap chat dono vao vat
liu loai p. Chiing ta dwoc ban dan bu loai n khi Ng>N,, va ban dan bl loai p khi
Na>Ng. Néu N,=Ng, chiing ta cd ban dan hoan toan bu 1aloa ban dan co tinh chét
nhw ban dan rong. Sau ndy ching ta sé thdy rang ban dan bu dugc tao ra mot céch
hoan tdan ty nhién trong quatrinh ché tao thiét bi.

4.5.2 M4t do electron valo tréng & trang thai can bang

Hinh 4.14 biéu dién gian do

Mit d§ electron ning lvgng clia ban dan khi ca

todn phin
Nhiing electron "y Nhiing electron nhung nguyen t tap chat dono
nhiét | _ donor 1 va aCCGptor dU’Q’C thém vao

- - - = = cung mot vung dé hinh thanh

E, . X N < A >
v+ i | I i ban dan bu. Hinh nay chi ra

T T T T FEEE Ea cach thirc ma nhitng electron va
Nhf.rngvdnnnr N = {,:\.' ) o) tl’ﬁng dU’Q’C phén b0 vao
j ion hé d d 0 4i kha
chna b} fon hos Nhimg donor ~ nhitng trang thé khéc nhau.
-------------- S HrisTRE T =TT " by
Nhiing scoeptor No = Na =P Diéu kién trung hoa dién
chura bj ion héa Whitng accepror x o N
! L tri-om-ers dugc biéu hién qua sv bang
—— - — = =— — — — = £ nhau cla mat d6 nhirng hat
3 ‘i .7 +— e, mang dién duong va mat do
44+ + + + + hina hat dién am. D
. , — - nnrng hat mang dien am. DO
\ Nhimg | ' do, chdng ta cOn,+N; = p, + N
Nhiing 1d "r[" tromg acceptor ! g 0 a Po d
tri hiét
ring nhig M._m do 12 | (456)
tromg toan phan .
Hoac
Hinh 4.14| S¢ d6 viing ning lugng ciia ban din bi
cho thiy nhitng donor va nhitng acceptor bi ion Ny + (N, = P,) = Po + (Ng —ny)
héa va chura bj ion hda (4 57)

& day no va po twong (ng 1a mat do electron valod trong & trang théi can bang nhiét
trong ving dan va ving héa tri. Théng s ny 1a mat do electron & trang thai nang
lwvong dono, vi vay Ny =Ng—ng la mat do nhitng trang thai dono tich dién duong.
Tuong tuw, p, [amat do 16 tréng & trang tha acceptor, vi vay Na =N,—p, |a mat do



nhirng trang thai acceptor tich dién am. Chung ta c6 biéu thirc clia ng, Po, Ng, Va Pa
theo nang lvgng Fermi va nhiét do.

Néu ching ta gia sir sy ion hda |a hoan tdan, ca ng va p, déu bang 0, va
phuong trinh (4.57) tré thanh

n,+N, = p, + N, (4.58)

Néu ching ta biéu dién po 1& n?/no, thi phuong trinh (4.58) c6 thé duoc viét
la
2

n+N, =%+ N, (4.59a)

Phuong trinh nay duoc viét lai la
nt—(Ng-N_)n,—n?>=0 (4.59Db)

Mat do €elctron ny cd thé dugc xac dinh dung cong thirc nghiém clia phwong trinh
bac 2 la

= (No - Na)+\/(Nd;Naj o (4.60)

2

Chting ta chi dung ddu duong cho tam thirc bac hai vi & gidi han khi ban dan laban
dan rong N.=Ng=0, ndng d6 e ectron phai 1a dai lvong dwong, hodc ng=n.

Phuong trinh (4.60) duoc ding dé tinh mat do electron trong ban dan loai n,
hodc khi Ng>N,. Méc du phrong trinh (4.60) duoc rdt racho béan dan bi, nhwng n6
van &p dung duoc cho truong hop N,=0.

Vi DU 4.9

Xéc dinh mat do electron valo tréng & trang thé can bang nhiét tng voi néng do
phatap cho trudc.
X ét bén dan Silic loai ntai T=300K & d6 Ng=10" cm > vaN,=0. Mat d9 hat
tai dién riéng duoc gia sir bing n=1.5x 10" cm .
» Gidi
TU phuong trinh (4.60), mat do hat tai dién da s (electron) la



6 6\2
N, =£+\/(£] +(1.5x10)* ~10*°cm®
2 2
Mat do hat tai dién thiéu sd (16 trong) la
_ n _ (1.5%x10)?
° n,  1x10°
= Kétluan
Trong vi du nay, Ng>>n;, vi vy vé co ban mat d6 hat tai dién da so
(electron) bang véi mat d6 phatap dono. Mat do hat tai dién da s6 va thiéu

s0 khéc nhau nhiéu béc vé do [on.

