Кто мудр, тот смотрит на замысел, а не на исход. 
Досуг без занятия наукой – смерть и погребение заживо.

Сенека.

Предисловие


Предлагаемое пособие содержит в сжатом виде элементы квантовой механики, на основе которых рассматриваются квантовые свойства твердого тела в рамках наиболее простых квазиклассических и квантовых моделей теплоемкости, теплопроводности и электропроводности кристаллов. Такой подход к изучению квантовых свойств твердого тела обеспечивает цельность и взаимосвязанность изложения учебного материала в соответствии с рабочей программой по физике и подчеркивает роль квантовой физики в разработке современных информационных технологий.


Учебный материал подобран таким образом, что его изучение позволяет студентам самостоятельно решать типовые задачи по элементам квантовой механики и физики твердого тела в сборниках задач по общему курсу физики, а также в контрольных заданиях для студентов-заочников инженерно-технических специальностей. При подборе и компоновке учебного материала также учтен набор лабораторных работ по физике твердого тела в физическом практикуме. Таким образом, обеспечивается закрепление теоретического материала на практических занятиях, при выполнении контрольной работы студентами-заочниками, а также при выполнении лабораторных работ в физическом практикуме.
В заключитель​ной лекции обсуждается влияние квантовой физики на революционные технологии информационного общества.


Характерной  чертой учебного пособия является использование в основном геометрических одномерных потенциальных ям, энергетических уровней и зон, что позволяет избежать сложных математических выкладок при сохранении строгости изложения, характерной для квантовой физики.

ОК-1. СОСТОЯНИЕ ЧАСТИЦЫ В КВАНТОВОЙ МЕХАНИКЕ


Последовательной теорией, объясняющей физические закономерности твёрдых тел с микроскопической точки зрения, является квантовая механика. 


Чтобы понять, в чём заключается принципиальное отличие квантовой механики от классической, напомним, из каких составных частей складывается любая фундаментальная физическая теория. Должны быть определены: а) величины, задающие состояние исследуемой физической системы в данный момент времени; б) уравнения движения для этих величин, управляющие изменением состояния во времени; в) физические величины, доступные измерению, и метод получения их значений в заданном состоянии, что необходимо для сравнения выводов теории с опытными фактами.


В классической механике состояние частицы (материальной точки) в каждый момент времени t задаётся двумя величинами: радиус-вектором 
[image: image432.png]


, определяющем положение частицы относительно системы отсчета, и импульсом 
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В физике микромира классическое задание состояния полностью утрачивает смысл из-за соотношения неопределённостей Гейзенберга:
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(1.1)

Соотношение неопределённостей (1.1) означает, что если, например, местоположение частицы по координатной оси X известно с точностью, то в тот же момент времени x – компоненту импульса частицы можно измерить только с точностью 
[image: image4.wmf]x
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. То же самое можно сформулировать и для y – или z – компонентов  импульса.

Установить физический смысл квантового состояния помогло открытие корпускулярно-волнового дуализма материи. В соответствии с ним квантовая теория развивалась путем введения в нее функций волнового типа.

В квантовой механике состояние частицы задается волновой функцией 
[image: image5.wmf])
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, которая является комплексной величиной, определяемой во всех точках пространства и в каждый момент времени.

Движение любой микрочастицы по отдельности подчиняется статистическим закономерностям. Распределение вероятностей, характеризующих это движение, проявляется после регистрации достаточно большого числа частиц. Это распределение оказывается таким же, каким является распределение интенсивности волны: там, где интенсивность волны велика, частиц регистрируется много, а там, где интенсивность мала, частицы почти не появляются.

Из всех квантовых вероятностей мы будем рассматривать только одну, которая описывает распределение координат частиц. Величина 
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(1.2)

является плотностью распределения значений радиус-вектора частицы 
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в момент времени t. Соответственно, вероятность обнаружить частицу в момент времени t в объёме dV=dxdydz, содержащем точку  
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а условие нормировки волновой функции имеет вид
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(1.4)

где интегрирование распространено на всё трёхмерное пространство.


Уравнение Шредингера для трёхмерного движения квантовой частицы в силовом поле записывается в виде
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здесь ( - это оператор Лапласа, так что
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(1.6)

Величина 
[image: image13.wmf])
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 является потенциальной энергией частицы в точке 
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r

, которой в неквантовой задаче отвечает сила


[image: image15.wmf]r

r

U

r

gradU

r

F

r

r

r

r

¶

¶

-

=

-

=

)

(

)

(

)

(



Уравнение Шредингера является уравнением движения квантовой нерелятивистской частицы в силовом поле. Справедливость этого уравнения установлена тем, что все вытекающие из него следствия подтверждены экспериментом.

Уравнение Шредингера имеет первый порядок по времени. Поэтому для определения состояния частицы в любой момент времени уравнение Шредингера достаточно дополнить начальным условием, задающим волновую функцию в начальный момент времени. Кроме того, необходимо задать ещё граничные условия, определяющие движение на границах системы.

В стационарном силовом поле существуют стационарные решения уравнения Шредингера (1.5), причём эти решения гармонически зависят от времени:
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где E- энергия частицы. Подстановка  (1.7) в (1.5) приводит к стационарному уравнению Шредингера для функции 
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Функция 
[image: image19.wmf])
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также называется волновой, но она описывает только стационарное состояние частицы с энергией E.

В квантовой механике большую роль играет понятие оператора. Под оператором подразумевают правило, посредством которого одной функции (обозначим её  () сопоставляется другая функция (обозначим её f). Символически это записывается следующим образом:
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Здесь 
[image: image21.wmf]^
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- символическое обозначение оператора (с таким же успехом можно было бы взять любую другую букву с «шляпкой» над ней). В формуле (1.6) роль  
[image: image22.wmf]^
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 играет (, роль ( – функция (, а роль f – правая часть формулы.

Итак, под символом оператора скрывается совокупность действий, с помощью которых исходная функция (() превращается в другую функцию f. Например, под символом ( скрывается двукратное дифференцирование по всем трём координатам x, y и z с последующим суммированием полученных выражений. Оператор может, в частности, представлять собой умножение исходной функции (  на некоторую функцию U. Тогда 
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Если рассматривать функцию U в уравнении (1.8) как оператор, действие которого на пси-функцию сводится к умножению ( на U, то уравнению (1.8) можно придать вид
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В этом уравнении символом 
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 обозначен оператор, равный сумме операторов 
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(1.11)

Оператор 
[image: image29.wmf]^
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называют гамильтонианом. Гамильтониан является оператором энергии E. В квантовой механике другим динамическим переменным также сопоставляются операторы. Соответственно рассматриваются операторы координат, импульса, момента импульса и т.д. Для каждой динамической переменной q составляется уравнение, аналогичное уравнению (1.10). Оно имеет вид
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где 
[image: image31.wmf]^
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 - оператор, сопоставляемый динамической переменной q.

ОК-2. ПРИМЕРЫ ОДНОМЕРНЫХ ДВИЖЕНИЙ КВАНТОВОЙ ЧАСТИЦЫ В СТАЦИОНАРНЫХ СИЛОВЫХ ПОЛЯХ

2.1. Свободное движение

Простейшим движением квантовой частицы является свободное. В этом случае потенциальная энергия частицы U(x) = 0. Гамильтониан (1.11) принимает вид
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Для свободной частицы, которая движется вдоль оси x, стационарное уравнение Шредингера можно записать в виде
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Функция 
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, где А=const и k=const, является частным решением этого уравнения с энергией 
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, в чём легко убедиться прямой подстановкой. Соответственно для  зависящей от времени волновой функции получаем
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Это решение представляет собой плоскую монохроматическую волну с частотой ( и волновым числом k, которая называется волной де Бройля. Координаты свободной квантовой частицы распределены с плотностью 
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Постоянство этой плотности означает равновероятность обнаружения свободной частицы во всех точках пространства. Мы видим, что область движения свободной частицы неограниченно велика, что естественно.


Так как согласно корпускулярно-волновому дуализму 
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, где p – импульс частицы, то волна де Бройля имеет также следующий вид:



[image: image40.wmf]÷

ø

ö

ç

è

æ

+

-

=

Y

h

h

ipx

iEt

A

t

x

exp

)

,

(

.

(2.2)

Зависимость энергии от импульса оказывается обычной для нерелятивистских частиц:
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Таким образом, энергетический спектр свободной квантовой частицы, которая при 
[image: image42.wmf]0
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 является простейшей квантовой системой с неограниченной областью движения, непрерывен и ограничен снизу значением энергии E = 0.

2.2. Одномерное  движение квантовой частицы в глубоком, прямоугольном потенциальном ящике
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Простейшим примером пространственно-ограниченного квантового движения является одномерное движение квантовой частицы в очень глубокой потенциальной яме с вертикальными стенками. В этом силовом поле график потенциальной энергии частицы U(x) имеет вид, показанный на рис. 2.1. Частица движется свободно на участке 0<x<l, на концах которого она сталкивается с абсолютно твердыми стенками. Их непроницаемость выражается в неограниченном возрастании U(x) в точках x=0 и x=l. Так как частица не выходит из промежутка 
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, то распределение её координат вне этого промежутка отсутствует. Следовательно, уравнение Шредингера должно быть дополнено граничными условиями.
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(2.3)

[image: image403.png]


В области, где  ( не равна тождественно нулю, будет справедливо стационарное уравнение Шредингера для свободной частицы (2.1). Введем волновое число 
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Как мы уже отмечали, частным решением этого уравнения будет функция 
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, где A=const. Уравнение (2.4) напоминает внешне дифференциальное уравнение гармонических колебаний, и его решение будем искать в виде
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Постоянные k и ( должны удовлетворять граничным условиям (2.3). Прежде всего, из условия  ((0)=0 получаем  ((0)=Asin(=0,   откуда следует, что (  должно быть равно нулю. Далее, должно выполняться условие:
((l)=Asinkl=0,

что возможно лишь в случае, если
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(n = 0 отпадает, поскольку при этом получается  
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Подчинив эту функцию условию нормировки
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и вычисляя интеграл, находим, что 
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(2.7)

Выражая энергию E через волновое число, находим энергетический спектр частицы в неограниченно глубокой потенциальной яме: 
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(2.8)

[image: image404.png]


Этот спектр изображен на рис. 2.2. Мы видим, что он дискретен, и ограничен снизу.
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Число n, определяющее вид волновой функции и энергию частицы в состоянии с  этой  волновой функцией, называется квантовым числом системы.

Графики волновых функций (собственных) также изображены на рис. 2.2.

В спектре (2.2) основной уровень 
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Это неравенство означает невозможность остановки частицы, так как её кинетическая энергия не может быть меньше E1. Соответственно, неопределённость (p импульса частицы не может быть меньше величины 
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Но в яме шириной l  положение частицы определено с точностью (x ( l. Следовательно, 
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, что находится в полном согласии с соотношением неопределенностей импульс-координата.


Полученные решения уравнения Шредингера применимы к реальным движениям квантовой частицы между отражающими поверхностями при условиями, что деформация стенок при ударе частицы является упругой и ничтожно малой по сравнению с шириной ямы. Так, например, сталкиваются с границей металла электроны проводимости, если работа выхода из металла достаточно велика.

2.3. Квантовый гармонический осциллятор


Пространственно-ограниченным является движение квантового гармонического осциллятора. Гармоническим осциллятором называют частицу, совершающую одномерное движение под действием квазиупругой силы. Если частота колебаний равна (, то потенциальная энергия гармонического осциллятора равна
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где m – масса осциллирующей частицы. Графиком U(x) является параболическая яма, изображенная на рис. 2.3.

Стационарные состояния квантового осциллятора описываются такими решениями уравнения Шредингера 
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, которые достаточно быстро убывают при 
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. Необходимость в этом требовании обусловлена тем, что на сколь угодно больших расстояниях потенциальная энергия частицы неограниченно возрастает.


Нахождение волновых функций осциллятора является сложной математической задачей, изложение которой выходит за рамки этого пособия. Поэтому, опуская решение, приведем только энергетический спектр. Он имеет вид
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(2.9)

где n – любое целое неотрицательное число. Спектр (2.9) также показан на рис. 2.3. Этот спектр дискретен и ограничен снизу значением энергии 
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, которое является основным уровнем квантового осциллятора. В спектре (2.9) промежутки 
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 между соседними уровнями не зависят от квантового числа n, т.е. одинаковы. Такое расположение уровней в спектре называется эквидистантным. Мы видим, что квантовая теория последовательно объясняет существование квантов энергии колебаний.


Так как основной уровень E0 > 0, то квантовый осциллятор остановить нельзя. Например, из-за этого даже при температуре абсолютного нуля не прекращаются колебания кристаллических решеток.


Квантовые колебания с минимальной энергией называются нулевыми. Их существование прямо связано с соотношением неопределенностей: импульс-координата. Чтобы это подтвердить, произведем оценку неопределенности координаты (x и неопределенности импульса  (p в основном состоянии осциллятора. В этом состоянии значения координаты x и значения импульса p разбросаны около своих минимальных средних значений, равных нулю. Поэтому с точностью до порядков величин x ( (x и p ( (p. Следовательно
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Выражая отсюда (x и (p, получаем 
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, что согласуется с соотношением неопределенностей импульс-координата.


Понятие о квантовом осцилляторе играет важную роль в физике тех явлений, которые обусловлены колебаниями микроскопических объектов. Осциллятор с частотой ((k) – элементарная форма движения атомов в кристалле, структурная единица колебательного движения атомов кристалла. Каждый осциллятор движется независимо от остальных. Поэтому энергия колебательного движения атомов твердого тела есть сумма энергий отдельных осцилляторов. Итак, «с точки зрения» колебательной энергии кристалла твердое тело можно рассматривать как газ «осцилляторов».

2.4. Туннельный эффект


Неквантовая  частица не может находиться там, где её потенциальная энергия U(x) превышает полную энергию E. Квантовая частица этой способностью обладает из-за того, что существует отличная от нуля вероятность проникновения частицы через потенциальный барьер, т.е. в область, в которой U(x) > E.


Оценим эту вероятность. Для этого рассмотрим следующую задачу. Пусть квантовая частица с массой m, двигаясь вдоль оси X слева направо, сталкивается с потенциальным барьером конечной высоты  U0:
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причем энергия частицы E меньше высоты барьера U0 (рис. 2.4). При x > 0, т.е. в области, в которую неспособна проникнуть неквантовая частица, уравнение Шредингера имеет вид
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Решениями этого уравнения являются две экспоненты: 
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Экспонента с положительным показателем физического смысла не имеет и должна быть отброшена, так как предсказывает неограниченный рост вероятности обнаружения частицы за барьером с увеличением глубины проникновения x. Следовательно, при x > 0 частица с энергией E < U0  имеет волновую функцию ((x), которая изменяется как 
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(2.10)

где w(0) равно значению 
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Мы видим, что с увеличением глубины проникновения x плотность вероятности w(x) убывает экспоненциально. Это убывание происходит тем быстрее, чем больше разность: U0 –E. Согласно (2.10) на глубине проникновения
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плотность вероятности уменьшается в е раз.

Например, для электрона (m =10-30 кг), для которого U0 –E (10-3 эВ = 1,6(10-22 Дж, глубина проникновения
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Так, на расстояние такого порядка удаляются от поверхности металла электроны проводимости, энергия которых примерно на 10-3 эВ меньше глубины потенциальной ямы, удерживающей электроны внутри металла. Яма создается взаимодействием электрона с положительными ионами, образующими кристаллическую структуру металла. Глубина проникновения электрона уменьшается на порядок, если разность U0 –E возрастает до 0,4 эВ.


Способность квантовых частиц двигаться через потенциальный барьер приводит к туннельному эффекту. Он заключается в проникновении частицы из одной области в другую область, отделенную от первой потенциальным барьером, даже в том случае, когда энергия частицы  E меньше высоты разделяющего барьера U0 (рис. 2.5). Такое  проникновение оказывается возможным благодаря существованию под барьером волновой функции, «прокладывающей» путь частице вплоть до точки x0 и правее этой точки. Туннельный эффект наблюдается и в твердых телах.

ОК-3. МОМЕНТ ИМПУЛЬСА В КВАНТОВОЙ ТЕОРИИ. СПИН


Момент импульса системы классических частиц является суммой моментов импульсов отдельных частиц:
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Момент импульса отдельной классической частицы
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(3.1)

Применительно к моменту импульса в квантовой механике вводятся четыре оператора: оператор квадрата момента импульса 
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 и три оператора проекций момента на оси координат 
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. Оказывается, что одновременно могут иметь определенные значения лишь квадрат момента импульса L2 и одна из проекций момента импульса на координатные оси Lz. Две другие проекции совершенно неопределенны. Это означает, что «вектор» момента импульса не имеет определенного направления и не может быть изображен как в классической механике, с помощью направленного отрезка прямой.


Решение уравнения 
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является очень трудным. Поэтому мы ограничимся конечным результатом: собственные значения оператора квадрата момента импульса равны
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(l = 0, 1, 2 …).

Здесь l – азимутальное (орбитальное) квантовое число. Модуль момента может иметь только дискретные значения, определяемые формулой
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(3.2)


Для оператора проекции момента импульса также записывается уравнение 
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. Решение этого уравнения дает дискретные значения и для проекции момента импульса
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(3.3)

m – называется магнитным квантовым числом.


Соседние значения магнитного числа  по величине всегда отличаются на единицу и спектр значений числа m симметричен относительно нуля (см. рис. 3.1).
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Теми же свойствами обладает любой набор полуцелых чисел, так же симметричных относительно нуля и содержащий все полуцелые числа, которые существуют между границами набора. Из других чисел наборов с такими свойствами образовать нельзя.


При полуцелом m возникает знаковая неоднозначность волновой функции. Так, если m = ½, то для двух физически эквивалентных углов ( и (+2( 
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, то есть возникают разные по знаку волновые функции ( и -(, которые физически равноправны. Что касается квантовомеханической вероятности, то 
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будет один и тот же, то есть состояния с ( и -( равноправны. Знаковая неопределенность волновой функции означает, что у квантовых частиц есть степени свободы, отличные от характеризующих обычно положения частиц в пространстве.

Момент импульса, связанный с этой дополнительной степенью свободы частицы называется спином частицы.  Впервые это понятие было введено в физику в 1925 г. Дж. Уленбеком и С. Таудсмитом. Подчеркнем, что спин – существенно квантовая величина, не имеющая классического аналога.


