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. IFOSIL
ELEKTRIK KECIRICILIYININ ELEKTRON
NOZORIYYOSININ OSASLARI

------

asihiifina goro tosnifati. Yarimkegiricilor.

Real maddeler o elektrik kegiriciliyinin miixtelif qiymetlori ile
xarakterizo olunurlar. Bir sira maddelerin elektrik ke¢iriciliyi cadval 1-do
verilmigdir. Bu cedvelden goriindiiyii kimi, quzil, giiraiis, mis kimi
metallarin xiisusi elekirik keiricilikleri 10’7 Sm- m™ tertibinde oldugu
halda, ebonit ve kehreba iigiin bu kemiyyet 107* Smm™ tertibindedir.
Kegiricilikleri o =~ (107 + 106) Sm- m tertibinde olan maddsleri kegiriciler
va ya metallar, o~ {10 -10"7) Sm m tortibinde olanlari ise izolyator ve
ya dielektriklar adlandirmaq qebul olunmugdur.

Cadvael
Ne Madde o, Ne Maddo c,
Simens/m Simens/m
1 |Mis 630-10’ 7 | Almaz 1o
(tablanmis)
2 | Gilimiig 6,03-10’ & | Slyuda 11-107H
3 {Mis 562-107 9 | Pireks 1-10712
(dartilmig)
4 | Quzil 413-107 10 | Kvars 5.10713
5 | Aliiminium 312.107 11 | Ebonit 5.10714
6 | Nixrom 9.10° 12 | Parafinlegdirilmis | 33.107"7
mum
Kegiriciliklorinin qiymati metallarla dielektriklor arasindaka
intervala diijon maddslar ise  yarnmkegiricilor  adlanir.

Yarimkegiricilor iiciin xiisusi kegiricilik az(w‘“ v:-106)Sm- m!
intervalima diigiir. Buradan goriinlir ki, yarimkegiricilorin elektrik
kegiriciliklerinin giymeti 10" tertib qeder forqli ola biler. Belo toyin
yarimkegiricilerin spesifik xiisusiyyetlori bareds he¢ bir malumat vermir.
Amma metal ve yanmkegirici maddelerin temperatur asililiglarim
miiqayise etsak, onlar arasindaki forq ¢ox aydin nezere g¢arpar.
Metallarda temperatur yiiksoldikco, elektrik miiqavimoti do artir:
R({)=R,(+ar), (L.1.1)
burada R, —t=0°S-de, R, ise t°S-de miigavimetler, a-miiqavimetin termik

amsali olub, texminon 2713K -9 berabardir. Metallar iigiin
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~dR _dR
dt  dT
sorti 6denilir.

Yarmkegiricilor iiciin elektrik miiqavimati temperaturun
artmas1 ilo koskin azahr. Mieyyen temperatur intervallarinda
yarimkegiricilorde miiqavimetle miitleq temperatur arasinda asagidaki
kimi empirik asihiliq miigabide olunur:

R(T)=Re®", [o]=Sm -m’ (1.1.2)
burada R,ve B kemiyyetleri her hansi yarimkegiricilorde baxilan
temperatur intervallarinda miisyyen sabitlerdir. Xiisusi kegiricilik ligiin bu
asihilig

oc=0,e " (1.1.3)
kimidir. Eksponentin iistiindeki kesrin siiret ve mexrecini k-Bolsman
sabitine vursaq vo kB = AE, isarolomesini etsak,

£y
c=04e ¥ (1.1.4)
alariq. Verilmis yarnmkegirici iciin xarakterik AE, komiyyoti
aktivlosma enerjisi adlamir. Miixtelif temperatur intervallar: iiglin bu
kemmiyyet miixtelifdir. $okil 1.1-de metal ve yanmkegiricilor ugiin
miiqavimetin temperatur asilihiqlan verilmigdir. $ekil 1.2-de ise Ino — nin
temperaturunun tors giymetinden asiiif1 tesvir olunmusdur.

R,Om R,Om Ino(Sm/m) Ino(Sm/m)

Metal Yarimkegirici

> > > »
L > ' > »

TXK TX Vr.x! 1/T,K“

Sekil 1.1 Metal ve yanimkegiricinin ~ $okil 1.2 Metal ve yarimkegiricilordo
miiqavimstinin temperaturdan In & — mn temperaturun tors
asihilig. giymetinden asililif.

AE -aktivlosmo enerjisinin movcudlugu gostorir ki, kegiriciliyi
artirmagq iigiin yarimkegiriciyo miiayyan enerji verilmolidir. Bu enerji
miixtelif yollarla, meselen, istilik enerjisi vermeklo, onu is1 qlandirmagqla,
radioaktiv siialandirmagqla, elektrik ve maqnit sahsloerinin tesiri ile, yiiksek
tozyiq yaratmaqgla vo s. iisullarla hoyata kegirile biler. Biitiin bunlar
gosterir ki, yarimkegiricilor dedikdo elektrik kegiriciliyi temperatur,
tozyiq, xarici sahalor, isiglandirma,radioaktiv siialandirma kimi
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xarici amillorin tesiri ilo elektrik keciriciliyi giiclii deyigon maddalor
baga diisiiliir.

T—+0 sortinde veo xaricden olave enerji verilmedikdo
yarunkegiricilerin (cirlagmus) kegiriciliklori sifra yaxinlagdigiindan, belo do
demok olar ki, yarimkegiricilor-yalniz hayacanlagmis halda kegiriciliyo
malik olan maddalardir. Bele toyin etmede yarimkegiricilorlo
dielektriklor arasinda prinsip etibar ilo ele bir forq olmadigi halda, onlarin
metallardan olan ferqi ¢ox ciddi nezere garpir.

Miixtelif amillerin  yanmkegiricilorin  kegiriciliyvine  tesiri
maddelerin xasseleri ve qurulus xiisusiyyetlerinden asih olaraq 6ziinii
miixtalif gekilde biruze verir. Eyni xarici tesirlor altinda eyni
yarumnkegirici madde monokristallarin temizliyinden, miikemmeliyinden,
ondaki defektlorin, miixtelif agqar atomlarinin konsentrasiyasindan ve s.
asili olaraq tamamile miixtelif kegiriciliye malik olur.

Iki név yarimkegirici maddeler mévcuddur: jon vo elektron tipli.
Ion tip yanimkegiricilerde kegiricilik ionlarla bas verir ve buna gore do ion
tip yanmkegiriciden ceroyan kegmesi prosesi terkib ve struktur
doyismeleri ile miisayet olunur. Ona gore do bu tip yarimkegiricilerdon
cthazqayirmada istifade edilmir, bels ki, onlar cereyan axma prosesindo
dagilmaya (aginmaya) meruz qalarlar.

plar | 1I III v \" VI Vi
Dovrler
I Be B C N O
11 Al Si P S Cl1
v Ga Ge As Se Br
\ In Sn Sb Te J Xe
V1 Pb Bi Po At

Sekil 1.3 Dovrii cedvelde sade yarimkegirici maddelerin mévqeyi

Elektron tip yarimkegiricilerds ise yiik dasiyicilar elcktronlardir ve
bu sebebden onlardan elektrik ceroyam kegerken madde dagmmasi
prosesi bag vermir, ona gore do elektron tip yarimkegiricilerdon hazirlnan
cihazlarin xarakteristikalari uzun miiddet deyismez qalr.

Miiasir dovrde besit yarnmkegiricilorlo yanasi oldugca miixtelif
terkibli miirekkab yarimkegirici materiallar da iglenib hazirlanmisdir vo
bu gesid get-gedo daha da zenginlesir. Besit yarimkegirici maddslera 12
element aiddir: B-bor, C-karbon, Si-silisium, P-fosfor, S-kiikiird, Ge-
germanium, As-arsen, Se-selen, Sn-boz qalay (stannum), Sb-stibium, Te-
tellur ve J-yod. Sekil 1.3-de dovrii sistemde sade yarimkegirici element-
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lorin movqeyi verilir. Atomar yarimkegiricilerden en genis totbiq
olunanlar germanium ve silisiumdur ki, hedsis sayda ¢oxlu yanimkegirici
diod, tranzistor, tiristor ve s.- kimi cihazlar mehz onlar esasinda hazirlanir.

Coxlu sayda binar, li¢qat, dérdgat ve s. kimi miirekkeb torkibler de
yarimkegirici xasselore malikdirler. Binar terkiblerin iimumi kimyevi
diisturu AXB®* kimidir, burada A-X grupunun, B ise (8-X) qrupunun
elementidir. Mosalen, A'B! tip binar yarumkegiricilore AgCl, CuBr,
KBr, LiF ve s. kimi maddeler aiddir, bunlar iigiin kifayet qeder genis
totbiq saheleri tapiimamigdir. '

AIBY! tip birlogmelere sulfidler, selenidler, telluridler, ikinci qrup
metallarin oksidleri aiddirler. Onlar arasinda an- genis todqiq olunanlar
CdS, CdSe, CdTe, ZnS, ZnO, ZnSe, HgTe, HgSe vo bir sira bagqalandir.

A"BY tip genis todqiq olunan yarimkegirici maddelere III grupun
ikinci alt qrup elementlori olan aliiminium, qallium,indium ve borun
antimonid, fosfid, arsenid ve nitridleri aiddir.

AVBY tiplersa SiC, SiGe kimi birlesmeler aiddir. A¥*B,**B,*
X AXAXBY*; A *A,*B,**B,** kimi terkiblere malik yanmkegiriciler de
genis todgiqat obyektloridir. GaAsP, InGaSb, ZnCdSeTe kimi murekkeb
torkiblor bu tip yanmkegiricilerdondir.

Son zamanlar respublikanuzda A "B"' bu tip yanmkegiricilerin ve
onlarin miirekksb analoglarinin alinmasi, fundamental xasselerinin tedqiqi
ve totbigq sahelerinin miieyyen edilmosine dair bdyik isler
goriilmekdadir. TIS, TISe, TITe, InS, InSe, InTe, GaS, GaSe, ve GaTe
mehz bu tip yarnmkegirircilero aiddir. Bu birlogmelerde TI elementi
deyisken valentlilik gostererek dziini bir ve ii¢ valentlili kimi aparnr. Ona
goro do, mosslen, TiSe-nin kimyevi diisturunu
TISe - T1,Se, — TI"' TI**Se,” kimi yazmaq daha megsede uygundur. Bu tip
birlogmolarde bir valentli metal atomlan1 osasen kristallografik foza
qurulugunu miiayyen edir. Yarimkegirici xasselarin formalasmasinda asas
rolu {i¢ valentli metal atomlari oynayir. Bu birlesmeler esasinda
AIB™X Y tipli iigqat halkogenidler: meselen, TlInS,, TiinSe,, TlInTe,, vo
s. kimi birlesmeler almmus, onlarin fiziki, kimyevi vo s. xassoleri genis
todqiq olunmugdur. Bu birlogmeler asasinda, figvalentli indium atomlarim
gismon ve ya biitdvlikde nadir torpaq elementlori-lantanoidlerle avez
ederok asafidaki sxem iizre nadir torpaq elementli iicqgat ve dordqat
yanmkegirici ‘birlesmeler ve boerk mehlullar swras1 almaq miimkiin
olmusdur:

TiSe - TI''T1?Se, 2> TI"'In**Se,? — TI"'In, ,”Ln>Se, —»
- TL"In"*Ln"Se,? > TI'Ln"Se,
Sadalanan qeyri-iizvi yarnmkegiricilorlo yanag, bir swra iizvi
maddalor do vardir Ki, onlar da yarmukegirici xassolora malikdirlor.
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Yarimkegirici cihazlar lampali cihazlardan her seyden dncs,
miiqayise olunmayacaq dereceds kigik Olgilere ve boyiik faydal is
amsalina, mexaniki mdhkemliye, etibarlihga ve s. kimi istiin
xiisusiyetlors  malik  olmagla ferqlenirler.Yarimkegirici  diodlar
mikroamperlerden minlerle ampero, agag1 tezliklerde, ifrat yiiksek
tezliklere, millivoltlardan yiizlerlo volta qoder diapazonda diizlendirici
kimi tetbiq oluna bilir. Yarimkegirici tranzistorlar ve diger cihazlar
oldugca miixtelif teyinath giiclendiricilorde, generatorlarda genis tezlik
diapazonunda istifade edilir. Yanimkegirici cihazlar igiq  signallari,
radioaktiv siialarin qeydi, siialanma ve istilik enerjilerini elektrik veo
oksine gevirme proseslerinde, bdyiik faydah iy emsalna malik enerji
sialandiricilan1 ve gebuledicilerinde, limumiyystle, radioelektronikanmn
biitiin sahelerinde genis totbiq olunur. Miiasir kompiiterlor, avtomat
idareetmo sistemlorinin esasini mohz yarimkegirici cihazlar togkil edir.

Her bir cihazin esasinda miieyyen fiziki proses vo hadise durur ki,
bunun mahiyyetini bilmeden, ondan diizgiin, lazim1 seviyyedo istifade
etmek, miixtalif xassoli, gesidli yeni qurgular hazirlamaq miimkiin deyil,
ona gore de her bir yanmkegirici materialin fundamental yarimkegirici
xassolor  toplusunun  tedqigi  onun totbiq  pers-pektivlerini
mileyonlogdirmade miistasna rol oynayir. Bu meogsadle yarimkegiricilorin
kegiriciliyi hagqindaki bezi model tosavviirlerle tanig olaq.

§ 1.2. Bark cisimlorin elektrik keciriciliyin elektron nazoriyyosi.
Drude-Lorens modeli

Metal ve yanmkegiricilorin elektrik kegiriciliyi haqqindak: miiasir
tasovviirlor esas1 1900-cii ilde Drude terefindon qoyulmus ve sonralar
onun Lorensle birlikdeki islerinds 6z inkisafin tapmisdir. Zommerfeld bu
nazeriyyeye kvant statistikasi elementlori daxil etmisdir. Elektrik
kegiriciliyinin sonrak: inkisafi berk cismin kvantomexaniki nazeriyyosina
asaslanir. Bununla bele bir ¢cox miinasibetlerde Drude ve Lorens yanagmasi
6z ehemiyystini indi de saxlamaqdadir, bu baximdan klassik elektron
nezeriyyesinin esaslarin: iimumi sekilde nezerden kegirek.

Yarimkegiricilor fizikasmin bir gox anlayiglar1 metallarin elektron
nezeriyyesine esaslanir. Mehz bu nozeriyye esasinda elektron kegiriciliyi,
yikdastyicilarin  yiiriikliiyii ve s. kimi kemiyystlorin rollar1 miivafiq
qaydada yanmkegiriciler tigiin do miieyyoenlogir.

Metallarin  klassik elektron nezeriyyesinde metallarda sorbost
elektron qazmna kristal qofesin ionlan ilo istilik tarazhifinda olan
molekulyar fizikadakina benzor ideal qaz kimi baxilir. Bu qazin mexsusi
hacmi ve elektronlarin bir-biri ila qarsiligh tesiri nezers alinmur. Her bir
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zerreciyin hah alti kemiyystle: i¢ x, y, z koordinatlar1 ve ii¢ v,,v,, v

siiret (vo ya P,, P,, P, impuls) toplananlari ile ve ya iki ¥ ve ¥ (ve ya P)
vektorlan ilo mileyyen olunur. Elektronlarin mexsusi hocmlorinin nazere
alinmayacaq derecede kigik olmasi béyiikk deqiglikle Odenilir, belo ki,
klassik nezeriyyeyo gore elektronlarn radiusu r, ~10"°m, hecmi ise ona

miivafiq olaraq Vy~10"*m>-dir. Oger elektronlarin konsentrasiyasinin

n=10%m™ oldugunu gobul etsok, onda serbast elektron qazina daxil olan
elektronlar cismin dmumi hecminin b=nV,=10%.10"%=10"" hissesini
tutmus olarlar ki, bu da goriindilyii kimi ¢ox kigik kemiyyetdir. Amma
elektronlar arasindaki qarsiligh tesirin nezere alinmamasi esasstz kimi
goriiniir. Belo ki, elektronlarin yiikii e=1,6-10"" KI, kristal qofesdo

r=10"° m mesafede onlar arasindaki Kulon garsihiqli tesir qiivvesi 2-107*
N tertibinde oldugundan, her bir elektronun bu giivvenin tesiri altinda
2-10%2m/san’ tecil ala bildiyini, onlar arasindaki qargihiqh tesirin potensial
enerjisinin iso kristal qefes daxilinde r=10""m mesafede ~14 eV
tortibinde oldugunu nezere alsaq, bu sertin 6denilmediyini goriiriik.

Elektronlarin kulon qargihiqli tesirinin (itelenme) tam enerjisi belo
yaxmlagsmada gox boyiik giymete malik olmalidir. Amma tecriibeden
goriindiiyti kimi, metallarda elektronlarin enerjisi, sonsuz uzaqlagmg
elektronlarin enerjisine. nozeron menfidir. Bu onunla slagedardir ki,
elektronlarin bir-birinden kulon itelenme qiivveleri ile yanagi, onlarn
niivelerle qarsiighh cazibe qlivveleri de mdvcuddur. Elektronlarin
niivelerle gargiligh tesir enerjilori, onlarin 6zleri arasindak: qarsiligh tesir.
enerjilori tertibindedir. Kristall qafasde biitiin elektronlar vo niivolarin
yaratdiglar: sahado horskat edon elektron, hom itolomo, hom do
caziba giivvalorinin tasirine maruz qahr. Belo iki nov qiivvalorin eyni
zamanda tasiri altinda elektronun harokoti sorboast horoket tasovviirii
yaradir. Golocekda goreceyimiz kimi, kvant mexanikasinm qanunlari
belo yaxinlagmaya osas verir.

Elektronlar kristall qefesde xaotik hereketdedirler. Bu horoket
zamant elektronlar kristall qofosin ionlar: ile toqqusurlar ve neticeds
onlarin siirotlori qiymat ve istigamatce her an deyisir. Elektronlarm
stiretinin qiymatcs doyismesi onun kinetik enerjisinin deyigmesine sabeb
olur. Termodinamik tarazliq halinda elektron qazmin temperaturu
gofosdoki ionlarin temperaturuna beraber olmalidir. Bu ise o demekdir ki,
toqqusmalar naticesinde ne elektron qazindan gefes ionlarina, ne do gofes
ionlarindan elektron gazina orta hesabla enerji 6tiiriilmir.

Amma, ager elektron gazinin temperaturunu deyissek, elektronlarla
gefes ionlar1 arasindak: enerji miibadilesi hesabina qefesin temperaturu da
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deyismelidir. Bu amil, sonralar istifade edeceyimiz kimi, metal ve
yarimkegiricilerin elektron kegiriciliyinin izahinda miihiim rol oynayur.

Qoafosle toqqusmalar zamam elekironlarin sepilmesinin tosadiifi
xarakter dagimasi hesabina uzun miiddet erzinde bir elektronun vektor
kimi baxilan orta siireti ve onun orta yerdeyismesi sifra beraber olmalidir.
Biitiin elektronlar eyni soraitde olduglarindan, bu sert istenilen elektron
Ug¢lin dogrudur. Beloliklo, nizamsiz (xaotik) istilik heroketinde olan
elektronlar {igiin orta yerdeyigme vektoru sifra baraber oldugundan, istilik
harokati elektrik cereyant, yeni her hansi kesikden elektrik yiiklori axmmi
yarada bilmez. Elektrik cereyam yaratmaq igiin yiikdagiyicilarn
istiqgametlonmis hereketi meydana ¢ixmalidir.

Yiikdagiyicilarin bele istiqgamotlonmis hereketi elektrik sahesi,
temperatur qradiyenti, kristalin geyri-beraber igiglanmas1 ve saire kimi
amillerin tesiri hesabina miimkiin ola biler.

Ogor metalda £ intensivlikli elektrik sahesi yaratsaq, onda hor bir
elektrona F =eE kimi giivve tesir edir. Bu giivvenin tesiri altinda elektron

E (1.2.1)

4
)
)
=~

O=dt=—EFE (1.2.2)

olub, sahenin oksine yénelir. Sger elektronun baglangic siireti 5y olarsa, t
aninda onun siireti

at+6,=LE 4o, (1.2.3)
m

olar. Buradan goriiniir ki, elektronlarin siiretlorinin sahe istigamatindeki
toplananlan kigilir, sahenin oks istiqgametindeki toplananlan ise, oksine,
bdyiiylir ve neticede, biitovlikde, biitiin elektron qazi her hansi
istigametlenmis hereket alir. Beloliklo, elcktronlarin xaotik hersketi ilo
yanagt onlarin eyni damanda biitovliikde sahenin eksine yonelmis olave
hercketi meydana ¢ixir. Elektrik sahasindo elektronlarn biitovliikdo
istigamotlonmis heroketi dreyf, bu horoketin siirsti iso v,- dreyf
siiroti adlanir. t- miiddeti erzinde E - intensivlikli elektrik sahosinin tosiri
altinda elektron

W)=LE (1.2.4)
2m
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mosafosina yerini deyigir.

Klassik elektron nezeriyyesinde elektronun siiretinin deyismesine
onun kristall gefesle (atom ve ya ionlarla) qarsilighi tesir aktinun naticesi
kimi baxilir. Bagqa sdzle, elektronun gefes atomu ve ya ionu ils qargiligh
tosiri mexanikada zerreciklorin togqusmasma benzedilir. Bu zaman
elektronun iki ardicil toqqugma arasindaki mesafeni serbest zerrecik kimi,
gefesin ve qalan diger elektronlarin tesirine meruz qalmadan kegdiyi
forz olunur. Elektronun hereketini xarakterize etmok iigiin ¢-sorbest qagis
yolunun orta uzunlugu ve buna serf olunan r-zaman fasilesi anlayislar:
daxil edilir. r-iki ardicil toqqusma arasindaki orta zaman fasilesi, /-ise
orta qagig moasafosi menasin: kesb edir.

