Physique Statistique (PHY432)
Amphi 10: Electrons dans les solides
Marc Meézard
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Electrons dans les solides
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* Rappels sur les gaz de fermions
* Théorie des bandes

e Conducteurs et Isolants

e Semiconducteurs




Fermions: facteur d’occupation

Etats d’un électron : |¢k) Energie : €k

Distribution du nombre de particules dans I'etat £ :

P(ny) = 1 + eB(r—exr)

1
1+ eﬁ(ek — )

Facteur d’occupation de Fermi: |fi = (ny) =




Facteur d’occupation de Fermi
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Temperature finie: excitations possibles autour de

e~ pu+ OKT)




Electrons libres

(€) ‘ Facteur de Fermi:

1

/(€)= 1 & eBle—n)

e s 4y , : (zm)S/Q
Densite d’etats electrons libres  p(e) =27
boite de volume V: 472 B3

Ved(e)

N= [deD@f©) U= [deDf




Electrons dans un solide
Electrons libres? NON!

- une bonne approximation pour les metaux...

—

Positions des noyaux fixées aux points R,

noeuds d’un réseau périodique

Hamiltonien des electrons:

—> Conducteurs, isolants, semiconducteurs,
supraconducteurs, magnetoresistance geante,
transistors, ...




Electrons dans un solide

Ordres de grandeur:

Interaction de Coulomb d’un électron
avec les autres: (ecrantage)

Energie cinetique d’un éelectron
(energie de Fermi):

—> Interactions deviennent néegligeables dans la
limite de haute densite (consequence de Pauli)




Electrons dans un solide

,
e

~\

J

Pour aller au dela: approximation de champ mLyen.

e* )

1<J

—

) calcule de fagon auto-coherente a parti

1
———— ~ > Vers(ri)
75 — 7] ZL:

Vo (7) ~ /d?’n(?’)

r = \
- Veps(7)
¢ y




Electrons dans un solide: champ moyen

1 . |dee qualitative
S22 Ve e )
) ] ;

1<J

Principe du calcul:
=2

H = :
2

1

Diagonaliser h: états ¢(7)

S S 1
n(?“) — 22 |¢k(7“)‘265(€k_u) +1
k

En fait nettement plus complique: Hartree-Fock,
fonctionnelle de densité Verr existe, périodique




Electrons dans un solide: potentiel effectif

Etats propres d’un éelectron
dans un potentiel periodique!?

Th. des perturbations!?




Effet crucial d’un potentiel péeriodique

A
Electron vecteur < >

d'onde k

_27T

k

A

VA ATATAY
a

a = 5 interféerences destructives: meme un
potentiel faible va bloquer le mouvement

d’un électron pour ;. _ "
a




Electron dans un potentiel péeriodique

ARATRTRTATAY

Une methode geneérale: la méthode des liaisons fortes.

*Double puits
*Une dimension
*Dimension quelconque




Retour sur le double puits

— —

V(ir—Ry)+ V(= Ry)




Retour sur le double puits

Puits de gauche , _

Etat fondamental:

Energie




(Yg|tg) =~ 0

Approximation des liaisons
fortes: diagonaliser h dans le
sous-espace forme des etats
fondamentaux dans chaque puits




Dans la base |¥g), [¥q) :

Etats propres: Energies:

(|0g) + |10a)) E,=e—t

b
7

(Wg> 1q))







Distance
entre les puits




Electron dans un potentiel périodique, d=1

|¢n> — ¢(T N na)

A

R, = na

—tsip=n=xl
0 dans les autres cas




Electron dans un potentiel périodique, d=1

Hamiltonien dans la base des |1, ) (liaisons fortes): matrice
N x N
/ € .. =t \
—1 .. .0

0

—1

¢ )

Vecteurs propres: Valeurs propres:

OK) = Z glhan 1) € = € — 2t coska

n

Delocalises!



\ eN.z'ka, /

e, =€ — t(e™ + e %) = ¢ — 2t coska

- 27p 1
Quantification: Vtke — 1 )
N a

Valeurs possibles: |Px+2r/a) = [Pk) K € { W, . [

a a




Bande d’énergie dans un cristal, d=1

Un electron en une dimension

pr) =) €M |iy,) %

n

€. = € — 2t cos ka

ke |

-

)
a a

“Zone de Brillouin”




Bande d’énergie dans un cristal, d=1

Un electron en une dimension

. €+ 2t
pr) =) €* i)

n

e — 2t cos ka

e — 2t

—7/a

ke |

-

; N >1
a a

Continuum d’états dans la bande d’énergie [¢ — 2t, € + 2]




Bande d’énergie dans un cristal, d=1

Un electron en une dimension

b

€ + 2t |

a

2 N etats dans un
f intervalle |e — 2t, € + 21]
spin

Continuum d’états dans la bande d’énergie [¢ — 2¢, € + 2t




Bandes d’eénergie dans un cristal, d=1

I

Plusieurs etats atomiques

—> Plusieurs bandes

// Bande inter«

<«

THTmm

f—

2N états dans
chaque bande




Electron dans un potentiel péeriodique

ATATATATATAY

Une methode geneérale: la méthode des liaisons fortes.