В частности, частица со спином вовсе не является системой, подобной вращающемуся на одном месте волчку. Спин – это внутреннее свойство квантовой частицы, характеризующее ее равноправно с такими величинами, как, например, масса и заряд частицы.


Как собственный момент импульса, спин задается неотрицательным числом mS таким, что 
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 где mS принимает 2S+1значение: mS = -S, -S+1,…,S-1,S для электрона (mS = (S =(1/2). Абсолютное значение спина
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(3.5)


Число S принимает не только целые, но и полуцелые значения:


S = 0,1/2, 1, 3/2 …


(3.6)

Число mS называется магнитным спиновым числом, а S – просто спиновым числом. Называя спин, также указывают только число S. Спины электрона, протона и нейтрона одинаковы и равны ½.

Спины фотона и фонона целочисленны.

Бесспиновыми частицами являются пионы. Наличие спина у частиц подтверждено рядом экспериментов.

ОК-4. НЕРАЗЛИЧИМОСТЬ ОДИНАКОВЫХ КВАНТОВЫХ ЧАСТИЦ. КВАНТОВЫЕ СТАТИСТИКИ

4.1. Неразличимость одинаковых квантовых частиц

До сих пор мы рассматривали движение только одной квантовой частицы. При переходе к системам квантовых  частиц возникают новые, необычные с классической точки зрения свойства.

Важная особенность квантовой теории системы частиц состоит в том, что в этой теории понятие волновой функции относится только ко всей системе частиц. Каждая отдельная частица в общем случае не находится в определенном квантовом состоянии, т.е. не может быть охарактеризована своей волновой функцией, зависящей только от переменных, относящихся к данной частице. Отметим также, что многочастичная волновая функция совсем утрачивает сходство с классической волной, которая всегда зависит только от времени и только от координаты одной точки пространства.

Для многочастичной волновой функции можно записать многочастичное уравнение Шредингера, которое внешне похоже на одночастичное уравнение, но волновая функция в данном случае является функцией многих переменных и решение многочастичного уравнения Шредингера обычно затруднительно. Относительно легко оно решается для двух частиц водородоподобного атома. В более сложных случаях разработаны приближенные методы решения многочастичных задач. В некоторых случаях многочастичную квантовую  задачу решить невозможно, даже если воспользоваться для этого всей современной вычислительной техникой. Например, электронов в кристалле так много (1023 – 1024 в каждом кубическом сантиметре), что учесть все детали взаимодействий, в которых электроны участвуют, совершенно немыслимо.

Однако, есть специфическая особенность квантовой теории систем одинаковых частиц, т.е. имеющих одинаковые массы, заряды и другие внутренние характеристики, которая заключается в принципиальной неразличимости или тождественности одинаковых частиц. 

В квантовой физике одинаковые частицы теряют свою индивидуальность, что позволяет с одной стороны перейти к статистическому описанию системы одинаковых квантовых частиц, а с другой стороны к описанию свойств движения одинаковых частиц в адиабатическом приближении, т.е. при допущении предположения о самосогласованном характере этого движения.

Из принципиальной неразличимости одинаковых частиц следует, что перестановка любых двух одинаковых частиц не влияет ни на одну из физических величин, характеризующих систему.

Однако при такой перестановке может меняться или не меняться знак волновой функции (. Характерно, что в обоих случаях |((x)|2 не меняется, т.е. не меняется квантовомеханическая вероятность.

Если знак волновой функции не меняется, то такая волновая функция называется симметричной, а если меняется, то волновая функция называется ассимметричной.

Вспомним, что знаковая неопределенность характерна для частиц с полуцелыми спинами, т.е. состояния таких частиц описываются ассимметричными волновыми функциями.

Для частиц с целыми спинами их состояния описываются симметричными волновыми функциями. Это предопределяет различные статистики для фермионов и бозонов, т.е. для частиц с полуцелочисленными и целочисленными спинами.

4.2. Статистика Бозе - Эйнштейна

Для частиц с целочисленными спинами, называемых бозонами, справедлива статистика Бозе - Эйнштейна (или распределение Бозе - Эйнштейна)   
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где (ni( - среднее число частиц, находящихся в состоянии с номером i, Ei – энергия частицы в этом состоянии, ( - так называемый химический потенциал, определяемый из условия, что сумма всех (ni(  равна полному числу N частиц в системе ((ni(= N.

Значения ( в распределении Бозе – Эйнштейна не могут быть положительными, ибо в противном случае при Ei < ( среднее число (ni(  оказалось бы отрицательным, что лишено физического смысла. Таким образом, ( ( 0. Для систем с переменным числом частиц (к числу которых относятся как система фотонов, так и система фононов) ( = 0 и 
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(4.3)

Обратим внимание на различие фотонов и фононов. Фотон – истинная частица, так как может существовать сама по себе. Фонон же является квазичастицей, так как может существовать только в кристалле.

Для бозонов характерно то, что вероятность Р возникновения (рождения) бозонов в состоянии, в котором уже имеется n частиц, пропорциональна корню из  n:
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Таким образом, бозоны «любят» накапливаться в одном состоянии – они являются «коллективистами».
4.3. Статистика Ферми – Дирака


Частица с полуцелочисленными спинами, в частности свободные электроны в металлах, подчиняются статистике Ферми – Дирака.
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где (ni( - среднее число частиц в состоянии с номером i, Ei – энергия частицы, ( - так называемый химический потенциал, определяемый из условия ((ni(= N.


Частицы, подчиняющиеся статистике Ферми – Дирака называются фермионами. Так как в отличие от статистики Бозе – Эйнштейна в статистику (распределение) Ферми – Дирака единица входит со знаком плюс, то параметр ( в распределении Ферми – Дирака может иметь положительные значения (в данном случае это не приводит к отрицательным значениям чисел (ni().


Для фермионов характерно то, что они никогда не занимают состояния, в котором уже находится одна частица. Таким образом, фермионы являются «индивидуалистами».


Именно из этого свойства фермионов следует принцип Паули. В одном и том же атоме (или в какой-либо другой квантовой системе) не может быть двух электронов, обладающих одинаковой совокупностью четырех квантовых чисел:  n, l, m и mS. Иными словами, в одном и том же состоянии не могут находиться одновременно два электрона. Так как распределение Ферми – Дирака фактически дает функцию распределения электронов по состояниям с различной энергией его часто записывают в виде
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(4.6)

Имеющий размерность энергии параметр ( часто обозначается через EF и называется уровнем Ферми или энергией Ферми.

В этих обозначениях функция (4.6) имеет вид
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Исследуем свойства функции (4.7). При абсолютном нуле f(E)=1, если E < EF и f(E)=0, если E > EF.

Таким образом, при 0 К уровень Ферми  EF совпадает с верхним заполненным электронами уровнем EF (0). Вид функции f(E) при абсолютном нуле имеет вид, показанный на рис. 4.1.

При температурах, отличных от абсолютного нуля, график функции  f(E) имеет вид, показанный на рис. 4.2. Обратим внимание, что при E=EF функция f(E)= ½. Следовательно, уровень Ферми совпадает с энергетическим уровнем, вероятность заполнения которого равна ½. В случае больших энергий  (т.е. при E - EF >>kT, что выполняется в области «хвоста» кривой распределения) единицей в знаменателе можно пренебречь. Тогда распределение электронов по состояниям с различной энергией принимает вид
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т.е. переходит в классическое распределение Больцмана.


Поведение фермионного газа в сильной степени зависит от соотношения между температурой квантовой системы и температурой Ферми, равной EF/k. Различают два предельных случая:

1. kT<<EF. В этом случае фермионный газ называется вырожденным, т.е. он подчиняется квантовой статистике.

2. kT>>EF. В этом случае фермионный газ называется невырожденным, т.е. он подчиняется классической статистике.
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Двояко ведет себя и электронный газ в кристаллах. Температура Ферми для металлов составляет несколько десятков тысяч Кельвин. Поэтому в металле электронный газ практически всегда является вырожденным.

Во многих полупроводниках уже при комнатной температуре и подчиняется классической статистике. электронный газ является невырожденным
ОК-5. ТВЕРДЫЕ ТЕЛА

5.1. Аморфные и кристаллические тела. 
Кристаллические решетки

Уменьшение кинетической энергии молекул вещества по сравнению с их потенциальной энергией взаимодействия приво​дит при некоторых условиях к образованию твердого состояния. Основные виды твердого состояния вещества — кристаллическое и аморфное.

Аморфные вещества, так же как и жидкости, имеют лишь ближ​ний порядок в межмолекулярных взаимодействиях. Теоретическое описание свойств аморфных тел весьма сложно и технология создания аморфных тел с заданными характеристиками часто основывается на эмпирических сведениях и является скорее искусством, чем результатом научных исследований.

Значительно лучше развита физика кристаллического состоя​ния. Кристаллическое состояние — это пред​мет изучения современной физики твердого тела. В основе теории твердого тела лежит модель бесконечного совершенного монокри​сталла. Структура такого монокристалла представляет собой непре​рывное повторение в пространстве трех измерений одинаковых структурных единиц. Поэтому всегда можно найти три таких направления, при перемещении вдоль которых кри​сталла параллельно самому себе на отрезки а, b, с будет воспроиз​водиться конфигурация частиц, образующих кристалл.

Операция перемещения кристалла параллельно самому себе. называемая трансляцией, описывается вектором
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где ni - целые числа. Симметрия кристалла, связанная с его транс​ляцией, называется трансляционной симметрией. Осуществляя смещение из некоторой точки в пространстве на модуль вектора трансляции при различных n1, n2, n3, можно построить пространст​венную решетку кристалла. Пространственная решетка — это геометрическое понятие. Ее можно представить себе как результат заполнения трехмерного пространства отдельными ячейками, кото​рые в данном случае носят название элементарных. Элементарной ячейкой мы будем называть такую ячейку, применение к которой операции трансляционной симметрии образует пространственную решетку. Выбор элементарной ячейки не является однозначным. Элементарная ячейка, обладающая наименьшим объемом, назы​вается примитивной ячейкой (рис. 5.1). Объем элементарной ячейки V можно выразить через орты вектора трансляции, именно:
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Кристаллическую решетку можно получить, связав с каждым узлом пространственной решетки атом, ион или группу атомов, называе​мую базисом. В простейшем случае базис — это один атом, ион или молекула; но базисом может быть и целая группа атомов. Базис определяется количеством атомов в примитивной ячейке решетки. 
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Кристаллические решетки могут обладать свойствами симметрии не только к операции трансляции. Возможны и другие геометрические операции, например повороты, отражения, инверсия, повороты с последующим отражением, оставляющие кристаллическую структуру в трехмерном пространстве без изменений. Возникает вопрос сколько может быть элементарных ячеек которые могут непрерывным образом заполнять трехмерное пространст​во при условии выполнения определенных требований симмет​рии? На первый взгляд кажется, что та​ких решеток может быть сколько угодно, однако это не так. Оказывается, что существует всего семь классов кристалличес​кие решеток, которые, как показал русский кристаллограф Е. С. Федоров, могут образовать 230 пространствен​ных решеток с различными типами сим​метрии.
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Для того чтобы понять, почему число пространственных решеток кристалла огра​ничено, обратимся для наглядности к дву​мерному случаю. Из рисунка 5.2 видно, что не всяким правильным многоугольни​ком можно непрерывным образом заполнить двумерное пространство. Лишь правильный треугольник, квадрат и шестиугольник по​зволяют это сделать. 

Естественно, что определенные ограничения накладываются и на трехмерные решетки, что и обуславливает ограниченность числа пространственных решеток.

На рисунке 5.3 приведены элементарные ячейки семи классов трехмерных пространственных решеток. Решетка 1, обладающая наинизшей симметрией, называется триклинной. Элементарная ячейка этой решетки — параллелепипед, у ко​торого все стороны, образованные ортами век​тора трансляции, разные и все углы между орта​ми также разные. Тригональной решетке 2 соот​ветствует ячейка, образованная равными по мо​дулю векторами, углы между которыми также равны друг другу. Моноклинная решетка 3 состо​ит из ячеек, образованных тремя разными векто​рами, один из которых образует прямой угол с двумя остальными. В ячейке гексагональной ре​шетки 4 один вектор перпендикулярен двум дру​гим, равным по модулю (угол между ними ра​вен 60(). В ромбической решетке 5 элементар​ная ячейка образована неравными друг другу векторами, углы между которыми прямые. В ячейке тетрагональной решетки 6 углы между векторами сохраняются прямыми, но два вектора равны друг другу по модулю, и, наконец, в ку​бической решетке 7 элементарная ячейка образо​вана тремя равными по модулю векторами, ор​тогональными друг другу.

Следует отметить, что в кристалле частицы вещества могут располагаться не только в уз​лах элементарной ячейки, но и в центре гра​ней (гранецентрированная решетка) или в сере​дине диагональной плоскости, проходящей через вершины (объемно-центрированная решетка). С учетом этих обстоятельств можно указать эле​ментарные ячейки четырнадцати трехмерных ре​шеток, названных решетками Браве.

5.2. Классификация кристаллов по типу связей, анизотропия кристаллов

Расположение атомов или молекул в базисе зависит от сил взаимодействия, существующих между ними. Частицы в кристаллической решет​ке располагаются таким образом, чтобы энергия взаимодействия между ними была минимальной. Положительная разность между энергией изо​лированных атомов и энергией атомов в кристаллической решетке называется энергией связи; ее значение колеблется от 0,1 до 7 эВ на частицу в зависимости от типа взаимодействия. Энергия связи определяет работу, необходимую для удаления частицы из кри​сталла.

Рассмотрим классификацию кристаллов по типу связей между частицами.
5.2.1. Кристаллы с  ван-дер-ваальсовыми связями, или молекулярные кристаллы. Силы вза​имодействия между молекулами в таких кристаллах определяются наличием у молекул природных или индуцированных электрических моментов. Из всех типов связи молекулярная связь самая слабая. Энергия связи молекулярных решеток обычно имеет порядок 103—104 Дж/моль. К кристаллам с ван-дер-ваальсовыми связями относятся, например, кристаллы затвердевших инертных газов (неона, аргона, криптона, ксенона). Тип решетки этих кристал​лов — гранецентрированная кубическая решетка; в ней каждый атом имеет 12 соседних атомов.

5.2.2. Кристаллы с водородной связью. Такие кристаллы образуются благодаря электрическому взаимодействию атома водорода с другими атомами, обладающими значительной электроотрицатель​ностью. Энергия этой связи достигает 104 Дж/моль. Типичным примером кристалла с водородной связью служат кристаллы льда. Водородная связь характерна для сегнетоэлектрика состава КН2РО4 — вещества, которое находит широкое применение в элек​трооптических устройствах обработки информации. Водородная связь определяет геометрическую структуру белковых молекул, и является существенной в молекулярной генетике, открывая отчасти возможность спаривания двух спиралей молекулы ДНК.

5.2.3. Кристаллы с ионной связью. Ионная связь возникает, если один атом теряет электрон и становится положительным ионом, а другой атом присоединяет этот электрон и превращается в отрицательный ион. Противоположно заряженные ионы притягиваются друг к другу, образуя ионный кристалл, при этом ионы располагаются в узлах кристаллической решетки. Ионная связь довольно сильная. Энергия связи ионных решеток определяется энергией кулоновского взаимодей​ствия и имеет значение порядка 105 – 106 Дж/моль. Типичными пред​ставителями ионных кристаллов являются хлорид натрия NaCl и фторид лития LiF.

5.2.4. Кристаллы с ковалентной связью. В них взаимодействие между частицами обусловлено тем, что два электро​на принадлежат одновременно двум атомам. Такая связь, как из​вестно, называется также валентной или гомеополярной. Ковалентная связь сильная. Энергия ковалентной связи кристаллов составляет 105 – 106 Дж/моль. К кристал​лам с ковалентной связью относятся кремний, германий, алмаз и др. Кристал​лы с ковалентной связью очень часто встречаются в нескольких стру​ктурных модификациях с почти одинаковыми энергиями связи (аллотропные соединения). Ковалентная связь имеет существенно квантовое происхождение, но в ее основе лежит кулоновское взаимодействие электронов атомов, вступающих в реакцию. В приближении самосогласованного поля среднюю энергию взаимодействия электронов можно представить в виде суммы энергий обычного электрического взаимодействия двух электронных облаков с плотностями заряда в них 
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 и обменной энергии, которая является существенно квантовой и зависит от обменной плотности зарядов 
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. Обменная плотность характеризует перекрывание волновых функций 
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 взаимодействующих электронов, т.е. ширину области в которой отличны от нуля обе функции 
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. Чем шире эта область, тем больше обменная энергия. Эта энергия может иметь любой знак. Следовательно, существенно квантовое взаимодействие электронов может приводить и к их отталкиванию, и к их притяжению. Это зависит от взаимной ориентации спинов электронов. Чаще (но не всегда) притяжение возникает при антипараллельных спинах. Если это притяжение оказывается достаточно сильным, то образуется ковалентная связь.

В каждой ковалентной связи участвуют только два электрона. Эти электроны находятся преимущественно в области перекрывания их волновых функций, т.е. между атомами. Поэтому ковалентно связанные электроны принадлежат сразу двум атомам. Связь оказывается направленной. Кроме того, она обладает свойством насыщения, которое заключается в том, что у атома может быть столько ковалентных связей, сколько у него валентных электронов. Больше связей быть не может. Например, у атома кремния четыре валентных электрона. Поэтому такой атом вступает в ковалентную связь только с четырьмя такими же атомами. Пятый атом уже не будет притягиваться. Свойство насыщения является характерным для ковалентной связи. Например, у ионных кристаллов этого свойства нет. Так, ионы Na+ и Cl- составляющие кристалл NaCl, способны притягивать ионы противоположного знака со всех сторон.

5.2.5. Кристаллы с металлической связью.

Металлические решетки представляют собой совокупность положительных ионов, располагающихся в узлах кристаллической решетки, между которыми квазисвободно  движутся валентные электроны, обеспечивая взаимодействие между ионами. Поясним особенности металлической связи на примере типичного металла – кристалла Na. У атома натрия есть один слабо связанный электрон (ионизационный потенциал приблизительно равен 5 эВ), который атом может сравнительно легко терять. В кристалле ни один из атомов никому не может передать этот электрон, так как все атомы находятся в равноправном положении. Ковалентной связи эти электроны не образуют, так как их обменное взаимодействие не приводит к достаточно сильному притяжению. С этими электронами происходит следующее: они отрываются от атомов, становятся свободными и равномерно распределяются по кристаллу, образую в кристалле электронный газ. Этот газ отрицательно заряжен и цементирует положительно заряженные положительно заряженные ионы натрия. В целом кристалл электронейтрален.