Aydmdir ki, orta gagis mesafosi, orta qagis miiddati ils

{=urT (1.2.5)

kimi miinasibetde olmalidir. Burada vy -istilik hereketinin orta siiretidir.
Yuxaridaki mithakimelorden orta dreyf siiretini toyin etmek olar.
t=0 anmda elektronun istiqgamaetlonmis hereket siireti sifra beraber
oldugundan, t= © aninda uygun olaraq

ar=22E (1.2.6)

yaza bilerik. Dreyf siireti baglangic ve son siiretilarin edadi ortasina
beraber olmalidir:

p,=2*3T_e' g (1.2.7)

Bu ifadeden goriiniir ki, istiqametlonmis hereketin orta siireti elektrik
sahasinin E- intensivliyi ile diiz miitenasibdir. Dryef siirstini elektrik
sahasinin intensivliyi ilo slagolondiron  komiyyot elektronlarin
yiiriikliiyii adlamir vo adoton y horfiilo isare olunur:

Og = pE (1.2.8)
(1.2.8) ve (1.2.7)-nin miigayisesinden yiiriikliik ti¢tin
ﬂ = i‘l’_ N (1 .2.83)
2m

ifadesini aling.
Buradan goriiniir ki, elektronlarmm yiiriikliiyii adeadi giymetca
vahid intensivlikli elektrik sahasin de dreyf siiratino barabordir.
Elektronlarin konsentrasiyast » olarsa, onda vahid en kesiyindon
vahid zamanda kegon elektron seli elektrik cerayamnin sixhg
oldugundan:
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J =neby =enuk = ok (1.2.9)

olar. Aldifimz bu tenlik differensial sekilde Om ganununun ifadesidir.
Son ifadelerden xiisusi elektrik kegiriciliyi tigiin

o=enu (1.2.10)
Vo
2
c=2"7 (1.2.11)
2m

alirig. Son ifade ilk defe olaraq Drude terefinden almmusdir. Ogor r-nu
(1.2.5) ifadesinden tapib (1.2.11) —de yerine yazsaq

2

_ent (1.2.12)
2muy

aling.

Om qanunu yalmz o zaman é&denilir ki, yiikdagiyicilarin
konsentrasiyas: n ve yiiriikliiyii 4 elektrik sahasinin intensivliyinden asili
olmasin. Belo saholor zaif elektrik saholori adlanir. Lakin sahe
intensivliyi boyiidiikce elo an gelib ¢atir ki, elektronlarin konsentrasyiasi
ve yuriikliiklari sabit galmayib, deyismeye baslayir. Belo elektrik saholeri
qiivvatli elektrik saholori adlanir. Qiivvetli elektrik sahelorinde Om
ganunundan kenara ¢ixmalanin miisahide olunmasi ve bu da tamamile
yeni hadiselorin meydana g¢ixmasi ile neticelenir. Bunu yiiriikliiyiin
deyigmesi misalinda gdsteroek. Om qanununun ¢ixarilmasinda biz forz
edirik ki, serbest qagig yolunun sonunda gefesin ionu ile toqqusmada
elektron 0z enerjisini tamamilo qefese verir. Zoif elektrik sahelerinde
dreyf siireti istilik herekatinin siiretinden gox-gox kigikdir, ona gére do z
miiddeti elektrik sahesinin £ intensivliyinden asili olmur. Amma
elektrimk sahasinin artmasi ile dreyf siireti de artir v elo an golib ¢atir ki,

o, istilik hereketinin siireti ile eyni tertibli olur. Bu halda serbest qagis
miiddati do

. (1.2.13)

Lr +Uy
ifadesine miivafiq olaraq azalir, bu ise (1.8a) ifadesinden goriindiiyii kimi
yiiriikliiylin, (1.2.11) —o uygun olaraq ise elektrik kegiriciliyinin
azalmasma getirib gixarir. Istilik heroketinin vp-siireti, demeli, cismin
temperaturu ne qeder kigik, ve elaco do zeif sahelorde yiikdagiyicilarin
yiiriikliikleri ne geder bdyiik olarsa, Om ganunundan kenara cixmalara
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miivafiq £, — bohran sahelerinin qiymetleri de daha kigik olar.

Serbest qacis miiddetini bagqa ciir de tesvir etmek olar. Oger her
hans1 anda eclektrik sahosini yox etsek, onda elektronlar selinin
istigametlonmis hereketi, onlarin sahede qazandiglar1 salave enerjilorini
tamamile kristall qefese verib qurtarana goder davam edockdir. Bu
istigametlonmig hereket orta hesabla r miiddetinden sonra kesilir ve
elektronlarin qarma- garisiq (xaotik) istilik hereketi yeniden berpa olunur.
Beloliklo, miihakimelorden gériindiiyii kimi, togqusmalar elektronlar
toplusunu tarazliq halina gotirdiyi halda, elektrik sahosi bu tarazh
pozur. Hor hansi sistemin geyri-tarazhq halindan tarazhq halmna
kegmosi relaksasiya prosesi vo ya relaksasiya, buna serf olunan
miiddat iso relaksasiya miiddoti adlamr. Basqa sozle, relaksasiya
miiddati dedikdo har hansi sababdan pozulmus tarazhifin barpa miid-
doti basa diisiliir. Buna miivafiq olaraq yuxanda apardifimiz
milhakimelere esasen geyd etmok olar ki, sorbast qa¢ly miiddati clo
relaksasiya miiddeti demokdir.

Beynolxalq vahidler sisteminde (BS) elektrik kegiriliyi simensle
(Sm), xiisusi elektrik kegiriciliyi ise simens/metrle (Sm/m)) dlgiiliir. Onda
BS-do yiiriikliiyiin vahidi ti¢iin (1.2.8) diisturuna uygun olaraq

[u]= (A-sanz)h]—1

ahriq. Siiret vo elektrik sahosinin intensivliyi vahidlerindan istifado

edorak, yiiriklik vahidini

m?

[u]=

V-san
kimi gostermek olar. Bu vahid daha genis istifada olunur.
§1.3. Sorbost qacis yolunun vo miiddotinin paylanmna funksiyas:

Biitiin yiikdagtyicilara uygun serbast gagis yolunun eyni olmasi
sortinden yiiriikliik ve elektrik kegiriciliyi ii¢lin aldigimiz ifadeler heg de
reallig1 tam oks etdirmir, giinki, hogigetde miixtelif yiikdagiyicilar ti¢lin bu
miiddet ¢ox biyiik intervalda, praktiki olaraq 0-dan «- a qeder dayisir.
Buna gore tesadiifi qiymetlor baximindan serbest qa¢is miiddetinin
tapilma ehtimalin1 miieyyen etmek lazim golir. Serbesti qacis miiddetinin
paylanma funksiyasim tapaq. Bunun i¢iin ferz edek ki,

1) elektron iiglin df zaman intervalinda toqqusmaya (sepilmeays)
moruz qalma ehtimali, dfinterval ils diiz miitonasibdir; :

2) vahid zamanda togqusma (sepilme) ehtimali zamana gore sabit
kemiyyotdir; o o
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Bu iki sort serbest qagis yolunun paylanma funksiyasim miieyyen
etmak liglin kifayetdir. Zerraciyin # #+df zaman intervahinda toqqusmaya
maruz qalmadan horoket etme ehtimahm

dw = do(dr) (1.3.1)

ilo isare edek. w(t) komiyyati (t, t+1), w(t+dt) iso t+dt, t+dt+1 zaman
intervalinda zerraciyin sorbost horsket ehtimahdir. w (t+dt)
komiyyatini iki ciir ifade etmak olar. Bir torafden
o(t+di)=a(t)+ idj!dt (1.3.2)
digar torafden iso t+dr miiddati orzinde sorbast horoket taktini- C
hadisosini iki hadisonin hasili kimi ifade etmak olar; + miiddeti
orzinda sorbast horokoat —A hadisasi vo df —~miiddati arzinde sorbast
horakat — B hadisosi :
C=AB (1.3.3)
Iki hadisenin hasilinin ehtimali bir hadisenin ehtimalmmn digerinin
sorti ehtimal1 hasiline baraberdir:

#(C)=w ,4)a(_j.)=w(g)w(§) (1.3.4)

A hadisesi B hadisesinden asili olmadigindan, = (A/B)= @(A yaza
bilerik. Bununla yanas1 B hadisesi de A hadisasinden asili deyil, ona goro
do

ot +dt)=a()dw(d) (1.3.5)
yazmagq olar.
dt miiddetinde serbest heraket ehtimalini homin miiddet erzinde
sopilme ehtimali ilo de ifade eds bilerik. Vahid zaman erzinde sopilme
(toqquyma) ehtimali adr, serbest heraket ehtimali ise 1-edf oldugundan,

do(dt)=1-adt (1.3.6)
aling. (1.3.2), (1.3.5) ve (1.3.6) ifadelerinden alingq:

@t + dr)=o(t)+ —'{f—dt =o(t)/1- adt ] = w(t)- o(t)adt (1.3.7)
bu da = (t) funksiyasi iigiin
do
& =-m (1.3.8)

diferensial tenliyine gotirir. Bu tenliyi hell ederok

(1.3.9)
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alariq. c sabiti normalagma sertinden tapila biler:

Jo@dr=1=c jﬂ’d::% (1.3.10)
0 0
burada
1 s=a (1.3.11)
olar.

Beloliklo, normalasmig serbost qagly milddetinin paylanma
funksiyast
a(t)=ae™™ (1.3.12)
soklindo alimir.
Indi ise serbast qagis miiddetinin orta qiymetini <t> tapaq:

<t>= [to(t)dt = jtae"”dt -1 (1.3.13)
0 0 a

Orta gagis miiddetini 7 ile avez etsek, <t>=r, onda (1.2.13)-e uygun
olaraq aling ki, vahid zamanda toqqusma ehtimah orta sarbast qagis
miiddatinin tors qiymotine borabardir:

a=loz (1.3.14)

T
Onda vahide normalagmig paylanma funksiyas:

tar(t)=-11-e—; (1.3.15)

kimi yazila bilar.
Analoji qaydada ¢ serbast gagis yolunun @(x) paylanma funksiyasin
da tapmaq olar:

x

w(x)=-]47emz (1.3.16)

Aldifimiz paylanma funksiyalart en mumi hallar igiin 6denilir.
Onlar1 elektronun elektrik sahesinde horeketi halina tetbiq edek. Bu
zaman biz yalmz elektronlarin sahenin oksine istiqgametlenmis herokatini
nezorden kegirecoyik. Feorz edak ki, x oxu sahe intensivliyi

istiqgametindedir. Elektron, sahede = E tacili ile horoket ederek, t-sorbost
m

qags miiddeti erzinde

"(t)_—.—E (1.3.17)
siiratini gazanir ve bu zaman x yolunu get edii:
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x=—1t°; ¥=—1FL (1.3.18)

Dreyf herekatinin orta siirati
© Fr il -L .
Ba= [0 =25 1 ¥ T (1.3.19)
0 m T m

Sahenin eksine orta yerdeyigme ise

- t
7= [z _eETp, T dt_er®
(= (;[x(t)n(t)dt = - 6[: er—=—=% (1.3.20)
olar. Buradan gériiniir ki, dreyf siireti
~d=5”§g=,u§, (1.3.21)
kimidir. Burada
u= f’;”- (1.3.22)

elektronlarn yiiriikliyiidiir.

Yiriiklityiin  (1.3.22) ifadesi (1.2.8) ifadesinden 2 vurugu ils
forglenir. Bu onunla slagedardir ki, (1.3.22) miiddetine miivafiq
hareketlor nezere alnmugdir. Bu orta yerdoyismonin ifadesinden daha

aydm nezere ¢arpur, bela ki, o, ez—’lé deyil,
m

8‘2'2 =

<E>=——FE (1.3.23)
m
kimidir. Biitiin hallarda
<t?>2<t3? (1.3.29)
oldugundan, baxilan hal iigiin
<t?>=2<t>2=217? (1.3.25)

alang.

Dediyimizi imumilegdirerek bele bir sade, amma ¢ox miihiim
qenaste gelmek olar: 7 orta qagis miiddeti ve ya iki togqusma arasindaki
middetdir. O, dreyf hereketinin siirsti ile deyil, sorbast qagis yolunun
uzunlugu ve zarraciyin tam siireti ile tayin olunur. Tam siiret zarraclyin
enerjisinden asilidir ve bunun iigiin de sarbast qacis miiddati zarraciyin
enerjisinin funksiyasidir. Dgor serbast qagis yolunun 6zii de enerjiden
astli olarsa, bu asililiq daha da miirekkeblasir. Ona gore de dreyf siiretinin
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ve digor xarakteristik parametrlorin teyininde serbast qagis miiddati vo
bagq.a kemiyywtlorin giymetlarini elektronlarin enerjiye gore paylanma
funksiyasini nezere almagqla ortalagdirmagq lazim golir.

§1.4. Sade vo miirokkab kristal gafasler

Oksor bark yanimkegiricilor vo berk metallar kristallik quruluga
malikdirler, bagqa sizle bu maddeleri toskil edon atomlar toplusu fezada
miioyyen qanunauygunlugla diiziilmiiy olur. Fozada atomlarin nizamh
diiziiliigti dedikdo biz foza periodikliyi ve ya translasiya simmetriyasi
xassolorini baga digiiriik. Bu ganunauygunluqulan tesvir etmek iigiin
kristal gefes anlayigindan istifade olunur. Kristal gefesi ii¢ olgiilii tor kimi
tesavviir etmek olar. Atomlar (ionlar ve ya molekullar) bu torun diiyiin
noqtolorinde yerlesmis olur. Qeyri-komplanar (bir miistovi iizerinde
olmayan) elo ii¢ a.a: vo a, vektorlan tesevviir etmek olar ki, kristal
boyu bu vektorlari, onlarin tam misilleri qeder siirligdiirdiikde 6zleri ile
iist-iisto diigme (tekrarlanma) bag verir. Bu zaman biz istilik hereketini ve
har bir real kristal mehdud oldugundan, kenar sethlerin mévcudlugunu
nezere almirlq. Goreceyimiz kimi, a.(i =1,2,3) vektorlarinin istiqametlori

gofosde miixtelif ciir segilo biler. Diger terefden, kristali a..nin tam
misillerine beraber vektorlar gader siiriigdiirdiikde o, 6z-0zii ile iist-liste
diisiir. Bundan sonra a.vektorlart dedikde segilmis istigamet iizro
periodikliyi 6deyan on kigik a vektorlan baga diiseciyik. Belo se¢imde

@, vektorlar translasiya, miqyas vo ya P

asas vektorlar, elaco do kristal gefosin  4) o 5B o
translyasiya periodu adlanir. Ug g, i

vektorlar iizerinde qurulmus  p) —o0-—O0——OO—»
paralelepiped elementar vo ya kristal
6zok adlanir. a.a: ve a, vektorlarmi
sag koordinat sisteminde X,y ve z
oxlarinmm miisbat istsqamatlori iizre
yonaldeceyik. Onda sag koordinat Sokil 1.4. Xotti (birdlgiilii)
sisterninde  vektorial hasila asasen qefesler
elementar ozeym hacmin

A WA WA 1.4.0)

kimi ifade etmak olar.

Elementar {zekde atomlarin paylanmas1 (diiziiliigli) miixtelif
maddeler ligiin miixtelifdir. Atomlar paralelepipedin tepe ndqtelsrinds,
tizlerinde ve faza diaqonallarimin kesigme noqtelerinde yerlesir. Coxlu
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sayda bele eclementar 6zekleri nizamla bir-birine kip diizsek, ideal
monokristal almis olariq.

Kristal gefesin hendasi xasselerini sn sado gofes-xotti gofasdan
(birdlgiilii) baslayaraq nezerden kegirok.Belo gefesde zerrecikler sonsuz
xott boyunca periodik diiziiliirlor.Belo gofesi bir atomu ve ya atomlar
qrupunu bir xett boyunca eyni a pargalar: geder ardicil siiriigdiirmaklo
olde etmek olar.Xotti qofos halinda biz yalmz bir

z—z:|=a translyasiya
vektoruna malik oluruq ve belo qafesin hecmi Q, bu parganin uzunluguna
beraberdir:Q, =a.

Sokil 1.4-do ii¢ miixtelif xotti qefes gdsterilmisdir. A ve gara
dairacikler miixtelif név atomlan tesvir edirler. Periodikliyin 6denilmesi
sor- tinden goriindiiyii kimi , a)halinda xetti qefes bir, 5)
ve c) hallarinda ise iki atomdan ibaret olur. Buna miivafiq olaraq
a)qefesi sades ve ya primitiv b) ve c)qefesleri ise miirekkeb qofesler
adlanir.

1.3-a yoklinde atomlan paralelogramlarin tepe néqtelerinde yerlogmis
miistovi qafes tesvir olunmugdur. Bu qefes 1.4-a seklindeki sade xatti
qofosi miistevi {izerinde beraber mosafelere paralel siiriigdiirmaklo alina
biler. $okilden goriindiiyii kimi, a;ve a. translyasia vektorlarinin segimi
birqiymstli deyil. I ve II elementar qefaslerina bir atom daxildir ve onlarin

hocmlori Q, = [E.E;]@trixlenmi:s paralelogramlanin sahelerine boerabor

olub, eynidir. III elementar qefese ise ii¢ atom daxildirse, buradan gériiniir
ki, sade gofesde do birdon ¢ox atom daxil olan elementar 6zok qurmagq
olar.

Sakil 1.5. Miistovi gefesler

Ogoer osas a vektorlari elo segiliblorse ki, gofesin istenilon
translyasiyas: »,_ nin tam saylt 3, a, qiymetleri ile tosvir oluna bilsin,

onda g, iizerinde qurulmus elementar 6zek primitiv 6zok adlanir. I va II
6zeklei primitiv, III ise geyri-primitivdir.Haqigeton de axirinci halda x

oxu boyunca bir (ki) minimal translyasiyada  ma +n,a.,
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%=(= % ). Oger primitiv 6zgeye bir atom daxildirse, 6zek sads,
birden ¢ox atom daxildirse-miirekkeb adlanir. Bu hal iig6lgiilii gefoslere
de aiddir.

Belsliklo, 1.5,a seklindaki gefes sado gefesdir.

1.5,b soklinde bagqa bir sade qefes tesvir olunmugdur. Bu gefes 1.5,a
goklindoki  qefesde  paralelogramlarm  diaqgonallarinin  kesigme
noqgtelerinde eyni név atomlar yerlesdirsek, 1.5,b-deki qefosi alariq. Bels
qgefosde primitiv 6zek strixlenmis hisse kimi segile biler.Ogor
diaqonallarin kesigme ndqtolerindeki atomlar1 eyni ciir siiriigdiirsek,onda
1.5,c-de tesvir olunan kimi iki atomlu primitiv 6zek ahlinar. 1.5,b
soklindeki paralelogramlarin kesigme noqtelerinde 6zge noév atomlar
yerlogdirsek, miirekkeb gefes aliir, ¢linki bu halda gefesin diiyiinleri
ekvivalent olmur.

n‘ =n2 =

Sekil. 1.6. Simmetrik miistavi qefoslor

1.6,a soklinde simmetrik miistevi gefes tesvir olunmugdur.a; vo a.
vektorlan iizerinde qurulmus primitiv 6zeye iki atom daxildir.Amma
altibucaghlarin diagonallarmin kasigma ndqtelerine eyni ciir atomlar
yerlosdirsak, sado gafos alanq ($akil 1.6,b).

§1.5. Kristallik sistemlor. Brave qofoslori

Bork cisimleri teskil eden niiveler fezada miieyyen bir nizamla
diiziilorok kristall qefes teskil edirler. Bu qefeslerin osasinda
parallelepiped seklinde handesi fiqur durur. Paralelepipedin bir tepesinde
kesison ii¢ torefin uzunluglarim a,b,c, bu terefler arasindaki bucaqlan ise

ac=a, be=f Vo ab=y ilo isare edok (sokil 1.7.). |
Ugolgiilii metallik gofos halinda kristall 6zeyin a,b,¢ tilleri ve a,8,7
bucaglarinin giymetinden asili olaraq miimkiin 14 n6év kristall qurulugunu
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7 sisteme ve ya sinqoniyaya ayirmaq olar. Bu yeddi kristall sistemine
daxil olan 14 kristal qefos Brave qofaslori adlanir.

1. Diizgiin vo ya kubik sinqoniya (sokil 1.8). Bu halda a=8=90°,
a=b=c. Bu sistemds ii¢ ciir gofos miimkiindiir: sade (sokil 1.8 a), hecme
merkezlesmis (sekil 1.8.b) ve sothe merkezlesmis (sokil 1.8.c).
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2. Tetragonal vo ya kvadratik sinqoniya. Burada elementar 6zek
oturacagi kvadrat olan diizbucagh paralelepipeddir (sekil 1.9)
a=B=y=90" vo a=bz#c. Bu sistemdo sade (1.9 a) ve hecme
morkezlogmis (sokil 1.9 b) gefos mévcuddur.

3. Rombik vo ya ortoqgonal sistem. Burada a=f8=y=90°, azb=c,
yoni elementar &zak tilleri miixtolif olan diizbucaql paralelepipeddir.
Burada dord cir qofos movcuddur (sokil 1.10): sade (a), bazaya
merkoazloegmis (), hecme merkezlogmis (d) ve sethe merkezlogmis (c).

4. Monoklin sistemn: a=£=90", y#90° vo a=b=c (sokil 1.11). Bu
sistemdo elementar 6zek mail paralelepiped olub, iki ciit iizii diizbucagh
va bir ciit iizii iso paralelogramdir. Bu singoniyada iki ciir: sade (a) ve
bazaya merkozlesmis ( b) qefos miimkiindiir.

5. Romboedrik vo ya trigonal sistem: a=b=c,a=8= y¢90" vo

120° -den kigikdir. Demsli, bu sistemda elementar 6zak romboedrdir (sokil
1.12). Bu sinqoniyada yalniz bir név primetiv gofos mévcuddur.