=2.25x10*cm™

Chdng ta da nhat tri trong khi thdo luan va ching ta ciing rat ra két qua tr vi du 4.9
rang mat do electron & ving dan ting hon so voi mat do hat tai dién riéng khi
ching ta thém vao nhirng nguyén tlr tap chat dono. Cung lic do, mat do hat tai dién
thiéu s6 — 16 tréng giam so véi ndng do hat tai dién riéng khi chiing ta thém nhirng
nguyén tr dono. Chung ta phai nhé rang khi chiing ta thém nhirng nguyén ti tap
chat dono va twong rng la nhitng electron dono, c6 sy phan bo lai eectron vao
nhirng trang thai ning lvong. Hinh 4.15 biéu dién so d6 ctia sy phan b6 lai. Mot vai
electron dono sé roi vao nhitng trang thai tréng trong vung héatri



Nhitng electron
riéng

i ininhhebaba it
Donor bi Donot chira bi
ion hoa ion hoa
r=-r—q-=-=-"=="="=TrE=smEssssE=smmsressms=== E.Ff
Mot vai electron
roi vao nhitmg 16 trong
i riéng
L
@ @ @ + >Lﬁ- trong riéng
_‘I—|I--|—l '
_ e

Hinh 4.15| Gian ¢6 ning luong bidu dién sy phén
bé lai nhitng electron khi donor dwgc thém vao

, vatrong quétrinh do n6 sé triét tiéu vai 16 tréng riéng. Do do, mat do hat tai dién
thiu s0 — 16 tréng s& gidm nhu chiing ta thay trong vi du 4.9. Cung lic do, bdi vi
s phan bé lai nay, mat do electron toan phan trong ving dan khéng don gian bang
mat dé dono cdng v&i mat do electron riéng.

Vi DU 4.10

Tinh mat d6 eectron valo tréng can bang nhiét trong mau Germani (ng v&i mét
doé phatap cho truéc.
Xét mau Germani tai T=300K & d6 Ng=5% 10" cm > va N,=0. Gia s rdng
n=2.4x10" cm.
= Gidi
Mot lan nita, tr phwong trinh (4.60), ndng do e ectron tai dién da s la

3 3\2
n, = 5X;01 +\/(5X;01 J 1 (2.4x10%)? =5.97x10%cm™




Nong do 16 tréng tai dién thiéu sd |1a

2 13 )2
LI 24x107) _ g 65x102cm

n, 5.97x10"
= Kétluan

NEu dd Ién clia ndbng dd pha tap dono va nong do hat tai dién riéng khac

nhau qué nhiéu thi nng do electron tai dién da s6 & trang théi can bang nhiét

bi &nh huéng béi nong dd riéng.
Chang ta d& thdy rang nong do hat tai dién riéng n; 1& ham phu thudc nhiéu vao
nhiét d6. Khi nhiét do ting, cd thém nhitng cip electron-16 tréng duoc tao ra do
nhiét vi vay sb hang n® trong phwong trinh (4.60) bét dau trdi hon. Cudi cuing, ban
dan s& mét tinh chat pha tap ciand. Hinh 4.16 biéu dién mat do electron theo nhiét
do cla silic dwoc pha 5x10° dono trén mot cm®. Khi nhiét dd tang, ching ta cé thé
thdy noi ma tai d6 mat do riéng bat dau chiém wu thé.

Néu chiing ta xét lai phuong trinh (4.58) vabiéu dién ng 1a n?/p, thi chiing ta
n°
FI+ N, = p, + Ny (4.61a)

0

Chung ta cé thé viét lai la

P6 —(Ng = Na)p, —n’ =0 (4.61b)
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Hinh 4.16| Mit 4§ electron theo nhigét &b trong ba ving:
ion hba mit phfin1 tap chit, va riéng

Duing cong thirc nghiém clia phrong trinh bac hai, nong do 16 tréng 1a

po:(Na;Nd)"‘\/(Na;Ndj 2 (4.62)

& day, mot lan nira, phai dung dau cong. Phuong trinh (4.62) duoc dung dé tinh
téan ndng do hat tai dién da s6 — 10 tréng & trang théi can bang nhiét trong ban dan
loai p, hodc khi No>Ng4. Phurong trinh nay ciing ap dung cho trueng hop Ng=0.

ViDU 4.11
Tinh mat do elctron va o6 tréng & trang thé can bang nhiét trong ban dan bu loai p.

Xét ban dan silic tai T=300K & d6 N.=10% cm 3 vaNg=3x10" cm™. Gia sir
n=1.5x10" cm.
= Gidi
Vi N>Ng ban dan bl la loai p va ndng do 16 tréng & trang thé can bang
nhiét dwoc cho bdi phwonhg trinh (4.62) |a

6 5 6 5\2
IOO:101 —3x10" +\/[101 —§x101] + (L5x10°)’

2



Vi vay

P, = 7x10°cm™
Nong do hat tai dién thiéu sb — electron la
n?  (L5x10°)?

Ng=—
° p, 7x10°

= Kétluan
NEu ching ta gia sr sy ion héa hoan tdan va néu (N,—Ng)>>n;, thi ndng do
hat tai dién da s6 — 16 tréng chi 1a sy khéc nhau gitta nong do dono va
acceptor.

=3.21x10*cm™

Chang ta co thé rit rarang, d6i vai ban dan bu loai p, mat do hat ta dién thiéu 3 —
electron duoc xac dinh tw

n? n?

nn=—t=—""-—1—
Po (Na - Nd)

Vi DU 4.12

Xéc dinh mat do phatap can thiét trong vat liéu ban dan.