Энергия металлической связи обычно на порядок ниже энергии ионной или ковалентной связи. Характерными свойствами всех кристаллов с металлической связью является высокая электрическая проводимость и теплопроводность.

Кроме вышеуказанных типов связей между частицами в кристаллах возможны смешанные связи. Различные комбинации взаимодействий создают многообразие в строении кристаллов. Изучение внутреннего строения кристаллов, определение относительного расположения в них атомов и расстояния между атомами, составляет содержание прикладной области физики – кристаллографии, широко использующей такие методы исследования как электронную спектроскопию, рентгеноструктурный анализ и др.

Совершенно очевидно, что в различных плоскостях, которые можно провести в кристалле, расстояния между частицами окажутся различными. Так как силы, действующие между частицами, зависят от расстояния, то разнообразные физические свойства кристаллов зависят от направления, т.е. кристалл является анизотропным телом.

5.3. Дефекты в кристаллах
Правильное, бесконечно повторяющееся в пространстве расположение частиц в узлах кристаллической решетки практически не осуществляется в реальных кристаллах. Ограниченность кристалла в пространстве уже приводит к нарушению идеальной мо​дели бесконечного кристалла. Кроме мак​роскопических границ, нарушающих пе​риодичность решетки, имеются микроскопи​ческие наруше[image: image416.png]


ния периодичности, носящие общее название дефектов. В зависимости от степени локализации дефекты делятся на точечные и линейные (или дислокации). Точечные дефекты в свою очередь можно  разделить на примеси и собственные точечные дефекты. Примесные атомы, внедренные в кристаллическую решетку материала, оказывают влияние на его физические свойства. Это особенно заметно на примере полупроводниковых материалов. В дальнейшем мы подробно рассмотрим, как эти изменения используются для создания устройств полупроводниковой электроники.

Простейшими собственны​ми дефектами являются: вакансия - отсутствие атома в узле кристаллической решетки и междуузельный атом, попавший между частицами кристаллической решетки из другой области кристалла (рис. 5.4а, б). 
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Точечные дефекты нарушают периодичность в решетке и приводят к местному искажению электри​ческого поля в кристаллической структуре. 

В отличие от точечных дефектов дислокации вызывают линейные нарушения кристаллической структуры, захватывающие сотни тысяч и даже миллионы частиц кристалла. К основным дислокациям относятся краевые, при которых одна из атомных пло​скостей «обрывается» внутри кристалла (рис. 5.5а), и вин​товые, при которых одна часть решетки смещена относительно дру​гой параллельно линии дислокации (рис. 5.5б).

При деформациях краевые дислокации могут перемещаться в объеме кристалла, выходить на поверхность, взаимодействовать с другими дефектами решетки, что может существенно изменить механические свойства кристаллов.

ОК – 6. ТЕПЛОЕМКОСТЬ КРИСТАЛЛОВ. ФОТОНЫ В ТВЕРДОМ ТЕЛЕ

6.1. Классическая теория теплоемкости твердых тел

В XIX в. Дюлонг и Пти при измерении теплоемкости твердых тел эмпирически установили закон: теплоемкость одноатомных кристаллов при комнатной температуре очень близка к значению
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СV = 25 Дж/(моль(К) = 3R и мало изменяется с повышением температуры, стремясь к указан​ному значению. Позже экспериментальное исследование поведения теплоемкости при понижении температуры показало, что при низ​ких температурах теплоемкость резко уменьшается и вблизи тем​пературы абсолютного нуля изменяется пропорционально Т3 для диэлектрических кристаллов и пропорционально Т для металлов. На рисунке 6.1 приведена экспериментальная температурная зависимость теплоемкости серебра.

Для объяснения результатов экспериментов по исследованию температурных свойств теплоемкости твердых тел было предложено несколько моделей, которые мы и рассмотрим, начиная с классичес​кой, объясняющей справедливость закона Дюлонга - Пти.

Согласно классической модели внутреннего строения твердых тел одноатомный кристалл можно представить себе как совокуп​ность атомов (квазичастиц), колеблющихся в узлах кристаллической решетки под действием квазиупругих сил. Таким образом, твердое тело в этом случае можно представить как совокупность классических осцилляторов, имеющих три колебательных степени свободы, число которых в одном атоме равно числу Авогадро. Применяя для описания поведения такой совокуп​ности осцилляторов классическую теорему о равномерном распре​делении энергии по степеням свободы, нетрудно найти, что внутрен​няя энергия моля кристалла будет равна: Em = 3NAkT,  а молярная теплоемкость
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что прекрасно согласуется с опытными данными. Но с классической точки зрения теплоемкость металлов должна быть значительно выше. В металлах имеются электроны проводимости, с классичес​кой точки зрения они обладают тремя поступательными степенями свободы, как свободные частицы (классическая модель электронного газа). Если счи​тать, что число их равно числу атомов, то электроны должны внести в теплоемкость вклад СV=1,5R, т.е. увеличить ее на 50%. В действительности этого нет, и закон Дю​лонга и Пти справедлив и для металлов. 

Кроме того, рассмотренная модель не объясняет температурной зависимости теплоемкости, разницы в поведении диэлектриков и металлов при очень низких температурах, а также исключений из закона Дюлонга и Пти: алмаз, бериллий, бор, кремний и алюминий имеют при комнатной температуре теплоемкость, значительно меньшую 3R. При повышении температуры этих веществ их теплоемкость растет, приближаясь к 3R при существенно более высокой темпера​туре. Строгую теорию теплоемкости можно построить лишь на базе квантовой механики.
6.2. Теплоемкость кристаллов по Эйнштейну

Эйнштейн предложил простую модель для объяснения темпера​турного хода теплоемкости кристаллов. Согласно этой модели каждый атом представляет собой осциллятор, колеблющийся с не​которой частотой, одинаковой для всех атомов кристалла. В отличие от классической модели здесь рассматривается квантовый осцилля​тор, энергия которого может принимать только дискретные значе​ния и определяется выражением (2.9)


[image: image109.wmf],

)

2

1

(

w

h

+

=

n

E

n


 (n = 0, 1, 2,…)

где ( - частота колебаний осциллятора. Газу “осцилляторов” в квантовой механике соответствует  система квазичастиц – фононов, которые являются бозонами и для них характерно распределение Бозе – Эйнштейна (4.3):
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При этом, так как в модели Эйнштейна все фононы имеют одну и ту же частоту, то 
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Тогда средняя энергия фонона будет равна 
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(6.2)

где 
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 - нулевая энергия, которую Эйнштейн не учитывал, так как  ее существование было установлено  значительно позже выдвинутой Эйнштейном модели теплоемкости кристаллов. 

Так как фонон имеет три степени свободы, то внутренняя энергия моля кристалла будет равна 
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 (6.3)

Введем параметр 
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, который называют характерис​тической температурой Эйнштейна, тогда:
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 (6.4)

Теплоемкость твердых тел по Эйнштейну определяем, продифференцировав (6.4) по Т:
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 (6.5)

Рассмотрим два предельных случая.

1. Высокие температуры (T>>(E). В этом случае 
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 в числителе формулы (6.5). В результате для теплоемкости получается значение
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Таким образом мы  пришли к закону Дюлонга и Пти. Для большинства твердых тел (Е лежит в интервале 100 – 300 К.

2. Низкие температуры (T<<(E). В этом случае можно пренебречь единицей в знаменателе выражения (6.5). Тогда формула для теплоемкости принимает вид 


[image: image121.wmf].

3

2

T

E

v

E

e

T

R

C

Q

-

÷

ø

ö

ç

è

æ

Q

=

 


(6.6)

Экспоненциальный множитель изменяется значительно быстрее, чем Т2. Поэтому при приближении к абсолютному нулю теплоемкость стремится к нулю по экспоненциальному закону, что противоречит экспериментальной зависимости теплоемкости диэлектриков по закону ~T3 и металлов  - по закону ~T. Однако основную роль  в температурную зависимость теплоемкости металлов при сверхнизких температурах вносит электронная система.

Теплоемкость же кристаллической решетки при низких температурах как диэлектриков, так и металлов изменяется по закону: Среш~T3 и соответствующую экспериментальную зависимость теплоемкости кристаллической решетки удалось объяснить только в модели Дебая.

6.3. Теплоемкость кристаллов по Дебаю

В общем случае нельзя приписывать всем фононам одинаковую частоту, как это сделано в модели Эйнштейна. По современным представлениям фонон является квазичастицей, описывающей коллективные колебания атомов в кристалле.
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Одним из основных вопросов теории коллективных колебаний атомов кристаллической решетки является вопрос о распределении нормальных (коллективных) колебаний по частотам или, другими словами, вопрос о распределении всех типов фононов по частотам. Рассмотрим сначала простейший случай линейных колебаний линейной цепочки атомов (рис. 6.2). Такую цепочку можно трактовать как струну, в которой можно возбудить стоячую волну. Длины волн нормальных колебаний, которые могут возникать в такой цепочке, равны 
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где L – длина цепочки, N – число атомов в ней.

Число нормальных колебаний z с длиной волны, равной или большей (n , равно, очевидно, n: 
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Аналогичным образом число стоячих волн в трехмерном кристалле объемом V (например, в кубе с ребром L и объемом L3), обладающих длиной волны, равной или большей (, должно быть равно 
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Более строгий расчет показывает, что 
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Так как 
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 (6.9)

Дифференцируя это выражение, получим
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(6.10)

Формула (6.10) выражает число нормальных колебаний, заключенное в интервале частот от ( до (+d(. Функция
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(6.11)

определяет плотность заполнения спектрального участка d( нормальными колебаниями, а следовательно, и частотный спектр этих колебаний. Функция 
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 называется функцией распределения нормальных колебаний по частотам.

Так как общее число нормальных колебаний, которое может возникнуть в решетке, равно 3N степеням свободы, то 
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)

w

r

 должно удовлетворять следующему условию нормировки:
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(6.12)

где 
[image: image133.wmf]max
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- максимальная частота, ограничивающая спектр нормальных колебаний сверху.

Подставив (6.11) в (6.12) и проинтегрировав, получим:
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 (6.13)

Отсюда находим 
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(6.14)

Температура


[image: image136.wmf]k

D

max

w

h

=

Q

 




(6.15)

называется характеристической температурой Дебая. При температуре Дебая в твердом теле возбуждается весь спектр нормальных колебаний или, другими словами, все типы акустических фононов, включая и фонон с максимальной частотой 
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Подставив v3 из (6.13) в (6.11), получим
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Внутренняя энергия кристалла Ереш складывается из энергий всех типов фононов и может быть представлена в виде
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Подставив в (6.17) 
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 из (6.2) и N=NA, придем к формуле внутренней энергии моля кристалла
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Здесь 
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 - энергия нулевых колебаний кристалла.

Удобно перейти к безразмерной величине 
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. Тогда (6.18) перепишется в виде 
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Рассмотрим отдельно область высоких и низких температур.

1. Область высоких температур (T>>(D).

В этом случае x мало и 
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. Кроме того, очень мал и вклад энергии нулевых колебаний. Тогда 
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и молярная теплоемкость кристалла 
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Таким образом, также как в модели Эйнштейна, мы пришли к закону Дюлонга и Пти.

2. Область низких температур (T<<(D).

Для таких температур верхний предел интегрирования  в (6.19) можно заменить бесконечностью. Учитывая, что 
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получим
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Дифференцируя (6.20) по температуре найдем молярную теплоемкость кристалла в области низких температур
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Мы получили закон Дебая, согласно которому в области низких температур теплоемкость изменяется пропорционально кубу температуры.

Зная температурную зависимость энергии решетки, легко установить, по крайней мере качественно, зависимость концентрации фононного газа от температуры, т.е. числа фононов nф, возбужденных в единице объема кристалла.

В области низких температур, в которой энергия решетки Eреш~T4, а энергия фонона 
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, концентрация фононного газа должна быть пропорциональна Т3: nф~T3     (6.22).

В области высоких температур, в которой Eреш~T, а энергия фононов достигает предельного значения 
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, не зависящего от Т, концентрация фононного газа должна быть пропорциональна Т: nф~Т            (6.23).

Теория Дебая хорошо передает температурный ход теплоемкости лишь для тел с простыми кристаллическими решетками. В общем случае необходимо учитывать чрезвычайно сложный спектр колебаний, в котором кроме акустических ветвей возникает и оптическая ветвь. Оптические ветви отличаются от акустических законом дисперсии, т.е. характером зависимости ( от волнового вектора 
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6.4. Теплопроводность диэлектрических кристаллов

Как мы уже отмечали, кристалл можно считать резервуаром, наполненным своеобразным газом невзаимодействующих частиц – фононным газом. Явление теплопроводности кристаллов можно рассматривать как явление переноса энергии отдельными фононами. Вспомним, что теплопроводность для идеального газа определяется отношением:
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где cV – удельная теплоемкость, 
[image: image158.wmf]r

 - плотность, 
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 - средняя скорость, 
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 - средняя длина свободного пробега.

Подставив в (6.24) значения, характерные для фононного газа, получим:
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где 
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 (СV – молярная теплоемкость кристалла, М – молярная масса), 
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 - средняя длина свободного пробега фононов, вычисление которой представляет сложную задачу, 
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 - средняя скорость фононов.

Скорость фононов 
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 - это скорость звука, т.е. скорость упругих волн в кристалле. Если иметь экспериментальные значения 
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 для кристаллов, то можно найти длину свободного пробега фононов. Так, для кварца и поваренной соли при 273 К   
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 составляет соответственно 4(10-9 и 2,3(10-9 м, а при 83 К – 5,46(10-8 и 10-9 м.

Расчетные данные более или менее удовлетворительно отвечают опыту: теплопроводность кристаллов на два – три порядка превышает теплопроводность газов.

Заслуживает внимания замечательный опытный факт: теплопроводность металлических кристаллов на два – три порядка превышает теплопроводность диэлектрических (при температуре порядка 300 К). Очевидно, это связано с существованием в металле электронов проводимости.

ОК – 7.   ЭЛЕКТРОНЫ В МЕТАЛЛАХ

7.1.   Квантовая теория свободных электронов в металлах

Как мы уже отмечали, металлические решетки представляют собой совокупность положительных ионов, располагающихся в узлах кристаллической решетки, между которыми квазисвободно движутся валентные электроны, обеспечивая взаимодействие между ионами. Масса ионов, расположенных в ионах кристаллической решетки, много больше массы электронов, поэтому в основу теории твердого тела положено адиабатическое приближение. Сущность метода состоит в том, что  в нулевом приближении ядра атомов, молекул или ионов считают совершенно неподвижными, а закон движения электронов находят при фиксированных координатах ядер, решая многочастичное уравнение Шредингера для электронов в электростатическом поле неподвижных ядер. В последующих приближениях можно учесть дополнительные степени свободы, связанные с медленным (адиабатическим) движением ядер, рассматривая эти движения в качестве малых поправок. В случае металлов в качестве медленной подсистемы кристалла, можно рассматривать совокупность ионов, считая, что совокупность валентных электронов образует быструю подсистему кристалла. В соответствии со смыслом адиабатического приближения считают, что электроны движутся в эффективном потенциальном поле, образованном периодической последовательностью тяжелых ионов в фиксированных положениях. Соответствующее поле можно моделировать в виде потенциальных ям, а ионами считать атомы с любой степенью ионизации, т.е. включать в общем случае в рассмотрение как внешние валентные электроны, так и внутренние. Такой переход возможен к рассмотрению электронной подсистемы кристаллов с любым типом связи. Электронная подсистема кристалла, кроме того, заключена внутри потенциального ящика, образованного поверхностью кристалла.

Рассмотрим некоторые особенности поведения электронного газа в кристалле. Первая особенность связана с тем, что электрон является фермионом, вследствие чего система электронов подчиняется принципу Паули и описывается статистикой Ферми – Дирака. 
Вторая особенность поведения электронов в твердом теле, имеющая сугубо квантовое происхождение, связана с различным характером взаимодействия внешних валентных и внутренних электронов с атомом или ионом. Соседний атом должен сильнее всего возмущать внешние валентные электроны, расположенные на верхних энергетических уровнях. Для них в отличие от электронов внутренних оболочек возможен с заметной вероятностью туннельный (подбарьерный) переход от одного атома к другому. В результате валентные электроны коллективизируются и занимают общие для системы двух атомов уровни энергии. В металлах коллективизация охватывает внешние валентные электроны всех атомов кристалла, что и позволяет их рассматривать как квазисвободные и занимающие общие для всей системы атомов уровни энергии. 

Среди различных методов приближенного решения общей задачи поведения электронов в кристалле плодотворным оказывается метод одноэлектронного приближения. Согласно этому приближению, задача о поведении совокупности электронов заменяется анализом движения одного электрона в поле эффективного потенциала, учитывающего наряду с полем ионов и самосогласованное усредненное поле всех остальных электронов.

Это позволяет в модели свободных электронов в металле рассматривать в качестве глубокого трехмерного потенциального ящика весь образец металла. Для простоты будем считать образец, а следовательно и соответствующий трехмерный потенциальный ящик, имеющим форму куба со стороной L.

Соответствующую задачу мы решали для свободной частицы и в частности для электрона в случае ее одномерного движения в глубоком прямоугольном потенциальном ящике (см. п. 2.2).

Однако в нашем случае надо учесть периодичность кристаллической решетки, что приводит к новому граничному условию для волновой функции 
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Мы видим, что спектр энергии свободных электронов в металле будет дискретным. Учитывая трехмерность потенциального ящика, необходимо вместо одного квантового числа n* ввести три квантовых числа nx, ny, nz. Для этого вместо волнового числа 
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 (7.3)

Исходя из периодичности трехмерной волновой функции 
[image: image177.wmf](
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 по всем трем координатам x, y и z, запишем условия квантования компонент волнового вектора, которые, естественно совпадают с условием (7.1):
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С учетом (7.1), (7.3) и (7.4) выражение  (7.2) запишется в виде
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(7.5)

В объеме образца V=L3 содержится N свободных электронов. Все N электронов стремятся заполнить все энергетические уровни вплоть до уровня Ферми, так как являются фермионами. Распределение электронов по уровням усложняется за счет трехмерности задачи. Чтобы получить полное число заполненных состояний, нам надо сосчитать все возможные комбинации из трех чисел nx, ny и nz. Тогда поверхность равных значений энергии E имеет форму сферы радиуса 
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Найдя 
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 из (7.5) и подставив в (7.6), получим
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где V=L3 – объем образца металла.