6. Heksaqonal sistem (sinqoniya) (gakil 1.13). Bu sistemde a =120°,
B=y=90", a=b=c. Burada li¢ sade 6zek birlikde altnizlii prizma emele
gotirir ki, bu da sinqoniyamin elementar 6zayi olur (belo &zeyin
simmetriya elementleri daha ¢oxdur). Burada da goriiniir ki, sinqoniyanin
elementar 6zayi heg de hemiso sade 6zokden ibarst olmur.

7. Triklin sistem. Bu sistemde biitiin tillor ve bucaqlar miixtelifdir,
yoni «a=B#y, azb»c (sokil 1.14). Burada yalmz bir név qefes
movecuddur.

Qeyd etmok lazimdir ki, gox vaxt real kristallarda elo quruluglara
tosadiif olunur ki, onlar1 bir Brave gefosi ile tesvir etmsk miimkiin deyil.
Bu ciir quruluglar bir-birinin igorisine geydirilmis (bir-birine nezsren
siiriigdiiriilmiig) bir nege Brave gofoesi ile tesvir olunur.

§1.6. Kristalda miistovilarin va istiqgamatlorin gostorilmasi.
Miller indekslori

Kristalda identik yerlerde yerlogon dilyiin ndqtelerinden ve ya
atomlardan miisteviler kegirmek olar. Bu zaman eyni ciir miistovilerden
ibarat miixtelif miistovilor ailesi alinir. Aydmdir ki, her bir miistevini
fozada tesevviir etmok {igiin onun koordinat oxlan ile kesigme nételerini
bilmek kifayetdir. Bu moeqsedle Miller indekslerinden istifade edirler.
Bundan 6trii koordinat sisteminin baglangic1 elementar kristal 6zeyinin
dilyiin néqtelerinden birinde yerlogdirilir, koordinat oxlan ise
paralelepipedin tilleri boyunca yénaldilir. Belo olduqda istenilen
miistevini onun koordinat oxlari ile kesisdiyi li¢ noqte ile xarakterize
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etmaek olar (sokil 1.15). Bu zaman her bir koordinat oxu boyunca miqyas
vahidi olaraq paralelepipedin uygun tilinin uzuntugu gotiiriiliir. Demsali,
limumiyyaetle oxlar iizre miqyaslar miixtolifdir.
Tutaq ki, P miistefisi koordinat oxlari ilo kesigerek oxlardan uygun
04 OB ocC

miqyaslarda m,n ve p pargalarim ayuwrmisdir: m= "= p== 5P Ay-
a ¢
dindir ki, bu ii¢ aded, P miistevisini tamamile xarakterizo edir.
Oger bu edslerin ters gqiymetlerinin 2
c
i'l:i nisbetinin an kigik ii¢ Ak,J/ tam P
man p
ododin nisbetine gotirsok (LL-’-: h:k:l), é —
mn p
aldifimiz bu h,k/ededlori do hemin P _ ‘} : -
miistovisini xarakterizo edecok. Beloliklo, * Sekil 1.15

h,k,] adedlerine P miistovisinin Miller

indekslori deyilir. Mosolon, m=4, n=2, p=3, olarsa onda
—!-:-1—:—1—=1:1:—1—=i:—6»:i=3:6:4; demoli, h=3, k=6, /=4. Onda P
mnp 423 12712°12
miistevisinin Miller indeksleri 3, 6, 4 olacagdir. Miller indekslorini belo
gosterirler: (hkl). Koordinat oxundan miistovinin kesdiyi parca
monfidirse, onda uygun Miller indeksi de menfi olur. Menfi isareni
indeksin iistiinde géstermak gabul edilmigdir, meselen, -h, -k,-/ olduqda
belo yazilir: (kkT) Verilmis miistovi koordinat oxlarmdan her hanst birine
paraleldirse ve ya onunla iist-iiste diisiirse, onda uygun Miller indeksi 0

olacaq (kesisme ndqtesi sonsuzlugdadir): 1. 0.
o0

Qeyd etmek lazimdir ki, Miller indeksleri yalniz bir miistevini deyil,
bir-birine paralel olan miisteviler ailesini xarakterize edir (koordinat
baslangicinin segilmesi ixtiyari oldugundan onu basqa diiyiin néqtelerinde
segmakle paralel miistoviler ailesinin her biri iigiin eyni m, n, p edadlorini
almaq miimkiindiir). Ona gére de, mesalen, (kk) veo (7ki) eyni miisteviler
ailesindendir (bir-birine paraleldir).

Miistevi koordinat baglangicindan kegirso, onda ona paralel olan bagqa
bir miistevini gotirmek (basqa sozle, hemin miistevini fozada &ziino
paralel kéglirmek) ve bunun iigin Miller indekslerini yuxarida
gosterdiyimiz qayda ile teyin etmek lazimdir.
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Gotiriilmiis  miistovinin y
koordinat oxlarndan ayirdif
parcalar yalmz tam adedle 7 ‘/@‘
deyil, kesr ededlerle da verilo .

biler. Masalen, y
m=1, n=8§ p=%. Bu halda E

da Miller indekslori eyni
gayda ile toyin edilir:
1.1 1 . .
1.1/2.1/3-1.2.3, yoni h=1,
k=2, [1=3 Mosolon, sado
kubik kristal qefesi li¢iin asas
miistoviler ve onlarin uygun
Miller  indekslori  1.16-c1 Sekil 1.16

sokilde gostarilmigdir.

Kubun iizlerini teskil eden (100), (010) ve basqa ekvivalent
miistoviloro kub miistovilori, kubun qars;t iizlerinin uygun diaqo-
nallarindan kegen (110), (011) ve s. ekvivalent miistovilers rombik
dodekaedr miistevileri, (111) ve ona (001142 [111]
ekvivalent olan bagqa miistovilere ise
oktaedr miistovilori deyilir.

Ekvivalent miisteviler ailesi bdyik
méterize igerisinde gosterili. Meselen,
kubun iizlerini teskil eden (100), (001),
(100) vo s. ekvivalent miisteviler ailesi {0101 - 3
{100} kimi gosterilir. [010]

Kristal gefesde diiyiin noqgtelerinden (100} [110]
kegon istenilen oxun da istigameti indeks-
lorle gosterilir. Bunun iigiin verilon oxa Sekil 1.17
(ve ya istiqgamete) paralel olmaqla, kristal
gefesin istenilon iki diiyiin ndgtesini birlegdiren bir vektor tapmaq ve
onun koordinat oxlar iizre proyeksiyalarim uygyn olaraq ab ve ¢
miqyaslarinda teyin etmek lazimdir. Bu proyeksiyalarin (6zlerinin)
nisbetini ii¢ en kicik tam adadlerin nisbetine gotirmok lazimdir. Tutaq ki,
bu edelar x,v vo w - dir. Bu ededlor hemin gétiiriilmiis istigametin (oxun)
indekslari olacag. Miisteviden farqli olarag oxun indeksleri orta moterizo
icorisinde gosterilir: [www] Moselen, x oxunun miisbet istiqameti [100],
monfi istigameti iso [-100] kimi gosterilir (sekil 1.17). Ekvivalent is-
tiqgamatlor ailesi belo (uvw) kimi gbstorilir.
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Kubik sistemde h=u, k=v, I=w
olarsa, [uvw] istigameti (kk!) miistovisine
perpendikulyardir. Bagga sinqoniyalar
li¢lin bu ganunauygunluq 6denilmir.

Yuxanida gebul olunan isareler
heksaqonal sistemden bagsga biitiin
sinqoniyalarda tetbiq edilir. Bunun iigiin
heksaqonal sistemdo dérdoxlu koordinat
sisteminden istifade olunur. Koordinat
baslangici altriizlii prizmamn
oturacaglarindan  birinin  merkezinds
segilir. (sokil 1.18), x,,x, ve X, oxlar: bir- D .
biri ile 120°lik bucaq altinda kesisir, z Sokil 1.18
oxu ise bunlara perpentikulyar gétiiriiliir.

Miistevinin koordinat oxlarindan ayirdig: pargalar uygun odaraq m, n, p

ve g-diirss, onda indeksler yene de evvalki, gayda ile teyin olunur:

N

(0001)—>(001)
(1700)->(110)
X

3

(1120)

AR
0O

—i—i—i1==hk:i:l Onda  verilmis

miistevinin indekslori (#4il) olacag. Buna
Miller-Brave indeksleri deyilir. Qeyd
etmok lazimdir ki, bu sistemds x,, x, vo
x; oxlan {izre miqyaslar eyni oldugu iiciin
homise i =—(h+ k) olur (bunu 1.18-ci sokil
lizerinde asanliqla siibut etmek olar), yoni
birinci iki indeks melumdursa, iigiincii
indeksi tapmaq iiglin onlan toplayib,
alman cemi oks isare ilo gotiirmek
lazimdir. Ona gére do ¢ox vaxt
heksaqonal sistemde do Miller-Brave 010)
indeksindan istifade olunur: Sekil 1.19
(hkil)— (hkl).

1.18-ci sokilde heksaqonal sistem iigiin bir ne¢o miistovinin Miller-
Brave indeksleri gdsterilmigdir. z oxuna perpentikulyar olan (0001) miis-
tovisine bazis miistevisi deyilir. {1oio} ekvivalent miistoviler ailesine
(altriizlit prizmanin yan iizlerine) birinci vaziyyet prizmasi, {1 IE} ek-
vivalent miistoviler ailasino ise ikinci vaziyyet prizmasi deyirlar.

Dérdoxlu koordinat sisteminde oxlarin istigamatlorini indekslorlo
gostermok miirekkeb oldugu iigiin heksaqonal sistemde do istigametler
Miller indeksleri ilo (ii¢ indeksle) géstorilir.

Qeyd edok ki, Miller indekslorinin adodi giymetlori boyiidiikco
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miistaviler ailesinde iki en yaxin (qonsu) mustovi arasindaki mesafo ki-
¢ilir. 1.19-cu sokilde XOY miistovisinde atomlarin veziyyeti vo sekil
miistevisine perpentikulyar olan birnego paralel miistovilor ailesi gbsteril-
migdir. Miistoviler arasindaki mesafenin indekslorden asili olaraq
doyismoesi burada eoyani sokilde goriniir. Dogrudan da, indekslor
boylidiikce paralel miistevilerin sixhg da artir.

§ 1.7. Tors kristal gofos

Kristal gefesin osas xassesi ondan ibarotdir ki, onun daxilinde
atomlarin diiziilisii mileyyen periodiklive malikdir. Bu o demekdir ki,
agor kristah biitiinliikle bir &, vektoru

a, =na, + nyd, + nma, (1.7.1)
qoder siiriisdiirsek, o, yens do 6ziiniin iizerine diisacokdir. Burada
a,,d,,d,, odadi qiymetce elementar kristal 6zeyin uygun tillerine beraber
olub, onlarin miisbat istigamsti iizre yénelmis vektorlar, n,,n,,n, iso tam
(miisbet ve menfi) ededlerdir. g,(i=1,2,3) vektorlarina translyasiya ve ya
bazis vektorlar deyilir.

Aydmdir ki, kristal daxilinde elektrostatik potensial, elektron
buludunun sixh@ ve s. kimi kemiyystler {igolgiilii periodikliye
malikdirler. Dogurdan da kristal daxilinde 7 ve F+a, vektorlan ile
xarakterizo olunan ndéqteler ekvivalentdir. Ona gore de, meselen,
elektrostatik potensial {igiin

V{F)=V({F+a,)n=123.. (1.7.2)
sorti 6denilir.

Indi G,(=1,23) vektorlarindan istifade edib, belo ii¢ yeni vektor
secok:

g laa] p_ [aal . ; _ [aa]

b =g b= s p o 2] (1.7.3

TGha) TG P TGl )
burada her ii¢ vektorun mexrecindeki ifade bazis vektorlarin qarisiq
hasilidir. Malumdur ki, bu hasil hemin 4,(i=1,2,3) vektorlan iizerinde

qurulmus paralelepipedin (yeni elementar 6zeyin) hocmine baraberdir.
Onu Q, ile isare edek:

Q, =([a,4,) (1.7.4)
(1.7.3)-den goriiniir ki, &,(i=1,2,3) vektorlarimn 6l¢ii derecesi uzunluq
Olgiistinlin  torsine beraberdir. Maeselen, kubik sinqoniya iigiin

a,=a,=a,=a oldufundan b =5b,=5b,=b, b -1 alariq. a=1 sm gotiirsak,
a
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b=1-—!— olar.

sm

Aydindir ki, 5,(i=123) vektorlan iizorinde de paralelepiped qura
bilerik. Coxlu sayda belo paralelepipedleri her ii¢ istiqametds nizamla
yan-yana diizsak, onda, kristal qefesde oldugu kimi, yens de iigolgiilii tor
alang. Bu ciir {igolgiilii toru tors kristal qofes adlandiracajiq. Demsli,
tors kristal qefesinde &,b,,5, bazis (vo ya translyasiya) vektorlaridir.
b{i=12,3)-lerin iizerinde qurulan paralelepipede tors kristal gofosinin
elementar 6zeyi deyeacoyik. Ters kristal qefesinin istenilen iki diiyiin
ndqtesini birlegdiran vektora tors kristal gqefesin vektoru deyirler. Umumi
sokildo bu vektoru bels ifade ede bilerik:

I;g =g + g,b, + g3b; (1.7.5)

burada g,,g, vo g, tam adadlerdir.

Belolikle, a, diiz, Eg ise tors kristal gefosinin vektorlaridir.

Gostermek olar ki, tors kristal qefesin elementar 6zoyinin hecmi diiz
kristal gqefosinin elementar 6zoyinin hocminin ters qiymstine beraberdir:

& [bzbal)'_‘al_ (1.7.6)
(
(1.7.3)-den aydindir ki ]
- 1 i=j
@5,)=4,= {0 e i) (1.7.7)
Onda:
(I;,gal)= (gll;l + gzgz + g353’a1)=: gl(l;/a,)= £,
b,d,)= 2., (1.7.8)
Egai' =85
Demali,
(.5, )=mg, +mg; +msgy = N, (1.7.9)

burada ‘N -tam odeddir. Goriindilyii kimi diiz vo tars kristal gofes
vektorlarimin skalyar hasili tam adade*berabardir. )
(1.7.3) ifadesinden goriiniir ki, 4 vektoru &, ve &, vektorlarma, b,
vektoru & ve a,, b, ise & ve &, vektorlarira perpendikulyardir. Ona gore
do 5,4, vektorlan rombik sinqoniyaya mensubdursa, onda b&,b,,5,
vektorlann uyZun olaraq 4,.d,,d, vektorlarma paralel olacaqdir, kubik
sinqoniyada ise bundan elave hem de |E,| = |l§2| = |i>'3| =é olacaqdir.
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Qeyd etmok lazimdir ki, tors kristal qefes ideyas: diiz kristal
gofosinin periodikliyine malik her hansi funksiyamn Furye swasmna
ayrilmas1 meselosinden meydana gixmugdir. Bu ciir yanagma elektronun
berk cisimde (periodik saheds) hereketinin kvant mexanikasi esasinda
dyrenilmesi igini asanlagdirir.

Tors kristal qefes vektorunun iki mithiim xassesini de geyd edak:

Teorem 1. g, : g :g=h:k:1
olarsa, onda &, =gb, +gb, +g:b; ters
qofes vektoru diiz gofesin (hkl)
miistovisine perpendikulyardir. Bunu
isbat etmek iigiin bazis vektorlan uygun
olaraq 4ve b, olaraq diiz ve ters gafesin
elementar &zeyini quraq. Aydindir ki,
burada b, —lerle &, —lerin miqyas &lgiileri
eyni deyil, ¢iinki onlar miixtelif adli
(8lgiilil) kemiyyetlordir. 5, -lerin miqyas
olgiisiinii  biz ixtiyari gotiire bilerik.
Sadalik ve oyanilik iigiin kub ve ya romb Sekil 1.20
kristal gefes halina baxaq (sekil 1.20).

Tutaq ki, (hkl) miistevisi uyfyn kordinat oxlarindan OA=ma,

OB=na,, OC= pa, pargalarini ayimrir. Verilmis sorto gors l:l:l=h:k:l.
mn p

Onda BA=(ma, -nad,) ve CA=(mi,~pa,) vektorlarn (hkl) miistovisi
iizorindedir ve hem de bir-birine paralel deyildir.

Indi ters gofesde 5, vektoruna paralel olan 5 = kb, + kb, + 1b, vektorunu
gotiirek ve gostorok ki, o, (hkl) miistevisine perpendikulyardir. Bunun
iigiin (4B, 15 ve (c4, & ) skalyar hasillerinin sifra beraber oldugunu isbat
etmok kifayotdir. Dogurdan da:

((md, ~n@,)5)=(mé, - n@,)\b5, + k5, + 1B, ))= mh— nk =0
¢linki sorte gore: i:-l =h:k, —I-‘-=£, buradan da nk =mh
m n m n
Elocoa do:
((ma, - pa,)B)=(ma, - pa,)(nB, + kB, + 15, )= mh— pl =0
Bunun da isbati teleb olunurdu.

Moselen, kubik sistemde 5, =1-B+1-5,+1-5, vektoru (111)
miistevisine ve s. perpendikulyardir. Buradan da gériiniir ki, diiz gefesdo
bir dena vektor uygun gelir.
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Teorem 2. b,, -tors qofos vektorunun uzunlugu diiz gqofasde

uygun (hkl) paralel miistovilar ailosindo iki qonsu miistavi arasindaki
mosafanin tors qiymotine borabardir. Bunu isbat etmoak iigiin (hkl)

miistevisine perpendikulyar bir vahid 7 = vektorunu segok. Iki qonsu
hkl
miistovi arasindaki moesafe d,,, :

e s s

1 1

- by bus

Demoli: 5, = dL Bunu da isbat etmak teleb olunurdu.
hkl
Iki misala baxaq. Kubik sistemde (100) miistovileri arasindaki
mesafe:

foo ! 1.
o bigo \/l-b21+0-b22+0-b23 b,
yeni by, = l, (111) miistovilori arasindaki mosafa
a
doo= 1 ! = ! =2
" by w/l-b21+l-b22+0-b23 JL+7L+_L V3
2 2 2
a a a
yeni bm=1/§.
a

§1.8. Interferensiya sorti vo onun tors qofas vektoru ilo alagosi

Kristal gefesinde rentgen giialarimin sepilmesi zamani bas veron
interferensiya gartini ters gefos vektoru ile slagelendirmek olar. Tutaq ki,
aralarindaki mesafe &, translyasiya vektoruna borabor olan her hansi iki
atom lzerine vahid 7 vektoru istiqgamotde paralel rentgen siias1 dostosi
diigiir. Diigen siia biitiin istigametlerde sepilacok. # vahid vektoru
istigametinde sepilon elo iki 4K ve DL siialarina baxaq ki, onlar
interferensiya naticesinde bir-birini giiclendire bilsin (sokil 1.21). Bu
zaman giialarin yollar forqi 8D+ DC tam dalga uzunlufuna beraber
olmalidir:

BD + DC=a,c0s BDA+ a,cos ADC = ~(d,7) + (3,i) = @,.(7 - 7)) =g 4, (1.8.1)
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urada A -dalga uzunlugu, g, —ixtiyari tam ededdir.

Sekil 1.21

Ugblgiilii fozada sepilon dalgamin interferensiya edorek bir-birini
giiclondirmesi serti kristalin &,d, ve &, translyasiya vektorlarina uygun
olan atomlarin hamisi iigiin eyni z amanda ddenilmelidir. Belo oldugda

(1.8.1) ifadesinin avezine ii¢ tenlik alanq:
(al’(ﬁ' - ﬁ»: gll’
(@, - )= g,A, (1.8.2)
@, - #))=g,4,

Burada %'~ % ‘ifadesini & ile isare etsok, onda (1.8.2) serti (1.7.8) serti ile
(1.8.3)

iist-iisto diiger. Demsli,
n n _ 5
72

burada
by =gb +g.b, + 8353
(1.8.2) ifadesi ve ya ona uygun olan (1.8.3) ifadesi Lauenin
interferensiya gorti adlanir. Belo sorti 6dayen dalga vektoru anlayis1 daxil
(1.8.9)

etsok:
k=2%5 va lfi‘:k=£’£,
A
(1.8.5)

onda (1.8.3) sorti ovezine
K ~k=2ab
alarig. Aydindir ki, ¥ ve k' vektorlan miitleq giymatce bir-birine

beraberdir: k =&, vaxud k% =k". Onda (1.8.5) -den
2=k = + 218, ),
(1.8.6)

k*=k*+ 4n(§'gi)+ ar%b,’,

mbg’ + (l;gIZ): 0
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Bu ifade (1.8.2), (1.8.3) ve (1.8.4) ifadslerine ekvivalentdir.
Tors kristal qefosi fezasinda (1.8.5) Laue gortini tohlil edek. Oyanilik
Uglin iki6lelili (miistevi) ters qefes gdtiirek (gokil 1.22). Tors gofasdo

diisen giia istigamstinda ?k— vektorunu quraq, hem de els edok ki, bu
V2

vektorun sonu ters qefesin her hansi diiyiin néqtesine diigsiin. Bu vektorun

baglangic 4 néqtesini merkez qebul etmekle, radiusu —5—:% olan bir
ST

gevre (ligolciili fozada sfera) cizaq (bu, Evald sferasidir). Bu ¢eVIo

(sfera) ters gefesin her hansi bagqa bir B diiyiin noqtesinden kegorso,

’

onda 4B vektoru -;——ya boraber olacaq. Burada &' interferensiyaya
7

ugrayaraq giiclenmis sopilen siialarin dalga vektorudur. Onda 53:58

(1.8.6) sortini odeyen tors qefes vektorudur. Belolikls, tors qofes
fozasinda Evald sferasimi qurmagla biz qrafiki olaraq gabaqcadan hansi
istigumetlerde interferensiya maksimumlar: miisahide olunacagin:
miioyyen ede bilerik. (1.8.2), (1.8.3), (1.8.5), (1.8.6) Laue sortlorine bagqa
cir do mena vermek olar. 4 ndqtesindan Eg tors gefas vektoruna
perpendikulyar olan bir PQ xettini (iigdleiilii fozada-miistevisini) kegirek.
Bu, diiz qefos fozasinda (h 1) Miller indeksleri ilo xarakterize olunan atom
miistevisidir ve yuxarida qeyd etdiyimiz kimi, h: :1=g,,8,,8, odadlarinin
ortaq vurugunu n-le igare edoek. Onda b,= nb,(hkl) miistevileri arasindaki
masafo:

-l _n
" by b,
olar. QAB bucagini 6 ilo isare edok. 1.22-ci sokildon A4BC -den:
, CB=A4B-sin6,
yaxud
b
7g=-:z£,z_--sm6, b, == -sin@
L siné,
nohayat: ,
2d,,, -sinf =nA. (1.8.7)

Bu sepilen dalgalar iigiin Vulf-Breqq

Sekil 1.22
sortidir. zi siiasinin (hkl) miistevisindsn ?
/4
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(1.8.7) sertini 6deyen bucaq altinda giizgii oksi kimi baxa bilerik.
Elektronun da hor hansi bir elementar zerrocik kimi dalga tebietine malik
oldugunu nezere alsaq,onda asanligla gérmek olar ki, biitiin yuxarida sarh
etdiklerimiz elzktron dalgalar1 igiin de dogru olacaqdir.