Mot thiét bi silic véi vat liéu loai n hoat ddng tai T=550K. Tai nhiét do nay
mat do hat tai dién riéng phai dong gop khong qua 5% vao mat do electron tong
cong. Xéac dinh nong do dono tdi thiéu dugc doi hdi dé pht hop véi yéu cau nay.

= Gidi
Tai T=550K, ndng do hat tai dién riéeng dwoc tim bang phuong trinh (4.23)

—E 3 _
n? = NN, expl ——2 =(2.8><1019X1.O4><1019{@j exp| —=12 (@j
KT 300 0.0259| 550

Hoac
n’ =1.02x10%
Vi thé
n =3.20x10"cm
Dé cho mat do hat tai dién riéng khong déng gop qua 5% vao mat do
electron tong cong, ching ta dat ny=1.05N.
Tu phuong trinh (4.60), ching taco




Hoac

2
1.05N, = %+ \/(%j +(3.20x10™)?

Suy ra
N, =1.39x10"cm’

= KEtluan
Néu nhiét dd van con nho hon T=550K thi mat do hat tai dién riéng s& dong
gop khong quéa 5% vao mat do electron tong cong & mat dd pha tap dono
nay.

Phrong trinh (4.60) va (4.62) dwoc dung dé tinh téan mat do hat tai dién da
s — electron trong ban dan loai n vamat do hat tai dién da s6-16 tréng trong ban
dan loai p. V& mit |i thuyét, ndng do hat tai dién thiéu sb — 16 tréng trong bén dan
loai n co thé duoc tinh tir phwong trinh (4.62). tuy nhién, ching ta sé trir 2 sb bac
10" cm™ dé thu dwoc mot sb bac 107 cm ™3, didu ma tir quan diém thuc t& &
khong thé co. Mat do hat tai dién thiu sd duoc tinh tir ngpo=n;? mot khi ndng dd
hat tai dién da s6 da dwoc xac dinh.

KIEM TRA KIEN THUC

E4.11 Xét ban dan bu GaAs tai T=300K duoc pha Ng=5% 10" cm 3 va N,=2x 10™
cm 2. Tinh téan mat do electron va 16 tréng & trang thai can bang nhiét.

E4.12 Silic dwoc pha Ng=10" cm 2 va N.=0. (a) V& dd thi mat do electron tho
nhiét do trén khdéang 300<T<600K. (b) Tinh téan nhiét do tai d6 mat do
electron bang 1.1x 10" cm .

4.6)V1 TRi CUA MUC NANG LUONG FERMI

Chung ta d& thao luan dinh tinh trong phan 4.3.1 mat do electron valo tréng thay
doi nhu thé nao khi mirc nang lvong Fermi di chuyén trong khe nang lvong. Do
dd, trong phan 4.5, chiing ta d& tinh téan mat do electron valob tréng nhu mot ham
clia mat do phatap dono va acceptor. Bay gi®, chiing ta cd thé xac dinh vi tri clia
mtrc nang lwvgng Fermi nhy mot ham cia néng do phatap va nhiét do6. Nhirng diéu



c6 lién quan dén mirc nang lvong Ferni sé& duoc thdo luan KT hon sau phan suy luan
tdan hoc.

4.6.1 Suy luan téan hoc

Vi tri cia mirc ndng lwong Fermi trong khe ning lrong co thé duoc xéac dinh bang
cach ding nhitng phuong trinh da dwoc xay dung dé tinh mat do electron va 16
tréng & trang thé can bang nhiét. Néu ching ta sir dung gan ddng Boltzmann thi tir
phuong trinh (4.11) ching ta ¢ ny=N.exp[—(E.—Er)/KT]. Chling ta c6 thé tim
E.—Er tr phrong trinh nay vathu dugc

E_E. - kTIn( NcJ (4.63)

Mo

& day ng duoc cho bdi phuong trinh (4.60). Néu ching ta xét ban dan loai n & do
Ng>>n; thi ng=Ny, do dé

E —E, -k In[ ch (4.64)
d

Khoang céch gitra day cia ving dan va mic ning lvong Fermi 1 mot ham
phu thudc vao mat dé dono. Khi mat do dono tang, mirc Fermi di chuyén dén gan
vlng dan. Nguoc lai, néu mirc Fermi di chuyén dén gan vang dan hon thi mat do
electron trong vung dan ting. Chiing ta chl y rang néu chiing ta ¢ ban dan bu thi
s0 hang Ny trong phwong trinh (4.64) don gian duoc thay thé bang Ng—N,, hodc
mat dé dono hiéu dung tdan phan.

Vi DU 4.13
Xac dinh mat do phatap dono can thiét dé thu dwoc nang lvong Fermi xéac dinh.