Из соотношения (7.7) вытекает, что
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Здесь 
[image: image189.wmf]E
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 есть число состояний с энергией, заключенной в интервале от E до Е+dE.
Согласно принципу Паули в каждом состоянии, определяемом в нашем случае четырьмя квантовыми числами: nx, ny, nz, ms может находиться один электрон.

Тогда распределение свободных электронов  в металле по энергиям при 0К будет также подчиняться распределению состояний по энергиям (7.8). Введем концентрацию электронов 
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, и распределение свободных электронов в металле по энергиям при 0К запишется в виде 
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где 
[image: image192.wmf])
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 - концентрация электронов, энергия которых заключена в пределах от Е до Е+dE; m – масса электрона. Это выражение справедливо при Е<EF(0), где EF(0) – энергия при уровне Ферми, т.е. при абсолютном нуле.

Энергия Ферми EF(0) или максимальная энергия электронов в металле при 0К может быть найдена из формулы (7.7), если взять Е=EF и  ввести концентрацию 
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 электронов в формулу (7.7).

Тогда 
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 где n – концентрация электронов в металле.

Поверхность постоянной энергии в k – пространстве (или, что то же самое, в p – пространстве: 
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), соответствующая значению энергии равному EF, носит название поверхности Ферми. В случае свободных электронов эта поверхность описывается уравнением 
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и, следовательно, имеет форму сферы. При абсолютном нуле температур поверхность Ферми отделяет состояния, заполненные электронами от незаполненных состояний. 

Оценим значение EF(0). Средняя концентрация электронов проводимости в металлах составляет 5(1028 м–3, тогда по формуле (7.10) найдем
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Найдем среднюю энергию электронов при абсолютном нуле.

Суммарная энергия электронов, заполняющих состояния с энергиями от E до E+dE, определяется выражением 
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, а соответствующее число электронов будет равно 
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. Чтобы найти суммарную энергию всех электронов необходимо проинтегрировать 
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 от 0 до EF(0). Точно таким образом можно найти полное число электронов, проинтегрировав от 0 до EF(0) 
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. Разделив суммарную энергию всех электронов на полное число электронов, получим среднюю энергию одного электрона:
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Подстановка выражения (7.8) для 
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Для EF(0) мы получили значение порядка 5эВ. Следовательно, средняя энергия электронов проводимости при абсолютном нуле составляет примерно 3 эВ. Это огромная величина. Чтобы сообщить классическому электронному газу такую энергию, его нужно нагреть до температуры порядка 25 тысяч кельвин.

Теперь можно объяснить, почему электронный газ вносит очень малый вклад в теплоемкость металлов. Средняя тепловая энергия, равная по порядку величины kT составляет при комнатной температуре 
[image: image206.wmf]40
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 эВ. Такая энергия может возбудить только электроны, находящиеся на самых верхних уровнях примыкающих к уровню Ферми. Основная масса электронов, размещенных на более глубоких уровнях, остается в прежних состояниях и поглощать энергию при нагревании не будет. Таким образом, в процессе нагревания металла участвует лишь незначительная часть электронов проводимости, чем и объясняется малая теплоемкость электронного газа в металлах. 
Число электронов, участвующих в процессе нагревания металла приблизительно равно:


[image: image207.wmf],

)

0

(

0

0

1

F

F

T

T

N

E

kT

N

N

=

=




 (7.13)

где N0 – число электронов проводимости при Т=0К, 
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 - величина, называемая температурой Ферми. Следовательно, полная дополнительная энергия электронов при нагревании одного моля металла до температуры Т равна:
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Заменяя N0 на число Авогадро NA, мы полагали, что каждый атом металла отдает один электрон в электронную подсистему свободных электронов. Из выражения (7.14) имеем для электронной части молярной теплоемкости:
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т.е. 
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 пропорциональна Т. При комнатной температуре 
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примерно в 100 раз меньше классического значения (
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). Электронная теплоемкость не проявляется заметно и при повышении температуры и только при очень низких температурах (Т<1К), когда часть теплоемкости, обусловленная колебаниями решетки, резко уменьшается изменяясь пропорционально Т3 вклад электронов в теплоемкость становится определяющим. Вблизи абсолютного нуля теплоемкость металла пропорциональна температуре. Итак, все особенности электронной теплоемкости металлов получают свое объяснение в рамках квантовой теории свободных электронов в металлах, обусловленной тем, что электронный газ в металлах является вырожденным.

7.2. Работа выхода. Проникновение через барьер

Учитывая отмеченное выше сходство распределения свободных электронов в трехмерной потенциальной яме с распределением микрочастиц в одномерной потенциальной яме можно для графического изображения распределения электронов проводимости в металле воспользоваться энергетической диаграммой, показанной на рис. 7.1. Энергетические уровни электронов ферми – газа, обозначенные такими горизонтальными линиями, заполняют интервал энергии EF от дна потенциальной ямы.

Потенциальная энергия валентных электронов внут​ри металла меньше, чем вне металла, на величину, равную глубине потенциальной ямы U0. Изменение энергии происходит на длине порядка нескольких межатомных расстояний, поэтому стенки ямы можно считать вертикальными.

Потенциальная энергия электрона 
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 и потенциал той точки, в которой находится электрон, имеют противоположные знаки. Отсюда следует, что потенциал внутри металла больше, чем в непосредственной близости к его поверхности (мы будем для краткости говорить просто “на поверхности”), на величину 
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Наименьшая энергия, которую необходимо сообщить электрону для того, чтобы удалить его из твердого или жидкого тела в вакуум, называется работой выхода. Работу выхода принято обозначать через 
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 - величина, называемая потенциалом выхода. 
Как видно из энергетической диаграммы работа выхода А0 при температуре металла 0К определяется выражением 
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При других температурах работу выхода также определяют как разность глубины потенциальной ямы и уровня Ферми, т.е. распространяют определение (7.16) на любые температуры. Это же определение применяется и для полупроводников. 
Покажем, что уровень Ферми зависит от температуры.

Напомним, что количество состояний,  приходящихся на интервал энергии dE, равно 
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(см. формулу (7.8)). Среднее число электронов, находящихся в случае теплового равновесия в этих состояниях, определяется выражением 
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. Интервал от этого выражения даст полное число электронов в кристалле
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где n – концентрация электронов.

Подстановка в (7.17) выражения (7.8) и (4.7) дает 
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Это соотношение позволяет в принципе найти EF как функцию Т и n. Интеграл в выражении (7.18) не берется. При условии, что kT<<EF, удается найти приближенное значение интеграла.

В результате для уровня Ферми получается выражение 
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Кроме того, из – за обусловленного тепловым расширением изменения средних расстояний между атомами слегка изменяется глубина потенциальной ямы U0. Это приводит к тому, что работа выхода немного зависит от температуры.

Работа выхода очень чувствительна к состоянию поверхности металла, в частности к ее чистоте. Подобрав надлежащим образом покрытие поверхности, можно сильно снизить работу выхода. Так, например, нанесение на поверхность вольфрама слоя щелочно – земельного металла (Ca, Sr, Ba) снижает работу выхода с 4,5 эВ (для чистого W) до 1,5 – 2 эВ.

При нагревании металла часть электронов приобретает тепловую энергию, достаточную для того, чтобы преодолеть потенциальный барьер, имеющийся на границе металла. Испускание электронов нагретым металлом называется термоэлектронной эмиссией. 

Исследование термоэлектронной эмиссии осуществляется с помощью схемы, изображенной на рис. 7.2. Основным элементом схемы является двухэлектродная лампа, называемая также вакуумным диодом. Она представляет собой хорошо откачанный металлический или стеклянный баллон, внутри которого имеются два электрода – катод К и анод А. Конструктивно электроды могут быть выполнены разными способами.

Катод нагревается током, создаваемым батареей накала БН. Температуру катода можно менять, регулируя с помощью реостата R силу тока накала. На электроды подается напряжение от анодной батареи Ба Анодное напряжение Ua можно изменять с помощью потенциометра П и измерять вольтметром В. Микроамперметр Г предназначен для измерения силы анодного тока Ia. 

При постоянном токе накала катода кривая зависимости силы анодного тока Ia от анодного напряжения Ua имеет вид, показанный на рис. 7.3. Эта кривая называется вольт – амперной характеристикой диода. Различные кривые на рис. 7.3 соответствуют разным температурам катода. При малых значениях Ua эти кривые сов[image: image422.png]O
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падают.
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Из рис. 7.3 вытекает, что закон Ома для вакуумного диода не выполняется. Начальный участок кривой довольно хорошо следует полученному теоретически Ленгмюром и Богуславским закону трех вторых. Согласно этому закону сила анодного тока изменяется пропорционально 
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. При определенном значении Ua все вылетевшие из катода электроны получают возможность достигнуть анода, и анодный ток достигает насыщения, при этом плотность тока насыщения будет равна 
[image: image225.wmf]Ne

S

I

j

катода

нас

нас

=

=

.

. Следовательно, измеряя плотность тока насыщения при различной силе тока накала, можно найти количество электронов, вылетающих с единицы поверхности при разных температурах.

Исходя из квантовых представлений, Дешман получил в 1923 г. для тока насыщения следующую формулу: 
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Здесь 
[image: image227.wmf]j
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 - работа выхода, А – не зависящая от рода металла константа, теоретическое значение которой равно 120 А/см2(К. Экспериментальные значения константы А значительно меньше теоретического и сильно отличаются для разных металлов. Температурный ход тока насыщения формула (7.20) передает вполне удовлетворительно.

Диод пропускает ток только в том случае, когда потенциал анода выше, чем катода. Это свойство диода позволяет его использовать для выпрямления переменного тока.

Установлено, что слабый электронный ток продолжает течь с катода даже при очень низких температурах, когда отсутствуют электроны с тепловыми энергиями, позволяющими преодолеть потенциальный барьер. Это явление называется автоэлектронной эмиссией  и представляет собой  важное следствие квантовой механики, ниспровергающее классические представления. Оно представляет собой квантовомеханическое свойство проникать сквозь потенциальный барьер или туннельный эффект. Соответствующий эффект рассматривался в п. 2.4 количественно для прямоугольного барьера и качественно для потенциального барьера произвольной формы. В нашем случае потенциальный барьер также имеет сложную форму, на которую влияет и постоянное электрическое поле 
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между катодом и анодом. Проникновение, как мы отмечали в п. 2.4, становится возможным благодаря существованию под барьером волновой функции, “прокладывающей” путь электрону вплоть до преодоления не только высоты, но и ширины соответствующего потенциального барьера. Согласно квантовой механике, вероятность проникновения сквозь барьер при каждом столкновении с ним данного электрона должна составлять 
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. Классическим примером потенциального барьера мог бы служить маленький стеклянный шарик, катающийся внутри чаши. Если выпустить у края чаши, то он будет кататься туда сюда и никогда не выберется из нее. Однако, согласно представлениям квантовой механики, имеется, хотя и очень небольшая вероятность (порядка одного шанса на 
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На самом деле пример проникновения сквозь потенциальный барьер можно найти и в классической физике. Поскольку уравнение Шредингера и уравнения для световых волн имеют один и тот же вид, можно ожидать, что проникновение через барьер вполне возможно в оптике. Поверхность стеклянной пластинки представляет собой барьер для света, пытающегося выйти из нее наружу. Если свет падает под углом больше критического, то наблюдается полное внутреннее отражение света, т.е. свет не может пройти сквозь барьер. На явлении полного внутреннего отражения основана направленная передача света в волоконных световодах. Волоконный световод представляет собой тонкую гибкую нить (волокно) из оптически прозрачного материала, в частности стекла, внутренняя часть которой (сердцевина) имеет повышенный по сравнению с наружной показатель преломления. Поэтому распространяющиеся в нити лучи (при достаточно малых углах между лучом и осью нити) испытывают полное внутреннее отражение на границе раздела сердцевины и наружной части (оболочки), в результате чего свет локализуется в сердцевине и наружу не выходит. В современных волоконных световодах реализуется минимальная величина оптических потерь и широкая полоса пропускания частот на огромных расстояниях передачи информации.

Интересно, что если вблизи стеклянной пластинки с потенциальным барьером для света поместить другой кусок стекла на расстоянии одной или двух длин волн, то часть света преодолеет барьер и станет распространяться во второй стеклянной пластинке.

ОК-8. ЭЛЕМЕНТЫ ЗОННОЙ ТЕОРИИ ТВЕРДЫХ ТЕЛ

8.1. Понятие о зонной теории твердого тела

Как мы уже отмечали, приближенное решение общей задачи поведения электронов в кристалле на основе анализа движения одного электрона в поле эффективного потенциала, учитывающего как периодическое изменение потенциальной энергии, обусловленное  взаимодействием электрона с атомными остовами, так и согласованное усредненное поле всех остальных электронов.

Однако при качественном анализе соответствующего решения уравнения Шредингера можно привлечь систему эквидистантных одномерных потенциальных ям глубиной U0 и шириной х0, которые соответствуют системе последовательно расположенных атомных остовов (тяжелых ионов в случае металлов) и проанализировать, что произойдет с первоначальным энергетическим уровнем основного состояния, существовавший в каждой яме при ее индивидуальном рассмотрении (см. выражение для энергетического спектра микрочастицы в глубоком потенциальном прямоугольном ящике (2.8)). При этом будем учитывать распределение электронов по энергетическим уровням согласно принципу Паули. 

Соответствующая система потенциальных ям, естественно, взаимосвязана с потенциальной ямой, которой мы моделировали весь образец металла в квантовой теории свободных электронов в металле и может рассматриваться в виде периодических углублений в потенциальной яме, рассмотренной в п. 7.1.
В качестве первого примера рассмо​трим две одномерные прямоугольные по​тенциальные ямы глубиной U0 и шириной х0, соответствующие эффекту, который дают два последовательно расположенных атомных остова. Мы покажем, что перво​начальный энергетический уровень основ​ного состояния в каждой из ям, превратится в «зону» с двумя значе​ниями энергии. В случае же N последова​тельно расположенных прямоугольных ям основному состоянию будет соответство​вать зона, содержащая N энергетических уровней. В соответствии с (2.8) энергия уровней в отдельной прямоугольной зоне можно записать приближенно в виде
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, где l – ширина ямы.

Если теперь, как показано на рис. 8.1, соединить две ямы в одну, но с удвоенной шириной (l = 2х0), то мы получим
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, то есть данному n, например, n=1, будут соответствовать два уровня  
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Соответствующие волновые функции 
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 и 
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 будут иметь вид, показанный на рис. 8.1. Если задать глубину потенциальной ямы 
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, то E1 и  Е2 будут равны соответственно Е1=0,0246U0 и Е2=0,0986U0.

Если раздвинуть две ямы на достаточно большое расстояние друг от друга оба энергетических уровня практически сливаются, а волновая функ​​ция в пределах каждой ямы практически совпа​дает с волновой функцией основного состояния в случае отдельной ямы.

Итак, расстояние между уровнями энергии, отвечающими волновым функциям 
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 и 
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, зависит от расстояния между потенциальными ямами. Чем меньше расстояние между ямами, тем сильнее раздвинуты энергетические уровни и наоборот. Этот результат нетрудно обобщить на случай N расположенных друг за другом ям. При этом в окрестности исходного уровня должна образовываться энергетическая зона из N энергетических уровней. Увеличение числа N не приводит к изменению ширины зоны при условии, что расстояние между ямами остается тем же самым, что и характерно для периодического расположения атомов в узлах кристаллической решетки. Напомним, что в одном моле кристалла содержится N=NA=6,02*1023 моль-1 атомов, так что образованную энергетическими уровнями зону можно считать сплошной.  

В случае реальных твердых тел одно​мерную потенциальную яму следует заме​нить трехмерной потенциальной ямой ато​ма. При сближении N атомов каждое атомное состояние будет превращаться в зону, содержащую N соответствующих энергетических уровней. Чем ближе атомы расположены друг к другу, тем шире зоны. Электронная конфигурация атома 
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, где 1, 2, 3 … соответствуют главному квантовому числу n, a s, p, d, f … - орбитальному квантовому числу l, а показатели степени заполнению электронами соответствующих энергетических подоболочек, которые и расщепляются в энергетические зоны. Соответствующие энергетические зоны металла натрия в зависимости от межатомного расстояния R в качестве примера приведены на рис. 8.2. Зона 2s располагается при –63,4 эВ, а зона 1s – при –1041 эВ и на рисунке не показаны. Обе эти зоны уже, чем зона 2р.

Для металлической связи характерно столь близкое расположение потенциальных ям, что зона, в которой находится внешний электрон, перекрывается с другими зонами. Это справедливо и для энергетических зон металлического натрия, изображенных на рис. 8.2. Как и в модели свободных электронов, в металле в данном случае имеется неограниченное число свободных состояний, которые может занять внешний электрон.
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В некоторых ковалентных кристаллах, например в кремнии и германии, расстояние между атомами таково, что зоны, содержащие валентные электроны не перекрываются. Оказывается, что у кремния заполненная валентная зона и следующая за ней более высокая пустая зона разделены запрещенной зоной шириной 1,09 эВ. В случае германия ширина соответствующей запрещенной зоны составляет 0,72 эВ. Для того, чтобы через кремний и германий мог протекать электрический ток, в пустой зоне должно иметься некоторое количество электронов. Соответственно пустая зона валентных электронов называется зоной проводимости. При комнатной температуре количество электронов, попавших в эту зону проводимости за счет теплового движения невелико. Проводимость германия и кремния значительно ниже, чем у обычного металла. Поэтому эти кристаллы называют полупроводниками. Если же ширина запрещенной зоны кристалла слишком велика, так что теплового движения недостаточно для ее преодоления, то такой кристалл называется диэлектриком. При абсолютном нуле чистые кристаллы диэлектриков и даже полупроводников обладали бы бесконечно большим сопротивлением.
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Итак, если придерживаться данных выше определений зоны проводимости, как свободной или частично заполненной зоны валентных электронов, и валентной зоны, как заполненной зоны валентных электронов при абсолютном нуле температуры, можно провести схематическое сравнение энергетических зон у кристаллов, обладающих разной электронной проводимостью, как это сделано на рис. 8.3.