§1.9. Yarimkegiricilorin kegiriciliyi haqqinda model
tasovviirlor. Desiklor haqqinda anlayi§

Her hansi maddenin Kristal gefesi atomlarin garsiligh tesiri esasinda
yaranir vo bu garsihqh tesirin xarakteri kristali togkil eden atomlarin
elektron tebagelerinin qurulusu ile mileyyen olunur. Bu halda esas rolu
miibadilo effekti oynayr ki, bunun neticesinde kristal qofes
formalasarken qarsiighh tesire giren atomlar bir-biri ile elektron
miibadilesi edearsk elektron vere ve ya ala bilir, bu da onlar arasinda
cazibe giivvelsrinin yaranmasina sabob olur. Kristal qefos eyni element
atomlarindan ibarat olarsa, bu alaqeler eyni atomlar arsinda yarandiindan
homopolyar elagsler adlanir. Homopolyar elagelerde ilk névbade valent
elektronlan istirak etdiyinden ona kovalent rabite de deyirler. On giiclii
kovalent olage o zaman yaranir ki, atomlar bir-birinin sksine ydnelmisg
spinlere malik elektron ciitlori ile rabiteye girmis olsunlar. Buradan
goriiiir ki, kovalent rabite doyma xassesine malik olmahdir-tigiincii elekt-
ronun istiraki alageni giiclondire bilmeaz, ¢iinki bu zaman iki elektronun
spini paralel yonelmelidir ki, bu da itelema qiivvelerinin meydana ¢ixmas:
ile naticolenar.

Kovalent ve ya elektron ciitlori rabitesinin bu xassesi Pauli
prinsipinden almir ve verilmis hal éi¢iin bii bele ifade oluna biler: eyni
spin proyeksiyalarina malik iki elektron atomlar arasi fozanin eyni bir
oblastinda yerlose bilmezlor. Kovalent olageli maddelers misal olarq
almazi, silisiumu, germaniumu ve s. gostermak olar.

Kristal gefes miixtalif element atomlannm qarsihigh tesiri neticesinde
formalagirsa, elektron buludunun maksimal sixhgma malik oblast valent
zonasinda daha gox elektrona malk olan atoma dogru siiriigiir, naticede bu
atom menfi yiiklii, diger atom iso miisbet yiiklii iona gevrilir ve bunlar
arsinda Kulon garsiligh tesir qiivvesi asas rol oynayir, bele rabite miivafiq
olaraq ion rabitesi adlanir. fon rabitesi gelevi-hologenid duzlarda (NaCl,
KCl, LiF ve s.) ziinii daha keskin biruze verir. Jon rabitesine kovalent
rabitonin limit hali kimi de baxmagq olar. Umumiyyatls, heg vaxt tokce bir
rabiteden danismaq olmaz, yalmz her hans: bir rabitenin iistiinliik teskil
etdiyini soylemek olar. Ona goroe de, adedeten, meselen, ikinci qrup
clementlorinin sulfidleri ve ya oksidlerinden danigarken, rabitenin nege
faiz ion, nego faiz ise basqa bir tipe aid olmasin sdylemek olar. Miibadile
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qarsiligh tesirinin bagqa limit hali metallik rabitedo reallagir. Metallarin
kristal qofeslerinde 6z atomlar: ile ¢ox zoif elagede olan wvalent
elektronlarinin bir gismi konkret bir atoma mensub olmayib, biitévliikde
kristal qefose aid olub, kollektivlesir. Oziinii bir név ideal qaz kimi aparan
kristal qefesdeki belo elektron qazi metallik rabito yaradir ve terifinden
goriindiilyii kimi, esasen, metallara xas olur. Heg bir halda bu ii¢ rabite
arasinda keskin serhed ola bilmez. Uzvi kristallarda Van-der-Vaals
qarsiliqh tesiri neticesinde yaranan daha zeif rabite miisahide olunur ki,
bunu da molekulyar rabite adlandinrlar. Belo kristallarda gofes daxilinde
elektron buludunun sixhig miixtelif hisseloerde fluktuasiyalar neticesinde,
kicik de olsa bele, hor an deyise bilir, bu ise hemin hisseds dipol
momentinin yaranmasina sebeb olur. Ani mévcud olan belo dipol
momentlerinin garsiigh tesiri kristalin biitovliikde dayanaqliini temin
edir. :

Belolikls, real kristallarda baxdiimiz biitiin rabite névlerinin hamisi
eyni zamanda miixtelif derecede 6ziinii biruze vers biler, amma hemige
onlardan biri daha iistiin rol oynadigindan, kristalin xassaleri de asasen
onunla miieyyenlesir. Bizim asas tedgigat obyektlarimiz olan
yarimkegirici xassolorin formalagmasinda helledici rolu kovalent rabite
oynayir.

Yarimkegiricilorin elektrik kegiriciliklorin silisium misalinda tehlil
edek. Ilkin ve en etrafl tedqiq olunmus genis totbiq sahesine malik olan
germanium ve silisium esasen kovalent rabiteli besit yarimkegiricilor
olub, almaz tipli kristal qrulusa malikdirlar (sekil 1.23,a). Har bir kristal
qurulus gétiiriilmiis atomdan berabor mesafalords (d) yerlasen on yaxin
qonsu atomlarin say: ile xarakterize olunur. Bu kemiyyeto koordinasiya
odadi deyilir ve z ile isare olunur. Mesolen, sade kub kristal iigiin z =6,

I~
d = a, hacme merkezlesmis kub kristal iigiin z=8, d = l?a.

Almaz kristal qrulusunun elementar qofosini diaqonal boyunca onun
dordde biri geder bir-birine nezeren stiriigmilg iki sethe merkezlogmis
Brave kub gofesi ils tesvir etmok olar (sekil 1.23,b). Bu ciir qefosde her
bir atomun dérd en yaxin qongusu vardir (z=4). Seokil 1.23, a-dan
gorundiiyii kimi, kub kristal qefesde her elementar O0zevyeo 8 -%+ 6 El +4=8
atom diisiir, qeyd edok ki, qafosde elementar 6zeyi merkezinde ve tope
néqtelerinin dordiinde bir atom olan kub (sokil 1.23,¢) kimi de géstormok
olar, 6zii de kubun merkezindeki atom, tepe néqtelerindeki dérd atomla
kovalent rabiteds olur. Belo elementar 6zeyin her birine iki atom diigiir.
Sokil 1.23,c-den qonsu rabitelar arasindak: bucagin 109°28' oldugunu
miiayysn etmek olar. Bu gakilde gosterilen elementar gafesin merkezinds
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bir elementin atomu (meselen, ZnS birlesmesinde Zn atomu), tepe
noqtelorinde ise diger element(mesalen, $) atomu yerlesmisse, onda bels
qurulusa sink-sulfid qurulusu deyilir. A"BY tipli yarimkegirici birlosmaler
mohz bu qurulug iizre kristallagirlar.

ol

b) c)
Sokil 1.23. Almazin kristal qefesi

Her bir silisium atomunun 14 elektronu var ve onlar elektron
tebageleri tizre (1s2)(2s*)(2p®)(3s%)3p® kimi paylanmigdir. Goriindiiyii kimi
tam dolmayan tigilincii tobeqade 4 valent elektronu var. Qeyd etdiyimiz
kimi silisium almaz tip kristal qurulusa malikdir ve belo qafosde tetraedrin
meorkszindo yerlogmis hor bir atom 6ziine an yaxin olan dérd diger atomla
elekiron ciitleri ile slagodardir. Belslikla, her bir silisium atomunun dérd
valent elektronu tetraedrik kovalent rabitonin yaranmasinda istirak edir.
Aydindir ki, belo kristal, serbest yiikdastyicilar olmadigindan, elektrik
corayanmm kegire bilmoz. Kristalin elktrik kegiriciliyine malik olmasi
tigiin har hansi bir vasite ile (isiq kvanty, istilik enerjisi, siialandirma ve .s)
kovalent rabitede istirak edon elektronlarin bir hissesini qoparib, kristal
gefes daxilinde serbest hala gotirmek lazimdir. Enerji diagraminda en
sade sokilde rabitedo istirak eden elektronun enerjisini Ey, rabiteden
qoparilmis elektronun enerjisini ise Eg ilo isare edsk. Bu diagramdan
goriindiiyii kimi, rabitenin qunlmasma serf olunan enerji Es-Ey olar.
Miixtelif maddaler iigiin miixtelif olan bu enerji silisium iigiin 1,08eV-a
beraberdir. Qeyd edak ki, bir elektronun rabiteden qoparilmas: bir eded
tamamlanmamig rabite yaranmasina sebeb olur.

Sokil 1.24-de ideal kristal diaqram (a), kristal qofesin istilik regsleri
hesabina (b) ve miivafiq enerjili fotonun udulmasi neticesinde (c) serbest
elektronun yaranmasi tesvir olunmugdur. fstirak etdiyi kovalent rabiteden
qopanlmis elektron kristal iizre xaotik hereket edir. Oger elktron
qoparildif1 elage yerine yaxinlasarsa, 6z enerjisini gefose verib vo ya
foton goklinde giialandirib, atomla yeniden qovusa biler. Bu proses
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rekombinasiya adlamr ve o, bagh elektronun slageden qopmasi-
generasiya prosesinin eksidir. Qeyd edek ki, generasiya prosesinde bir
sorbest elektron birbaga yarandig: halda, rekombinasiya prosesinde her iki
yiikdastyic: yox olur. Temiz yarnmkegiricide serbost elektronlarin ve
tamamlanmamis olagenin sayr eyni olur ve bu sebobden kristalin
biitdvliikkde elektroneytralligi pozulmur.

1\0

N\~

P

7

Sekil 1.24. Qefesin istilik regslari ve yarimkegiricilorin siialanmas:
neticesinde kegiriciliyin yaranmas:

Belo kristala E xarici elektrik sahasi totbiq etsok, bu sahe terafinden
her bir serbest elektrona e,E qiivvesi tesir etdiyinden, onlar sahenin oks
istiqgametinde dreyf siiroti qazanaraq sixlif

Jn=e,utnE=0,E (1.9.1)
kimi miisyyen olunan elektrik ceroyam yaradirlar. Burada n-elektronlorin
konsentrasiyasi, p,-onlarin yiiriiklilyiidiir. Metallarda elektronlarin
konsentrasiyas: isiqlanma, istilik enerjisi, siialanma vo s. kimi kenar
amillerden asili olmadig halda, yarimkegiricilorde bu amiller esas rol
oynadigindan, onlarin elektrik kegiriciliyi genis intervalda deyige bilir.
Bununla beraber yarimkegiricilorde kegiriciliymn diger mexanizmleri de
méveuddur. Hogigaten de elektronun hereketi naticesinde quilmis rabite
yeri bir atomdan diger atoma dogru yerini deyise biler ve bu horeket
elektronun xaotik hereketine oxsar bag verir. Xarici £ elektrik sahosi
totbiq etdikde elektronlarin sahenin eksine dogru hereketi (dreyf herekoti)
ustiinliik togkil edir ve onlar 6z hereketleri istigametinde bos rabite
yerlorini tuta bilirler. Ideal kritallarda biitiin rabiteler tamamlanmigdirsa,
Pauli prinsipine géro olageli elektronlarin hereketi miimkiinsiiz olards.
Qirilmig rabite yerlerinin mévcudlugu elektronlarin sahsnin oksine dogru
heroketine imkan yaradir, bununla da valent elektronlar toplusu da
kegiricilikde istirak etmek imkan1 qazanir. Bu zaman elageli elektronlarin
ytiriiklityii vakansiya yerlorinin sayndan asih olmalidir (kristalda qirilmis
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rabilelerin say1 ¢ox oldugca, onlarin qonsu olageli elektronlarla tutulma
ehtimallar1 da yiiksekdir). ©ger elageli elektronlarin saymt N, onlarin
yiiriiklityiinii sz, -l isaro etsok, onlara miivafiq cereyan sixhg1:

Jn=e.unNE (1.9.2)
olar. Belolikle, yarimkegiricilorde iki név yiik dagiyicilar-serbest
elektronlar ve elageli elektronlar istirak edir. Mohz bu sebebden yekun
coroyan sixlift

F=Jn+Jxn =(enﬂn"+eNﬂNN)E (1.9.3)
comi ile ifade olunar. Amma valent elektronlar toplusunun bele
hereketindense, bos olagelerin hereketine baxmaq daha rahatdir. ®lageli
elektronlarin sahenin oksi istiqgametindeki hereketi, qunlmis rabite
yerlorinin sahe istigametinde horoketini dogurur ki, bu da yiiki
elektronlann yiikiine baraber e-miisbot yiikiin sahe fizre heroket ilo
eynigiicliidiir (Sekil 1.25).Bu halda nezare almaq lazimdir ki, miisbat yiik
ona tasir edon ¢'Eqiivvesinin tesiri ilo deyil (qiivve bos yere tesir edo
bilmez!), elektronun sahonin oksine horokati noticosinde saho
istigamatinde yerini dayisir. Qirilmis elaqelerin (vakansiyalarin) saym
p, onlarm yiiriikliiyiinii p, ilo isare etsek, onlara uygun cereyan sixhif
iclin

7N=eN,uNNE=ep,uPpE=j (1.9.4)
ifadesini yaza bilerik.

Sonralar Brillyiien zonalar iisulunda goreceyimiz kimi, p, yiirikliiyi
p-den asih olmamahdir.

Demsli, bagl elektronlarin sahenin oks istigamstindeki hereketini
sahe  istigametinde hereket edon elementar miisbet yikli kvazi-
zerraciyin horeketi ile evez etmak olar.

¢ NN N
S 4%/\‘0@

870 e c ¢
N 7N\ AR N

Sekil 1.25. Elektrik sahosinde elektron ve vakansiyann herokati
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Bu kvazi-zarreciyin desik adlandiriimas gebul edilmigdir. Desiklorin
hesabina yaranan kegiricilik desik Kkeciriliyi adlanir. P-kemiyyaeti
desiklerin konsentrasiyasi, pp-desiklerin yiiriikliiyii, e=e* iso desiyin yiikii
adlanir. Kristal qefesde hor hansi xarici amil hesabma generasiya
prosesinde  yaranan serbost elektronlar vo desiklor moxsusi
yiikdagiyicilar, onlarin yaratdig kegiricilik ise mexsusi kegirilik adlanir.
Kegiriciliklori moaxsusi yiikdasiyicilar hesabina yaranan
yarimkeciriciloro moxsusi yarimkegiricilor deyilir. Aydindir ki,
mexsusi yarimkegiricilorde desik ve elektronlarn konsentrasiyalar
eynidir: n=p, onda yekun ceroyan sixliga

¥i =aE‘=(en/1"n+epypp)E= (0, +0,)E (1.9.5)
kimi ifade oluna biler. Yiirikliiyi skalyar kemiyyet qabul ederek,
elektron ve desikler iigiin onlarin nisbetini b=|u, u,| ilo isare etsek,

mexsusi yarimkegiricilorin elektrik kegiricilikleri {igiin

C=eMnte,u,p= eppyp[l+f-"—]=epppp(l+ b) (1.9.6)
7

aling.
§1.10. Yarimkegiricilords agqar keciricilik

Mexsusi yarimkegiricicilarin kegiriciliyinden danigarken qeyd etdik
ki, onlarda elektron ve desiklerin konsentrasiyasi eynidir. Amma olduqgca
miixtelif yarimkegirici maddelerde bu sort &denilmir vo bu okser
yarimkegirici cihazlarin ig prinsiplerinin ssasinda durur. Elektron vo
desiklorin konsentrasiyalari arasmdaki bu ferq yarimkegirici maddelere
kenar atomlar-asqarlar daxil etmoklo yaradilir. Asqar daxil etmoklo
yaranan Kkegiricilik agqar kegiriliyi adlanir. Bu kegiriciliyin mahiyyatini
basa diismek iigiin IV qrup elementi germaniuma qonsu V ve III grup
element atomlarinin agqar kimi daxil edilmesi hallarna baxaq.

Forz edek ki, germanium kristal gefesinde atomlarn birini V qrup
elementi fosfor atomu ilo ovez etmigik (sokil 1.26). Fosforun elektron
tobagelerinin diiziiliisiinden goriindityii kimi (P*(1s)(2s)(2p%)(3s)(3p%)
onun bes valent elektronlarinmn ikisi 3s, iici ise 3p seviyyesindedir.
Bunlardan dérdii kovalent rabitede igtirak edir, besincisi ise rabitolorde
bos yer olmadigindan yalniz fosfor atomunun 6zyne mensub olub, onun
strafindak: orbitds qalir. Bu elektrona diger germanium atomlan tesir edir
Vo onun 6z atomu ilo elagesi hesablamalardan alindifn kimi £’ dofe
kigilir(e-nisbi dielektrik niifuzlugu olub, germanium glin e~16-dir). Bu
ise o demokdir ki, fosforun bu besinci valent elektronunu
sorbostlogdirmek iigiin ona onlarla dofo az enerji sorf etmok lazim golir.
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Moahz bu sebabden agqar atomlar: asanhqla ionlaga bilir ve baxilan halda
dord valentli germanium qofesine daxil edilmis bes valentli fosfor
atomlarmin asanligla ionlaga bilmesi neticesinde ¢ox boyiik sayda serbest
elektronlar yaramir. Elektron vers bilen bele agqarlar denor tipli asqarlar
adlanirlar. Elektronlarim itiron fosfor atomlarn miisbet yiiklii ionlara
gevrilirlor. Amma bu ionlar kegiricilikde istirak etmir vo onlarm rolu
osason kristali sorbast elektronlarla tochiz etmakla mehduTcl})aslr.

4E
u} E¢
F g -¢ -6 -e 1,
: I E,
2. =
b)

Sokil 1.26. Fosfor agqarli germanium kristalinda serbest elektronlarin
omelo golmesi modeli. a- miistavi tosvirde; b- energetik zona diagraminda

Asqar atomlarinin ionlagmasi ile yanas1 osas madde atomlarinin da
gismen ionlagsmasi bag verir, amma onlarin konsentrasiyasi ve demsli
keciriciliye verdikloeri pay, agsqar atomlarina nezeren xeyli kigik
oldugundan, serbast elektronlarin iimumi say1 desiklerin sayindan gox-gox
boyiik olur. Beloe kristaldan cerayan kegerken wsas yiik elektronlarla
dagindifindan, onlara esas yiikdastyicilar, desiklore iso qeyri-osas
yiikdagiyicilar deyilir. Beloe yarunkegirici elektron ve ya n-tip
yanmkKkegirici adlanir. Elektron tip varimkegiricinin elektrik kegiriciliyi,
p<<n ve 6,<<c, oldugundan,

0=0,+0,~0C,=e,,n (1.10.1)
kimi ifado oluna bilar.

Indi bagqa hala baxaq. Ferz edek ki, baxdigimiz germanium kristalina
her hansi ii¢ valentli, mesalen, bor atomu daxil etmisik. Bor ii¢ valent
elektronuna malik oldugundan tetraedrik shatede onun germanium atomu
il bir rabitesi dolmams qgalacaq (sekil 1.27). Bu rabitenin tamamlanmasi
ii¢iin qongu germanium atomundan bir valent elektronu hemin bog rabite
yerine kecmsolidir ve neticeds hemin germanium atomu miisbet
yiiklonmis iona gevrilir. Elektronun rabiteler arasindaki bele yerdoyisme-
sine, onu serbastlagdirmeyo serf olunan enerjiden onlarla defe az enerji
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sorf edilir. Ona gore de asas element atomlarnin, elektronlarin desiklor
omolo gelmesi ile miigahide olunan esas element atomlarindan asqar
atomlarina (baxilan halda germanium atomlarindan bor atomlarmna) kegidi
ile ionlagmalari serbost elektronlarin yaranmasi ile neticelenen
ionlagmasina nezaren daha gox sayda bag verir. Bu zaman menfi yiik agqar
atomlarinda lokallasir ve kegiricilikde istirak etmirlor. ki asas madde
atomu arasmda tamamlanmamig olage (elagelerdoki desik) iso miisbot
yiik dastyicisi olur.

a) b)

Sekil 1.27. Bor agqarli germanium kristalinda serbest desiklerin amsle
- q g .
golmasi modeli. a- miistovi tosvirde; b- energetik zona diagraminda

Tohlil etdiyimiz hala uygun, elektron gebul edon agqar akseptor tipli
agqar adlanir (baxilan halda germaniuma daxil edilmis bor atomlar1). Bele
kristallarda degiklerin sayi,geyd etdiyimiz kimi,serbest elektronlarin
sayindan gox-gox boyilk olur ve onlar kegiricilikde asas rol oynayirlar.
Ona gére bele yarimkegiriciler desik kegiricililiyine malik olurlar. P-tip
yarimkegiricilorde eosas yiikdasiyigilar desiklor oldugundan n<<p ve
6,<<0, sorti édenilir ve onda kegiriciliyi

0=0,+0,%0,=e€,i,p (1.10.2)
kimi ifade etmok olar.