Silic tai T=300K chira mat do pha tap acceptor 1a N.=10" cm™. Xéc dinh
mat dd nhitng nguyén tir tap chat dono can thém vao dé cho silic laloa nva nang
lvong Fermi thdp hon bién nang lweng ving dan 120.20 eV,

= Gidi
Tw phuong trinh (4.64), ching ta co
E. -E :kTIn[ N, J
N

d Na




Phuwong trinh nay duoc viét lai la
Ny —N, =N, ex;{ﬂ}

KT
Do dé
N, - N, =2.8x10" exp[ _ 0'20} =1.24x10"%cm™®
0.0259
Hoac
N, =1.24x10" + N, = 2.24x10"cm™®
= KEtluan
Ban dan bu c6 thé dwoc ché tao dé cho ra nhitng mic ning lvong Fermi déc
biét.

Chung ta c6 thé xay dung mdt cong thirc hoi khac dé xéac dinh vi tri mic
Fermi. Chlng ta da cé tir phwong trinh (4.39) 1a ng=niexp[ (Er—Eg)/KT] . Ching ta
cd thé tim Er—Eg

E. —E, =kT In(%} (4.65)

Phuong trinh (4.65) o6 thé duwoc ding riéng cho ban dan loai n, trong do ng dugc
cho bdi phuong trinh (4.60), dé tim sw khéc nhau gitra mitc Fermi va mirc Fermi
riéng nhr mot ham theo mat do dono. Chiing ta can chd y rang, néu mat do dono
hiéu dung toan phan bang 0, nghia 1&, Ne—N.=0 thi no= n; va Er = Ex. Ban dan bu
hoan toan cd nhirng tinh chat ctia ban dan rong nhu mat do hat tai dién va vi tri
mic Fermi.

Chling ta c6 thé rat ra phwong trinh tvong tu cho ban dan loai p. Tt phurong
trinh (4.19), ching ta cd po=Nyexp [-(Er — E,)/KT], do do

E. —E, =kT In( Nv] (4.66)

Po

Néu chiing ta gia si¥ rang N,>>n;, thi phuong trinh (4.66) co thé dugc viét 1a

E E —kT m( Ej (4.67)

a



K hoang céch gira mic Fermi va dinh cliaving hoéatri déi véi ban dan loai p
la ham logarit clia mat do acceptor: khi méat do acceptor tang, mc Fermi di chuyén
dén gan ving hoa tri hon. Phwong trinh (4.67) van con st dung gan dung
Boltzmann. Tuong tw nhu trén, néu chiing ta co ban dan bu loai p thi sd hang N,
trong phuong trinh (4.67) duoc thay thé bang N.—Ng, hoic mat do acceptor hiéu
dung toan phan.

Chung ta ciing ¢6 thé rit ramdt biéu thirc cho méi quan hé gitta mirc Fermi
va mirc Fermi riéng theo mat do 16 tréng. T phuong trinh (4.40) ching ta co
Po=niexp[—(Er—Er)/KT], suy ra

E.—E, =KT In(%) (4.68)

Phuong trinh (4.68) c6 thé duoc dung dé tim sk khéac nhau gitra mirc Fermi riéng
va nang lvong Fermi theo ndng do acceptor. Mat do 16 tréng trong phwong trinh
(4.68) duwoc cho trong phuong trinh (4.62).

Chlng ta cd thé rut ratir phuong trinh (4.65) rang, d6i vai ban dan loai n, ng
> n, va Er > Eg. D6i v6i ban dan n, miec Fermi & trén mic Fermi riéng. D6i voi
ban dan loai p, po > n;, vatir phrong trinh

T E, T E,
E —TTT ===~ E; 7
'E -------------------- Ef i ‘3 -------------------- FFl
u ¥ F
50 I el P
E. E .
= EI.' = f..l.
=0 =0
] ]
Z =
' {a) ' (b

Hinh 4.17| Vi tri ciia mitc Fermi d6i v&i ban din [a] loain (v, > vV,)
[b] loai p (V; < N,)

(4.68) chuing ta thay rang Eg > E-.M(rc Fermi & dudi mic Fermi riéng Es. Nhitng
két qua nay duoc biéu dién trong hinh 4.17.



4.6.2 Sy bién doi cla Er theo méat do pha
tap va nhiét do

Chuling ta c6 thé vé do thi vi tri cia mic
nang lvong Fermi nhu mot ham s6 theo mat
d6 pha tap. Hinh 4.18 biéu dién mirc ning
lvong Fermi nhv mét ham cliia mat dé dono
(loai n) va nhv mot ham theo mat doé
aceeptor (loai p) do6i véi silic tai T=300K.
Khi mic pha tap tang, m&c nang lwong
Fermi di chuyén dén gan ving dan hon déi
véi bén dan loai n va di chuyén dén gan
vung héatri hon ddi vai vat liéu loai p. Hay
nh¢ rang phwong trinh méc ning lwong

Nylem™)
102 1013 1014 1018 1016 "7 108
E T T T T

Epp pommmmmmmm e
N
E. 1 1 1 1 ]
Y012 1013 104 10'5 1016 10'7 10'8

N, (cm™ %)

Figure 4.18 | Position of Fermi level as a function of donor
concentration (n type) and acceptor concentration (p type).

Hinh 4.18| Vi tri mtrc Fermi la ham theo mét do
donor [loai n] vamat do acceptor [loai p]

Fermi ma chuing ta rdt ra dang s dung gan ding Boltzmann.