Большинство энергетических свойств кристалла определяется состояниями электронов, расположенными вблизи поверхности Ферми, которая в общем случае может иметь довольно сложную форму. В первую очередь это относится к явлениям переноса, таким как электропроводность и электронная теплопроводность. Мы при рассмотрении простейших моделей квантовой теории кристаллов пользуемся только одномерным отражением поверхности Ферми в виде уровня или энергии Ферми EF. При этом дополнительная энергия электронной подсистемы, обуславливающая существование упорядоченного потока электронов, может возникнуть только за счет возбуждения электронов при переходе из основного состояния на свободные уровни, незначительно отличающиеся по энергии от исходных. Поэтому надо учитывать только самые верхние частично или полностью заполненные зоны. Нагревание кристалла до определенной температуры T<<TF=
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 или наложение на него внешнего электрического поля могут изменить заполнение электронных состояний только вблизи EF.

8.2. Электропроводность и теплопроводность металлов

На каждом энергетическом уровне импульсы электронов могут быть направлены в противоположные стороны с одинаковой вероятностью. Следовательно, при отсутствии внешнего электрического поля полный импульс всех электронов равен нулю. Преимущественное движение электронов в каком – либо направлении отсутствует, а следовательно, отсутствует и электрический ток.

Если имеется внешнее электрическое поле, то под действием электрической силы импульс каждого электрона изменятся. Однако нельзя изменить модуль импульса, оставаясь на том же энергетическом уровне. Следовательно, под действием электрического поля возможны переходы с одного энергетического уровня на другой. Однако в самой высоколежащей из полностью заполненных энергетических зон, называемой, как мы отметили выше, валентной зоной, такие переходы не возможны. Такие переходы возможны только в зоне проводимости, т.е. в зоне либо частично заполненной электронами, либо не содержащей совсем электронов. В зоне проводимости при переходах электронов с одного энергетического уровня на другой импульсы электронов перераспределяются по направлениям, так что преимущественным направлением движения электронов становится направление, совпадающее с направлением действия электрической силы: количество электронов с импульсом против напряженности поля увеличивается, а с импульсом по напряженности поля – уменьшается.

Итак, в терминах зонной теории можно сказать, что проводниками являются кристаллы, у которых в зоне проводимости имеются электроны, а диэлектриками являются кристаллы, у которых отсутствуют электроны в зоне проводимости.

При этом важно подчеркнуть, что электроны с одинаковым успехом могут двигаться как в диэлектриках, так и в проводниках. Различие между диэлектриками и проводниками состоит в характере заполнения зон, благодаря чему в одних случаях перераспределение импульсов электронов невозможно, а в других – возможно. При этом у металлов электроны в зоне проводимости появляются уже при 0К, у полупроводников в необходимых количествах при естественных в природе температурах, а у диэлектриков только при очень высоких температурах или при определенных внешних воздействиях.

Так как энергетический спектр электронов в энергетических зонах кристаллов непрерывен, то можно для анализа электропроводности кристаллов использовать классическую стратегию контролируемых воздействий на электроны и дырки (положительные электронные вакансии) со стороны электрического поля. При этом необходимо учитывать взаимодействия электронов проводимости с колебаниями атомных остовов кристаллической решетки (фононным газом) и примесными атомами, характеризующими движение электронов и дырок.

В случае металлов это приводит к “квазиклассической модели” свободных электронов беспорядочно движущихся в металле (в отсутствие электрического поля) со средней “тепловой скоростью” 
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. При создании поля напряженностью 
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электроны начинают дрейфовать, приобретая направленную (против 
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) скорость 
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. Взаимодействием между электронами пренебрегают, т.е. уподобляют их идеальному газу. В терминах квантовой теории свободных электронов в металле фактически используется модель невырожденного электронного газа, что, вообще говоря, себя оправдывает только при небольших плотностях заполнения зоны проводимости электронами. Соответствующая теория электропроводности металлов разработана Друде и Лоренцом и позволяет вывести основные законы постоянного тока. Мы будем называть модель электронного газа в металлах Друде – Лоренца “квазиклассической”, памятуя о том, что ее обоснования фактически следуют из квантовой зонной теории твердого тела. 
Взаимодействуя с ионами решетки металла, электроны при каждом взаимодействии теряют эту направленную скорость (иначе сила тока непрерывно увеличивалась бы со временем!). Если средняя длина свободного пробега электронов есть 
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, то среднее время между последовательными соударениями равно:
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Здесь не учитывается прирост скорости 
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, так как из – за незначительности напряженности поля в металле и малости времени 
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 всегда получается 
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За время 
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 электрон приобретает импульс 
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. В соответствии со вторым законом Ньютона 
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Поэтому плотность тока равна


[image: image254.wmf].

1

2

E

E

E

u

m

e

n

nev

j

r

g

l

=

=

=

=



 (8.2)

Но есть и закон Ома, так как множитель перед Е не зависит от напряженности поля; очевидно, он определяет удельную проводимость металла:
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Величина 
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 определяет удельное сопротивление металла. 

Для некоторых вопросов полезно ввести понятие подвижности 
[image: image257.wmf]m

(скорости носителя заряда в единичном поле). Как видно из (8.1) и (8.3) подвижность электронов в металле определяется выражением:
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Подвижность характеризует свойства носителя заряда, но не зависит от концентрации носителей. При движении электрона с упорядоченной скоростью 
[image: image259.wmf]v

r

в течение времени 
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 электрическое поле совершает работу: 
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Так как за 1 с электрон испытывает 
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 соударений с решеткой, то (при концентрации электронов n) мощность, затрачиваемая полем на их ускорение и отдаваемая решетке при взаимодействии электронов с решеткой, развивается:
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(8.5)

Но это есть закон Джоуля — Ленца. Таким образом, оба важнейших закона тока Друде получил. Но при количественной оценке результатов возникли неясности. Друде принимал значение п равным концентрации атомов, а среднюю скорость <u> теплового дви​жения электронов вычислял, уподобляя их молекулам идеального газа. Первое предположение вполне разумно второе же произвольно. Сравнение теории с опытом приводит к необъяс​нимо большим длинам свободного пробега (тысячи межатомных рас​стояний) и к температурной зависимости электропроводности, не соответствующей опыту (получалось: 
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, а опыт для чистых металлов при не слишком малых температурах давал иной резуль​тат: 
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Во – первых, оказалось надо учитывать, что для полного уничтожения скорости в данном направлении требуется не одно, а в среднем <z> столкновений с рассеивающими центрами. Только после <z> столкновений исчезает всякая корреляция между начальной и конечной скоростями движения электронов. Таким образом, в формулы (8.3) и (8.4) фактически входит не средняя длина свободного пробега, а средняя транспортная длина свободного пробега, т.е. 
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где 
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 - средняя длина свободного пробега.


Во – вторых, надо учесть, что при больших плотностях заполнения зоны проводимости электронами все квантовые состояния, расположенные ниже уровня Ферми EF, заняты электронами, т.е. электронный газ является вырожденным. Это означает, что внешнее поле может воздействовать лишь на электроны, расположенные у уровня Ферми. 

Тогда формулы (8.3) и (8.4) необходимо записать в виде:

а) для невырожденного газа 
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б) для вырожденного газа
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  (8.9) и 
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где 
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 - длина свободного пробега электронов, обладающих энергией Ферми; uF – их тепловая скорость; zF – число столкновений, в результате которых рассасывается скорость в заданном направлении.

Рассмотрим теперь один из основных вопросов теории электропроводности твердых тел – зависимость подвижности носителей заряда от температуры. Рассмотрение проведем отдельно для области низких и области высоких температур.

1. Низкие температуры. В области низких температур основное значение имеет рассеяние на ионизированных примесных атомах. Задача о рассеянии заряженных частиц заряженными центрами была впервые решена Э. Резерфордом. В применении к нашему случаю формула для <z>, полученная Э. Резерфордом, имеет следующий вид:
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где <u> — скорость электрона, 
[image: image274.wmf]e

 — диэлектрическая постоянная кри​сталла, Ze — заряд рассеивающего иона, m – эффективная масса электрона. Качественно этот результат понятен. Чем выше скорость электро​нов u, больше их эффективная масса m и сильнее ослабляется поле иона в кристалле (больше 
[image: image275.wmf]e

), тем слабее отклоняются электроны от первоначального направления, тем большее число столкнове​ний <z> требуется для того, чтобы уничтожить движение в этом направ​лении. С увеличением заряда рассеивающего иона <z> должно, естествен​но, уменьшаться.

С другой стороны, длина свободного пробега 
[image: image276.wmf]'

l

 электронов при рас​сеянии их на ионизированных примесях обратно пропорциональна концентрации примесных атомов и от температуры не зависит.

Учитывая это и подставляя <z> из (8.11) в (8.7) и (8.9), получим:

для невырожденного газа
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для вырожденного газа
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Таким образом, подвижность носителей заряда (электронов и дырок) в области низких температур, обусловленная рассеянием на ионизированных примесях, пропорциональна 
[image: image279.wmf]2
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 для проводников с невырожденным газом и не зависит от Т для проводников с вырожденным газом.
2. Высокие температуры. В области высоких температур основное значение имеет рассеяние на колеблющихся атомных остовах кристаллической решетки, или на фононах, т.е. электронно – фононное взаимодействие. Согласно (6.23), концентрация фононов в про​воднике в области высоких температур пропорциональна Т: nф ~ Т. При рассеянии электронов на фононах длина свободного пробега элек​тронов 
[image: image280.wmf]'
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 должна быть, очевидно, обратно пропорциональна концен​трации фононов, а следовательно, обратно пропорциональна абсолют​ной температуре Т:
[image: image281.wmf]
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 (8.14). 

С другой стороны, при высоких температурах фононы обладают столь высокими средними импульса​ми, что уже в единичных актах столкновения электронов с ними (т. е. при 
[image: image283.wmf]1
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) электроны практически полностью теряют скорость в первоначальном направлении.

Подставляя (8.14) в (8.7) и (8.9) и полагая в этих формулах <z>=1, получим следующие выражения для подвижности электронов:

невырожденный газ 
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    вырожденный газ   
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Таким образом, в области высоких температур, в которой основное значение имеет рассеяние на фононах, подвижность носителей (электронов и дырок) невырожденного газа обратно пропорциональна 
[image: image286.wmf]2
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, подвижность носителей вырожденного газа обратно пропорциональна Т. 

Как мы видим, полученные выражения для подвижностей носителей тока, могут быть применены на анализе электропроводности как металлов, так и полупроводников.

В частности, электропроводность чистых металлов обусловлена дрейфом свободных носителей заряда одного знака. В подавляющем большинстве чистых металлов такими носителями являются свободные электроны. Однако в ряде металлов, таких, например, как бериллий, цинк и др., свободными носителями заряда являются дырки. 

Проводимость электронных металлов описывается формулой
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Так как металлы являются вырожденными проводниками, то концентрация n в них электронного газа не зависит от температуры. Поэтому зависимость удельной электропроводности 
[image: image288.wmf]g

от температуры полностью определяется температурной зависимостью подвижности 
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электронов вырожденного электронного газа. Однако  в области низких температур при выводе формулы (8.13) мы рассмотрели случай, когда основное значение имеет рассеяние на ионизированных примесных атомах. В то же время для очень чистых металлов, содержащих ничтожные количе​ства примесей, основным механизмом рассеяния носителей заряда и в области низких температур может оказаться рассеяние на фононах. Найдем зависимость 
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Напомним, что 
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Наконец, можно показать, что в этом случае
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Подставляя в (8.9) 
[image: image294.wmf]'
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 из (8.18) и zF из (8.19), получим следующее выражение для подвижности свободных носителей заряда в чистых металлах в области низких температур:
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Подставив в (8.17) 
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 из (8.16) и (8.20), получим следующие выраже​ния для удельной электропроводности 
[image: image297.wmf]g

 и удельного сопротивления 
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 чистых металлов:

в области высоких температур
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в области низких температур
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Здесь А, В, а, b - коэффициенты пропорциональности.

На рис. 8.4  показана схематическая кривая зависимости удельного сопротивления чистых металлов от температуры. В области высоких температур графиком 
[image: image301.wmf])
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 является прямая, в области низких температур — парабола 5-й степени, и вблизи абсолютного нуля, где основное значение имеет рассеяние на примесях, — прямая, парал​лельная оси температур.

Более строгий квантово​механический расчет позволяет вычислить коэффициен​ты A, a, B, b в формулах (8.21) и (8.22). В табл. 8.1 приве​дено удельное сопротивление ря​да чистых металлов при комнатной тем​пературе, вычисленное  теорети​чески (
[image: image302.wmf]теор
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) и определенное экспериментально.

Из данных этой таблицы видно, что согласие теории с опытом является удовлетво​рительным для Na и К, у которых состояние электронов прово​димости близко к состоянию свобод​ных электронов. С увеличением атом​ной массы металла увеличивается потенциал решетки, растет взаимодействие электронов проводимости с решеткой и приближение свободных электронов выполняется хуже.







Табл. 8.1.

	Элемент
	Na

	К


	Rb

	Cu

	Ag

	Au
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	46

	53

	50

	10

	11

	9,3
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	44
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	120

	17

	16

	20



Интересно, что экспериментально установленный Видеманом и Францом закон пропорциональности отношения теплопроводности 
[image: image305.wmf]À

 металлов к их электропроводности 
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и абсолютной температуре Т: 
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теоретически выводится как в модели квазиклассического невырожденного, так и вырожденного электронного газа. Однако в модели вырожденного газа коэффициент пропорциональности 
[image: image308.wmf]a

, называемый числом Лоренца, рассчитанный теоретически, лучше согласуется с экспериментальным значением. Закон Видемана – Франца указывает на определяющую роль в теплопроводности металлов электронной составляющей.

ОК-9      ЭЛЕМЕНТЫ ФИЗИКИ ПОЛУПРОВОДНИКОВ

9.1. Собственная проводимость полупроводников

Полупроводники высокой степени очистки в области не слишком низких температур обладают электрической проводимостью, обусловленной наличием в них собственных носителей тока – электронов и дырок. Эту проводимость называют собственной проводимостью полупроводников.

При тепловом возбуждении электрона, находящегося в валентной зоне полупроводника, например, германия или кремния, электрон освобождает состояние в валентной зоне и переходит в зону проводимости, образуя там заполненное состояние. Незаполненное состояние, или вакансия, образующаяся при этом в валентной зоне, называется дыркой. На рис. 9.1 показаны на схеме энергетических зон электрон, перешедший в зону проводимости и образованная им дырка. Распределение электронов по уровням валентной зоны и зоны  проводимости  описывается функцией Ферми - Дирака. Это распределение можно сделать очень наглядным, изобразив график функции распре​деления 
[image: image309.wmf])
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 совместно со схемой энергетических зон (рис. 9.1). Соответствующий расчет дает, что у собственных полупроводников отсчитан​ное от потолка валентной  зоны значение уровня Ферми равно               
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где 
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 - ширина запрещенной зоны, а 
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 и 
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 - эффективные массы дырки и электрона. Обычно второе слагаемое пренебрежимо мало, и можно полагать 
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. Это означает, что уровень Ферми лежит посредине запрещенной зоны (см. рис. 9.1). Следовательно, для электронов, перешедших в зону проводимости, величина Е – ЕF мало отличается от половины ширины запрещенной зоны. Уровни зоны проводимости лежат на хвосте кривой распределения. Поэтому вероятность их заполнения электронами можно находить в рамках классической статистики Больцмана, считая газ электронов вырожденным. Положив 
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[image: image429.png]


В соответствии с наличием в собственном полупроводнике двух типов носителей — электронов и дырок — удельная электропровод​ность его складывается из проводимости 
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Количество электронов 
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, перешедших в зону проводимости, будет пропорционально вероятности (9.2)
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Подвижность носителей тока невырожденного газа в области собственной проводимости опреде​ляется выражением (8.15), т.е. более слабой зависимостью от температуры, чем температурная зависимость концентрации носителей тока. Подставив (8.15) и (9.4) в (9.3), получим
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где через 
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 обозначено выражение, стоящее перед экспонентой. Из (9.5) видно, что при 
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. Следовательно, если бы закономерность (9.5) оправдывалась при сколь угодно высоких тем​пературах, то 
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 выражало бы удельную электропроводность полупроводников при 
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Зависимость 
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, от Т удобно представлять в полулогарифмических координатах. Логарифмируя (9.5), найдем
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Если по оси абсцисс отложить 
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, а по оси ординат 
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, то получит​ся прямая, отсекающая на оси ординат отрезок 
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 наклона этой прямой к оси абсцисс равен 
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Учитывая линейность зависимости 
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от 
[image: image343.wmf]T
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, а также довольно сильное изменение электропроводности, а, следовательно и сопротивление чистых полупроводников, такие полупроводники можно использовать для изменения температуры. Например, сопротивление образца из чистого кремния при повышенной температуре на каждые 10 К уменьшается вдвое. Устройство, изготовленное из чистого полупроводника и использующееся в качестве очень чувствительного электронного датчика температуры, называется термистором.

9.2. Легирование полупроводников. Примесная
проводимость полупроводников

Если при выращивании кристалла гер​мания в расплав добавляется небольшое количество мышьяка (или другого элемента с валентностью 5), то последний внедряется в решетку кри​сталла с четырьмя ковалентными связями, и четыре из его пяти валентных электронов образуют необходимые ковалентные связи. Оставшийся пятый электрон занимает состояние, расположен​ное чуть ниже зоны проводимости образуя донорный уровень (рис.9.3 а). Далее незначительное тепловое возбужде​ние может перевести этот электрон в зону проводимости. Следовательно, электронов проводимости будет почти столько же,  сколько атомов мышьяка. Обычно элек​тронов проводимости оказывается намно​го больше, чем электронов, попавших в зо​ну проводимости из валентной зоны бла​годаря тепловому движению. Такой полу​проводник называется полупровод[image: image431.png]C, Twkr. K
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ником n-типа (п означает, что носители заряда являются отрицательными).
Кристаллы германия или кремния можно легировать также гал​лием (или другим элементом с валентностью 3). В этом случае атом галлия в решетке кристалла при фор​мировании четырех валентных связей бу​дет присоединять соседний электрон, т.е. будет образовывать примесный акцепторный уровень, расположенный чуть выше края валентной зоны (рис.9.3 б). Далее незначительное тепловое возбуждение может перевести электрон из валентной зоны на соответствующий акцепторный уровень. При этом в валентной зоне образуется дырка, и мы получаем полупроводник р - ти​па (р означает, что носители заряда явля​ются положительными).
Уровень Ферми в полупроводниках n - типа располагается в верхней половине запрещенной зоны (рис. 9.3 а), а в полупроводниках p – типа - в нижней половине запрещенной зоны (рис. 9.3 б). При повышении температуры уровень Ферми в полупроводниках обоих типов смещается к середине запрещенной зоны.