Belolikla, adaton agqar atomunun valentliyi asas element atomun
valentliyinden béyiik olduqda, elektron (n-tip) kegiricilik, kicik
olduqgda iso degik kegiriciliyi (p-tip) miisahide olunur. Amma bu
gayda he¢ do hamige 6donilmir.

Asqarhi yanmkegiricide yiikdastyicilarin konsentrasiyasi mexsusi
yarimkegiricidoekinden ¢ox oldugundan, her hansi tip asqara malik
maddenin xiisusi miiqavimeti temizinkinden azdir. Basqa sozle,
yarmkegirici maddeyo agsqar vurulduqda (legiro etdikds) onun
elektrik miiqavimoti azalr.

Oger maddede eyni zamanda her iki tip aggar olarsa, qarsiliql
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kompensasiya bas verir. Ogor akseptor ve donor tipli agqar atomlarinin
konsentrasiyalar1 beraber olarsa, onda tam kompensasiya bas verir vo
madde 6ziinii mexsusi yarimkegirici kimi aparir. Belo maddeler kompense
olunmus yanmkegiriciler adlanir ve bdyiik miiqavimete malik olurlar.

Kegiriciliyin novii daxil edilen agqardan asili olan yanmkegiriciler
amfoter yarimkegiricilor adlanir.

Ogor agqar atomlarimn konsentrasiyas: kigikdirse, onlar bir-birinden
uzaqda yerlesirler vo demsk olar ki, bir-biri ile qarsihqli tesirds olmurlar,
bu zaman onlar qadagan zonasinda lokal agqar seviyyeleri téradirler.
Lakin agqarlarin konsentrasiyas: artdiqca, onlar arasindaki qargiligh tesiri
nezers almaq lazim gelir. Bu halda qonsu aggar atomlanmin dalga
funksiyalar1 bir-birini 6rtmeye, asqar saviyyeleri pargalanmaga baglayir
vo agsqar seviyyoler zonasi yaradir. Asqgar atomlarinin konsentrasiyasi
kifayet qader boyiik olduqda agqar seviyyeler zonasi genislenorek ser
bast vo ya valent zonasim da gismen orte biler (sokil 1.29).

4

—
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D - - T 'Ed

MTOI_T -I.:, o

NUUOD ™. S—

Konsentrasiya N, N,

Sokil 1.28. Donor ve akseptor Sekil 1.29. Asqar konsentrasiyalarimin
agsqarh yarimkegiricide serbest artmas ile yanmkegiriciloerde donor vo
yiikdagiyicilarin yaranma modeli  akseptor zonalarinin yaranmasi ve onlarin

sorbast ve valent zonalan ile birlogsmasi

Bundan alave yarimkegiricilorde agqarlarin miqdan artdiqca asqar
morkezlerin ionlagma enerjileri do kigilir vo asqar konsentrasiyasmin
kifayot qoder boyiik giymsatlerinds uygun seviyyslerin bir-birini értmesi
zamani bu ionlagma enerjisi sifra gata biler.

Germanium ve silisiumda V qrup elementlarindon ibarat donor
asaqarlan halinda bu veziyyet uygun olaraq konsentrasiyanin 3-10* m™
ve 10** m? qiymetlerinde bag verir.

43



. . . IIFOSIL. ) o
YARIMKECIRICILORIN ZONA NOZORIYYOSININ
OSASLARI

§2.1. Kristal iiciin Sredinger tonliyi

Istenilen berk cisim gox béyiik sayda atom niiveleri ve elektronlarn
macmusundan ibaratdir. Belo zorrocikler sisteminin enerji spektri ve sta-
sionar hallari1 teyin etmek ii¢iin $redinger tonliyini hell etmek lazim go-
lir:

HY =E¥ 2.1.D)
burada H kristalin hamiltoniani, ¥- onun mexsusi funksiyasi, E- onun
moxsusi qiymati ve ya kristalin enerjisidir. Krisalin dalga funksiyas: onu
toskil eden biitiin zerreciklerin koordinatlarindan asilidir:

W = W, Byens Ry, R )= P(E,R ) (2.1.2)
burada r1,r2,..., V@ ya T, elektronlarin, R1,R2,... Vo ya R, ise atom niivele-
rinin koordinatlaridir.

Hamilton operatoru asagidaki enerji novlerini $ziinde birlesdirir:

1) elektronlarin kinetik enerjisi T, :

A A h?
f,= 37 -;[--EAJ @.13)
burada A; =V? - i-ci elektron iiiin Laplas operatorudur:
, 0 9* @
Ai=Vi '—'-""'—2+—-2—+°°—2 (2.1.4)
oxi oy oz
2) niivelorin kinetik enerjisi T,:
o . h?
T =T =)|-- A 1.
s a)
burada M, - niivelerin kiitleleridir.
2 2 2
pg= s 2 2 2.1.6)
x? o oz
3) elektronlann ciit-ciit garsiligh tesir enerjileri U, :
2
0, =+ . _lyg, 2.1.7)

2 i,j==i47teolfi - ?A 2is

4) niivelerin ciit-ciit qarsihigh tesir enerjisi U, :

44



-~ 1 Z(,LZBe2 1
O,==y —2B __-~-30 (2.1.8)
z 2a¢B4n€0|Ra—Rﬂ| 25{! af

burada Z,e vo Zge—o vof- niivelerinin yiikleridir.

5) elektronlarin niivelerle qarsiligh tesir enerjileri U,
- 2
O, =-Y—2a ___50, (2.1.9)
i,x 4753(}‘?{ - Ra| io
6) biitiin zerraciklerin xarici sahedeki enerjileri V:
V= V(s By R 1R gon) (2.1.10)
Beloa halda kristalin hamiltonlarim xarici saheda agagidaki kimi yazi-
la biler:
A=T.+T,+0,+0,+0,+V
AY =E¥
(2.1.11) Sredinger tenliyine 3(Z+1)N sayda deyisen daxildir, burada
N —kristaldaki atomlarin sayidir. (2.1.11) tenliyini hell etmokle ve kristal
haqqinda biitiin melumatlari: enerjinin miimkiin giymetlerini, nuvenin
konfiqurasiyasi ve elektronlarin foza paylanmasim elde etmek olar. Kri-
stalin 1 sm*® hocminde 10” —a yaxin atom oldugundan (2.1.11) tenliyi ¢ox
boyiik sayda deyigenlers malik olur ve ona gére de onun deqiq helli prak-
tiki miimkiin deyil. Ona géra de beork cisim nezeriyyesinin asas meselosi
taqribi hall iisullarinin tetbiqi ile kristal iigiin Sredinger tonliyini hell edib
lazimi melumatlar olde etmokdir. Bu iisullardan biri kristallik qefesin pe-
riodik sahasinde horeket eden elektron igiin mumkiin yaxinlagmadir. Belo
yaxinlagma Kristalin zona energetik diaqramina gatirib ¢ixarir.

(2.1.11)

sistemini qargiligh tesirde olmayan zerracikler sistemine getirmek lazim-
dir. Bu zaman zerrocikler sistemi iigiin Sredinger tenliyi her biri ayri-
ayriliqda bir zerreciyi tesvir eden tenlikler sistemine pargalanir. Hagiqe-
ten sistemin limnumi hamiltoniani1 hamiltonianlarin comi kimi gésterile bi-
lor:

A=A, , (2.1.12)
k
burada A, yalniz k-c1 zerreciyin koordinatindan as:lidur.
2
A=A +0,¢) (2.1.13)
2m,

Sistemin dalga funksiyas1 ayri-ayn zerrociklerin dalga funksiyalari-
nm hasili, enerjisi ise enerjileri comi kimi gostarile bilor:
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¥ =¥, 5,.)= Y E ), ). (2.1.1%

ve
E=YE,, (2.1.15)
k
burada E, vo W, 6z aralarinda
A ¥ (5) = E Wi (%) (2.1.16)

kimi miinasibetdedirler ki, bunun dogrulugu da (2.1.14)-ii Sredinger ten-
liyinde yerine qoymagla (2.1.16)-n1 (2.1.15)-ds nezers alsaq asanhgqla is-
bat olunur.

Qarsiligh tesirde olan zerrociklor sisteminin (2.1.11) tenliyinden
qarsiligh tesirde olmayan zerrecikleri tesvir eden tenlikler sistemine ke-
¢id mileyyen teqribi yaxinlagmalar ¢er¢ivesinde miimkiindiir.

Forz edocoyik ki, xarici saheler yoxdur:

V(i iRy, R 5,0 )=0 (2.1.17)

Sredinger tenliyinin sadelogmesine kegmozden avval kristalin ener-
jisinin ifadesini

E= ¥ 6,5y Ry Rop JAPG, B i Ry Ry e (2.1.18)
kimi yazaq. Burada inteqrallama biitiin zerreciklerin koordinatlan iizre
aparilir.

dt=dx;dy,dz,..dX,dY,dZ,...= dz dt, (2.1.19)

‘I’(?l,...;fih...) dalga funksiyasi kristalin istenilen zerreciyinin horoke-
tini mileyyen etmeye imkan verir. Onun kémayi ile sistemin halinin ener-
jisinin minimumluq sertinden nezeri olaraq maddenin kristallik qurulusu
ve onun miimkiin modifikasiyalarini teyin etmok olar.

§ 2.2. Adiabatik yaxinlasma. Born-Oppenheymer yaxinlagmasi

Sredinger tenliyinin sadelegdirilmesi isullarindan biri adiabatik ya-
xinlasma va ya Born-Oppengeymer yaxinlagmasidir. Bunun mahiyyeti
elektron ve niivelerin herekatlori arasindaki ciddi forqdadir, belo ki, elek-
tronlar niivelere nezeren ¢ox bdyiik siirotlo hereket etdiklorindon, isteni-
len anda niivenin elektrona nezeren siikunstde oldugunu gebul etmek
olar. Bu iisulun fiziki menas: ondadir ki, eletron ve niivelerin hereketloeri-
ni bir-birinden asili olmadan xarakterize etmak olar. Onda kristala siiretli
elektronlardan ve praktiki olaraq siikunatde olan niivelerden ibarot iki alt
sistemdean teskil olunmug qurulug kimi baxmagq olar. Belolikle, niive vo
elektronlar sistemine dair meseleni bu niivelerden teskil olunmus gofesds

46



heroket edon elektronlarin halini xarakterize eden sade moeseloye getir-
mak olar.

Niivalerin siikiinetde olmasi sertinden R, =R, niivelorin kintik
enerjilerinin sifra baraber, niivelerin qarsiliqli tesirinin potensial enerjisi
U, ise sabit olmas: sebebinden koordinat baslangicim1 uygun gaydada
segmeklo bu kemiyyeti de sifra baraber etmok olar. Onda T,=0 veo
U, =0 sertinden hamiltonianin ifadesini

A, =T, +0,+0, 2.2.1)
kimi yazmaq oalr va bu artiq elektronlarin hamiltoniam: adlamir. Elektron-
larin dalga funksiyasim ‘¥, ilo isaro edek. Onda ¥, (%;RY) niivelerin koor-
dinatlarinin istenilen qiymetlerindo elektronlarin kordinatlari {izre inte-
grallamada vahide normalasma serti odenilmelidir:

J° (s RO, N RO (2.2.2)
Bu sertler daxilinde Sredinger tenliyi asafidak: kimi yazila biler:
HY, =E ¥, (2.2.3)

I:Z[—ﬁAiJ+ 1 zf’z Ly ze’ ¥, =E,¥,

2m 8n80i¢j|q_’r| 4"s°‘°‘lq -Rq

RY bu tenliye doyisen kimi deyil, son halda dalga funksiyasina ve
kristalin enerjisinin giymsetine tesir edsn parametr kimi daxil olur:

E, = Wi ¥.dr, =E[R?,RS,...) (2.2.4)
E.- siikunetde olan niivelorin sahesinde hereket eden elektronlarin enerji-
sidir.

Qeyd etmak lazimdir ki, siikkunatde nlan niiveler haqqinda tesevviir
heddinden artiq kobuddur. Niivelerin herekatde olduqlarimi gebul etmak
olar vo bu horaketi d)z(f{l,...) kimi niivelerin dalga funksiyasini daxil et-
mokle nezere olmaq olar. Bu maqgsadle kristalin hamiltonianimi agagidaki
kimi tesvir etmak olar:

2
i, =2(— —a, )+ 0, +E.(Rar) 225)

operatorunu kristalin hamiltoniaminin niive hissesi adlandirag. Onda
(2.1.11), 2.1. 17), 2.2. l)ve @2. 5)-den

A=A,+d,-E, (2.2.6)
aling. Kristalin ¥ dalga funk51yas1n1 hasil kimi tesvir edok:
(B Rigsrn) = Bl B Rgosee J0 (s Rogon) (2.2.7)

47



bunu kristall {i¢iin Sredinger tenliyinde yerine qoyub (DZ(FE,,...) iigiin ten-
liyi miieyyen etmek olar:
Av¥ =, +H, -E,)¥,0, =0, ¥, +H,¥.®, -E ¥,®, = E¥.®,(2.2.8)
ve ya (2.2.3)-1i nezere alaraq
AY =0,¥,®, =E¥,®, =E¥ (2.2.9)
yazmaq olar. W, —niivelerin koordinatlarindan asihi oldugundan H, ¥, da-
Iga funksiyasina tesir edir. Mesalen,
AP, Y, = A (P A D, + DA W,) =Y A D, + DAY, +2(A,P,-A,F.)
Bu ifadeni nazere alaraq (2.2.9) miinasibetini
n K2
Y0, = g[— S
+U, @, +E ¥, ®, =E¥ D,
kimi yazmaq olar. Bu tenliyi soldan ¥*-ya vurub, elektronlarn koordinat-
lar1 {izro inteqrallasag,

o

][\PCA(I¢Z + (DZA(ILPE + 2(V(1\PCVC!.¢Z)]+ (2.2. l O)

fwtw,dr, =1 (2.2.11)
oldugunu nezere alaraq

) s
Z(- %{— )[Aacbz + @, WA P dt, +2(V,®, [ WV, W, dv, )]+
a a,

(2.2.12)
+U,®, +E @, =ED,
alarq. (2.2.5) isarelemesini (2.2.12)-do nozers alsaq
2
A,0, =E0, +z-2hﬁ— o, [wa, ¥, dt, +207,0,)[ ¥V, Wi, ] (2.2.13)

tenliyini alariq. Bu tenliyi soldan ®.-ys vurub niivelerin koordinatlan
tizre inteqrallama aparsaq, kristalin enerjisi tigiin

[®,A,0,dr, =E + 8E (2.2.14)
ifadesini alariq. E kemiyyetini qiymetlendirmek iigiin
2 2
SE=Y [¥oA, Wedt, + 3 n (2 [©yVo @ dt, [¥] Va"l’edte) (2.2.15)
@ 2M, o 2Mg

ifadesinde W -nin § ve R, koordinatlarindan asililiglarinmn xarakteri ba-
rade mileyyen miilahizeler ireli siirmak lazim gelir. Uygun hesablamalar
gosterir ki, biitiin diizeligleri atsaq, imumi enerji \/m/u E-den gox olmur
(meselen, germanium elementi iiglin bu kenaragixma ~0,3 % togkil edir).
Ona gore de kifayet geder deqiqlikie

H,®,=E,0, =E0, (2.2.16)
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yazmagq olar, bagqa sozla, kristalin tam enerjisi boyiik dagiqlikle hamilto-
nianin niive hissesinin mexsusi giymeti ile iist-ysto diigiir.

Deyilenlerdon goriiniir ki, adiabatik yaxinlagsmada kristahn dalga
funksiyasi

Wi e Rpsens) = D, R ysee ) ¥ (Fprrrs Rpsees) (2.2.17)
kimi yazila biler. ¥, vo @,
A.Y, =E.¥,,
A,0,=E, ¥, =E®,
tenliklorinden tapila biler.

Beloliklo, adiabatik yaxinlagmada elektronlarin dalga funksiyas:
niivelerin ani veziyyeti ile teyin olunur (H,-de U, heddi), eyni zamanda
niivelerin dalga funksiyas: elektronlarin ortalagmis sahesi ils miieyyen
olunur (¥, -ds E, heddi).

§ 2.3. Birelektronlu yaxinlagma. Hartri-Fok metodu

Adiabatik yaxinlagmada elektronlarin dalga funksiyas: asagidaki ten-
liyi 6demelidir:
H Y, =E ¥, 3.0
ve ya

A 1
{;(—aAi}EEUﬁ +§Um}1@ =E,¥, (2.3.2)

Bu tenlik hell oluna bilmir, onu bir zerrecik iigiin olan tonliye getir-
mek lazamdir. (2.3.2) tenliyinden goriiniir ki, eger forz etsak ki, elektron-
lar qarsihgh tesirde deyiller, onda U;=0 oldugundan bu tenlik tenlikler
sistemine pargalanir.

Kristal qofesde atomlarin daxili seviyyelerindeki elektronlarin hali
praktiki deyigmadiyinden yalmz valent elektronlan ile kifayetlenmek, R?
koordinatlarini ise niivelers deyil, atom galiglarma aid etmak olar. Bu za-
man Sredinger tenliyini fikso olunmus atom qaliglannin potensial sahe-
sinde harekat eden valent elektronlar iigiin yazmaq olar.

Aparilan sadelosmelere baxmayaraq (2.3.2) tenliyini yene de timumi
halda holl etmek miimkiin olmur, ¢iinki tenlik hele de ¢oxlu sayda elek-
tronu shate edir. Coxsayl1 elektronlar meselesini birelektronluya getirmek
iiciin agafidak: sadelogmeleri hoyata kegirirler: elektronlann ciit-ciit qarsi-
ligh tesir enerjilerini her bir elektronun galan biitiin elektronlann ortalag-
mis sahesi ile garsiligh tesir enertjisi ilo evez edirler. Bu sahs 6ziine uzla-
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san sahe adlanmr, belo ki, o, yalniz verilmis elektronun harekstini teyin
etmir, ham ds 6zii onun herskstinden asilidir. Oziine uzlasan sahe halinda
kristaldaki elektronlara qarsihiql tesirde olmayan zerrecikler sistemi kimi
baxmaq olar. Onda elektronlarin ciit-ciit qarsiligh tesir enerjilerinin ikiqgat
cemini i-ci elektronunun koordinatlarndan asili Q; = Q,(f) potensial ener-
jilerin cemi ile avez etmek olar

Iy prea ROR L) (233)

21#147‘30!5 -
Onda 6ziine uzlagan saho halinda hamiltoniani
I’:Ie = Z[—h_A J+ ZUU + Zqu

i 2 nej i

) (2.3.9)
=z(—j—mAi)+zni(a)+>:(2Uia]=zﬁi

kimi yazmaq olar. Burada i-ci elektronun hamiltoniani
2
=2+ Q(F)+ Ui 5); 23.5)
kimidir. Q;(%) i-ci elektronun galan biitiin elektronlarin, U;(%)- ise biitiin
niivelerin sahelerindeki potensial enerjisidir. Artig hamiltoniana elekt-
ronlarin qarsihgh tesir enerjileri daxil olmadigindan, elektronlar sisteminin

dalga funksiyas1 ayn-ayn elektronlarin dalga funksiyalar hasili gokline
diigiir, sistemin enerjisi ise ayri-ayn elektronlarin enerjilori comine bera-

ber olur:
¥, G5 )=TT%G) (2:3.6)
E.=YE, 2.3.7)
belo ki,
HY, =EY¥ (2.3.8)

Demeali, 6ziino uzlasan saha daxil etdikdo goxelekironlu mosalo
birelektronluya gatirilir.

Q; (%) -nin goklini tapmagq tigiin kristalin hamiltonianinin elektron his-
sosi liglin Sredinger tonliyini iki formada vazaq:

ﬁe‘l‘ﬁ[Z("%A}P += ZUU‘P TZU @)y, ] E M, (2.3.9)

i 1:3

foe, | 5[~ 2o oza (q)we+zu(m] “E¥, (2310

i i)
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Eyni bir tenliyin bu iki miixtelif formas1 Q;(%) operatorunu teyin

edir, amma onu

Qi(—':i) ZUU (2'3-1 1)

2 iG>
beraberliyi ile teyin etmak olmaz, ¢iinki Q;(%) yalmz i-ci elektronun ko-
ordinatlarindan. asili olmahdu, halbuki, > U; cemi biitiin elektroniarin
i)

koordinatlarindan asilidir. (2.3.11) ve (2.3.3) tenlikleri menalarim itirirler,
belo ki, (2.3.9) ve (2.3.10) tenliklerinin ayri-ayr vuruglanim deyil, dzlerini
beraberlesdirmek lazim gelir.

