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0 Klassifikation der Festkorper

Einkristalle: vollstdndig periodisch

Polykristalline: zusammengesetzte Einkristalle
Amorphe: nur langreichweitige Translationssymmetrie
Zusammengesetzte Materialien: keine Ordnung

1 Atome in Kiristallen

Triclinic

Maonoclinic

Ortharhombic

Kristallstruktur

Basis

2D Bravaisgitter

3D Bravaisgitter
Punktgruppen
Einheitszelle
Primitive Einheitszelle
Wigner-Seitz-Zelle

Koordinationszahl
Richtungen

Satz dquiv. Richtungen
Flichen

Flachen im kubischen Gitter

hexangonales Gitter

Gitter + Basis

ﬁj = x;a1 + y;a2 + z;a3 mit Basisatomen j

5 Moglichkeiten (variiere a, b, v = 90°,60°, bel.)

14 Moglichkeiten in 7 Kristallsystemen

Mit dem jeweiligen Gitter vertrégliche Basissymmetrieelemente

Menge von Gitterpunkten, die periodisch wiederholt das Gitter aufbaut
Kleinstmogliche Einheitszelle (nur ein Gitterpunkt, nicht eindeutig)
Spezielle primitive Einheitszelle; Konstruktion durch Mittelsenkrechten
der Verbindungslinien zu allen niachsten Nachbarn.

Anzahl direkt gebundener Atome

Richtung von Z = udj + vas + waj gegeben durch [uvw], fiir negative u: [uvw]

(uvw)
Miller’sche Indices (hkl) = (111) Satz dquivalenter Richtungen: {hkl}
d= hiho+kikatlils

a —
vimEE 080 = T e
4 Indices: 3 in Grundflache, 1.1; hcp (ABAB) oder fcc (ABC) Struktur



Kristallsystem Gitterkonstanten  Winkel Zéhligkeit

triklin a=b=c aFtBF£y 1
monoklin a#b#c a=v=90°p03#90° 2
orthorombrisch a#b#c a=pF=~v=090° 2 (zwei)
tetragonal a=b#c a=p=v=90° 4
hexangonal a=b#c a=L0=90°%~y=120° 6
trigonal (rhomboedrisch) a=b=c¢ a=L0=7v%#90° 3
kubisch a=b=c a=L0F=~v=90° 3 (vier)
"Z ‘lZ an
L—— ="y =y ry
“ — “—
X (201) X 270) X oaty
Fehler in Kristallen: =~ Schottky-Defekte Leerstelle im Gitter Np = Ne Erent/ksT
Frenkel-Defekte Atom im Zwischengitter Np, = VNN e czw/ksT

mit Nz, Zahl Zwischengitterpléitze
Substitutions-Storstelle  Fremdatome im Gitter, z.B. bei Dotierung
Gitterversetzungen Schrauben- oder Stufenversetzungen
Punktdefekte diffundieren, aber langsamer Prozess; wachst schnell mit T

Bindung Vorkommen Theorie

2
Van-der-Waals Edelgaskristalle induzierte Dipole E ~ P1£2 = %
Wasserstoftbriicken zwischen H und F\N,O  Teilladungen durch unterschiedliche Elektronegativitat
metallisch alle Metalle Elektronengas zwischen Ionenriimpfen
ionisch Alkalihalogenidkristalle elektrostatische WW, E ~ —j‘ﬂ; mit Madelung—K a
kovalent Diamant, Si, Ge Orbitaliiberlappung, Hybridisierung z.B. s2p* — sp?

