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Ders 0zeti 26

Katilarin Band Teorisi

Serbest elektron teorisinde, kutu iginde tanecik yaklagimini bir potansiyel olmaksizin
kullanarak, orgiideki tiim ¢ekirdek etkilerini ihmal ettik.Katilarin burada incelenen band
teorisinde, bosluklarla ayrilan, potansiyel olarak dolu hallerin “’bandlarini’’ olusturan
cekirdekleri gosteren ¢ok basit bir potansiyeli dahil ediyoruz. Elektronlara etkiyen kuvvetler,
diizenli olarak konumlanmis, pozitif yiliklii, esasen stasyoner c¢ekirdeklerdir ve delta
fonksiyonlar ile gosterilirler.

Dirac Tarak Potansiyeli: Asagida resmedilen basit periyodik yap1i, metallerin band teorisinin
bir¢ok ilging yoniinii tekrar ortaya ¢ikarir. Dirac tarag: olarak adlandirilir, daha karmasik bir
model, Kronig-Penny modeli, dikdortgen sekilli bir tarak kullanir.Amaglarimiz i¢in gergek
sekil o kadar 6nemli degildir.
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Belli bir a (0rgli araligi) uzakligindan sonra potansiyel periyodik olarak kendi kendini
tekrarladigindan potansiyeli

V(x)=V(x+a)
olarak yazabiliriz.

Bu, Debye katilarin1 incelememizde ve metallerin serbest elektron teorisinde daha once
kullanmig oldugumuz( Born ve von Karman yaklasimi) ayni fikirdir.

Bloch Teoremi-Felix Bloch[ Z.Physik 52, 555 ( 1928) bu problemin ¢éziimiinde bugiin Bloch
teoremi olarak bilinen ¢ok yaratict bir yaklagim 6nermistir. Yukaridaki periyodik tarak gibi
bir potansiyel i¢in, zamandan bagimsiz Schrodinger esitligine ( ZBSE) ¢6ziim
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Bazi sabit K i¢in

w(x+a)=e™p(x)
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kosulunu saglamak {izere alinabilir. K, E’ye bagli olabilir, ancak genellikle x’den
bagimsizdir.

Zincir boyunca bizimle “a” birim hareket eden bir iglemcimiz, ) oldugunu
varsayiyoruz, 0yleki

Df(x)= f(x+a)

Periyodik bir potansiyel icin, D, H ile kommiite olur -- [ﬁ, ﬁ] = 0. Bu nedenle, A’nin 6z-

fonksiyonlarini, ayn1 zamanda D nin 6z-fonksiyonlari, segebiliriz.
Dyr = Ay
veya
yr(x+a)= Ayr(x)

Boylece

!1 — {,r'f{.f.!
Asagida K’nin gergek oldugunu gorecegiz.

Makroskobik bir kristal ( N,=Avogadro sayis1 kadar konum igeren) i¢in kenar etkisini
ihmal edebiliriz ve Born- von Kdarman yontemini

W (x)=y(x+ Na)
siir kosulunu uygulamak i¢in kullaniriz.
Bu nedenle

W+ Na)= ™y (x)

olur.
etNKe _ 1 = cos(NKa) +isin(NKa)

oldugundan ve bu nedenle
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NKa=2mn ve K :[
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Boylece K, gercektir ve ZBSE’ni tek bir hiicre ( 6rnegin,0 < x < a aralig1 i¢in) i¢inde
cozmemiz gerekir.
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V(x) Potansiyeli-V(x)’in yukarida resmedilen delta fonksiyonu ¢ikintilarinin (Dirac taragi)

uzun bir zincirinden olustugunu varsayiyoruz. Bu,cebirsel olarak
N-1
Vix)=o Z o(x— ja)
i=0

seklinde gosterilir.Boylece, taragin x-ekseni ‘’sarmalanmistir’’, bu nedenle N’nci ¢ikint1 x = -
a’da olusur.

0<x<a : Bu bolgede potansiyel sifirdir, bu nedenle, her zaman oldugu gibi
. l a3 5 5
r olmak iizere b dhy Eu d=y

2m dx® ey~

=[5
Ve genel ¢oziim
r(x)=Asin(kx)+ Beos(kx) D<x<a
—a = v (: Orijinin hemen solundaki hiicrede
yr(x)=e [ Asink(x +a)+ Beosk(x +a)] —a<x<0
x = 0’da y(x) stirekli olmalidir ve bu nedenle
B= e[ Asin(ka)+ Beos(ka) ]

Ifadeyi yeniden diizenleyerek

Asin(ka)= B [r_:'_" Ra _ cos{,{-ﬁ)_: verir. (1)
Hiicreler arasindaki sinirda y(x)’in tiirevi, siddet delta fonksiyonu amplitiidii, o ile orantili

olmak iizere siireksizlik gosterir.