Q,(%)-ni tapmaq iiiin (2.3.9) ve (2.3.10) tenliklerini soldan ¥;-ya
vurub, biitiin elektronlarin koordinatlarina gére inteqrallayaraq, (2.3.10)
tenliyini (2.3.9)-dan ¢ixaq. Sagda sifir alinir. Birinci ve iiglincii hedler sifir
verir ve naticede

—jty S U W.dr, - [¥, ZQ,(I;)Pedte—O (2.3.12)
j(G=i)
Vo ya
3 [0 E) e, = 3 ¥ 5 T U ¥de, (2.3.13)
i i 2 iG=i)

aling. Q;(%) elektronlar iigiin olan mesaleni qargiligh tesirde olmayan zor-
rocikler sistemine getirdiyinden, ¥ -ni ayri-ayn zerraciklerin dalga fun-

ksiyalarinin hasili kimi yazmagq olar:
k¢ (rl’rl’ ) Hl}l(rl) (23'14)

dz, =dr;,dry,... oldugunu nezere alar aq, (2.3.13)-iin goklini deyigek
1976 .~ SR I dr, =
LA (j-v' —F,[)I’ ¢ ).drdr,..= 2.3.15)
=S [# G517 6, -7 e,

(2.3.15) tenliyinds ikinci ve sonuncu hedlerin miiqayisesinden

. __l_ R 2 [+
0,(5)=3 § %) poy ey i:jid‘tj (2.3.16)

yazmagq olar.
Q,;(%)-nin ifadesi asagidaki menam kesb edir: e(\vj(r ))2 %, noqte-

sindo j-ci elektronun elektron buludunun yiik sixhgdir; e(\uj(rj))zdr T
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ndqtesinde potensiali teyin eden yiik elementidir. j-c1 elektronun koordi-
natlarimin biitiin qiymetlori iizre inteqrallama apararaq, i-ci elektronun
«yayilmig» j-c1 elektronla qarsiliqli tesir enerjisini aliriq.
(2.3.16) ifadesini (2.3.8)-de yerina yazsag, ¥,(%) funksiyasim teyin
etmak {iciin agafidaki tenliyi alariq
K2 1 o y2 e3drt.
- AfE - (7 J
2m ,(r,)+|:2j§ ﬂ j (rjl 4nsorij}+
+¥(5)+ Ui(ﬁ»ﬁl:ﬁz,--~)‘*’i(ﬁ)=zi %(%)
Q,(%) -ni tapmag iigiin biitiin W(;)-ler melum olmaldir. Onun iigiin
de biitiin Q;(%)-leri bilmek lazim golir. (2.3.17) tenliyi inteqrodiferensial
tonlik olub Hartri tanliyi adlanir. Onun hallini ardicil yaxinlagma iisulu ilo
axtarmaq olar. Sifirinci yaxmlagmada her hansi w? (r;) funksiyasini

(2.3.17)

gotiiriib, onun kémayi ile Q§°)<(f',-)-ni hesablamaq olar. Sonra Qfo)(i-‘i)-ni
(3-17)-de yerine yazaraq ¥)(%) tapilir, onlarin kémeyi ile Q®(&) hesab-
lanir ve saire. Bu emeliyyat o vaxta qoeder davam etdirilir ki, (nt1)-ci ya-
xinlasma verilon deqiglik cergivesinde n-ci yaxmlagma ile iist-iiste
diigsiin. Hartri tenliyinin gatismamazhigi ondadir ki, o, Pauli prinsipini na-
zoro almur. Pauli prinsipinin nezere alinmasi Hartri-Fok tenliyine getirib
¢ixarir. Pauli prinsipi koordinat ve spin proyeksiyalirini nozere almaqla iki
elektronun yerdeyismesine nazeren elektronlarn dalga funksiyalarimin an-
tisimmetrik olmasin teleb edir. Eyni zamanda ITwi(E) bu serti 6domir.

Ayri-ayn elektronlarin dalga funksiyalannm diizgiin kombinasiyas: Sleter
determinant: goklinde verilir;

_ 1 W) Y(q,)
Folandz)= e, o W0y -f (23.18)

burada N-elektronlarin sayi, g; ise x,, Y Z v@ S, kimi dord deyigenden
ibarat toplunu ifade edir.

Y, dalga funksiyas:
e (- Gier i) = —F, (o G0.)
¥, ¥ dq, =1
sortini 6deyir. W, iiciin Sleter determinant: soklindeki ifadesinden istifade
edarek. E, enerjisi iigiin

(2.3.19)
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. K2 5 =
Ei = J-LP(S (ql""{— ‘_'—2 Ai + Ui (I'I,Rl,Rz,...):l\‘Pedqe +
(2.3.20)

ZI‘P (s ) ‘*’ (@1>-Mq,

8“ €9 j=i
ifadesini alirq. dgq, ile elektronlar 51stemmm konfiqurasiya fezasinda spin
deyiseni daxil olan hecm elementi isare olunmusgdur. dq, lizre inteqrallama
biitiin elektronlarin koordinatlar iizre ve comlems spin deyisenleri {izre
aparilir.

(2.3.20)-de birinci inteqral Hartri tenliyindeki uygun hedden forg-
lenmediyi halda, ikinci hedd 6ziinde miibadile enerjisi olmasi ile forgle-
nir. Hartri tenliyinde olmayan bu forq onunla slaqedardir ki, dq, iizre in-
teqrallamada elektronlanin i ve j koordinatlar1 daxil olan hedleri saxlamaq
lazimdur ki, buniar ¥, , ¥, ‘P{‘ ve ¥, kimi istenilon hallarda ola bilerler:

Z,"”P (@ ) ‘{’ Q- )dqe T (1R x

8n TEg ji ON’ ik,¢
x ¥, (@;)¥, (El i )’;_‘q"k (0:)%,(q;)dq;dq i
ij

k=¢ olduqda elektronlarin adi kulon qarsihqli tasir enerjisini,
k # ¢ olduqda is2 miibadil> enerjisini aliriq. Bununia bele Hartir-Fok
iisulu ile Sredinger tenliyinin kristal ii¢lin halli praktiki qeyri— miimkiin-
diir.

(2.3.21)

§ 2.4. Kristal qofosin periodik sahasi. Blox dalgas:

Ovvelki bolmede gosterildiyi kimi birelektronlu Sredinger tenliyi
asagidaka gekildedir:

(=K% 1 2m)A + UEY(F) = E¥(F), (24.1)
burada U(F)=U;(7)=Q(%)+ V;(§) elektronun kristal gefesin sahasi ve qa-
lan biitiin eletronlarla qarsiligh tesir enerjisidir ve demsoli, qefosin xassslo-
rinden asilidur.

Yuxanda gosterildiyi kimi kristal qafesin en miihiim xiisusiyystle-
rinden biri onun periodikliyidir. Bele ki, ii- translyasiya vektoru qeder
siriigmedo  ilkin ndqte ile  identik olan noqte  ahnr:
fi=n,3, + 0,3, +n,;a3,3,,a,,3; qefesin bazisidir. Onda, aydindir ki, potensi-
al enerji tigiin periodiklik sorti

UG + i) = UF) ' (2.4.2)

53



soklinde olmalidir.
Operator soklinds bu sort
T@EUF) =U®G +7) : (2.4.3)
kimi yazila biler, burada T(ii)- translyasiya operatoru adlanir.

(2.4.2) tenliyinden goriiniir ki, ¥ ve fi + ¥ noqtelori fiziki ekvivalen-
tdirler. Demoli, Sredinger tenliyinde t evezinde T +# yazsaq, F+ii arqu-
mentine muvafiq dalga funksiyas1 W(¥)dalga funksiyasindan C, sabit vu-
ruqla forglenar:

(T +1i) = C,¥(F)

Bu o demskdir ki, translyasiya vektoru geder siiriigmeda U(F) po-
tensial sahesinin periodikliyi iiziinden dalga funksiyasinin modulu [¥(7)|
deyigsmez qalir, onun yalniz fazasi deyisir.

Y(T +1i) dalga funksiyasi li¢iin normalagma sorti

[¥GE+R)" E +i)dr=|C,[° [P (F)dr (2.4.9)
kimidir. Digor terofden melumdur ki,
fY@Y* (Hdr=1, (2.4.5)

onda [C,ll2 =1 almir. Bu o demakdir ki, C, ya vahide, ya da xoeyali iistlii ek-
sponente beraberdir. Dalga funksiyasinin kristaldan kegmasini tosvir et-
diyini nezere alaraq, C,—in xoyali eksponent oldugunu gebul etmali olu-
rug. Eksponentin iistiiniin adsiz adad, fi —in ise Ol¢iisiiniin uzunluq vahidi
(M) oldugunu nezere alib, iigtde m™ 6lgii vahidine malik elave vuruq ol-
dugu genastine gelirik. Bu kemiyyet dalga vektoru adlanir ve & ilo isare
olunur. Bu kemiyyetin modulu da/ga adadi adlanir ve onun fiziki manas:
27 pargasinda yerlogon dalgalar sayilir:

‘121:27" (2.4.6)

Belsliklo, )
C, =ekd 4.7
alinir ve kristal gefesin periodik sahesinin serbest elektronun dalga fun-

ksiyasina tosiri riyazi gokilde bu funksiyanin qarsisinda slave vuruq kimi
meydana ¢ixir:
| P (F +ii) = €O P(F) (2.4.8)

Bu sert elektronun dalga funksiyasimun kristalda translyasiya xassasi
adlanir. Operator goklinds bu xasse
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F(E)P(T) = P (F) (2.4.9)
kimi yazilir. Burada ‘W(F) translyasiya operatorunun mexsusi funksiyasi,
¢ iso onun mexsusi giymetidir. Kvant mexanikasindan melum oldugu
kimi, hamiltonian A ve translyasiya operatoru T(f) 6z aralarinda komuta-
siya edirlor, demoli, onlar imumi dalga funksiyalan sistemine malikdirler.
Buradan alinrr ki, elektronun kristalda heraketi zamani hamiltonianin da-
1ga funksiyalai translyasiya sertini édayirler ve dalga funksiyas: g — dalga
vektorundan asih olur: ¥ = ¥(k).

Aydindir ki, hamiltonianin mexsusi giymatlori—sistemin enerjisi do
& —dalga vektorundan asili olacaqdir: E =E(k).

Bu ifads kristalda elektronun enerjisinin dispersiya qanunu adlanir.
E(F) vo Y (1) astiliglarinin axtarii bark cismlor fizikasinin zona naza-

riyyasinin asas masalasidir.

Elektronun kristalin periodik sahesinde herekati ii¢lin Sredinger ten-
liyinin helli gokline baxaq. Bunun iigiin (2.4.8) tenliyinin her iki terefini
¢ ik(F+i) vuruguna vuraq:

e—il.c(x’+ii)q_,(-f +ii)= o ikF —il?z‘n-iiﬁq,(-f) - e‘ii?lll(f)
eF¥(F)= () isarolomesini qebul etsok, bu ifade asagidaki seklo
diiger:
e TNk + )= "P(F) = ¢, (F)
ve demali, ¢, (F)—u(F) potensial sahesi kimi eyni periodikliye malikdir:
0, (7 + 1) = 0, (F) (2.4.10)

Onda elektronun kristalda heroketi ii¢lin Sradinger tenliyinin helli
olan ¥} (¥) dalfa funksiyasi

¥.(F) =@, (Fe” (24.11)
soklinde olar.

Beloliklo, kristalin potensial sahosinin periodikliyi sortinden istifade
ederok Sredinger tenliyini hell etmaden, elektronun dal@a funksiyasmin
soklini mileyyen etdik. (2.4.11) ifadesinden alinir ki, ideal kristal iigilin
Sredinger tenliyinin helli kristal qofes periodikliyi ile amplituda gére mo-
dullasmis miistovi dalgadir (eiﬁf‘). Bu hell Blox dalgast ve ya funksiyas:
adlanir. Blox dalgasmin ifadesinden goriiniir ki, o, n-den asili deyil. et
miistevi dalgasim kristal qefos taktinda modullagmis ¢,(F) deyisen ampli-
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tudlu dalga funksiyas: kimi tesevviir edirik. Miixtalif dalga vektorlar tigiin
¢;(7) miixtelif oldugundan, ¢,(7) isarelemasi qabul olunur.

Blox dalgasim de Broyl dalgas1 W (f)= A¢™ ilo miigayise etdikds o,
daha eyani fiziki mena kesb edir. Oger elektron yerini serbast fozadan kri-
stala deyisirse, onda, tebiidir ki, kristalin periodik sahesinin tesiri ilo

(2.4.10) ifadasine uygun olaraq, elektronun dalga funksiyas: kristal gafes
sabiti periodu ile modullasacaqdur.

§2.5. Kvaziimpuls

Fizikada nezerden kegirilon bir gox kemiyyetlor miihiim xassaya-
saxlanma xassesine malikdirler. Bu o demakdir ki, miisyyen seraitde ha-
min kemiyystler deyigmez qalirlar. Qapali sistemlor iigiin koordinat ve
siiratin ele funksiyalan mévcuddur ki, herseket zamani onlarin qiymetlori
sabit qalir. Bu funksiyalar haraket inteqrallar1 adlanir. Aralarinda sort
garsiligh tesir olmayan N zerracikden imbarat sistem iigiin 6N-1 sayda he-
rokat inteqrali tertib etmok miimkiindiir ki, onlardan da miihiim maraq
kesb edenler additivlik xassesine malik olanlardir. Additiv hereket inteq-
rallar1 enerji, impuls vo impuls momentloridir. Buna uygun olaraq ssa-
son ii¢ saxlanma qanunu —enerjinin saxlanmasi, impulsun saxlanmasi ve
impuls momentinin saxlanmasi ganunlan ¢ox miihiimdiir. Bu qanunlar fo-
Za ve zamanin dsas xassalari ile six baghdirlar.

Enerjinin saxlanma ganununun esasinda zamamnmn bircinsliliyi, bag-
ga sdzle, zamamn biitiin anlarmin eyniliyi durur. Bunu o menada basa
diismok lazimdir ki, t, zaman animi zerreciklerin koordinat va siiretlorini
deyismeden t, zaman am ilo avez etdikde sistemin mexaniki xasselori
deyismir. Bu o demekdir ki, gisterilon evezlomeden sonra istenilen #,+¢
aninda zsrraciklerin koordinat ve siiretleri evezlomaye qederki £+¢ animn-
daki qiymatlere malik olsunlar.

Impulsun saxlanma qanununun esasinda fazamin bircinsliliyi durur.
Bunu o menada baga diigmek lazimdir ki, qapali sistemi zarraciklorin qar-
sihqh veziyyetini ve siiretlerini deyismeden bir yerden bagqa yers paralel
kégiirerken sistemin mexaniki xasselori deyismaz galir (burada nezere
alinir ki, yeni yerdo sistemin qapaliliq serti pozulmur).

Nshayat, impuls momentinin saxlanma ganununun asasinda fazanin
izotroplugu, basqa sozle, biitiin istiqgametlerde fezamn eyniliyi durur ki,
bu da qapalt sistemin biitévlikkde dénmaesinin onun mexaniki xassalorinde
6z oksini tapmasi kimi baga diigiilmelidir.

Impuls p=mi sabit potensial enerjili fozada zerrociklerin heroketi
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zaman saxlanthr. impuls momenti M = [75],U(F)=U(r) merkezi simmet-
riyah sahede saxlamlir.

Kvant mexanikasinda bu kemiyyetler operator soklinde agagidaka
kimi yazilir. ©&gor zamandan agkar sokilde asih olmayan L komiyyoati-
ne uygun L operatoru Hamilon operatoru ilo kommutativ olarsa, yani

L o~ ar 1 oon an
& [H,L]= Py [LH - HL] 2.5.1)
sorti 6denilarsa, bu komiyyat saxlanihr.

Kristalm periodik sahesinde hereket eden elektronu nezerden kegi-
rerken bele ganaste gelmek olar ki, gafasin potensial sahasinin trans-
lyasiyas simmetriyasina zarrociyin bu sahode horoketi zamam saxla-
nilan hor hans bir kemiyyat uygun olmahdir. Bu kemiyyet kvaziim-
puls adlandiraq. Bunun iigiin en sado asas onun dimenzionunun impulsun
dimenzionu ilo eyni olmasidur.

Belo ki, translyasiya simmetriyas: ixtiyari tam sayda kristallik gafes
periodu qeder siirigmede fozann xassolorinin deyismezliyini oks etdir-
diyinden, kvaziimpulsda fozamn bircinsliliyini eks etdiron impuls kimi
eyni dimenziona malik olmahdr. Sonralar kvaziimpulsun xasselarinin im-
pulsun xasselorine oxsar olmasi gostarilocokdir.

P kvaziimpulsa gofesin Hamilton operatoru ilo kommutativ olan B
operatoru uygun olmahdir:

PA-AP=0 (2.52)

Beloaliklo, tosdiq ede bilerik ki, qefesin periodik sahesinde elektro-
nun horoketi zamam H ve P operatorlarinin mexsusi funksiyalan tist-iiste
diigmolidir. Cnlarm mexsusi giymatleri arasinda ise agagidaki kimi her
hansi funksional asilihq olmalidir: ,

E=E() (2.5.3)

Bagqa sobzlo, elektronlarin enerjisi kvaziimpulsun funksiyas: ol-
mahdir.

Kristaldaki elektrona qofesin periodik sahesi tesir edir vo bu qarg1-
ligh tesirin potensial enerjisi koordinatin periodik funksiyasidir. Demali,
elektron kristalda hereket edorken periodik sahenin tesiri ile o, impuls vo
enerjisini deyisir. Heqigeten do p=-inv impuls operatoru, kristalda elek-
tron Higiin

. B, » )
H=-—V*+Ulr
2m (
Hamilton operatoru ile kommutasiya etmir
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@—i[‘ﬁ-fr]—i Ay ﬁvz‘f/(r) + —-‘iv%(}(r) ihV | =
ar ' P TIE  Y om 2m
.23 .23 . . . .
— 92 o -, iy =-VO+UV=-V,0)=F, =0, (2.5.4)
in| 2m 2m

basqa sézls, p = const.

Eyni zamanda aydindir ki, p ve P arasinda miieyyen olago olmali-

dir. Hagigeten, VU - 0 sertinde, yoni gofosin periodik sahesinin potensial
enerjisi sabite yaxinlasarsa, impuls veo kvaziimpuls eynilogmelidir. Bu ise
o demokdir ki, kvaziimpuls operatoruna kristalin. U(r) ~potensial sahesinin
soklinden asili olaraq VU -0 sertinde sifra yaxinlagsan kemiyyet daxil

olmahdir. Bu ise B liciin agagidaki ifadeni yazmaga imkan verir:

P=~inV +inj(r) (2.5.5)
burada VU0 sertinde (r)— 0.7(r)-in méveudlugu P ve A arasmda
komm}ltativlik sortinin 6denilmesine imkan vermslidir.

P operatorunun goklini v, —nin kvaziimpuls operatorunun mexsusi
funksiyasi olmasi, yeni

Py, ()=Py, () (2.5.6)

sortini nezere almagla axtarmaq olar. Bunun Ugiin y, ~m Blox dalgalan,
P-kvaziimpuls operatorunu ise -ikV +itj soklinde tesvir etmek lazimdir.
Onda y-m tapmaq li¢iin agagidaki tenliyi aling:

PuiF)=-iniky, (7)+ e C 09 o, (7)) 4 it (7) =

= bk (7)+ inff - Ving ()i )= Py). (2.5.7)
Bu tenlikden
P=nk (2.5.8)
vo
7=(Ving, (7)) (2.5.9)

yazmaq olar. Buradan gériiniir ki, y -vurma operatorudur vo o, ¢,(r) pe-
riodik funksiyas: vasitesile U(r) potensial sahosinin soklinden asihdir.
VU(r) sifra yaxinlasdiqda o, (r) sabite yaxinlagir. Onda ¥ -0 ve bu

da kvaziimpuls ve impulsun limit halinda eyniliyini tomin edir.
Belslikls, kvaziimpuls operatoru
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P(¥)=—iaV +ir(Ving, (r)), (2.5.10)
soklinde olur.
Forz edok ki, U(r) periodik sahesine bununla eyni periodikliye ma-
lik olmayan her hans1 V{z) sahesi elave olunmusdur. Bu halda

A=T+0+V=H +V (2.5.11)
yazmagq olar. P-nin gefes sahesinin H, hamiltonian ile, (Ving, )-nin ise \%
ilo kommutasiya etdiyini (onlanin her ikisi vurma operatoru olduglarin-
dan) nezere alsaq, kvaziimpulsun zamana gore toremesi i:",, -xarici
qiivveye beraber olar:

F,=~vr). 2.5.12)
Hagigaten do

%é = [ﬁ f’]= [Vﬁ]= ;15{(— BV -V (- ihV)} =—(W)=F, (2.5.13)

Beloliklo, kvaziimpuls potensial sahonin geyri- periodik -[Vv(r)]
hissosinin tesiri alinda dayisir. Bu ise o demokdir ki, kristal qefesin
ideal periodikliyinin istenilen pozuntular P kvaziimpulsunun deyigmesi-
ne sebob olur ve onda gefesin ideal qurulugunun ixtiyari pozuntularmda
elektron, fonon ve s. kimi dalgalarin sepilmesi bas vermolidir.

U(r)-in periodikliyinin bele pozuntulari gofesin istilik reqgsleri ve
miixtolif tobietli defektlordir. Bu pozuntulardaki sepilmeler kristalda elek-
trik coroyam kegorkon elektrik miiqavimotinin, istilikkegirmodo istilik
miiqavimatinin ve s. kimi hadiselerin fiziki sobabloridir. Oger ideal kri-
stala xarici V(r) giivve sahasi olave etsek, onda kvaziimpuls yalniz xarici
E, qiivvesinin tesiri altinda deyisdiyi halda, impuls hem F, xarici, hem
do F, =-VU(r) daxili giivvelerin tesiri neticesinde deyiser:

%=E+Fa, (2.5.14)

Elektronun enerjisi k-dalga ededidinden, ya da P= hk -
kvaziimpulsdan asih olmalidir. Energinin E(k) vo ya E(p) funksional asili-
higlarnin konkret gokli yalniz her bir hal iigiin

Ay, (7)=E[. ) (2.5.15)
Sredinger tenliyinin hellinden tapila biler.
¢, funksiyasinin 6dediyi tenliyi miieyyen etmek olar. Bunun ii¢iin
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- Vi @)=k )+ Clv gy () 25.16)
Vi @)= ik ikwe )+ N 0, 7) )]+ N 0 ()4 e E a0 2.5.17)

Belsliklo, sonuncu tenliyi $rediger tenliyinde nezere alsaq, (2.5.17)-
ni ve (2.5.15)-de )5 ixtisardan sonra ¢, (r) iigiin agagidal tenliyi alariq

- %[— K20, ()+ 21k - Vo, () + A0, (B)]+ U)o, = Bk, 7), (2.5.18)
vo ya
04| 52 9)s U =2 ). 2519

Aldigimiz son tenlikden gériiniir ki, ¢, (r) k-dalga vektorunun qiy-

motlorinden asihidir, buna gére do onun indeksinde i yazilir. Enerji hegi-
qi funksiya oldugundan, yeni

E*(k)=E(k) (2.5.20)

sorti Sdenildiyinden kompleks ~qosma v} (r) dalga funksiyas: iigiin Sre-
dinger tonliyini

H* v} ()=E; () 2.5.21)
kimi yazmaq olar.
h2
t ] = — &
H oA+ u(r) (2.5.22)
ve )
yi(r)= e”‘(kf)(p; (), (2..5.23)
oldugunu nezere alsaq, o (r) funksiyas: tiiin
AT L T oein (o) e c
->-4g; (,)+[.W+7(kv)+ ue) 0i)- EEl(), (25249

ifadesini alanq.
Indi (-k) dalga vektoru funksiyast iigiin (2.5.19) tonliyini yazaq

+
2m 2m

__"f.A¢_,,(r)+["'2"2 i’;(iv)+u(r)]¢_,;(;)=E(-E)w_i(;). (2.5.25)
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Dger <p:-((f)=q>_i(?) olarsa, onda (2.5.24), (2.5.25) tenlikleri onlar
ticiin {ist-iiste diigiir, bu ise
E(k)=E(-k) (2.5.26)
sortinin 6denilmesi demokdir, bagqa sozle, enerji dalfa vektorunun ciit
funksiyasidir. k=0 noqtesi etrafinda enerji on az1 k*-dan asili olmahdur.
k,, k,, k, fozas1 ii¢iin '

E(K)= const (2.5.27)
tonliyi hor hans: sabit enerjili sothi vo ya izoenergetik sathi miioyyan
edir.