Repulsive Kréfte: Coulomb-Abstoflung Kerne bzw. Elektronen

kinetische Energie aus Unschérferelation
Besetzung hoherer Energieniveaus aufgrund von Pauli

2 Wellen in Kristallstrukturen

Bragg-Bedingung: 2dsin © = nA, d.h. Beugung nur moghch fiir n\/(2d) <

Laue-Bedingung (4quivalent): e ih-F)E — 1 k[? % K
Definitionen: Wellenvektor Phonon k| = =2 = h; E — hy
Streuamplitude A(ff) = pr p(F)e” i(k—=K")7 g1/
Streuvektor K=(k-F)
Streudichteverteilung p(7+ E) =p(F) = 1/(27r) JAK ) i(k— ’;)'Fd3K
— Fourierkoeff. prkt = 1/Vz [y, p(F)e” Enw 7y
Gittervektor R= niay + ngag + n3a3
reziproker Gittervektor K hkl = hbl + kbz + lb3
— bl - dj = 2m0;j, thl L (hkl)
Brillouin-Zone Wigner-Seitz-Zelle des reziproken Gitters



Basis des reziproken Gitters: 51 =2m=

52 Xﬁg 7 _ 63X61 7 _ dl X(i’z
-((szd’g)’ b2 =2 b3 - 271—61-(52)(63)

61-(62><[l'3) ?

Ortsgitter

— Reziprokes Gitter

Beispiel bee und fee:

bee: @ = a/2(j+ k — 1)
fec: by =a/2(f+k

=3 =

@ =2n/a(j+ k) (fce)
b; = 2r/a (j + k — 1) (bee)

Laue
Drehkristall
Pulvermethode

Spektroskopie:

Edwald-Kugel (Radius |k| um k¥ — Laue erfiillt) mit Spektrum Ao bis A;
Drehung bist reziproker Gitterpunkt auf Edwaldkugel trifft
statistische Verteilung der Achsen — Drehkristallbild (Debye-Scherrer)

° [} ° L} §2

Strukturfaktor:

Basisatome fithren zu Modifikation der Interferenzbedinungen

Shil = Yo fa (I? Je2milhuathvatlva) mit Atomstrukturfaktor f, des Atoms o

, wi(Lnalpil
Beispiel bee: Sy = fe2m(0+0+0)+f62 22830 Reflex nur fiir h+ k + 1 gerade

3 Gitterschwingungen

Wellenvektor
Federkonstante

Definitionen:

Verschiebung Atom n aus GGLage na &
Phasen-, Gruppengeschwindigkeit

Phononenimpuls

1D Gitter mit einem Basisatom:

1D Gitter mit zwei Basisatomen:
3D Gitter mit p Basisatomen:

o= 2K+ G) @
N m —

%/

AN ) g didor - - 2G

Optischer Zweig (+)

lg| = 27/A mit A =27 /a
K

u(na)

c=w/q,dw/dq

hq

U= 3K, (u(na) — ulfn + 1]a))* — mii(na) = — 525
— Dispersionsrelation: w = 2\/%| Sin(%qa)’

Federkonstanten G, K — w? = ££& 4 L/K? +G?+2KGcosqa

m

3 akustische Zweige, 3(p — 1) optische Zweige

-n/a

2K 2K
“TVm m
m 1,07
w=,— : W=
m : M
Akustisjcher Zweig (-) Akustischer Zweig (-)
q q
n/a -n/a n/a




Erzeugung von Phonen: durch Auflere Stérungen (Schall), Teilchenstreuung, thermisch.

Es gelten Erhaltungssétze fiir Absorption bzw. Emission: Impulserhaltung k+K=KFq
o thIQ

Energieerhaltung %

- Zmn (j‘,s
spezifische Wérme: Einstein-Modell: Besetzungswahrsch. P, = Ae™ W= 5 (1-— eflsz)
— Cy = (5F),, mit U =3N(E),(E) = hw ((n) =1+ 3) ,(n) = zber
3
Debye-Modell fiir 7> © : Cy = 3Nkp; fir T < © : Cy = 3Nkp'Z (%)

mit Debye-Temperatur © = hiwp/kp

4 Thermische Leitfahigkeit

Energietibertragung in Kristallen iiber Phononen, Photonen, Elektronen. In Nichtmet. dominieren Phono-
nen.