 Температурная зависимость электропроводности примесных полупроводников, как и собственных, определяется в ос​новном температурной зависимостью концентрации носителей. Это обуславливает одинаковый характер температурной зависимости собственной и примесной проводимости полу​проводников
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где En и Ep – энергии ионизационных примесных атомов, или энергии донорных и акцепторных уровней соответственно, 
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 - коэффициент, слабо зависящий от температуры. Примесной проводимости соответствует значительно меньшая энергия активации, чем собственной проводимости полупроводников. Поэтому, при исследовании температурной зависимости удельной электропроводности примесных полупроводников обычно реализуется три участка (рис. 9.4): 1, отвечающий примесной проводимости полупроводника; 2, соответствующий области истощения примеси, и 3, отвечающий собственной проводимости полупроводника. В зависимости от концентрации примеси Nпр. и энергии примесного уровня происходит трансформация температурной зависимости на участках 1 и 2, но характер зависимости сохраняется (см. кривые a’b’c’ и a”b”c” рис. 9.4).
9.3.   p-n переходы


Прогресс в развитии полупроводниковой микроэлектроники в значительной степени связан с использованием контакта двух примесных полупроводников с различным типом проводимости. Такой контакт называют электронно – дырочным переходом или p – n переходом. Существуют различные технологии создания p – n переходов. Мы рассмотрим гомопереход, который реализуется в виде границы между областями с различным типом проводимости в одном и том же полупроводнике.


Обратим внимание на различие уровней Ферми в областях с различным типом проводимости (см. рис. 9.3). Очевидно, что при контакте электроны будут переходить из области n – типа в область p – типа, а дырки – в обратном направлении, пока в образцах не сравняются уровни Ферми. Электроны и дырки, попавшие в результате диффузии в “чужие” области, рекомбинируют со свободными носителями противоположного знака. 


За счет диффузионного ухода части носителей как в n-, так и в p – области возникают нескомпенсированные ионные заряды из донорных и акцепторных атомов. В n- слое нескомпенсированный заряд положителен, а в р – слое отрицателен. Поэтому вблизи p – n – перехода образуется двойной электрический слой, называемый запирающим слоем, создающий внутри перехода электрическое поле, направленное из n – области в р – область (рис. 9.5). Это поле затрудняет диффузию носителей и приводит к падению диффузионного тока. Другими словами, между областями с p – и n – типами проводимости устанавливается контактная разность потенциалов U0 (рис. 9.6, а), равная разности исходных уровней Ферми, которая в свою очередь близка к ширине запрещенной зоны.


Под действием тепловых флуктуаций во всем объеме кристалла время от времени рождаются пары электрон – дырка (собственные носители). Появившиеся свободные электроны в р – области и свободные дырки в n – области выталкиваются из этих “чужих” областей нескомпенсированными ионными зарядами в “свои” области. В результате возникает флуктуационный ток Iф, направленный противоположно диффузионному току Iд (рис. 9.5). При тепловом равновесии 
Iд = Iф = I0 



 (9.8)

Сначала рассматриваем ток, возникающий благодаря дыркам, а потом обсудим, как образуется ток отрицательных носителей заряда. Величина флуктуационного дырочного тока пропорциональна концентрации дырок 
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 в образце n - типа. При пересечении дырками поверхности контакта они будут ускоряться разностью потенциалов U0. Таким образом, 
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 (9.9), где С -коэффициент пропорциональности. Аналогично диффузионный ток дырок 
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 пропорционален произведению концентрации дырок 
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, но в области р – типа, на долю дырок, которые могут преодолеть потенциальный барьер. Эта доля, учитывающая вырожденный характер дырочного газа, находится в рамках классической статистики Больцмана и равна 
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Учитывая (9.8), (9.9) и (9.10), мы имеем
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Приложим теперь к p - n переходу внешнюю разность потенциалов. Если при этом n – слой кристалла соединяется с положительным электродом источника, а p – слой – с его отрицательным электродом (рис. 9.6, а), то внешнее электрическое поле будет оттягивать электроны из n – области и дырки из р – области от контакта. В этом случае единственно возможным будет только флуктуационный ток I0 = Iф. Соответствующий ток также называется обратным или током неосновных носителей. Но он очень мал, потому что из – за тепловых флуктуаций пары электрон – дырка рождаются редко и в среднем далеко от p – n перехода. Если же положительный электрод источника соединить с р слоем, а отрицательный – с n слоем (рис. 9.7, б), то картина существенно изменится. Внешнее поле будет подгонять носители к переходу. В результате резко возрастает диффузионный ток. Он в данном случае называется прямым током основных носителей. Деление на токи основных и неосновных носителей обусловлено тем, что в заданном температурном интервале число примесных носителей тока значительно превосходит число собственных носителей.

Разность потенциалов между областью n – типа и областью р – типа станет равной U0 – U, где U – внешнее напряжение. Прямой дырочный ток можно записать в виде:
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А результирующий ток дырок через p – n переход будет равен
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Если рассмотреть ток электронов проводимости, обусловленный концентрациями 
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отрицательных носителей, то все выкладки в этом случае абсолютно те же, что и выполненные выше, и приводят к тому же результату, а именно к формуле (9.12), в которой можно индексы + заменить на -. Если принять во внимание наличие отрицательных носителей заряда, то токи I и I0 представляют собой максимальные токи, создаваемые носителями обоих знаков и формулу (9.12) можно записать в виде
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где I – результирующая сила тока в p – n переходе, I0 – предельное значение силы обратного тока, U – внешнее напряжение, приложенное к p – n переходу.

На рис. 9.8 приведена зависимость I от U, вычисленная по формуле (9.13). Следует заметить, что при положительном напряжении ток, как правило, во много раз превосходит величи​ну I0, в то время как при обратном напря​жении максимальный ток равен I0.  Устройство, обладающее такой нелиней​ной вольт – амперной характеристикой, называется диодом. 

Помимо гомопереходов в полупроводниковой элкетронике важную роль играют гетеропереходы. Гетеропереходом называется полупроводниковый переход между двумя разнородными по основному химическому составу или (и) фазовому состоянию полупроводников. Примерами контактов, используемых для образования гетеропереходов, являются Ge – Si, GaAlAs – GaAs, GaAs – Ge, InGaAs – InP и другие. P – n - гетеропереходы называют анизотипными. Кроме анизотипных гетеропереходов используются и изотипные гетеропереходы между полупроводниками с каким – либо одним типом проводимости. Комбинации различных гетеропереходов образуют гетероструктуры. При этом разработана технология получения многослойных структур типа сверхрешеток с толщиной слоев менее 10 нм.

Главная особенность гетеропереходов по сравнению с гомопереходом состоит в скачкообразном изменении каких либо свойств на граничном контакте полупроводников: ширины запрещенной зоны, подвижности носителей заряда, их эффективной массы, энергии сродства к электрону, можно изменять соотношения между потоками носителей заряда, например, создавать практически одностороннюю инжекцию носителей заряда, в отличие от рассмотренного выше p – n гомоперехода, где основную роль играет различие в концентрациях примеси. Скачкообразное изменение свойств гетеропереходов и возможность целенаправленного управления этими свойствами подбором сопрягаемых полупроводниковых материалов позволило придать на основе гетеропереходов совершенно новые и необычные свойства традиционным полупроводниковым приборам (диодам, транзисторам, фотоэлементам, светоизлучающим диодам и т.д.) и создать оригинальные гетеропереходные полупроводниковые приборы, в частности, гетероинжекционные. В России были созданы первые в мире гетероинжекционный лазер (1968) и лавинно – пролетный диод на гетеропереходе (1970). Большой вклад в создание целого ряда гетеропереходных полупроводниковых приборов внес научный коллектив под руководством Ж. И. Алферова. В 2000 году академик Ж. И. Алферов был удостоен Нобелевской премии по физике.  

9.4. Полупроводниковые диоды

Полупроводниковым диодом называют двухэлектродный электронный прибор, изготовленный на основе полупроводникового кристалла. Понятие “полупроводниковый диод” объединяет приборы с различными принципами действия, имеющие разнообразное назначение.

Полупроводниковые диоды, работа которых основана на использовании p – n перехода получили наибольшее применение. Название “полупроводниковый диод” связано с возникшим первым предназначением для преобразования переменного тока (с частотой, как правило, до 5 кГц) в постоянный ток. Работа выпрямительных полупроводниковых диодов основана на нелинейности вольт – амперной характеристики (ВАХ). Характерной особенностью выпрямительных полупроводниковых диодов является разнообразие вольтамперных и других характеристик, что позволяет их использовать в режимах переключения электрических цепей, в качестве стабилизаторов и ограничителей постоянного и импульсного напряжения, источников опорного напряжения и в потенциометрических устройствах. Частотный предел выпрямительных полупроводниковых диодов ограничен инерционностью, определяемой временем жизни неосновных носителей заряда. 

Тем не менее, уже удалось создать импульсные полупроводниковые диоды со временем переключения 10-7 – 10-11 с.

При определенных обратных (т.н. пробивных) напряжениях  в p – n переходе возникает электрический пробой, приводящий к резкому возрастанию тока при практически неизменном напряжении на полупроводниковом диоде. На этом эффекте основана работа полупроводниковых стабилизаторов. 

Инерционность развития лавинного пробоя в p – n переходе обуславливает возникновение отрицательного дифференциального сопротивления в диапазоне СВЧ, связанного со сдвигом фаз в между токами и напряжениями в диоде. Этот принцип лежит в основе работы лавинно – пролетных диодов, применяемых для генерации СВЧ колебаний, частотный предел которых достигает 150 ГГц. Лавинный пробой p – n перехода сопровождается значительными флуктуациями, что используется в шумовых диодах. 

Полупроводниковый переход при подаче обратного напряжения (не превышающего Uобр) ведет себя как конденсатор, емкость СБ которого зависит от приложенного напряжения. Это свойство используется в варикапах, применяемых для электронной настройки резонансных частот колебательных контуров в параметрических СВЧ диодах, служащих для усиления амплитуды сигнала, в умножительных СВЧ диодах – для умножения частоты сигнала.

К полупроводниковым СВЧ диодам также относят туннельные диоды и обращенные диоды, действие которых основано на туннельном эффекте, возникающем в p – n переходе шириной не более 10-2 мкм. Практическая безынерционность этих приборов в диапазоне СВЧ обеспечивает усиленную работу туннельных диодов в импульсных устройствах (мультивибраторах, триггерах и др.), в усилителях и генераторах электрических колебаний, в обращенных диодах – в качестве детекторов и смесителей СВЧ – сигналов.

Особую группу полупроводниковых диодов (не содержащих p – n перехода) составляют диоды с междоменным переходом электронов (диоды Ганна), в которых благодаря особенностям зонной структуры определенного класса полупроводников (например, GaAs, InP) в сильном электрическом поле возникает отрицательная дифференциальная проводимость. Диоды Ганна используются для усиления и генерации СВЧ колебаний с частотой до 100 ГГц.

Свойство фотонов и ядерных частиц образовывать электронно – дырочные пары и увеличивать тем самым обратный ток p – n -  перехода при поглощении излучения в активной области полупроводникового кристалла, непосредственно положено в основу фотодиодов и полупроводниковых детекторов ядерных излучений.

Излучательная рекомбинация электронов и дырок в условиях протекания через p – n переход прямого тока, характерная для полупроводниковых структур используется в светодиодах и полупроводниковых лазерах. 
Более подробно принцип работы фотодиодов, светодиодов и полупроводниковых лазеров мы рассмотрим в лекции, посвященной фотоэлектрическим и термоэлектрическим явлениям.

От своих электровакуумных аналогов (например, кенотрона, газоразрядного стабилитрона) полупроводниковый диод отличается как правило большей надежностью и долговечностью, малыми размерами, лучшими техническими характеристиками и значительно меньшей стоимостью. Возможность реализации различных свойства полупроводниковых диодов в совокупности с транзисторами в миниатюрных гомо- и гетероструктурных интегральных схем и микросхем (микрочипов) существенным образом определяет динамику развития важнейших направлений научной и технической деятельности человека.

9.5. Транзистор

Транзистор (от англ. transfer – переносить и резистор), электронный прибор на основе полупроводникового кристалла, имеющий три (или более) электрода, предназначенный для усиления, генерирования и преобразования электрических колебаний. Изобретен в 1948 г. американскими учеными У. Шокли, У. Браттейном и Дж. Бардиным. В России впервые транзисторы были разработаны в 1953 г. под руководством А. В. Красилова.

В настоящее время реализовано значительное разнообразие типов и групп транзисторов, а также интегральных микросхем (микрочипов) на базе транзисторных структур. Обычно выделяют два основных класса транзисторов: полевые транзисторы и биполярные транзисторы. Так как в данном пособии основное внимание уделяется квантовым свойствам твердого тела и соответствующим эффектам в общенаучном, а не в практическом плане, то мы ограничимся рассмотрением транзисторного эффекта на одной из схем биполярного транзистора. Биполярным транзистором называется транзистор с тремя чередующими полупроводниковыми областями электронного (n) или дырочного (p) типов проводимости, в котором протекание рабочего тока обусловлено носителями заряда обоих знаков (электронами и дырками). Различают биполярные транзисторы p – n – p – типа и n – p – n – типа.

На рис. 9.9 представлен p – n – p - переход. Его можно рассма​тривать как р – n - переход, к которому справа добавлена область р - типа (называемая коллектором). На рис. 9.9 к «диодной части» приложено прямое напряжение Бэ, что приводит к большому дырочному току из левой области р - типа (называемой эмиттером) в область n - типа (база). «Секрет» транзи​стора состоит в том, что база изготавли​вается настолько тонкой, чтобы большая часть дырок диффундировала через нее в коллектор. К коллектору прикладывается отрицательное по отношению к базе на​пряжение, чтобы усилить движение к нему носителей положительного заряда (дырок). Характерные толщины базы от 0,05 мкм до десятков мкм. В типичном транзисторе лишь очень малая часть тока эмиттера отводится в электрическую цепь базы (обычно менее 1%). Остальная большая часть тока идет в цепь коллектора через вывод с. Отношение тока коллектора к току базы называется коэф​фициентом усиления по току 
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. В типичных транзисторах небольшой входной ток в цепи базы позволяет управлять в сотни раз боль​шим выходным током в цепи коллектора. Следовательно, транзисторы можно ис​пользовать для усиления, т.е. для преобразования малых сигналов в большие. Применение транзисторов в усилителях электрических колебаний позволило не только резко снизить их себестоимость, надежность и долговечность, но и повысить коэффициент полезного действия электронных приборов.

Сле​дует заметить, что n – p – n - транзисторы имеют те же характеристики, что и p – n – p - транзисторы, но они отличаются тем, что в случае n – p - n - транзисторов основными носителями зарядов являются электроны, а не дырки.

В полевых транзисторах (часто называемых униполярными) протекание тока через кристалл обусловлено носителями заряда только одного знака – электронами или дырками.

Учитывая различные свойства p – n – p переходов нетрудно прийти к выводу о широком диапазоне физических, эксплуатационных и других параметров транзисторов. Транзистор является основным элементом современных устройств микроэлектроники. И прогресс в разработке технологии изготовления транзисторных структур зачастую определяет экономическое развитие государства и степень его вхождения в глобальную экономику.

ОК – 10. ФОТОЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ И ТЕРМО​ЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ ЯВЛЕНИЯ. ЛЮМИНИСЦЕНЦИЯ

10.1. Фотоэлектрические явления

Фотоэлектрическими явлениями называются электрические явления (изменение электропроводности, возникновение ЭДС и другие), происходящие в веществе при воздействии на него электромагнитного излучения, в частности света. Фотоэлектрические явления возникают в тех случаях, когда энергия 
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 поглощенного веществом электромагнитного излучения (фотона) затрачивается на квантовый переход электрона в состояние с большей энергией. Характер протекающих фотоэлектрических явлений зависит от соотношения между энергией фотонов и характерными энергиями вещества (энергией возбуждения атомов или молекул, энергией их ионизации, работой выхода электронов и т.п.).

Например, если в твердом теле (металле, полупроводнике) энергия поглощенного фотона для преодоления электронами поверхностного потенциального барьера, то возникает фотоэлектронная эмиссия (внешний фотоэффект).

При меньших значениях 
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 в неметаллическом твердом теле (полупроводнике, диэлектрике) поглощение энергии электромагнитного излучения приводит к появлению неравновесных носителей заряда (электронов проводимости и дырок), что проявляется в изменении электропроводности тела, возникновении в нем ЭДС (внутренний фотоэффект). С внутренним фотоэффектом в кристаллах связаны фотодиэлектрический эффект (изменение диэлектрической проницаемости под действием света), фотоакустические явления (генерация акустических волн в кристалле под действием оптического излучения), фотоупругость и другие эффекты.

Особенно разнообразны фотоэлектрические явления, связанные с внутренним фотоэффектом в полупроводниках. Характер движения неравновесных носителей заряда в полупроводниках зависит от различных факторов: наличия и пространственного распределения внутренних и внешних магнитных полей, градиентов концентрации равновесных и неравновесных носителей, анизотропии удельной электропроводности и других. Различные сочетания этих факторов могут приводить к таким фотоэлектрическим явлениям как фотовольтаический эффект, явление фотопроводимости.

Фотовольтаический эффект – возникновение ЭДС (фотоЭДС) между электродами освещенного кристалла, обусловленное пространственным разделением возбужденных пар носителей заряда. В однородных полупроводниках такое разделение может быть связано с различием коэффициентов диффузии электронов и дырок, с действием на носители внешнего магнитного поля или с диффузией возбужденных светом носителей под углом к главным кристаллографическим осям в кристалле с анизотропной электропроводностью.

В неоднородных структурах (например, содержащих электронно – дырочный гомо - или гетеро – переход, контакт металл – полупроводник) пространственное разделение пар происходит в электрическом поле, создаваемом неоднородностью (вентильный фотоэффект).