Izoenergetik sethin formasit yanmkegiricilerin bir gox xasselerinin
toyininde miihiim rol oynayir.

§ 2.6. Elektronun effektiv kiitlasi

Forz edoek ki, k, (ve ya B,) ekstremum ndqtesidir
E(kg) =Eg =Epxy (2.6.1)
k, noqtesi ile yanag1 diger ekstremal noqteler de olmalidir, mese-
lon, ona simmetrik -k, noqtesi. Enerjinin ciitlityii tekce k-ya deyil, onun
proyeksiyalarina nozeren de 6ziinii biruze verdiyinden, yani
E(ky,ky,k,) = E(-K, Ky k) = (2.6.2)
oldugundan, tesdiq etmek olar ki, ekstremal noqtelerin say: kristalin sahe-
sinin simmetriya elementlari ile toyin olunmahdir. Messlen, 24 simmet-
riya elementine malik kubik gefosde iimumi halda 24 ekvivalent ekstremal
néqte olmahdir.
E(k)-m ekstremal noqtelerin birine nezeran Teylor sirasina ayiraq:
E(k)- 3 4Ek f‘i:kid(ﬁo)ﬂuﬂ‘i‘f)(ﬁ—ioﬁ." (2.6.3)
=1L dk
d/dk -vektor arqumento gére toreme ii¢ kemiyysetin cominden ibarot
(k,, k,, k, toplananlarina miivafiq diferensiallamagla) oldugundan, bu ifade
£ -ranql: tenzor adlanir.
£=0 olduqda skalyar, £=1 olduqda ise birinci ranqdan tenzor— vek-
tor aling; ¢=2,3,... oldugda ise uygun olaraq ikinci, ligincii ve s. ranq ten-
zorlar alinir. Yalniz birinci iki heddi yazaq- ¢=1, £=2:

& (o8 o8 &) 264)
dl-": a(xaa(y,a(z H e
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’E_(d 0B d E d o
dk? | ok ok, "ok ok, dk ok,
E  JE o’E
ok2  ok,ok, ok,ok,
75 2 o |
Oxkoky,  ok2  ok,0k,
’E ’E PE
K, ok, ok,ok, oOk2
Qarig1q tremoler differensiallama ardiciligindan asih deyil:
E  9%E
= (2.6.6)
ok;ok; ok ok,

Belo tenzor simmetrik tenzor, 62E/(6ki2) kimi hedler ise diagonal
elementlori adlanir. ¢- tertibden téreme 3¢ sayda elementden ibarot ¢-
ranqh tenzor emele gatirir.

ko-in kigik otrafina baxaq. Bu halda birinci hedlerle kifayatlonmek

olar. Ekstremumluq sertine gére %k‘i =0 olduBundan sira kvadratik hod-
k

(2.6.5)

larden baslayir.
- 1d°Ef- - 1 O%E
E(k)= EO + Eﬁ-(k - ko)z +.= EO +§§5k—l—6z(kl - kOi ij - kOj)+ (26.7)

Buradan gdriiniir ki, ekstremumiin yaxmliginda izoenergetik sath ki-
fayet qeder deqiqlikle ikinci tertibli sethle tesvir olunur. Enerjinin qiyme-
ti Eq- ekstremal qiymete yaxin olduqca, bu sort daha deqiq 6denilir. Atilan
hedlerin birincilere nezersn ¢ox kigikliyi buna esas verir:

1d°E - 1d%B -
gd_lz?(k - ko)3 << Eﬁ(k_ko)z (26.8)
Koordinat oxlarim segmekle ikiknci ranqli tenzoru diaqonal gokle

getirmak olar, belo ki, qeyri dioqonal elementler bu oxlar iizre sifra gevri-
lir. Bu sort daxilinde
d°E
ok ;ok;
Bu halda izoenergetik sethlerin tenliklori

=0, (i#]) (2.6.9)
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E(K)=Blko)+ %i%(ki ~kq; ) = const=E (2.6.10)

i=

va ya
16°E 2  19°E
E(k)_EO =—_'2_(kx —kox )2 +—_3'(ky - kOy)z +
2 ks 2 5k
s y (2.6.11)
+la E(kz —k(,z)2 =const,

X
sokline diigiir.

Siraya ayrilma ekstremal néqteye nazeran aparildigilindan, biitiin t6-
romolorde isareler eynidir— minimumda plyus, maksimumda ise minus,
ona gore izoenergetik sothlor ellipsoid soklindedir.

izoenergetik sothlere kvaziimpuls fezasinda baxaq.
Aydindir ki,

o oy 1dE . n 18E.

E(p)=E ——(p- - 2.6.12

()=Eo)+ 3 dﬁz(p Bo)' + dps(p Bo)’ + (2.6.12)
B, = hk,- ekstremum néqtesi oldugundan B,-in yaxmn otrafi ile kifay-

otlonerek,

- 14%E,. . )
E(p)=Eo +—'-j(p-' po) +... (2.6.13)
2dp
yaza bilerik
d’E gy
= em 2.6.14
P ( )
qebul edok. Onda aydindir k, m"™! tenzorunun toplananlan
.y OFE
my =0 2.6.15
Y opiop; ( )
kimidir. mi'j"—in blgii vahidi kiitlenin ters giymetinin 6l¢ii vahidi ile iist-
usto diigtir:
-1
.1 | &E
mi' =\l - [M]
[ J] [5Piap Jl
2
m*! =&E Komiyyeti tars effektiv kiitls tenzoru adlanir. Ters effek-

dp?

tiv kiitlo tenzorundan istifade ederek, enerjinin ifadesini asagidaki kimi
yaza bilorik:
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2:, ~(-5) (2.6.16)
Bu p-p, impulsuna malik serbest zerraciyin kinetik enerjisinin ifa-
desine banzeyir.
Effektiv kiitlonin isaresine nezer salsaq, gorerik: effelttiv kiitls ener-
Jinin minimumunda miisbat, maksimumunda is» manfidir. m"-in ifado-
sini limumi halda yazagq:

E()=E, +

-1 -1 -1

m m m

XX xy Xz
m!= m;,l( m;;, m;; =
my my mg
( o —‘aZE— _OE _ 2.6.17
Bl adpy os0p, (26.17)
_|_ @B B %E
Opyépx  Op;  pydp,
E E 3%
o0, .00, p? |
Oger tenzor diagonal sokle getirilarse?, onda
| mp 0 0 m' 0 o0
m"1=—;= 0 m;; 0 |={ 0 my' o | (2.6.18)
0 0 mg 0 0 m
burada
g _E .
;! =aT.2=m“l (2.6.19)
1
Tors effektiv kiitle tenzoruna ters olan tenzor daxil edok:
) (2.6.20)

Bu effektiv kiitlo tenzoru adlanir. Onun komponentlori tors effektiv
kiitle tenzorunun komponentlarinin ters qiymetlerine beraber olmur:

. a‘!E
i=l — 2.6.21
i* Y ooiop, ( )
Bu komponentlar
m'm =m*m" =1

(2.6.22)
sortinden tapilmahdirlar. Burada I-vahid tenzordur. »
Izoenergetik sath agagidaki tenlikls tesvir olunur:
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2 _ 2 _ 2
E(p) - EO + (px - pOx) + (py Poy) + (pz pOz) = const (2623)
2m, 2m, 2m,
Yarimoxlar a,b,c olan ellipsoidin kanonik tenliyini agagidaki kimi
yazsaq

2 — 2 2 :
(px aEOX) + (p)' bfo)') + (pz CEOZ) ___1’ (2624)
gorerik ki, yarimoxlarin uzunluglar m;—lerin uygun giymetlerinin kvad-
rat koklori ile diiz miitonasib olur:
a?=2(E-Eg)m, ; b? =2(E-Eg)m, ;c? =2(E-Eg)m;  (2.6.25)
Effektiv kiitlenin biitin ii¢ elementi beraber olan halda
m,=m,=m,=m*, effektiv kiitlo tenzoru skalyara gevrilir (sifir ranqh tenzor)
ve izoenergetik sathler sferik formaya malik olurlar:
2
E=E+ PP _ congt (2.6.26)
2m*
Oger tenzorun her hansi iki elementi eyni olarsa, mosolon,
m,=m,#m,, onda
(Px ~Pox)” +(Py = Poy)’ , (P2 =Pos)’
2m1 2m3
olur ve izoenergetik sothler p, oxu atrafinda firlanmadan alman ellipsoid
seklino diigiir.
Oger m,<m; olarsa, onda ellipsoid firlanma oxu boyunca dartilms,
m,>m, olasa ise firlanma oxu boyunca sixilmis olur ve dartilma ve sixil-
ma m,/m, nisbeti ile miitenasib olur.

= const (2.6.27)

§2.7. Siiratlo kvaziimpuls arasinda alaga

P
=

Siiret operatoru v
miieyyoen edilir:

Puassonun kvant méterizelerinin komeyi ile
$=2 _|afl-1Ga-a7), @.7.1)

burada 3 -koordinat operatoru, H-iso Hamilton operatorudur. f ve H ope-
ratorlarimi hesablamagq iigiin E va ya k-tesvirlore kegmok daha slverislidir,
belo ki, biitiin operatorlar k-dan asih olan funksiyalar iizerindeki
miioyyen emoliyyatlar goklinde verilir. -Hamilton operatoru k voyaE
tesvirlorde ya vurma operatoru, ya da sadsce E(k) enerjisidir.

1‘1(/23’5 E(F) (2.7.2)
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7(k) operatorunu moOiieyyen etmek iigiin v, (F) funksiyasmmn f(k)
operatorunun moxsusi funksiyasi olan v, (F) funksiyas: ile six slageds ol-
masi gortinden istifads etmok olar:

iy, (K)=7v, &) (2.7.3)
burada 7- koordinat operatorunun mexsusi gqiymsoti, \p,(i) ise onun k-tes-
virde verilmis mexsusi funksiyasidir.

Kvant mexanikasindan mealum oldugu kimi, iki operatorun qarsiligh

tosvirde mexsusi funksiyalar1 sade miinasibotdedirlor: eger L-
operatorunun mexsusi funksiyasi M- tesvirde y, (M):

LMy, (M)= Ly, (M), (2.7.4)
M -operatorunun L tesvirde mexsusi funksiyas: wn(L) ise
M(L)yy (L)= My, (L) (2.7.5)
olarsa, onda
v (M)= (L) (2.7.6)
olar. Buna easaslanaraq k -tesvirde ?(E)-- operatorunun mexsusi funksiyasim
v, (©)=vi )= ) ) Q.7.7)

kimi yazmagq olar ki, bundan sonra mexsusi funksiyalar vo mexsusi giy-
matlere uygun tenliklore osasen ?(E) operatorunun seklini asanliqla taa bi-
lorik:

(v, )=y, &) (2.7.8)

P F)=ryi () (2.7.9)

Bu miinesibatlerin menas1 ondadir ki, ?(E) operatorunun ele forma-

s segmok lazimdir ki, onun v, (7) funksiyasina tesiri neticesinde homin

funksiyanin ¥-o hasili alinsin. Bu zaman v} (7) funksiyasinak -deyigenine
goro tosir etmok lazimdir.

ve ya

a‘%: V; operatorunun v, (F} funksiyasina tesirinebaxaq:
Vi 0)=Vi| e o)) =-pi ) e E o ori)=

(2.7.10)
=—iFy (F)+ v} (F)[V,; In @ (r)],
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ve ya

@)=l - (g nop i ()= 7D 7). @.7.11)

#&)=iv, -i(7; Ino;) (2.7.12)

belsliklo,

operatoru k-dalga ededine (ve ya kvaziimpulsa) gore differensallama ve
k (vo ya 7-den) asili her hans: funksiyaya hasilden ibaret com goklindo
verilir. -i(V; Inp}) heddi evezine V¢, funksiyasmi ¢, funksiyalan iizre
ayrilib her hans1 Q operatoru daxil etmek olar.

U(F)=sonst olduqda ikinci hedd sifra gevrilir ve i(k) operatoru p-
tosvirdo adi koordinat operatoruna gevrilir, bele ki, bu halda kvaziimpulsla
impuls eynilogir. Indi siiret operatorunun ifadesini k -tesvirde

- L hERE- RO er

kimi yazmagq olar ki, bu da enerjinin kvaziimpulsa gira téromasine
vurma operatorn soklindadir:

) 1dE[K) dE a6\ o
=2 B = _3P)=5. 2.7.14
)5 a5~ =)= @7.19
Bu miinasibot dalga paketinin qrup siireti figiin ifadesine bonzerdir:
dE -
O, =—= 2.7.15
Uqr dP ( )

E(fc) enerjiye malik haldaki (amma ,(f) deyil, v, (f) dalga fun-
ksiyalr) elektronunun orta siireti tamamile miieyyen giymete malik olub,
bu haldan asilidir ve

<oy LdE_dE (2.7.16)

kimidir (burada. < >-igaresini atq).

Beloliklo, ¢ox kigik enerji intervahnda miiayyan enerjili hallar
iizro elektronun siiratinin ortalagmg qiymeti enerjinin kvaziimpulsa gore
toromesi goklinde miieyyan olunur. Ekstremum ndqtelorinde kvantome-
xaniki menada orta siiret sifra berabardir (Bundan sonra «kvantomexaniki
monada orta siiraty s6zlerini atacagiq).

Dgor ekstremal ndqtelerin yaxin etrafina baxsag, bu intervalda enerji
kvaziimpulsun kvadratik funksiyas1 oldugundan:
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1 s _sp_1a@-P)P-P,)
~Ep=o——(-Bf =1y tiT ) 7 R) 2.7.17
E-E, 2m*( B,f 22 m ( )
siiret

_E_oB-Fy 2.7.18
ui—ai—%} m (2.7.18)

va ya vektor soklinde

1 /= =

5=-L(p.p 2.7.19
v m*( 0) ( )

olar, bagqa Sézle, imumi halda siirat kvaziimpulsun tors effektiv kiitlo
tenzoruna skalyar hasiline berabardir. Dgor m™' tenzoru diaqonal gok-
lindadirse,

fn"), = mis, (2.7.20)
onda (2.7.18) ifadesi sadelosir:
v, =Bz Per (2.7.21)
m,

Siiret kvaziimpuls fozasinda enerji gradiyenti oldugundan, o, izoene-
rgetik sathlerde P-B,- radius —vektorlu biitiin nogtelorde sethin normah
lizro yonelir. :

Ellipsoidal izoenergetik sothlerde radius-vektor vo sothin normal
kollinear olmadigindan, siiret vo kvaziimpulsun istigametleri iist-iisto
diigmiir. Kollinearliq sorti belo sothler lglin yalniz ellipsoidlerin oxlan
boyunca 6denilecak (sok. 2. 1), bu halda

P‘. = Poi = szliE - EO i (2.7.22)

oldugundan
v, = _TM (Er;Eo) (2.7.23)
alingq.

Belaliklo, enerjinin eyni bir giymatindo ellipsoidin oxlari boy-
unca siirat effektiv kiitlonin uyfun komponentinin kvadrat kiku ilo
tars miitanasib olur. Ellipsoidlerin

a; =[2m,(E - Eg) (2.7.24)

oxlarini daxil edersk siiret tgiin

v =3 VAR %o) (2.7.25)



ifadelorini aling. Buradan goriiniir ki, ellipsoid ne qoder ¢ox dartilmmg
olarsa, hemin istiqgamet iizre siirot daha kigik olur. Oger izoenergetik ener-
ji savyyeleri ailesini qursaq bu daha eyani nezere ¢arpar (sok. 2.2). Effek-
tiv kiitle kigik oldugca, bu istigamet lizre izoenergetik sethler daha six
yerlosir ve buna uygun olaraq hemin ox iizre siiret daha byiik olur.
Effektiv kiitlonin isarasi ile alaqedar miihiim bir am: xiisusi qeyd et-
mok lazim golir. Sadslik iigiin forz edek ki, effektiv kiitle skalyar ke-
miyyetdir. Bu halda © ve (P-B,) vektorlar kolliniardirlar, amma onlarin

istiqgamoti ekstremumun sekilinden asihdir. Minimum {iglin m*>0 ve ©
siirati (F’-?O) istiaqmeti ile iist-iiste diigiir. Enerjinin maksimumu ligiin ise
m*<0 olur ve bu halda © suret vektoru (P - B,) kvaziimpuls vektorunun ok-

sine yonelir (sek. 2.1c).

P, } P, 1 P, 1
> T4 >
m*>0 A 0 M*<0 N

T / E S
/ S\ 3 L 4 o\
{ P v / i NN { o
\ 0 J Px S 0 i,/’/ Px \\ 0 // Px

/ B N S
RN e \\"/_,/'

Sek. 2.1 Radius-vektor ve izoenergetik sethin normalinn istiqgametleri:
a- sferik izoenergetik soth; b- ellipsoidal izoenergetik soth;
c- sferik izoenergetik soth, m*<0.

Sok. 2.2. Siiretls effektiv kiitle va izoenergetik sothlerin
sixhig arasinda elage
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§2.8 Tocil operatoru

Tecil operatoru G, siirot operatorunun zamana gors téremesi kimi
teyin olunur. )
i =§ [ﬁ,é]:%(éﬁ - A1) (2.8.1)
Elektronun qefasin periodik sahesinda horeketi zamani, aydmndr ki,
4=0 olur, giinki k -tesvirde
A(k)= E(f() vo ﬁ(fc):

|-
e &

oldugundan,

SH-Ad=0 (2.8.2)
almir. Tki operatorun kommutatoru tesvirin seklinden asil1 olmadigindan
E;' =0 ve

<d>=<d>=0, (2.8.3)
olur. Bu ise o demokdir ki, elektron kristal gafasin periodik sahasinda
tocilsiz horokat edir. Ilk baxisdan ele goériine biler ki, periodik sahedo
elektronun siireti do periodik tekrarlanir, amma bunun ssas1 yoxdur. Buna
sobaob elektrona (korpuskulyarla yanasi) dalga tebistinin do xas olmasidir.
Bu iso elektronun orta siirotinin harokat inteqral olmaasina (serbast
hareket eden zerreciyin siiretinin saxlanmasi kimi) getirib gixanr.

Yada salaq ki, bununla beraber enerji ve kvaziimpuls da zamana go-
ro saxlanilir. Zerreciyin impulsu ise

—(-l—E:—VU(F):Fi (2.8.4)
kimi periodik dayisir, belo ki, ?cgistal qefos terefinden elektrona tesir eden
E, qiivvesi qefes perioduna malikdir

E(F+i)=F@{) (2.8.5)

Forz edak ki, kristala V(F) potensial enerjili her hansi kenar saha ola-
ve olunmusdur. Bu halda, bildiyimiz kimi, kvaziimpuls V(7 + i) V()
olarsa, bagqa sozle, elave saha g%riodik olmazsa,

L - Fo=-vr ) (2.8.6)
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kimi doyigmeya baglayar.

Kvaziimpuls periodik sahenin istenilen pozuntusu ile alaqedar mey-
dana ¢1xan kenar F, giivvesinin tesiri altinda deyigir.

k- ( ve yz P) —fezada hali tevir eden ndqte

P_F, (2.8.7)
dt
tenliyine miivafiq yerdeyismeyo ba$1ay11r. Bu tenlikden
B()= Py + [F,(£)as (2.8.8)
alinir. Ogor xarici qiivve zamandan asil’olmazsa,
B(e)= By + F () (2.8.9)

olar. Zorrociyin trayektoriyas: P -fozada xarici F, qiivvesinin istigameti ile
verilon diiz xett olur. Amma oger zerracik kvaziimpuls fezasinda horeket
etmoye baglasa, onda o, bir enerji soviyyesinden digerine kegir. Basqa
sozlo F,- xarici giivvesi yalmz kvaziimpulsu deyil, hemginin zerreciyin
enerjisini de doyigir Enerjinin deyismesini $redinger tonliyinin helli ile
miieyyan etmak olar.
Kristala xarici V() potensial sahesi elavae olunan hal iigiin Puasson
mdtorizesini hesablayaq. Qefosin hamiltonianim A, ile igare etsok:
fi =28+ UE), (2.8.10)
tam hamiltonian {igiin ,
A =—-2'?;A+ UE)+ V() =1, + V() 2.8.11)
ifadesini alariq.
& -siiret operatoru H,-la kommutasiya etdiyinden, tecil operatoru
iiglin aling: .
G= %:% Bl +V)-(Eo +7 =l{fn?- 78l (2812
Tacil operatorunun k -taAsx‘flrd? \‘;%rmek daha rahatdlr
u(k):;; (2.8.13)

—

oldugunu nezera alsaq, yaza bilerik:

3 [)- ?{{KV( §)-v (k)——} (2.8.14)

Bu ifadedon d (k)-m hesablamagq tigtin potensxal enerjini k -tosvirde
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vermak lazimdir. Bunun iigiin V(f) kimi koordinatdan asilh gekilde verilon
potensial enerjini k -tosvire kegirmek lazimdir, daha dogrusu, -in yerine

#k)=iv; -i(v; no} ) (2.8.15)
operatorunu qoymagq lazimdur.
Daha miihiim praktiki ehemiyyet kesb eden bircins qiivve sahssine

baxaq:
V(F)=-{F,7). (...16)

k tesvirde o, k iizre differensiallama operatoru ils vurma operatoru-
nun comi saklinde olur:

P(k)=-(F,v,; )+ilF,v; ino}) (2.8.17)

Bu ifadade ikinci hedd f&% ile kommutasiya etdiyinden,

= = VE) 1 (= 2\ F
—zFaV,;)+(:F,,V,;);;}=h—2(FaviE)==m~‘; (2.8.18)
aliriq.