Bu duruma deginmek i¢in, ZBSE’ni — ¢’dan +¢’a ( sifir etrafinda) integre ediyoruz ve e—0
iken limit aliyoruz.
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dx+ j: VO (x)dx = EJ'__: W (xX)dx
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yi verir.
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Yeniden diizenleyerek

(dyr\ dw| oyl

_HI
&k dx _}z ax |+S_ A |_E ]lumt_[ V0w (x)dx

elde ediyoruz.

Genellikle sag taraftaki limit ortadan kalkar ve bu nedenle (Oy(x)/0x) siireklidir.Ancak V(x)
delta fonksiyonu oldugunda, bu yargi gegersizdir. Burada incelenen durumda

V(x)=a.5(x) ve
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elde ederiz.

Sonra (dy/6x)+, ve (dy/0x). iki tiirevini hesapliyoruz ve

(2)

Ak — e iKay [1 cos(ka) — Hsin(ku)] :[ ma l

elde etmek i¢in x = 0’da fark aliyoruz.

(1) Esitligini A i¢in ¢oziip (2)’de yerine koyarak ve kB faktoriinii iptal ederek

[(’;M_CDS(M*’)J[ —e F‘“coﬁ(ﬁajw ¢ sin’ (ka :]_ll H! xl|5in'i‘t“:'

elde edilir ve baz1 cebirsel islemlerden sonra

cos(Ka)= (3)

esitligine sadelestirilir.

Bu esitlik k’nin muhtemel degerlerini ve dolayist ile izin verilen enerjileri saptar. Daha
seffaf bir hale getirmek icin

yapalim

f”fxﬂ '
z=ka Y. f= [

_|
A

Boylece

£(2)=cos(z) + pAE) yazabilitiz.
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Bu fonksiyonun iki terimi vardir

cos(z): bu terim z=ka sonsuzda basit¢e salinim yapar

B szi Bu B ile dl¢timlendirilen bir siniis fonksiyonudur. z=0 etrafinda

lokalize olur ve z — oo’¢a sifira azalarak osilasyon yapar.

Yukaridaki (3) esitliginde cos(Ka) = + 1 oldugunu ve |cos(Ka)| > 1 olamayacagindan bu
limitlerin diginda esitligin bir ¢6ziimli olmadigin1 not edin. Sin teriminden ortaya ¢ikan bu
bolgeler “bosluklar’a karsi gelir ve yasaklanmis enerjilerdir. Bunlar, izin verilen enerjiler

olan “bandlar’la ayrilmislardir. N’nin ¢ok biiyiik bir say1 ve n = bir tamsay1 oldugu
hatirlanarak

.
2min \
N J enerjiye izin verilir.

Ka=

oldugundan bir band igerisinde her

e

Asagidaki sekil bandlar ve araliklart gostermektedir. Osilasyon fonksiyonu, yiiksekten
(bu ornekte B=10) inerek sabit bir cos(ka)’ya azalir. +1 arasindaki tarali bolgeler bandlara,
taranmamis olanlar araliklara kars1 gelir.
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Bosluklar

Dolu bir band i¢in (q=2 olan) bir elektronun boslugu gecerek iletkenlik bandina uyarilmast
i¢in biiyiik bir enerji gerekir — bu bir yalitkan’dir!

Ancak, band kismen dolu ise elektronun uyarilmasi genellikle daha az enerji gerektirir ve bu
materyal tipik bir 1letken’dir.

Eger bir yalitkana daha biiyiik veya daha kii¢iik q degerli birkag atom katkilarsak, bir sonraki
yiiksek banda ekstra elektronlar yerlestirmis veya daha once dolu olan bandda bosluklar
olusturmus oluruz. Bu zayif akimlarin akigina izin verir ve bu materyellere yari-iletken adi
verilir.

Ozet: Serbest elektron teorisinde tiim katilar iletkendirler zira enerji seviyesi diyagraminda
hi¢ aralik yoktur. Direnglilik/iletkenlik’te deneysel olarak gozlemlenen ~10* faktdrlerini
karsilamak icin band teorisinin periyodik potansiyeli gerekir.