Es gilt % = g2l A mit Q Fluss thermischer Energie, Fliche A

thermische Leitfahigkeit: k = 1/3 ¢yl

Streumechanismen: Phonon-Phonon-Streuung (groBe T, oc e=©0/27")

Streuung an Defekten und Grenzflichen (kleine T, oc T%)

harmonische Néherung: keine Warmeausdehnung; elastischen Konstanten von Temperatur und vom Druck

unabhéngig; spezifische Warme bei hohen Temperaturen konstant; keine WW Gitterwellen, d.h. keine D&mp-

fung oder Streuung

Anharmonische Potentialterme U (z) = ca?—ga>— fz* fiihren zu thermischer Ausdehnung [(T) = lo(14aT),
= 29 kpT

Phonon-Phonon-Streuung gilt 1 + ¢ = ¢3 + K. Umklappeffekte (I? # 0) bewirken Warmewiderstand.

5 Das freie Elektronengas

Definitionen Fermienergie EF = %k% Energie oberster besetzter Zustands fiir T = 0
elektrochemisches Potential u (frp(p) =1/2; T=0— p=cp)
Landungstragerdichte n=N/V
Zustandsdichte D(e) =dN/de

freies Elektronengas 1D, T =0: ¢, = R ("”) >0;neN

2m

1D, T > 0: Fermi-Dirac Verteilung frp(e) =1/ (6(5’“)/]@ + 1)
3D, T = 0: Besetzt bis ep mit kp = (37T2n)1/3; vp = hkﬁ

Zustandsdichte 1DEG: D(e)ds = g;;)l/Q . p
2DEG: D(e)de = 777{21 de
3DEG: D(g)de = % @?)3/2\5615
nDEG:  D(k)dk = (g Va1 Va)dk mit V,, = (£)"

spezifische Wéarme: Cy; = dFE¢;/dT. Nur Elektronen nahe der Fermienergie konnen thermische Energie auf-
nehmen. — E o« N(kgT) o< (D(ep)kpT)(kgT) = D(cr)(kpT)?
genauer: Cg = 7T;D(&? F)k5T = ~T mit Sommerfeld Koeffizient -, Cyesamt = YT + AT3



6 Elektrische Leitfahigkeit und ohmsches Gesetz

Drude Modell: mdﬁ + Tﬁ” F=—elE4+7x B) mit Drlftgeschwmdlgkelt U, mittlerer Relaxationszeit 7. Fiir

stationaren Zustand und B = 0 ergibt sich j = ooE, E = poj mit Leitfihigkeit oo = 62”7 = po !
1 —wer 0
Leitfahigkeitstensor 6 = 1—%(2%)2 WeT 1 0 fiir B # 0.
0 0 14 (wer)?
Zyklotronfrequenz we =eB/m
Beweglichkeit w=o/(ne)
Streumechanismen Elektron-Phonon (tempabh. aufgrund von tempabh. der Phononenzahl),
an Defekten (oc Defektkonz.), Elektron-Elektron (keine Auswirkung auf 7)
Hall-Effekt E=BIRyu mit E=Ud,Rya; = —1/(en)

quantisierter Hall-Effekt FE = —h/(e?n) I

7 Bandstruktur und Bloch-Theorem

Periodisches Potential: { V2 +U( tﬂ = EUr mit U(7) = U(F+ R)
Naherungslosungen:

e Tight-binding: Bringe Atome mit diskreten Energieniveaus ndher und naher zusammen. — Aufhebung
der Entartung

e Niherung nahezu freier Elektronen: Starte mit freiem Elektronengas und schalte periodisches Potential
U(z) = 2U; cos(Zz) an.
— Stortheo liefert Energieverschiebung (K'|U|k) = Uy fiir k — k' = 2% k= £

o
>

71 116 E A

Pax ‘IpG

/\]
VA

Magnetfeld B n/a 0 n/a -n/a 0 k n/a

Bloch Funktion: uz(r) = 3 CE_Kemp(—ilﬁ“) beschreibt gitterperiodischen Anteil in \Ifn];(f) = unE(F) exp(ik-
7). Zu jedem k-Vektor gibt es unendlich viele diskrete Energieeigenwerte. Eigenwerte zu unterschiedlichen
k-Vektoren formieren sich zu Energiebéndern mit Bandindex n. Dabei ist die Zahl der besetzten Bénder ist
bestimmt durch die Zahl der Elektronen pro Elementarzelle/ 2.