Фотопроводимость – изменение электропроводности полупроводников под воздействием электромагнитного излучения, обусловленное увеличением концентрации электронов в зоне проводимости и (или) дырок в валентной зоне (концентрационная фотопроводимость), либо связанное с изменением подвижности носителей заряда.

Фотоэлектрические явления используются в фотоэлектронных умножителях, вакуумных, газзонаполненных и иполупроводниковых фотоэлементах, фоторезисторах, фотодиодах, фототранзисторах и других фотоэлектронных приборах и устройствах.

10.1.1. Полупроводниковый фотоэлемент

Фотоэлемент, действие которого основано на внутреннем фотоэффекте представляет собой полупроводниковый прибор с выпрямляющим полупроводниковым переходом (рис. 10.1). При поглощении оптического излучения в таком фотоэлементе увеличивается число свободных носителей внутри полупроводника, которые пространственно разделяются электрическим полем перехода (контакта). Избыток носителей заряда, возникающий по обе стороны от потенциального барьера, создает в полупроводниковом фотоэлементе разность потенциалов, т.е. фотоЭДС. При замыкании внешней цепи полупроводникового фотоэлемента через нагрузку начинает протекать электрический ток. В качестве материала для полупроводникового фотоэлемента наиболее часто используются Se, GaAs, CdS, Ge и Si. В тех случаях, когда полупроводниковые фооэлементы служат приемниками видимого света, их нередко отождествляют с фотодиодами. 

Полупроводниковые элементы используют также для прямого преобразования энергии солнечного излучения в электрическую энергию – в солнечных батареях, фотоэлектрических генераторах.

10.1.2. Солнечные батареи
Солнечный фотоэлемент – это полупроводниковый фотоэлемент, оптимизированный для работы в соответствующих условиях (уровни освещенности, диапазон энергий квантов света, большая рабочая площадь, максимальный КПД и т.п.). Наряду с диффузионными p – n  - переходами широко используется эффект возникновения поверхностной фотоЭДС при разделении неравновесных носителей электрическим полем области приповерхносного пространственного заряда. Влияние процессов поверхностного типа и их использование в микроэлектронике является важнейшим направлением квантовой физики твердого тела, но рассмотрение соответствующих вопросов выходит за пределы целей и задач учебного пособия. Отметим только, что именно физика поверхностных явлений предопределяет особую степень вакуумной частоты технологий современной микроэлектроники.

Солнечная батарея, или батарея солнечных элементов конструктивно выполняется в виде плоской панели из солнечных элементов, защищенных прозрачными покрытиями. Число солнечных элементов в батарее может достигать несколько сотен тысяч, площадь панели – тысяч м2, ток – сотен ампер, напряжение – сотен В, генерируемая мощность – нескольких десятков и сотен кВт. Наиболее высокий КПД получен в солнечных батареях на основе Si (до 17%) и на основе GaAs (22%). Исходя из стоимости изготовления наиболеее перспективны ультратонкие пленочные солнечные батареи на основе Si, имеющие КПД порядка 15% при удельных характеристиках 1 кВт/м2 и 200 Вт/кг.

10.1.3. Фотодиод

Фотодиодом называется полупроводниковый диод, обладающий свойствами односторонней фотопроводимости, возникающей при воздействии на него оптического излучения.

Различают два режима работы фотодиода: фотодиодный, когда во внешней цепи содержится источник питания, создающий на полупроводниковом переходе обратное смещение, и фотовольтаический (вентильный), когда источник питания отсутствует. В фотодиодном режиме возникающие под действием излучения избыточные носители заряда приводят к возрастанию обратного тока фотодиода на величину фототока. В вентильном режиме фотодиод используется как фотоэлемент (для получения фотоЭДС). Таким образом, фактически в термин фотодиод включаются и полупроводниковые, в том числе и солнечные фотоэлементы. При больших обратных смещениях в результате ударной ионизации в фотодиоде происходит лавинное умножение носителей заряда. Такой лавинный фотодиод является фотодетектором с внутренним усилением тока.

Современные фотодиоды имеют спектральную чувствительность (отношение фототока к потоку падающего монохроматического излучения) порядка 0,5 – 1,5 А/Вт в области спектральной чувствительности в пределах 0,3 – 15 мкм при этом инерционность (время установления фототока) достигает 10-10 с. Фотодиоды широко применяются в устройствах оптоэлектроники, автоматики, вычислительной и измерительной техники и др.

10.1.4. Фототранзистор

Фототранзистором называется транзистор (обычно биполярный), в котором управление коллекторным током осуществляется на основе внутреннего фотоэффекта; служит для преобразования световых сигналов в электрические с одновременным усилением последних. Включение фототранзистора во внешнюю электрическую цепь подобно включению биполярного транзистора, выполненному по схеме с общим эмиттером (рис. 10.2, б) и оборванным базовым выходом (нулевым током базы). При попадании излучения на базу (или коллектор) в ней образуются парные носители заряда (электроны и дырки), которые разделяются электрическим полем коллекторного перехода. В результате в базовой области накапливаются основные носители заряда, что приводит к снижению потенциального барьера эмиттерного перехода и увеличению тока через фототранзистор по сравнению с током, обусловленным переносом тех носителей, которые образовались непосредственно под действием света.

Высокая надежность, чувствительность и временная стабильность параметров фототранзистора позволяет их широко использовать в качестве датчиков освещенности в системах контроля и автоматики.

10.1.5. Фоторезистор

Фоторезистором называется полупроводниковый резистор, изменяющий свое электрическое сопротивление под действием внешнего излучения. В основе работы фоторезисторов лежит увеличение концентрации подвижных носителей заряда под действием света (концентрационная фотопроводимость), которая естественно подразделяется на собственную и примесную фотопроводимости полупроводников. Возможно и комбинированное возбуждение фотопроводимости.

При поглощении свободными носителями длинноволнового электромагнитного излучения, не вызывающего межзонных переходов и ионизации примесных центров, происходит увеличение интенсивности (“разогрев”) носителей, что приводит к изменению их подвижности и, следовательно, электропроводности. Такая “подвижностная” фотопроводимость может быть обусловлена и влиянием излучения на процессы рассеяния электронов кристаллической решеткой (на электронно – фононное взаимодействие).

Наличие различных механизмов “концентрационной” и “подвижностной” фотопроводимости обуславливает избирательную чувствительность фоторезисторов к видимому, УФ, рентгеновскому и 
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- излучению, а также к ближнему ИК излучению.

И, наконец, при всех фотоэлектрических явлениях, обусловленных внутренним фотоэффектом, возможны не только однофотонные, но и как при внешнем фотоэффекте кооперативные многофотонные эффекты возбуждения фотопроводимости.

10.2 Люминесценция

Люминесценцией называется оптическое излучение, возбуждаемое в веществе за счет какого-либо вида энергии, представляющее собой избыток над тепловым излучением и продолжающееся после окончания возбуждения в течение времени, значительно превышающего период световых колебаний.

Механизм элементарного акта люминесценции в типичном случае описывается тремя последовательными квантовыми переходами (рис. 10.3): поглощение энергии с переходом электрона (атома, молекулы) из основного (равновесного) состояния 1 в возбужденное состояние 3; безызлучательный переход в метастабильное состояние 2; излучательный переход из состояния 2 в основное состояние 1. Существует также множество других схем квантовых переходов, вызывающих люминесценцию.

Вещества, способные к люминесценции, называют люминофорами. Существует множество видов люминесценции, разичающихся способом возбуждения. В электронике наибольшее значение имеют эдектролюминесценция (возбуждение электрическим полем), катодолюминесценция (электронным пучком) и фотолюминесценция (оптическим излучением).

Электро – и катодолюминесценцию порошковых и пленочных люминофоров, электролюминесценцию полупроводниковых кристаллов газов и их смесей используют в кинескопах, в электронно – оптических преобразователях, разнообразных цифровых индикаторах и дисплеях, светодиодах и др. Фотолюминесценция нашла применение в люминесцентных лампах, сцинтилляционных счетчиках ядерных частиц и т.д.

Изучение люминесценции способствовало открытию и широкому применению лазерного излучения, т.е. электромагнитного излучения, создаваемого лазером. Лазерное излучение отличается от других источников света высокой степенью когерентности, малой угловой расходимостью пучка, высокими спектральной яркостью и монохроматичностью. Ширина спектральной линии лазерного излучения в одночастичном режиме во много раз меньше, чем у спонтанного излучения атомов. В зависимости от типа лазера длины волн лазерного излучения лежат в интервале от 0,1 мкм до 0,79 мм, мощность в непрерывном режиме – от нескольких мкВт до 100 кВт, энергия в одиночном импульсе – от десятых долей до 106 Дж.

10.2.1. Светодиод

Светодиодом называется полупроводниковый диод, содержащий полупроводниковый переход (электронно – дырочный или контакт металл – полупроводник), в котором при прохождении электрического тока генерируется оптическое излучение в ИК, видимой или УФ – области спектра. Действие светодиода основано на явлении инжекционной люминесценции; излучение возникает в результате спонтанной рекомбинации неосновных неравновесных носителей заряда (электронов проводимости и дырок), инжектированных под действием приложенного напряжения в область полупроводника, прилегающего к полупроводниковому переходу (так называемая активная область светодиода). Такое излучение некогерентно, однако, в отличие от тепловых источников света, имеет более узкий спектр (ширина спектра обычно не превышает 0,05 мкм), вследствие чего в видимой области воспринимается как одноцветное.

Малые рабочие напряжения и потребляемые мощности и продолжительный срок службы светодиодов выгодно отличают их от других электролюминесцентных источников света. Светодиоды находя широкое применение в световых индикаторах ввода и вывода информации, в технике связи, вычислительной, измерительной, бытовой технике.

10.2.2. Полупроводниковый лазер

Полупроводниковым лазером называется лазер, в котором в качестве активной среды используются полупроводниковые материалы. Большая заслуга в совершенствовании полупроводниковых лазеров принадлежит группе российских ученых под руководством Ж. И. Алферова, предложившего использовать в структуре резонатора полупроводникового лазера гетеропереходы.

Генерация вынужденного излучения в полупроводниках обусловлена квантовыми переходами электронов как между энергетическими уровнями зоны проводимости и энергетическими уровнями валентной зоны, так и с участием примесных уровней, а также через экситонные (связанные) состояния электрона проводимости и дырки.

По способу накачки полупроводниковые лазеры можно разделить на четыре основных типа: 1) инжекционные лазеры на p – n – переходах (к этому типу обычно относят и лазеры на гетеропереходах); 2) с возбуждением (накачкой) электронным пучком; 3) с оптической накачкой; 4) стримерные лазеры.

В инжекционных полупроводниковых лазерах лазерное излучение возникает в результате рекомбинации электронов и дырок в p – n – или гетеропереходе при протекании через него тока в прямом направлении; малые размеры, простота способа возбуждения, высокая надежность сделали соответствующие лазеры самыми массовыми приборами квантовой электроники. На рис. 10.4 приведена структура полупроводникового лазера, использующего этот метод накачки. Лазер представляет собой диод с p – n – гомопереходом или гетеропереходом 1, выполненный в форме прямоугольного бруска. Роль зеркал, отражающих фотоны, выполняют тщательно отполированные торцы 2 этого бруска, расположенные параллельно друг другу.

Полупроводниковые лазеры обладают высоким КПД, который в принципе может сколь угодно близко приближаться к 100%. Это обусловлено спецификой полупроводника как квантовой системы, в которой возбуждаются только рабочие уровни, а также прямым преобразованием электрической энергии в энергию когерентного излучения, минуя все промежуточные стадии, обязательные для всех других типов лазеров.

10.3. Термоэлектрические явления

Термоэлектрическими явлениями называется совокупность физических явлений, обусловленных взаимосвязью между тепловыми и электрическими процессами в проводящих телах. Наблюдаются как в твердых проводниках (металлах, полуметаллах, полупроводниках), так и в плазме. К термоэлектрическим явлениям в твердых проводниках относятся эффекты Зеебека, Пельтье и Томсона.

Зеебека эффект – возникновение ЭДС (термоЭДС) в электрической цепи, состоящей из последовательно соединенных между собой разнородных проводников, контакты между которыми находятся при разных температурах. Открыт немецким физиком Т. И. Зеебеком в 1821 г. В простейшем случае, когда такая цепь состоит из двух разнородных проводников, она называется термопарой или термоэлементом. Величина термоЭДС 
[image: image365.wmf]e

 зависит от абсолютных значений температур “горячего” Т2 и “холодного” Т1 контактов разности этих температур 
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, а также от природы контактирующих материалов. В небольшом интервале температур 
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 называется коэффициентом дифференциальной термоЭДС, или удельной термоЭДС. Величина 
[image: image369.wmf]12

a

 определяется типом, концентрацией и энергетическим спектром носителей заряда, а также механизмом их рассеяния. В некоторых случаях с изменением температуры 
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 меняет знак. Эффект Зеебека объясняется тем, что при наличии градиента температуры вдоль проводника электроны на “горячем” конце приобретают более высокие энергии, чем на “холодном”; в полупроводниках, кроме того, с ростом температуры растет концентрация электронов проводимости и дырок. В результате в цепи возникает поток электронов от “горячего” конца к “холодному”, что приводит к накоплению отрицательного заряда на “холодном” конце и нескомпенсированного положительного  - на “горячем”. Возникающая при этом разность потенциалов является одной из основных составляющих термоЭДС, называется объемной. Вторая составляющая, называется контактной, - следствие температурной зависимости контактной разности потенциалов. Контактная разность потенциалов Uк обусловлена различными значениями работы выхода А и энергии Ферми 
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 контактируемых материалов 
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. Третья составляющая термоЭДС (особенно значительная при низких температурах) связана с эффектом увлечения электронов фононами. Число фононов, движущихся от “горячего” конца к “холодному”, больше, чем движущихся в обратном направлении. В результате столкновений с электронами фононы увлекают их за собой, что приводит к возникновению дополнительной разности потенциалов.

Пельтье эффект обратен Зеебека эффекту: при пропускании электрического тока через контакт (спай) двух различных проводников или полупроводников на контакте происходит выделение тепла (дополнительно к джоулеву) при одном направлении тока или его поглощение при обратном направлении. Открыт французским физиком П. Ж. Пельтье в 1834 г. Количество выделенного или поглощенного тепла 
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 - коэффициент Пельтье, I – сила тока, t – время. При переходе из одного проводника в другой носители заряда либо передают избыточную энергию атомам (выделение тепла), либо пополняют недостаток энергии за их счет (поглощение тепла).

Томсона эффект – выделение или поглощение тепла в проводнике с током при наличии перепада температуры Т1 – Т0 вдоль этого проводника. Предсказан английским физиком У. Томсоном (лорд Кельвин) в 1856 г. Количество выделенного или поглощенного тепла 
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 - коэффициент Томсона, зависящий от природы исследуемого материала и его средней температуры. Эффект Томсона объясняется тем, что при переходе из более нагретого участка в более холодный электроны тормозятся, передавая избыточную энергию окружающим атомам (выделение тепла), а при движении в обратном направлении – ускоряются, пополняя свою энергию за счет энергии окружающих атомов (поглощение тепла).

Все термодинамические коэффициенты 
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. Термоэлектрические явления лежат в основе термоэлектрических датчиков температуры, холодильных установок, термоэлектрических генераторов, термостатов и др.

ОК-11.  СВЕРХПРОВОДИМОСТЬ. О РОЛИ КВАНТОВЫХ СВОЙСТВ ТВЕРДОГО ТЕЛА В СОЗДАНИИ 
ИНФОРМАЦИОННЫХ ТЕХНОЛОГИЙ

11.1. Квантовые явления при низких температурах. 
Сверхпроводимость. Сверхтекучесть

Явление сверхпроводимости было открыто в 1911 г. в физиче​ской лаборатории Лейденского университета голландским физи​ком Г. Камерлинг-Оннесом. Это открытие стало возможным бла​годаря тому, что в 1908 г. этим же ученым был получен жидкий гелий и стала доступной область температур вблизи абсолютного нуля.

Как физическое явление, сверхпроводимость привлекает к себе внимание по той причине, что наряду со сверхтекучестыо жидкого гелия II она представляет собой квантовомеханическое явление, наблюдаемое в макроскопическом масштабе.

Исследуя сопротивление ртути (это вещество можно получить в чистом виде) при низких температурах, Камерлинг-Оннес об​наружил, что по достижении температуры, близкой к 4 К, элек​трическое сопротивление ртути скачком обращается в нуль или, во всяком случае, до чрезвычайно малого значения. Дальнейшие исследования для ряда других металлов и соединений показали,  что сходным образом ведут себя многие вещества.

Это явление назвали сверхпроводимостью, а те вещества, в которых оно наблюдается при конечной, отличной от абсолют​ного нуля температуре - сверхпроводниками.

Температура Тк, при которой происходит переход в сверхпро​водящее состояние, называют критической. Состояние вещества (способного стать сверхпроводником) выше Тк называют нор​мальным, а ниже — сверхпроводящим.

Из-за приборной погрешности обычно экспериментально устанавливается лишь верхний предел сопротив​ления в сверхпроводящем состоянии. Так, удельное сопротивление свинца в сверхпроводящем состоянии не превышает 4(10-25 Ом(м, что примерно в 1016 раз меньше удельного сопротивления при комнатной температу​ре такого превосходного проводника, как медь.

В 1959 г. американский физик Коллинз сообщил об экспери​менте, цель которого состояла в обнаружении возможного зату​хания индукционного тока, наведенного в кольце из сверхпро​водника. Даже через два с половиной года после начала опыта им не было отмечено никакого уменьшения тока.

В настоящее время экспериментально установлено, что при​мерно половина металлов переходит в сверхпроводящее состоя​ние. Однако основную часть сверхпроводников образуют не чи​стые металлы, а их сплавы и соединения. Любопытно отметить, и такой факт: очень хорошие проводники, такие, как медь, се​ребро, золото, вовсе не проявляют сверхпроводящих свойств.