Vi DU 4.14

Xéc dinh vi tri mirc Fermi vasu phatap cuc dai matai dé gan ding Boltzmann van

sir dung duoc.

Xét silic loai p, tai T=300K, dwoc pha tap voi Bo. Ching ta c6 thé gid s
rang gi¢i han cla gan ding Boltzmann xuét hién khi E—E,=3kT. (Xem phan

4.1.2)
= Gidi

T bang 4.3, ching tatim thdy nang lvgng ion héa E, — E,=0.045 eV d0i véi
Bo trong silic. Néu chiing ta gia st rang Eri=Egiza ke thi theo phuong trinh
(4.68), vi tri cilamirc Fermi khi phatap cuc dai la

Er - E¢ :%_(Ea_Eb)_(EF _Ea):kTInL

Hoac

0.56 — 0.045 — 3(0.0259) = 0.437 = (0.0259) In( N, J

Do d6, nong do phatap la

Na
n




= Kétluan
Néu mat do acceptor (hodc dono) trong silic gan 16n hon 3x10*" cm™ thi gan
ding Boltzmann ctia ham phan bd khdng con gia tri va phuong trinh cho
mirc Fermi khdng con hoan toan chinh xé&c.

KIEM TRA KIEN THUC

E4.13 Xac dinh vi tri mrc Fermi ddi voi vang nang lugng hoa tri trong GaAs loai
p tai T=300K. Mat d pha tap & N;=5% 10" cm™ va Ng=4% 10" cm™.

E4.14 Tinh vi tri mirc Fermi trong silic loai n tai T=300K so v&i mirc nang lugng
Fermi riéng. Mat do pha tap Ng=2x 10" cm va N,=3x 10" >,

Mat do hat tai dién riéng n;, trong phuong trinh (4.65) va (4.68) |a ham phu
thudc rat manh vao nhiét do, vi thé Er cling la ham phu thudc vao nhiét d6. Hinh
4.19 biéu dién mirc nang lvong Fermi trong silic theo nhiét do ¢ng véi nhitng mét
dd dono va acceptor khac nhau. Khi nhiét do tang, n; tang, va Er di chuyén dén gan
mdc Fermi riéng hon. Tai nhiét d6 cao, vat liéu ban dan bat dau danh mét tinh chét
pha tap clia né va bat dau giéng ban dan rong hon. Tai nhiét do rat thap, sy dong
bang xuét hién; gan dang Boltzmann khéng con sir dung duoc ni*a va phwong trinh
ma chang tardt racho vi tri mirc Fermi khéng
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Figure 4.19 | Posttion of Fermi level as a function of

temperature for various doping concentrations.
(From Sze {13].)

Hinh 4.19| Vi tri mrc Fermi |aham theo nhiét do & cac mat do pha tap khac nhau
Céc thuét ngit tiéng Anh trong hinh:

Conduction band: viing dan

Valance band: vung héa tr

Intrinsic level: mic riéng

ntype: loai n

p type: loai p

con ap dung duoc ni*a. Tai nhiét do thap lic sy dong bang xuéat hién, mirc Fermi &
trén Eq do6i voi vat liéu loai n va duéi E, d6i v6i vat liéu loai p. Tai nhiét dé khong
tuyét doi, tat cA cac trang thai nang lvong du¢i Er day vatat ca nhitng trang tha
nang lvong trén Er trong.

4.6.3 Tinh phu hop cta nang lwvong Fermi



Chulng ta da tinh toan vi tri ciia mirc nang lugng Fermi nhy mét ham sb theo mat
dd phatap va nhiét d6. Sy phan tich nay dwong nhu hoi tuy tién va hv cdu. Tuy
nhién, nhitng biéu thirc nay s& dwoc dung sau nay trong viéc xem xét tiép xlc pn va
nhitng thiét bi ban dan khéc ma ching taxem xét. Trong trang thé can bang nhiét,
mot diém quan trong la mirc ndng lvong Fermi 1a hang s6 trong hé. Ching ta s&
khong chiing minh phét biéu nay nhung chiing ta c6 thé thiy bang truc giée tinh
hop & ctiané bang viéc xem xét vi du sau day.

Gia s rang ching ta
c6 mot vat liéu A nao do,
nhitng electron cua chung

il duoc phan bd vao nhiing
néng trang thai nang lvong nhuw
Lo P8 duoc bidu dién trong hinh
4.20a. Pa sé nhitng trang
thai nang lvong duGi Era
chira electron va da sb
— nhitng trang thai nang lvgng
trén Ega trong. Xét vat liéu
khéc la vat liéu B, nhirng
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- electron cua né dugc phan
Ning lugng Fermi cla [a] Vit liéu A & trang théi cin bing nhiét P N ~ /-
[b] vt lidu B & trang théi can bing nhiét, [c] vit lidu A va B khi bd vao nhitng trang tha
ching tiép xlc nhau va [d] A va B tiép xic nhau & trang théi cén né_ng IU’Gng nhuv duwoc bléu
bing nhiét v v