*Double puits
*Une dimension
*Dimension quelconque




Electron dans un potentiel périodique

Etat lie dans un puits:
(Yplthn) = dpn

(Vp|h|thy) =~ —t si p et n sont voisins
0 dans les autres cas

On cherche un état propre  |¢3) = Z e B ()




Electron dans un potentiel péeriodique

—— Z ik (Rn—R,)

n(p)

On cherche un etat propre




Electron dans un potentiel périodique

Etat propre |[¢;) = Z eik- R Un)
n Rk : pseudo-impulsion

S Z ik (Rn—R,)

n(p)

Reseau cubique, dimension d:

d
€ =€ — 2t Z cos(k,a)
v=1

Relation de dispersion




Electron sur un réseau carre

d
€ =€ — 2t Z cos(kya)
v=1

—

1p f \
b ! :
! r 3
» /"
. ] —~

Zone de Brillouin

2 N etats dans une bande kz,ky € [—m/a,m/a]
d’énergie [—4t, 4t] muItipIes de 27T/L




Electron sur un réseau carré

d
€ =€ — 2t Z cos(kya)
v=1

2N etats

r N electrons




Electron sur un réseau carré

d
€ =€ — 2t Z cos(kya)
vr=1

r N electrons




Electron sur un réseau carré

d
€ =€ — 2t Z cos(k,a)
v=1

2N etats
, T =0
r /N eélectrons

Surface de Fermi = carre
tourné de 45°!




Electron sur un réseau carre d
€ =€ — 2t Z cos(kya)
2N etats v=1

, T =0
r /N eélectrons

Surface de Fermi =~ cercle

(sphere a 3d) X

-0.5F \

-1t \ . ' "
- -0.5 4]

A

J
Y f/
0.5 1

2 s s T petit

-
A

€, = € + ta’k? = e - k2

Comme des éelectrons libres, avec une masse effective
Meff 7 Me




Surface de Fermi du cuivre




Densité d’états

E




Densité d’états

v

2 dk,dk,dk,
ST ¢-€[B,E+dE]
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Densité d’états

D(E)dE = 2—— / dk, dk, dk,
873
¢-€|E,E+dE)]




Bandes d’énergie du Sodium

Z =11

r

§

R

N
2p
a 10 \V4 20k
11 N electrons

2N 2N 6N

. J

Bande de

Bande de
valence

conduction




Bandes d’énergie du Sodium

Sodium Z=11

§

- 3 eV
10 eV g9gev ©

2k
2Meff

Bas de la bande de conduction: e(E) = €.

N fermions libres, masse m,s; ~ 0.44 m




Bandes d’énergie d’un isolant

Sodium Z=11

lé

Bande de conduction vide




Bandes d’énergie d’un isolant

Bande

Néon: gap ~ 20 eV ~ 240000K

Sile gap est <~ 1ou2 eV —>"“semiconducteur”



Conductivité des solides
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Ge:gap = 0,7 eV

Si:gap = I,| eV




Semiconducteurs...

MOORE'S LAW

TRANSISTORS
S
8
1

] '
1980 1985 1990
YEAR OF INTRODUCTION

Un transistor: meme ordre
de grandeur de prix qu’un
grain de ble (4 mg)




Densité de porteurs d’un semiconducteur
Gap by =FE. - L, Hyp:

(o proche du
milieu du gap

(p(T) :nb de trous

~\

dans la bande de

valence

J

"n(T) :nb d’électrons
dans la bande de

conduction




Densité de porteurs d’un semiconducteur
f 1-f /




Nombre d’électrons dans la bande de conduction

( )

1

D.(€)

1+ eﬂ(e_lu)
g J

Ordre gdeur

—BE, /2




Nombre de trous dans la bande de valence

g 1
1+ eﬁ(eu)]D”(e)

Ordre gdeur

—BE, /2




Nombre de porteurs

3/2
n(T) ~ Vo[ 2mekT o —Blec—p) electrons
4 mh?

mh?

o, kT /2
p(T) ~ Z ( Mok ) e~ Plh=ev)

€y + € 3 My
= - —kT'1
2 4 °5 Me

€y T €c
2

Confirme '’hypothese de p =~




Nombre de porteurs

V([ 2y/mcm,kT 3/2 —BE, /2
A4 mh?

r

s 1.000 800 600 300 273 - 250
10 T T 1 T T T

N

EN

Conductivite AR
proportionnelle a |

73/2 ,—Eq4/(2kT)

cm !