Bloch Theorem: Bloch-Funktion zu k = k:o + K ist auch Bloch-Funktion zu k:g, d.h.

\IIEO_H?(F) - \I/]{O(F)a ko—f—K(f‘) E (4)
Fermi-Oberflache: Flache konstanter Energie, welche die besetzten Zustande bei T=0 einschliefit. Bragg-
Reflektion fithrt zu deformation der Fermi-Flache an BZ-Grenzen. Fiir freie Elektronen ist (p) = hk, sonst
.
Fermi Radius: 2DEG kp = v/27n, 3DEG kp = (37r n)l/3

Geschwindigkeit eines Elektrons: 7 = ﬁVkEk(k) z.B. E = F‘zkz — v(ko) = }i% hko

effektive Masse: reziproke eff. Masse 1st durch die Kriimmung der Energiefldche bestimmt.
d'l)(k) -1 . -1 1= = -
e (m*)™" . F mit (m*)™" = ﬁvk {VkEn(k)}



eB eB dA parabolzsche Naherung
= m

Zyklotronresonanz: mg = 5> = §27T = 27r a5

Metalle, Halbleiter, Isolatoren: Volle Bander tragen keinen Strom.

8 Halbleiter

Halbleiter sind fiir 7' = 0 Isolatoren. Leitfadhigkeit durch Besetzung des LB be1 T > 0.

VB — LB Ubergang: Wellenzahl- und Energieerhaltung: k + k:photon +q= k:f, E; + hw + h§) = Ey; Direkte
und indirekte Uberginge

Locher: fehlendes Elektron im Valenzband, Wellenvektor l;h = —Ee. Ein Loch verhélt sich wie ein Teilchen
mit entgegengesetzter Ladung, ansonsten gleichen Eigenschaften

Reale Valenzbandstruktur: HH (,heavy holes“), LH (,light holes“), SO (,,split-off*)

thermische Anregung in intrinsischen Halbleitern: Fermi-Dirac-Stat fpp = 1/(exp((F — Er)/kT) + 1)
Elektronendichte Leitungsband n= [p D(E)frpdE

; . —_ m* _m
Dotlerung. Eponator = m 2 EH7 QDonator = x€AH

E, “@ @ -0 -0 & l E. bewegt sich
mit steigendem
T in Richtung T -0~ 0 @0 & &

Ey Gapmitte

. 3/2
2 kT
Ladungstragerdichte: ngiektronen = N e Er—Ee)/kT mit Ny /. =2 (W)

PLoecher = Nve(EviEF)/kT

Leitfiahighkeit: j = e(npe + puh)ﬁ. Alle Groéflen temperaturabhéngig!

Rekombination und Generation: im GG: ngpg = nf bei kontinuierlicher Erzeung Gipern, und Vernichtung
= —Giherm. Bei Ein- und Ausschalten von Licht gilt: Ap = p — pg = Ap(t = 0)e™*/7 mit Minoritétstri-

gerlebensdauer 7 = %.

pn-Ubergang: Fermienergie ortsunabhingig; Er(z) = const. — fiir V = 0, Quasiferminiveaus Ep, — Epp, =

V sonst

Sperr-Richtung: nur Driftstrom
Durchlassrichtung: Die Potentialbarriere muss zunéchst kompensiert werden, dann

exponentiell Strom [ = I (exp (%) - 1).

Solarzelle: Grofflichiger pn-Ubergang auf den Licht einwirken kann. Trifft ein
Photon mit Energie F = hv > E,,, auf, so entsteht ein Elektron-Loch-Paar,
das aufgrund der Raumlandungzone getrennt wird.