dién trong hinh 4.20b.
Nhirng trang thai nang lvong du¢i Erg hau nhuw day va nhirng trang thai nang lvgng
trén Erg hau nhu trong. Néu hai vat liéu nay dwoc mang dén ti€p xuc nhau, nhirng
electron trong toan hé nay c6 khuynh hwéng vao nhirng trang thai nang lvgng thap
nhat. Nhitng electron tir vat liéu A s8 di vao trong nhitng trang thai nang luvgng
thap hon clavat liéu B, nhu dwgc chi trong hinh 4.20c cho dén khi dat dén trang
thé can bang nhiét. Trang tha can bang nhiét dat dwoc khi s phén bé clia nhitng
electron, nhv mot ham cla nang luvgng gidng nhau trong 2 vat liéu. Trang tha can
bang nay xuat hién khi ning lvong Fermi giéng nhau trong 2 vét liéu nhu dwgc
biéu dién trong hinh 4.20d. Ning lwvong Fermi rat quan trong trong vat |i ban dan,
no ciing cung cap cho ta mot sk minh hoa trwc quan vé tinh chat clia vat liéu va
thiét bi ban dan.



CHUONG V
Hién twong van chuyén hat mang dién

TONG QUAN

Trong chuong trwdc, ching ta daxét ban dan & trang théi can bang va xac dinh mat
d6 electron valob tréng trong ving dan va ving héatri. Hiéu biét vé mat do nhirng
hat mang dién ndy giGp ching ta hiéu biét vé tinh chat dién cla vat liéu ban dan.
Dong chay téng cong clia electron va 16 tréng trong ban dan s tao ra dong dién.
Qua trinh lam nhitng hat mang dién nay di chuyén duoc goi la s van chuyén.
Trong chuong nay, chiing ta sé xem xét 2 co ché van chuyén co ban trong tinh thé
ban dan: sy troi dat—sir di chuyén ciia nhitng hat mang dién bdi truong dién, va sy
khuéch tan—-sir di chuyén clia hat mang dién bdi gradient mat do. Nhan tién, ching
ta s dé cap dén vén dé gradient nhiét do trong ban dan cling c6 thé dan dén sy di
chuyén clia nhitng hat tai dién. Tuy nhién khi kich thu 6t thiét bi ban dan ngay cang
trd nén nhod hon, hiéu (ng nay thuong duoc bd qua. Hién tvong van chuyén hat tai
dién 1a co s& cho viéc xéac dinh dac tuyén Von-Ampe clia thiét bi ban dan. Trong
toan chwong nay, ching ta sé& gia sir rang mac di sé c6 dong electron va 16 tréng
chuyén dong do qua trinh van chuyén, nhung vé thuc chét, s can bang nhiét s
khong bi anh hudng. Qua trinh khong can bang sé dwoc xem xét trong chwong tiép
theo.

5.1| SU TROI DAT CUA HAT TAI BIEN

Khi dién tredng dit vao ban dan st tao ra luc tac dong |én electron valo tréng lam
cho ching chuyén dong co gia téc, mién la cd san nhitng trang thai nang lwvong
trong ving dan va vang héa tri. Sy di chuyén cla dién tich bdi mot trueong dién
duoc goi lasy troi dat. Sy tréi dat clanhirng dién tich lam phat sinh dong tr6i dat.

5.1.1 Méat dé dong tr6i dat

Néu ching ta cé céc dién tich dwong mat do p di chuyén véi van tdc tréi dat trung
binh la vy thi mat dé dong troi dat |&:

‘]troi _dat = pUd (51)

& day don vi clia Jye_ga 1@ Clon’-s hodc amps/cn?. Néu mat do dién tich khéi gay
raboi cac 16 tréng mang dién duong, thi



‘] pltroi _dat = (ep)Udp (52)

& day Jyjoi_dar 12 MAt A0 dong dién troi dat géy ra bdi cac 10 tréng va ug, la van téc
tréi dat trung binh ctial6 tréng.

Phuong trinh chuyén déng ctial6 tréng mang dién duong dudi tac dung cla
dién trvong la

F=ma=eE (5.3

& day e la do 16n cla dién tich don vi, alagiatoc, E lacudng dd dién truong, va
m, lakh6i lvgng hiéu dung cliald tréng. Néu cudng do dién truong 1a hing O thi
ching ta suy ra van téc s8 tang tuyén tinh vai thoi gian. Tuy nhién, nhitng hat
mang dién trong ban dan con va cham v&i nhitng nguyén ti tap chat bi ion héa va
nhitng nguyén tr mang dao déng nhiét. Nhitng siv dao dong vatan xa nay lam thay
doi van toc clia hat.

Khi mot 16 tréng duoc gia téc trong tinh thé bdi truong dién, van téc tang.
Khi hat mang dién va cham v&i mdt nguyén t&r trong mang tinh thé, hat s& mat mot
phan hay toan bd ning lwong cla nd. Hat s& bt dau gia téc va thu lai ning lwong
lan nira cho dén khi n6 tham gia vao quatrinh tan xa tiép theo. Diéu nay duoc lap
di 1ap lai. Trong su6t qua trinh nay, hat s& thu dwgc van toc trdi dat trung binh ti &
thuan véi cudng do truwdng dién (trong truong hop dién treong yéu). Do dé, chiing
ta co thé viét

Ly = H,E (5.4)

& day pp lahé s ti 1é va dwoc goi [add linh dong cla 16 trdng. Do linh dong 1a mot
théng s6 quan trong clia ban dan bdi vi nd md t& mirc do chuyén dong clia hat dwoi
téc dung cia dién tredng. Bon vi ctia do linh dong thwdng dwoc bidu dién 1& cr?/V-
S.