Различают низкотемпературную и высокотемпературную сверхпроводимость. Долгое время среди сверхпроводников рекордным являлось соединение ниобия с герма​нием Nb3Ge (Тк = 23 К). Весной 1986 г. Г. Беднорз и А. Мюллер сообщили об открытии ими сверхпроводимости в соединении оксида лантана, бария и меди с критической температурой примерно 33 К. Это была первая условная граница между низкотемпературной и высокотемпературной сверхпроводимостью. На этом этапе важным было не повышение критической температуры примерно на 10 К, а открытие новых сверхпроводниковых материалов, относящихся к металлокерамикам, потребовавших новых теоретических работ в объяснении их сверхпроводящих свойств. Исследование керамических материалов позволило Р. Чу уже через полгода открыть сверхпроводимость оксида иттрия, бария и меди с критической температурой выше 90 К. В течение 1998 г. исследование десятков тысяч соединений на основе меди, предпринятые значительной частью ученых, в том числе, ранее занятых в других областях исследования, позволило найти новые сверхпроводящие материалы и поднять критическую температуру до 125 К. Появилось технологическое деление на низкотемпературную и высокотемпературную сверхпроводимости относительно точки кипения азота (77 К). Именно при критических температурах выше точки кипения азота крупномасштабные технологические применения сверхпроводимости становятся экономически оправданными.

Однако, теоретическое осмысление явления сверхпроводимости в совокупности с практическим применением пока все – таки удалось организовать в области низкотемпературной сверхпроводимости. Как показывает эксперимент, значение критической температуры зависит не только от химического состава вещества, но и от его кристаллической структуры. Например, существуют две различные кристаллические модификации лантана (
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) характеризующиеся своей критической температурой Тк 
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. Существуют сверхпроводящие сплавы (примером может быть CuS), компоненты которых в чистом виде не обнаруживают сверхпроводимости.

Из этих данных об особенностях сверхпроводников следует, что сверхпроводимость представляет собой коллективный эффект, связанный со структурой всего образца.

Отсутствие сопротивления является фундаментальным, но не единственным свойством сверх​проводников. У них наблюдается аномалия магнитных, тепловых и ряда других свойств, и по этой причине более правильным было  бы говорить не просто о сверхпроводимости, а об особом состоянии вещества при температуре ниже критической температуры фазового перехода.

Теоретическое объяснение низкотемпературной сверхпроводимости значительно отстало по времени от момента его экспериментального откры​тия. После многочисленных попыток различных авторов только в 1957 г., т. е. примерно полвека спустя, была построена микро​скопическая теория сверхпроводимости. Ее авторами стали аме​риканские физики Дж. Бардин, Л. Купер и Дж. Шриффер. Развитую ими теорию по первым буквам их фамилий называют сокращенно теорией или моделью БКШ. Стал понятен механизм образования сверхпроводящего состояния, который, как и сле​довало ожидать, носит сугубо квантово-механический характер.

Ввиду значительной сложности теории БКШ мы в данном пособии ограничимся качественными соображениями, передающи​ми ее физический смысл. Очевидно, что механизм сверхпроводимости совершенно отличен от механизма обычной электропроводности как металлов, так и полупроводников.

Каков же этот механизм? Первым приближением к пониманию механизма сверхпроводимости было открытие российским физиком П. Л. Капицей в 1938 г. сверхтекучести гелия, или точнее его жидкого изотопа 4Не и создание ее теории совместно с Л. Д. Ландау (1941 г.). Важный вклад в теорию сверхтекучести жидкого гелия, способствующий и пониманию сверхпроводимости, внес американский физик–теоретик Р. Фейман (1957 г.).

Было замечено, что жидкий гелий 4Не при температуре 2,186 К, при давлении его паров, равном 105 Па, совершает фазовый переход второго рода. Температуру перехода обычно называют 
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 - точкой (по виду кривой зависимости теплоемкости жидкого гелия от температуры в окрестности точки перехода: рис. 11.1). При температурах выше 
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 - точки говорят о гелии - I, ниже - о гелии - II. Гелий - II обладает удивительным свойством – сверхтекучестью. В этом состоянии вязкость гелия – II равна нулю, что проявляется в независимости скорости этой жидкости в тонких капиллярах от разности давлений и от толщины капилляра, в образовании тонкой пленки на поверхности твердых тел, соприкасающихся с гелием – II и в других квантовых явлениях. Качественно сверхтекучесть объясняется тем, что атомы жидкого изотопа 4Не являются бозонами (частицами с целым спином). Напомним, что бозоны являются коллективистами. Значительная доля таких частиц при Т = 0 К может пребывать в основном (наинизшем) квантовом состоянии. Их сосредоточение на низшем энергетическом уровне называется Бозе – конденсацией. Другими словами, любые макроскопические движения такой жидкости, которые не выводят ее из основного состояния не сопровождаются изменениями энергии и импульса жидкости в целом, т.е. жидкость не проявляет абсолютно никакой вязкости (сверхтекучесть).

Так как квантовая жидкость является системой, в которой макроскопическая доля частиц находится в основном квантовом состоянии, то естественно принять, что сверхтекучая жидкость состоит как бы из двух взаимопроникающих жидкостей: нормального компонента, ведущего себя классически, т.е. как обычная вязкая жидкость, и собственно сверхтекучего компонента, представляющего собой совокупность макроскопического числа частиц, согласованно движущихся в едином квантовом состоянии. При этом необходимо допустить, что между этими обеими частями массы жидкости “нет трения”, т.е. не происходит передачи импульса между указанными компонентами жидкости. Соотношение между нормальной и сверхтекучей компонентами квантовой жидкости изменяется с температурой: при абсолютном нуле вся жидкость сверхтекучая, при 
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 - точке вязкая.

По своей физической природе сверхпроводимость является сверхтекучей жидкостью, состоящей из электронов. Однако электроны имеют полуцелый спин и подчиняются статистике Ферми – Дирака, для них Бозе – конденсация невозможна. Поэтому для объяснения сверхпроводимости необходимо прежде всего понять, каким путем электроны могут подвергнуться Бозе – конденсации. Важнейшим экспериментом, указавшим на механизм Бозе – конденсации в сверхпроводниках, явился так называемый изотонический эффект в сверхпроводниках. Если изменить изотопный состав материала сверхпроводника, то критическая температура Тк в сверхпроводящее состояние изменится. От массы же атома сверхпроводника зависит скорость звука в нем. Поэтому представляется возможным предположить, что сверхпроводимость имеет какое – то отношение к взаимодействию электронов и фононов. Физически это означает следующее: электрон, перемещаясь в кристалле, посредством своего кулоновского поля поляризует (деформирует) кристаллическую решетку. Нарушение режима колебаний решетки приводит к ее возбуждения, т.е. рождению в ней фононов. При этом, как было показано Купером (1956 г.), испускание электроном с импульсом 
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 фонона с импульсом 
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 и последующее поглощение этого фонона  другим электроном с импульсом 
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 приводит к эффективному притяжению этих электронов. При очень низкой температуре в сверхпроводящем состоянии образца это притяжение преобладает над кулоновским отталкиванием между электронами.

В результате такого электрон – электронного взаимодействия посредством обмена фононом возникает связанное состояние двух электронов, получившее название куперовской пары. Сущест​венно то, что минимальной энергией такая пара обладает в том случае, когда импульсы взаимодействующих электронов равны по модулю и противоположны по направлению: 
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, а также когда их спины ориентированы антипараллельно. Таким обра​зом, куперовские пары с минимальной энергией характеризуют​ся нулевыми импульсом и спином, ведут себя как бозе - частицы и могут накапливаться в одном и том же состоянии (их число в образце не фиксировано).

Максимальная энергия фонона определяется соотношением: 
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. Поэтому участвовать в образовании куперовских пар в сверхпроводнике могут лишь те электроны проводимости, кото​рые занимают энергетические уровни в узком слое шириной 
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 вблизи поверхности Ферми (
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). При этом если суммарная энергия двух электронов, находящихся на поверхности Ферми, в нормальном состоянии образца равна 
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, то в сверхпроводящем состоянии энергия куперовской пары, образованной этими электронами, оказывается меньшей:
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где 
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 — положительная постоянная величина, определяющая энергию связи пары.

Таким образом, наличие эффективного притяжения между электронами, ведущую роль в котором играет решетка кристал​ла, приводит к тому, что спаривание этих частиц оказывается энергетически выгодным процессом.

Энергия спаривания, как показывают оценки, очень мала. Достаточно повысить температуру сверхпроводника до значения Т>Тк, и тепловое возбуждение разрушит пару. Однако для это​го требуется конечная энергия, равная энергии связи 
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 пары. Поэтому в сверхпроводящем состоянии движение такой пары становится устойчивым и тепловые колебания решетки не воз​мущают его.

В микроскопической теории сверхпроводимости наряду с по​нятием основного состояния сверхпроводника при Т = 0 К вводится также понятие возбуждений или квазичастиц, возникающих в нем при температурах, отличных от нуля. В нормальном состоянии эти квазичастицы образуют квазинепрерывный спектр обычных неспаренных электронов. В сверхпроводящем состоянии образуется энергетическая щель между спаренными электронами и неспаренными. Другими словами в спектре возбуждений сверхпроводника при Т< Тк имеется энергетическая щель. В таком спектре нет состояний, отстоящих от основного на сколь угодно малую величину, как это имеет место в нормальном состоянии металла. В известном смысле это напоминает полупроводник с запрещенной зоной шириной ~
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При Т<Тк в электронной подсистеме сверхпроводника услов​но различают «нормальную» и «сверхпроводящую» компоненты. Квазичастицы характеризуют «нормальное» движение в образ​це, сопровождающееся рассеянием на тепловых колебаниях ре​шетки: «сверхпроводящая» компонента связана с куперовскими парами. Если в сверхпроводнике возбужден ток, обычные про​цессы рассеяния не могут вызвать его затухания, так как куперовские пары представляют собой устойчивые образования, для разрушения которых, т.е. для возбуждения в сверхпроводнике квазича​стиц, необходимо затратить конечную энергию, равную энергии связи 
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0 К). Этим и объясняется равенство нулю сопротив​ления образца в сверхпроводящем состоянии.

Отметим также, что разрушить сверхпроводимость и переве​сти образец в нормальное состояние можно не только нагрев его, но и пропустив по нему значительный ток или поместив его в достаточно сильное внешнее магнитное поле.

Осмысление экспериментальных достижений высокотемпературной сверхпроводимости требует существенной модернизации тео​рии БКШ. Если исходить из почти полувекового запаздывания теоретического объяснения низкотемпературной сверхпроводимости и ее практического применения по сравнению с обнаружением, то можно предсказать теоретическое прогнозирование модели и практического применения высокотемпературной сверхпроводимости в первой четверти 21 – го века. При этом очевидно будет достигнута и критическая температура, сравнимая с обычными температурами на поверхности Земли.

Заключая на такой “оптимистической” ноте данный параграф, отметим, что практически все ученые, упомянутые в этом параграфе были удостоены Нобелевской премии по физике. Практическое использование сверхпроводимости идет в двух основных направлениях. Первое из них связано с разработкой сверхмощных магнитных систем (генерирующих магнитное поле с индукцией до 15 Тл) и объемных резонаторов (добротностью ~ 1011) для накопителей энергии, ускорителей заряженных частиц и других устройств, созданием силовых кабелей и трансформаторов большой мощности для систем централизованного распределения электроэнергии. Второе направление связано с использованием Джозефсона эффекта (туннелирование пар, протекание сверхпроводящего тока через тонкий слой диэлектрика или металла в нормальном состоянии, разделяющего два сверхпроводника) для создания усилительных, преобразовательных, переключательных, измерительных и других устройств с уровнем собственных шумов приближающимся к квантовому порогу.

11.2. О роли квантовых свойств твердого тела в создании 
информационных технологий

XXI век — век перехода наиболее развитых стран в информационное общество. Ключевые понятия для анализа этого перехода: ин​формация и технология.

Информация — это ограничение на число микросостояний систе​мы, связанное с начальными условиями или внешними факторами. Таким образом, количество информации можно оценить как уменьше​ние энтропии "носителя" информации. Уменьшение энтропии реализу​ется в некоторой упорядоченности структур.
В науке нет общепринятой количественной характеристики инфор​мации. Информация, в отличие от энтропии, обладает качественным свой​ством — ценностью. Из-за квантовых эффектов знание начальных условий с течением времени определяет поведение системы все с меньшей вероятностью — информация деградирует, хотя энтро​пия может не меняться.

Информация может накапливаться, обрабатываться и передаваться с помощью современных информационных технологий.
Технология в информационном обществе – есть результат практического применения в материальной деятельности человека моделей современного естествознания, в том числе и квантовой физики.

В процессе перехода к информационному обществу происходит увеличение сложности или информативности технологии, что предъявляет повышенные требования к создателям новой технологии и к тем, кто на ней работает. Применение новых технологий – главный фактор экономического роста, социальной стабильности любого общества в современных условиях. Среди трудовых навыков умение обрабатывать информацию ста​новится первостепенным. Повышается значимость фундаментального образования. К этим характерным чертам информационного общества приводит резкое уменьшение стоимости информационной тех​нологии по сравнению со стоимостью промышленных технологий и увеличение стоимости "человекочаса".

Наибольшее влияние на развитие цивилизации в ХХ веке оказала квантовая физика и ее практические приложения. Примерно три четверти века лидировали атомная и ядерная физика, но в последующей четверти века лидерство захватили микроэлектроника, лазерная техника и в конце века лазерная связь, т.е. на передовые позиции вышли технологические применения целого ряда квантовых свойств твердого тела, в том числе и рассмотренных в данном пособии.

Микроэлектроника — направление технологии, связанное с соз​данием приборов и устройств в миниатюрном исполнении и исполь​зованием интегральной (групповой) технологии их изготовления. Характерный размер элементов — 0,3 - 0,5 мкм.

Типичными устройствами микроэлектроники являются: микропро​цессоры, запоминающие устройства, интерфейсы и др. На их базе создаются компьютеры, системы автоматизации и управления в промышленности и сельском хозяйстве, контрольно-измерительные приборы, медицинское оборудование, средства связи и передачи инфор​мации и т. п.

Микроэлектроника базируется на использовании квантовых эффектов в твердом теле и в первую очередь в полупроводниках. Важными для хранения информации оказались и магнитные свойства твердых тел, которые также получили свое объяснение в модели обменного взаимодействия особых квазичастиц – магнонов (частиц с перевернутым спином) с помощью спиновых волн. 

Основа элементной базы микроэлектроники — интегральные схе​мы — создаются с помощью планарных технологий на монокристал​лических подложках и представляют собой матрицу однотипных эле​ментов, например транзисторов, способную выполнять логическую операцию любой сложности. Современные интегральные схемы со​держат до 107 элементов на кристалл.

Достигнутый уровень развития микро​электроники не только позволил с помощью ЭВМ многократно усилить интеллектуальные способности человека, но и сделал возможным начало прикладных исследований и практических разработок систем искусственного интеллекта.

Предполагается дальнейшее уменьшение размеров элементной базы на основе нанотехнологий и также развитие новой ветви  микроэлект​роники в направлении копирования процессов в живой клетке, и ей присвоен термин "молекулярная электроника" или "биоэлектроника".

Особое значение приобретает лазерная связь с использованием инфракрасного излучения полупро​водниковых лазеров (( ~ 1 мкм) позволяющая существенной поднять скорость и качество передаваемой информации, повысить надежность  и секретность.

Лазерные ли​нии связи, действующие в ближнем космическом пространстве, обеспечивают обмен информацией между искусственными спутниками Земли, через которые можно устанавливать связь между любыми точками Земли.

Наибольшее распространение получили волоконно-оптические линии связи (ВОЛС). Они уже сегодня работают со скоростью передачи информации 2,5 Гбит/с и более. По одному волокну — стеклянной нити чуть толще волоса — можно одновременно передавать 32000 телефонных разговоров или 60 цветных телевизионных программ.

Волоконно-оптические линии связи объединят ком​пьютеры и локальные сети в единую мировую информационную сеть — основу информационного общества будущего. Например, в Японии к 2015г. планиру​ется провести оптическое волокно к каждому дому, к каждому ра​бочему месту.

Квантовая физика стала основой энергосберегающих и экологически безопасных промышленных каталитических и ферментных технологий на основе электронной модели современной химии. Успехи в биотехнологиях и генной инженерии также взаимосвязаны с квантовомеханическими теориями и успехами в создании на ее основе систем, позволяющих быстро и эффективно решать задачи в области естественных наук, при управлении не только техническими, но и биологическими объектами, а также в социально – политической сфере человеческой деятельности.

Именно квантовой физике мы обязаны научному обоснованию наряду с классической стратегией познания, выраженной в традиционной логике: “или” - “или”, неклассической стратегии познания, выраженной в неподвластной традиционному мышлению логике: “и” – “и”. Информационное общество, как новая человеческая цивилизация, должно строиться на комплексном единстве классической и неклассической стратегий познания и на глобальном эволюционизме самого понятия технологии от традиционного способ преобразования природы к “средству выжить” в тесном единстве с природой обеспечивая при этом себя материальными благами и комфортными условиями существования.
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286.1. Классическая теория теплоемкости твердых тел


306.2. Теплоемкость кристаллов по Эйнштейну


316.3. Теплоемкость кристаллов по Дебаю


356.4. Теплопроводность диэлектрических кристаллов


36ОК – 7.   ЭЛЕКТРОНЫ В МЕТАЛЛАХ


367.1.   Квантовая теория свободных электронов в металлах


427.2. Работа выхода. Проникновение через барьер


47ОК-8. ЭЛЕМЕНТЫ ЗОННОЙ ТЕОРИИ ТВЕРДЫХ ТЕЛ


478.1. Понятие о зонной теории твердого тела


528.2. Электропроводность и теплопроводность металлов


60ОК-9      ЭЛЕМЕНТЫ ФИЗИКИ ПОЛУПРОВОДНИКОВ


609.1. Собственная проводимость полупроводников


639.2. Легирование полупроводников. Примесная проводимость полупроводников


659.3.   p-n переходы


699.4. Полупроводниковые диоды


719.5. Транзистор


73ОК – 10. ФОТОЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ И ТЕРМОЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ ЯВЛЕНИЯ. ЛЮМИНИСЦЕНЦИЯ


7310.1. Фотоэлектрические явления


7810.2 Люминесценция


8110.3. Термоэлектрические явления


83ОК-11.  СВЕРХПРОВОДИМОСТЬ. О РОЛИ КВАНТОВЫХ СВОЙСТВ ТВЕРДОГО ТЕЛА В СОЗДАНИИ  ИНФОРМАЦИОННЫХ ТЕХНОЛОГИЙ


8311.1. Квантовые явления при низких температурах.  Сверхпроводимость. Сверхтекучесть


9011.2. О роли квантовых свойств твердого тела в создании  информационных технологий
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