— Spannung; [ = I.S'perr (exp (%) - 1) — Ipast

LED: Elektron-Loch Rekombination fiihrt zu Lichtemission.

MOSFET: npn, pnp. Vyate fiihrt zu Absenkung von E¢ unter Ep — 2DEG (leitféhig)
Heterostrukturen: (z.B. AlGaAs) fithrt zu Bandverbiegung — 2DEG

Halbleiterlaser: Quasi-Ferminiveaus in den Bandern — Besetzungsinversion



: ®@ @ @ @alHE o6 ©
E=E - _ | p ® ®|e g n
: O bewegliche Ladungen ® g @ g|lE o = ©
: X [] feste Ladungen
: X
: m P b) p ID(n) T E n
/ (® Locher = @ Le
T [=] Akzeptoren —
:gggg% ! = Elektronen Iy
Py _ h [+ Donatoren =
e 9 | P ] n
Mp 7 Pn D|s
) ' —E 1
X
9 Optische Eigenschaften
experimentelle Bestimmung: dielektrische Eigenschaften statisches Feld
optische Eigenschaften zeitabhingiges Feld
MW-GI in Materie (SI): V-B=0 VxH-9% =7=0F
V.5 G x B+ 98—
Materialgleichungen: B = pypoH = po(H+ M) D =cegE =egE+ P
Suszeptibilitdten: M =xnH P =cox.F
Wellengleichung;: _iQE‘ + ,u %E + uoeao aat? =0
Losung: E(7,t) = Ege'™T™
Brechungsindex: n= poh = cﬁ)—k =.,/e+ ngo =n+1ik
Dielektrische Funktion: E=n’=¢e;+icg — 1 =n? — k% e =2nkK

mit rel. Permeabilitéts-, Dielektrizitatskonstante .., e, Polarisation EU, Déampfungskonst. x

Reflexionsgrad (senkrechter Einfall): R = m%

Ursachen der Polarisation P: Orientierungsp. (Ausrichtung permanenter Dipole)
ionische P. (Veschiebung der Ladungen)
induzierte P. (induziertes Atomares Dipolmoment)

Clausius-Mossotti: é\% = g mit P = aFEjokal

- mit Elektronendichte n.. In Metallen ist R = ©(w, — w)

Plasmafrequenz: w, = ”56

10 Dia- und Paramagnetismus

Definition: x < 0 Diamagnetisch, x > 0 Paramagnetisch.

Diamagnetismus: Aufleres magnetisches Feld H induziert Kreisstrom, der H entgegenwirkt; Diamag. strebt
zu niedrigerer Feldstédrke; Jedes Material ist diamagnetisch, aber meist {iberlagert von anderen Effekten;
Supraleiter sind perfekte Diam. mit y = —1.

Kopplungen: LS J=L+ S mit § = P, Sl,L D,
jj Jzzzjlmltjl—sl@ll
Langevinscher Param: Hund (LS) S =mazx,L =3 ms,J=|L—/+ S| fir leere/volle Schalen
mag. Momente i = —WTBfmit g=1+ J(JHHQSJ((S:IJ;ll))iL(LH)
Energie E=gupm B



Besetzung pmJ = e_E’mJ/kBT/(ZmJ e_EnLJ /k?BT)
B-Feld — Energieaufspaltung — Besetzung — makroskopische Magnetisierung.

J=1/2 Magnetisierung M = (N_1j2 — Nij2)uup = N%ug = N tanh (%) LB
Sattigung, Energie M = Nup, By, = +upB
2
Curie-Gesetz X = N;BB; % % fir hohe Temperaturen

Pauli Param.: Pauli-Prinzip verhindert Umklappen der Spins freier Elektronen in Metallen. Nur Anteil von
iy
BLF

Spins an der Fermi-Kante oc T/TF finden freie Zustande zum Umklappen. — M =
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