Béng cach két hop (5.2) va (5.4), ching ta co thé viét mat do dong tréi dat
bdi cac 10 tréng la
‘] pltroi _ dat = (ep)Udp = eMp pE (55)

Dong tréi dat do céc 16 trong gay ra chuyén dong cing huwdng véi dién truong.



Tuong tw, d6i vai eectron, chiing ta cd thé viét
‘]n|tr0i _dat = pv dn = (_en)Udn (56)

0 day Jnjroi_dar 18 Mat dd dong tréi dat clia electron va vg, la van toc tréi dat trung
binh clia electron.

Van t6c tréi dat trung binh clia el ectron cling ti I€ thuan véi cuong do truong
dién doi vai truong dién yéu. Tuy nhién, béi vi dectron la hat mang dién am, su
chuyén dong toan phan clia electron phai ngwoc véi hwéng cliatruong dién. Do do
chiing ta cd thé viét

Un :_“nE (57)

& day u, la do linh déng cua electron va la dai lvong dwong. Phuong trinh (5.6) co
thé duoc viét 1a

‘Jn|troi _dat T (_en)(_unE) = el’lnnE (58)

Dong tr6i dat quy wéc cla electron ciing cung chiéu voi dién truobng mac du
chuyén dong clatlirng electron la ngwoc chiéu dién truong.

Do linh ddng clia electron va |6 tréng 1a ham sd theo nhiét d6 va mat do pha
tap nhu ching ta sé thdy trong phan tiép theo. Bang 5.1 biéu dién mot vai giatri do
linh dong dién hinh tai T=300K va méat do phatap thap.

Bang 5.1| Gia tri d6 linh ddng dién hinh tai 7 = 300 K va mat dé
pha tap thap

ity (em’/V-s) i, (em?*/V-s)
Silicon [Sillic] 1350 480
Gallium arsenide [GaAs] 8500 400
Germanium [Ge] 3900 1900

Ba&i vi ca electron vald tréng tham gia vao dong troi dat nén mat do dong troi dat
toan phan bang tdng clia mat do dong troi dat clia 16 tréng va electron, vi vay
chiing tacé thé viét

‘]troi _dat e(unn'i' Mp p)E (59)



ViDU5.1

Tinh mat do dong tréi dat trong ban dan khi da biét trudgc do 16n cla cudong do
trvong dién.

X é mau GaAs tai T=300K voi mat do phatap N,=0 va Ng=10"%cn™. Gia sir
s ion hoa 14 hoan toan va do linh dong ctia electron va 16 tréng dwoc cho trong
bang 5.1. Tinh mat do dong dién tréi giat néu trwvdng dién E=10V/cm duoc dat vao.

= Gidi
B&i vi Ng>N,, ban dan Ia loai n va mat do electron tai dién da s6 theo
chuong 4 la
2
n= Nd;Na +\/(Nd;Naj +n? ~10%cm®

Mat do 16 tréng tai dién thiéu s3 |a
n?  (1.8x10°f

p= F ST, 3.24x10*cm’®

Déi v6i ban dan phatap nay, mat do dong troi dat [a
Jioi da = e(u,n+ Ky p)~eu,NyE
Do do
Jioi_cax = (L6x107°)(8500/(10°)(10) ~136A/ cn?

= KEt luan
Mat do dong troi dat cd do 16n dang ké trong ban dan khi dit vao dién
tredng co giatri twong déi nhd. Ching ta co thé rit ratlr vi du ndy rang mat
do dong tréi dat chi yéu duoc gay rabdi nhitng hat tai dién da sé trong ban
dan phatap.

KIEM TRAKIEN THUC

E5.1 Xé mau silic tai T=300K duoc pha tap voi ndng do pha tap Ng=10" cnmi® va
N,=10" cm. Gia str d9 linh dong ctia eectron va |8 tréng duoc cho trong bang
5.1. Tinh toan mat d6 dong tréi dat néu mot truong dién E=35V/cm dwoc dat vao.

E5.2 Trong mdt thiét bi ban dan silic loai p, mat do dong troi dat Jiroi_dar=120
Alen?? khi tredng dién E=20V/em dwoc dit vao. Xac dinh mat do tap chat can thiét
dé dat dwoc yéu cau nay. Gia s do linh dong clia electron va 16 tréng duoc cho
trong bang 5.1.



5.1.2 Nhirng yéu t6 anh hudng dén do linh déng

Trong phan trwdc, ching ta da dinh nghia d6 linh déng, né lién quan dén van téc
trdi dat trung binh cua hat tai dién trong trwdng dién. B0 linh déng clia electron va
16 tréng 1a mdt thong s6 quan trong mé ta dic tinh clia sv troi dat hat tai dién, nhu
dathdy trong phuong trinh (5.9).