Germanium

(Pente)—> Eg — 07

conductivité / ohm *

N,

Application: thermistors




Nombre de porteurs

3/2
VY (2\/mcn;va> / —BE,/2
mh

Exemple Si:

T'=300 K

n p 16 —3
= =2 10
» V m

Atomes ~ 10%° m 3 Méeme une faible
fraction d’'impuretes

lonisation effective ~ 10~3 ==> change completement
le nombre de porteurs




Absorption optique d’'un semiconducteur

Absorption pour hv > E,

Effet photovoltaique

Optoelectronique

> Majeures

10

! | |

0.3 0.5

Aw in gV ——

Antimoniure d’Indium
(InSb) E,=0.2eV

A= 06um




Semiconducteurs IV: Si. Ge

Periodic Table of the Elements

B hydrogen B poor metals 6
alkali metals B nonmetals C

B alkali earth metals B noble gases =

B transition metals B rare earth metals Sj

21 22 23] 24 26| 27 28] 29 32
Sc| Ti |V |Cr Fe | Co|Ni | Cu al| Ge

39| 40| 41| 42 a4 45| a8 47 [ 50
Y | Zr | Nb [Mo Ru[Rh |Pd | Ag n | Sn

571 72| 73| 74 76| 771 78] 79 82
La| Hf | Ta | W Os| Ir | Pt | Au Pb

89| 104 106 108 | 110

Ac |Ung|Unp Uno|Une| Unn| ﬁ ﬁ

[1I-V: GaAs, InSb




Semiconducteurs IV: Si. Ge

Periodic Table of the Elements

B hydrogen B poor metals
alkali metals B nonmetals

B alkali earth metals B noble gases

B transition metals B rare earth metals

21| 22| 23] 24 26| 27| 28
Sc|Ti |V |Cr |Mn|Fe | Co|Ni

39| 40 41| 42| 43 44 45| 46
Y | Zr |Nb [Mo | Tc | Ru|Rh |Pd

571 72| 73| 74 75 78| 77 78
la|Hf | Ta | W | Re| Os| Ir | Pt Pb

89| 104 106| 107\ 108 109 110
Ac |Ung|Unp|Unh|Uns [Uno|Une| Unn|
Phosplorus

Electrong pexr shells 2,8.5

@ I1-V: GaAs, InSb




Dopage “n”: impuretés donneuses
O—O

P : Un electron supplémentaire.
O Etat tres faiblement lie autour
de l'ion P (rayon =~ 50 ag)

Bande

, interdite

Bande de € g 780 Bande de

valence conduction

€. —€g =45 meV

€c — €, ~ 1.1 eV 300 K = 1/40 eV




Dopage “n”: impuretés donneuses

Ng impuretes.Pour €. — ¢y < kT < €. — ¢,

TL(T) ~ Nd
p(T) < n(T)

electrons en exces,
controle par le taux
d’'impuretes.

Matériau dopé n ////////

Bande de & v

valence

€. —€g =45 meV

€c — €, ~ 1.1 eV 300 K = 1/40 eV




Dopage “p”’: impuretés acceptrices

Ng impuretés.

n(T) < p(T)

trous en exces,
controle par le taux
d’'impuretes.
Materiau dope p

Bore (lll) dans Silicium (IV):
deficit local d’'un électron. Un
électron de la bande de valence
peut venir en etat lieé autour de
'ion B

Bande

, interdite

Bande de 8V4 : € Bande de €

valence conduction



Jonction p-n

Diode current (mA)

Leat amplifie 5V

aucun courant

—

Eeajt

, diminue oV

courant




p-n-p: transistor

Emetteur Base Collecteur

Courant emetteur-collecteur
controlé par la tension Few e
émetteur-base... it

Ed

Une longue histoire, >
basee sur: bandes, Fermi...

Majeures...




Résumeé des points importants
(k)

Electron dans un potentiel
periodique: bandes d’énergies

B 10

des etats, separees par des 2
‘gaps’ s

0

# Densite d’états:

Isolant si €F dans un gap

Conducteur si €F dans une bande

Semiconducteur = isolant a faible gap




Résumeé des points importants

Semiconducteur:

Absorptionsi hv > E,

Nombre de porteurs ~ e PEg/2

Tres sensible aux impuretes: dopage!