Phuong trinh (5.3) thiét 1ap méi quan hé giita gia t6c cia |6 tréng véi luc
dién trvong. Chang ta co thé viét phuong trinh nay la

dov

F=m —=
P dt

eE (5.10)
& day v lavan tdc clia hat do trvong dién gay ra va khong bao gom van toc chuyén
dong nhiét ngau nhién. Néu ching ta gia s rang khéi luong hiéu dung va cuwong
do trwong dién lahdng sO thi chiing ta co thé 18y tich phan phwong trinh (5.10) va
thu duoc

o ot (5.11)

& day ching ta da gia st rang van tdc tréi dat ban dau bang 0.

Hinh 5.1abiéu dién
md hinh bang do thi cla
van tdc chuyén dong
nhiét ngau nhién [a va
chuyén dong ctia 16 tréng
trong ban dan khi khong
cd truong dién [b]. Co
mét khoang thoi gian _ o o

N - . Hinh 5.1| Hanh vi théng thudng cua 13 tréng trong ban din khi [a]khéng
trung binh gilta nhitng va  c6 trwong dien va [b] c6 trudng dién
cham dwoc ki hiéu 1a 14 Néu truong dién nhd duoc ddt vao nhu dugc chi ratrong
hinh 5.1b, s& c6 s tréi dat ctia |6 tréng theo hwdng cla trwdng dién E, va van téc
troi dat toan phan s& gay ra mot nhiéu loan nhd trén van tdc chuyén dong nhiét
ngau nhién, vi vay thoi gian gitra nhitng va cham s& khong thay déi dang ké. Néu
chdng ta dung thoi gian trung binh gilra nhitng va cham 1, thay cho thoi gian t

Truong dién
(a) (b



trong phuong trinh (5.11), thi van téc cuc dai trung binh ngay truéc IUc va cham
hoac tan xa la

My

l)dlcuc_daj = [erip]E (5123)
Van tdc tréi dat trung binh bang mot niragiatri cuc dai vi vay chiing ta co thé viét

et

o >=1{ i"JE (5.12h)

2mp

Tuy nhién, quatrinh va cham khéng don gian nhv mé hinh nay, mané mang
ban chéat théng ké. Trong mét mé hinh chinh xac hon bao gém hiéu trng phan bé
thong ké, thira sb ¥ trong phuong trinh (5.12b) khong xuét hién. Do dé, do linh
dong ctialo trong la

_Vp _ o

hy = = (5.13)

Sv phan tich tvong tv & dung cho electron; vi thé ching ta cé thé viét do linh
dong cliaelectron la

o (5.14)

& day 1, lathoi gian trung binh gitra nhi*ng l1an va cham ctia el ectron.

C6 2 co ché va cham ho3c tén xa chiém uu thé trong ban dan va anh hwang
dén dod linh dong hat tai dién: phonon hoac tan xa mang; vatan xa véi tap chét bi
ion hoa

Tai nhiét do trén do khong tuyét ddi, nhirng nguyén tir trong tinh thé ban dan
c6 moét lwong nhiét nang nao do |am cho nhitng nguyén tlr ndy dao dong ngau
nhién xung quanh vi tri mang clia ching trong tinh thé. Dao dong mang géy ra s
pha v ham thé tuan hoan Ii twdng. Ham thé tuan hoan i twéng trong chéat ran cho
phép nhitng electron di chuyén ma khong bi cdn tré hodc tan xa qua tinh thé.
Nhung dao dong nhiét phéa v ham thé, dan dén si twong tac giira electron hoic |16



trong voi nhirng nguyén tir dao dong mang. Sr tan xa mang nay ciing duvoc goi la
tan xa phonon.

B&i vi tdn xa mang co lién hé véi chuyén dong nhiét clia nguyén tir nén mirc
do tan xa s& la ham chia nhiét d6. Néu chiing ta ki hiéu . la dé linh dong s8 duoc
quan sét chi néu tan xa mang ton tai thi |i thuyét tan xa phét biéu rang: d6i véi bac
nhat

Mo T (5.15)

Do linh dong do tan xa mang ting khi nhiét do giam. Bang trwc giéc, ching ta co
thé tién doan dao dong mang giam khi nhiét do giam, diéu nay cd nghia la xéc suat
tan xa cling giam, vi thé tang d6 linh dong.

Hinh 5.2 biéu dién s phu thudc vao nhiét do ctia do linh dong clia electron
va 6 tréng trong Silic. Trong ban dan duoc phatap nhe, tan xa mang chiém vu thé
va do linh déng hat tai dién giam theo nhiét dd nhw chldng ta dathao luan. Su phu
thudc vao nhiét do clia do linh dong ti 1€ voi T". Nhitng hinh nho kém theo chitng
t rang thong s6 n khong bang 3/2 nhu Ii thuyét tan xa bac nhét da tién doan. Tuy
nhién, do linh ddng dung la tang khi nhiét do giam.
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Hinh 5.2

Co ché tvong tac thr hai anh huéng dén dd linh dong clia hat tai dién latan
xa vOi tap chdt