2 2
1 dE_1dE (2.8.19)

kemiyyati, enerjinin kvaziimpulsdan kvadratik asili oldugu halda avvalce

daxil etdiyimiz m"' tenzoru ile iist-iiste diigen fimumilogmis tors effek-
tiv kiitlo tenzoru kimi baxila biler.
Sonuncu miinasibati nezere alaraqg, tecil operatorunu

& (k)=—La (2.8.20)
m
kimi yaza bilerik.

F, k-dan asili olmadigmdan, k-dan asih olmayan effektiv kiitle ha-
linda tacil operatoru a istenilen tesvirde eyni ifadali olur:

2_F . _F
a=-—; a=—% (2.8.21)
m* m*
va ya
m*d=F, ;m*d=F, . (2.8.22)

Aldigimiz  bu iki tenlik formaca Nyutonun hereket tenliyi ilo iist-
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{iste diigiir. Amma bu tenliklerin bir sira forqlendirici xiisusiyystlerini
qeyd etmok lazim gelir.

Birinci, iimumi halda m* ikinci ranqh tenzordur, ona gore de tacil
vektoru giivve vektoru ilo iist-iisto diigmiir. (2.8.21) tenliyi, meselen,
a,_komponenti tigiin agagidaki sokildedir

1 1 1

3 F,
ax == —-—Fx +;—Fy + E—Fz =Z‘—J—. (2.8.23)

xx vy 2z =1 M
Ogor m'™! diagonal seklindedirse, onda
g, =L (2.8.24)
m;
olar. Bu tenlikden gériiniir ki, giivve yalniz enerji ellipsoidlorinin oxlarmn-
dan her hanst biri istiqametinde yoneldiyi halda tocil ve qiivve vektorlar
kollinear olurlar.

ikinci, elektrona tacil yalniz xarici qiivve torafindon verilir, daxi-
li F, -qiivveleri iso elektrona heg bir tecil vermirler.

Ugiincii, elektronun xarici qiivvonin tosirine reaksiya veran dina-
mik xarakteristikas: ad1 kiitlo deyil, effektiv m* kiitlasidir. Bu o de-
mokdir ki, gafas sahasi, elektrona tacil vermodiyino baxmayaragq, o,
xarici qiivvenin tosiri altinda elektronun horokatinin doyismasino to-
sir gostorir. Bagqa sozle, xarici giivvelerin tesiri altinda qofosin sahasi
6ziinii onda gosterir ki, elektronun dinamik xiisusiyystlori adi kiitlo ilo
deyil, effektiv kiitlo ilo miioyyon olunur.

Skalyar effektiv kiitle ii¢iin a vo F vektorlan kollineardirlar. Amma
qofesdeki elektronun serbest elektrondan forqi yalmz effektiv kiitlonin
sorbost zerrociyin kiitlesinden olan ferqdindo deyil. Zerracik enetjinin
maksimumunun yaxin atrafinda oldugu halda onun effektiv kiitlosi menfi-
dir (m*<0) ve &-tocil vektoru F ,- xarici qiivve vektorunun oksina yonalir.

-

g=Fo . fa (2.8.25)
m *

||
Bircinsli elektrik sahesinin tesiri hesabina meydana gixan qivveni
nozorden kegirak:

B =e,E , (2.8.26)

burada e,- elekironun yiikidiir (¢,<0) . Bu halda
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o

E_: {en'

¥ fm]

E. (2.8.27)

n B = "'len‘
g *

> |

Elektronun tocili bu halda onun miisbat yiiko vo miisbat effektiv
kiitlaye malik oldugu hala miivafiq olaraq, saho istiqgametinde y6nalir.
Bele anomal tacil alan elektron kvantomexaniki desik adlamir.

Ogor elektron enerji miniiumunun yaxin etrafnda olarsa, m*>0 ve
tecil qiivve istigamatinde, ve demsli adi elektron ii¢tin oldugu kimi, E-
elektrik sahasinin oksine yénalir.

(2.8.22) ifadesini (2.8.19) ~dan almagq olar. Bels ki, (2.8.19)-u zama-
na gore differensiallasagq,

& _dP-F 1 dP

+

1 e .
dr dt m* - m* dt ;’: a=a (2828)

aling. (2.8.28) ifadesi (2.8.21)-1s iist-iiste diigiir, amma 0, (2.8.20)-2 noze-
ron daha iimumidir. Belo ki, (2.8.21)-de ¥ ,-nin koordinatdan asili olma-
dig1 ferz olundugu halda, (2.8.28)-de ¥, koordinatin funksiyasi ola biler.
Digor terefden (2.8.21)-de m™' imumilesmis ters effektiv kiitlo tenzoru
oldugu halda, (2.8.28)-de m™' k-dan asih deyil. Bagqa sézlo, (2.8.19) vo
ona miivafiq (2.8.28) ifadelori yalmz B-B, hallarinin enerjinin kvaziim-
pulslardan kvadratik asili oldugu oblastlarda dogrudur. Sger P-B, hali
enerjinin kvaziimpulsdan daha miirekkab asih oldugu oblasta dogru yerini

deyigerse, onda (2.8.28) ifadesine m™! —in zamana gore toremssini alas
etmak lazim golir.

Sonda stasionar halda v, (f). Impulsun Blox funksiyasi ile tesvir
olunan kvantomexaniki menada orta qiymeti iigiin yaza bilerik

<p>= [uy F)pw, F)ar = m_[wi(?)ﬁwk (FMr=m<i>. (2.8.29)
Amma (2.8.16) ve (2.8.17)-ye asasen

<t>=p=LN (2.8.30)
m* ‘
oldugundan
<ﬁ>=—'i*(l3—-130); P-B, zm—*<ﬁ> ) (2.8.31)
m m
ve ya
m.
P-P,=Ti<p > (2.8.32)
m



alirig. Belolikle, <p>-ni kristal qeqfesde elektronun «klassik» impulsu
kimi gebul ederak, kvaziimpulsu «klassik» impuls ve effektiv kiitle vasi-
tosi ile ifade etmok olar.

impulsu <p> olan serbast zerreciyin kinetik enerjisini, orta impulsu
sorbest zerreciyin malik oldugu impulsa beraber kristal qefesdeki elektro-
nun tam enerjisi ile miiqayise edek:

R . 5 5\ ,
po<B>? _md? =2[(P"’2)] . (2.8.33)
2m 2 2| m*
Skalyar effektiv kiitle iigiin m=m* ve
m o~ '
T =E;[E(P)— E(Po)] (2.8.34)

aliriq.

§ 2.9. Kristalda elektronun dalfa vektorunun xassalori.
Brillyiien zonalan

Sredinger tenliyinin Blox hellini aragdiraq. Ferz edok ki, &, veo &, iki
zerrociyin dalga vektorlandir. Oger bu zerrecikler qarsiligh tesirde olma-

salar onda iki garsihql tesirde olmayan zerracikler sistemi liglin dalga
funksiyasi

yp () =wg O vg, (O (29.1)

kimi olar. Translyasiya sortini nezere alaraq
yg(F+B)=yg F+Rvg, (F+1)
eiﬁ‘l’f{(f)’-: eiﬁlﬁwi‘eiﬁzﬁwiz =°i(f('+i2)ﬁ‘”fq (f)‘“iz ) (2.9.2)

alariq.  (2.9.1)—1 nezere alsaq, el - ei("“"‘.‘l)i olar. Bu sert
kii = (K + K,)ii = 2mm 6denerse dogrudur, burada m- istenilen tam ededdir.
Onda

k=K, +k, +27b (2.9.3)
alariq. Burada b-ters qafes vektoru adlanan her hansi vektordur. Haqgiqe-
ton do bi=m. Burada yenoe de 7=nd, +n,d,+n,d,- translyasiya vektoru,
a,,d,,a, ise diiz gafes ortlandir.

Beloliklo, (2.9.3) tenliyinden alinir ki, serbest elektronun dalga vek-
torundan forqli olaraq, elektronun kristaldaki dalga vektoru birgiymatli

deyil. Kubik krsital halinda elektronun dalga vektoru 2nb ve ya 3;'. (bu-
a
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rada b ve @ uygun olaraq ters ve diiz qefes vektorlaridir) toplanam deqiq-
liyi ile toyin olunur. Onda dalga funksiyasi ii¢iin agagidaki miinasibet

dogrudur:
Wi(?)’: Vz+2xb (i:) (2.94)
Hogigeten do & =& + 25 ovezlomesi ederek e>™™ =1-o getirir ve
oK _ gilke2nbil) _ ik gimib _ ik (2.9.5)
alirg.

wi@) ve v, (F) hallar1 ekvivalent olduqlarindan onlara uygun
enerjiler de baraber olmalidir:
E(k)=E(K + 2xb) (2.9.6)
ve ya
E(p)=E(p + 2nb) (2.9.7)
Buradan gériiniir ki, & -fozada elektronun dalga funksiyasi ve enerjisi
& -dalga vektorunun periodu 2nb-ye beraber periodik funksiyadir. Bger &
fozada kristalin, masafeleri 2n dofe uzadilmig tors qefesini qursaq, onda
belo gefosin elementar yuvas: dalga funksiyasimn tam deyigme periodunu,
bagqa sozle, elektronun kristalda biitiin geyri—ekvivalent hallarini ohate
eder. & —fozada belo oblastlar Brillyiien zonalar: adlanir. & -—fozada
Brillyiien zonasina & -nin koordinatlar:
—mb; <k; < mb; voya —nb; <k; < mb; (2.9.8)
sortlorini 8deyen biitiin hallan diigiir. Bu hecm & —fozasinda birinci
Brillyiien zonasidir. Aydindir ki, & fezasmda y;(f) dalga funksiyasinin

giymetlerine goére bir-birine ekvivalent sonsuz sayda Brillyiilen zonalan
coxlugu segmek olar. & —fozasinda elektronun bir-birinden 2nb vektoru
geder farqlenen hallan ekvivalent olduqlarindan, lazimi sayda translyasiya
hoyata kegirorek istenilon Brillyiien zonasinin istenilen ndqtesini, birinci
Brillyiien zonasmin miieyyen noqtesine getirmek miimkiindiir. Belalikle,
sonsuz i —fazasinda elektronlarin biitiin hallarnm arasdirmaq oavozi-
no, birinci Brillyilen zonas1 daxilinde biitiin miimkiin hallar1 nezor-
don kegirmak kifayst edir. Bunun iigiin Brillylien zonasmn serheddinin
her hans1 noéqtesinde yerloson hali, zonanin aks terefindeki sarheddin ek-
vivalent noqtesine kdgiirmoek lazimdir (Sek. 2.3-de gdsterilen kimi). Geti-
rilmis Brillylien zonasinin simmetriyas: kristalin ters qofesinin simmetriy-
as1 ilo mileyyen olunur.

Bu simmetriya elementlori eyni zamanda y; (7) dalga funksiyasinin

simmetriya elementlerini miioyyen edir. Ona géro de Brillyiien zonasmin
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Sokil 2.3. Osas Brillyiien zonas: hiidudlarinda elektronun horoketi

formasinin analizi kristalda elektronun xasselerini aragdirmaq ve onun
iigiin Sredinger tenliyini hell etmek iigiin ¢ox shemiyyetlidir.

(2.9.8) tenliyinin aragdiriimasi gdsterir ki, icazeli zonada &, N sayda
giymet ala biler, belo ki, izole edilmis atomda her bir cirlasmamug enerji
seviyyesi kristalda N alt soviyyeye pargalanaraq, enerji zonalanm amelo
gotirir.

Bger izole olunmus atomda E seviyyssi cirlagmis olarsa, onda atom-
da seviyyoleri eyni olan bir nege elektron méveud olur. Bele halda kristal-
da cirlagma gismen ve ya tamamile aradan galxa biler. Bu zaman atom
saviyyesi cirlagmanin derecesine miivafiq bir nege zonaya pargalanir.
Cirlagsmis soviyyeden gN sayda alt saviyyeden ibaret (g- cirlagmanin do-
recasidir) cirlagms Zona yarana biler.

Kristallarin ndviinden asili olaraq Brillyiien zonalanmin formalan
¢ox miixtelif ola biler. Sade kubik gofes ii¢iin birinci Brillylien zonasi
hecmi V = (2nh/a) = h*/a® olan kub seklindedir.

1deal sonsuz kristaln getirilmis Brillyiien zonasi salt spektrin sonsuz
hallar goxlugunu éziinde cemlegdirir. Lakin praktikada yrenilen real kri-
stallar homise mehdud 6lgiilore malikdir.

Gostermek olar ki, sonsuz kristal qefes iigiin alinmis Blox dalga fun-
ksiyalarim1 mehdud kristallar iiglin da tetbiq etmek olar. Bu zaman elek-
tronun hallar spektri diskret olur ve Brillyiien zonasinda geyri-ekvivalent
hallarin tam say1 mehdud kristaldaki atomlarin N sayma beraber olur.

Brillyiien zonasinda hallar saym hesablamagq figiin sonsuz ideal kri-
staldan mohdud kristala kegorken serhed sertlerini nezere almaq lazim
golir. Bunun iigiin miimkiin tisullardan biri tsiklik sarhad sarti ve ya Born-
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Karman sortidir ki, bunun da fiziki esasinda kristalda elektronun xassolo-
rinin periodikliyi durur. Forz edok ki, kristal tilleri L,, L,, L, olan her han-
st paralelepiped soklindedir. Onda sonsuz fozan: belo kristallarla doldura-
raq ve y;(f) dalga funksiyasinin sonsuz kristalda periodikliyini nezero
alaraq, asagidaki miinasibeti yaza bilerik:

velx + L1y, z)=ye(x,y + Ly,z)=

2.9.9)
=y:(x,y,z+L3)=y (x +L,y+L,,z+L;)
vo ya dalga funksiyasinin translyasiya xassesinden
_ Dk (x4 L))k (y+L, 14k, (z+L;)]
WE(X+L1,y+L2,Z+L3)—e ! y : 3 (2.9.10)

X WE(X + Ll’y + Lz,z + L3)
aling. Bu tenlikler faktiki olaraq belo qenaste gelmeye asas verir ki, se-
¢ilmis paralelepipedler goxlugundan ibaret fozanin periodikliyi neticesin-
do, adi serhad sertleri, dalga funksiyasimnn x, ¥, z ve x+L,, y+L,, zt+L, ko-
ordinatlarinda ekvivalentliyi ile ®#vez oluna biler. Sonuncu tenliyin soklini
doyisok:
W (X+Ly,y +L,,z+Ly) = e Tx O sk (ilapti (ely)) 2911
XYp(x+L,y+Ly,z+L3) =y (x,y,2)e =y (x%,y,2) .

Wg(x+L,y+L;,z+L3)=y;(x,y,2) sorti, y(f) funksiyasinin diiz qe-
fosin perioduna beraber periodikliye malik olmasindan &denir, belo ki,
aydindir ki, L,, L, ve L; kemiyyetleri tam sayda qafes sabitlori misillerine

berabardir. Onda sonuncu tenlikden
ikxLi+ky Lyt Ly) _

i(ka,+kyL2+k,L,)eiE;

1 (2.9.12)
sorti alimur ki, bu da 6z névbesinde
sl =gl S gikils oy (2.9.13)
demakdir. (2.9.12) va (2.9.13) beraberlikleri
kXLl = 2T[m1 ;kyLz = 2T[m2 M kzL3 = 27|.'m3 (2.9.14)

sortlori daxilinds 6denilir, burada m,, m,, m,— ixtiyari tam ededlerdir.

Buradan alinq ki, mehdud kristal {igiin elektronun dalga vektorunun qiy-
motleri

2mm, 2nm, 21m,
Ll L2 LJ
kimi teyin olunan hallar icazslidir. Umumi sekilde icazeli hallar iigiin da-
1ga vektorunun qiymetlori

k

(2.9.15)

21tmi
L;

;m=0; £1;%2;... (2.9.16)
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kimidir. Beloliklo, kristalin mohdudlugu, dalga vektorunun diskretliyini
sortlondirir bu da 6z névbesinde kristal daxilinde elektronun enerjisinin
diskretliyi: E = E(R) —neticesini verir.

L;—n1 a;—qofosin periodlar ve N;—atomlar sayindan asihi olaraq toy-
in edek: L; =a;N; olarsa, (7.17)-den :

K = 2mm; _ 2nb;m;
aNy N

olar, ¢iinki kubik qefes iigiin 1/a; =b;.

k ve k'=k+2nb hallarinda dalga funksiyasmn xasselerinin ekviva-
lentliyinden m;-nin sonsuz sayda deyil,

m; =0t £2,.,% (1& - 1); + &,
2 2

intervallarindaki qiymetleri ile kifayetlens bilerik. Onda minimum halla-
rin my; say:1 atomlarin N; say1 ile miieyyen olunar. Dalga vektorunun k =0
qiymetlerine nisbeten simmetrik giymetlor segorok,
T

a; i i CH

—E-Ski <= veo ya —~n—<ki <
a; a; .
eloce do
—mb; <k; <mb; veya —nb, <k; <ub;

kimi intervallar aliriq ki, bu da birinci Brillyiien zonasina uygun gelir.

Belolikls, Brillyiien zonasinda hallarin tam sayr N,N,N,=N—kristal
atomlann sayma boraber olur. Pauli prinsipini nezere alaraq k —dal3a
vektorunun her bir giymetine uygun enerji soviyyesinde ikiden ¢ox ol-
mamagqla elektron yerleso bildiyinden, her bir Brillylien zonasina 2N — hal
diisiir. .
’ Real kristallarin onlarin elementar qofeslerine nezeren ¢ox—gox
boyiik oldugunu nezere alsag, n—in gox bdyiik oldugu goriiniir. Buna
miivafiq olaraq, Brillylien zonasinda diskret hallarm say1 2N—o boraber
oldugundan, enerji seviyyeleri ¢ox six yerlosirler ve ona gore de enerji
spektrini ve dispersiya qanununu kvazikesilmez hesab etmek olar.

Elektronun kristal daxalinde emerjisi periodiklik E(k)=E(k + 2nb)
xassosi ilo yanasi, E(k) = E(-k)- ciitliik xassesini de ddoyir.

Oger E(k) dispersiya ganununa dalga vektoru {k,, k,, k,} fezasinda
baxsaq, onda E(k)=const tenliyi bu fezada izoenergetik sothleri toyin
edor. [zoenergetik sothlerin formas: elektronun kristalda enerji spektrinden
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asili olub, metal ve yanmkegirici materiallarda bir gox fiziki xasseleri
miiayyen edir.

§ 2.10. Qutuda normalagma va kvazi impulsun diskretliyi

Kvant mexanikasinda aparilan biitiin hesablamalarda adeten qebul
edilir ki, dalga funksiyasi normalagmigdir.

Operatorlarin mexsusi funksiyalarinir normalagmasi onun mexsusi
qiymetler spektrinin menzerssinden asili olaraq miixtelif ciir apanlir. Dis-
kret spektr ii¢iin dalga funksiyalar1 vahide normalasir:

[v.(Fw, Fdr=5,, ={1’ n=m olduqda, 2.10.1)

0, n=m oldugda.

Burada y, (7), v, () her hansi M operatorunun M, ve M, miaxsusi qiyme-
tine miivafiq 7 -tosvirde mexsusi funksiyalandir:

My,Y=My, 7y My, F)=Muy,F) (2.10.2)
Iger M operatoru kesilmez mexsusi qiymetler spektrine malikdir-

so
My, (F)=My,F);; My, (F)=Mvy,. 7, (2.10.3)

Onda mexsusi funksiyalar Diran 6 -funksiyasina normalasu:
(V. (W (Frdz = 50M ~ M), (2.10.4)

burada Diran & -funksiyas: agsagidaki melum miinasibetleri 6dayir:
5 0, x# a olduqda,
(r=a)= {oo, x=a olduqda.
Y 1, aefb,c]olduqda,
,,I‘s(x A)dx = {o, a¢[b,c] oldugda .

Normalagmada inteqrallama zarreciyin oldugu biitiin hecm iizro
aparihr.

Real soraitde zerrecikler fezamin mehdud oblastinda, meselen,
mehdud 6lgiilii kristalda hereket edirlor. Bu halda Sredinger tenliyini
mehdud &lgiilii kristal {i¢iin hell etmok telsb olunur ve bu zaman serhod
sortlerini, daha dogrusu, dalfa funksiyas1 ve onun téremsleri iigiin qiy-
metleri kristalin serhadlerine miivafiq koordinatlar iizre bilmek lazim ge-
lir. Bu zaman kristalin sothi il elagedar daha boyiik ¢etinliklar meydana
¢ixir vo biitiin bunlar kristalin sahenin translyasiya simmetriyasmin po-
zulmasina ve s. sabeb olur. Eyni zamanda aydindir ki, ager kristalin 6l¢ii-
lori kifayet goder boyiik olarsa, sath hadiselori kristalin hocminde bag ve-

(2.10.5)
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ren hadiselare elo ciddi tesir gostore bilmez ve bu tsiklik sarhad sertlori
daxil etmoeye imkan verir. Ferz edok ki, kristal terefleri L,,L,,L, hecmi
G =L,L,L, olan paralelepiped soklindedir. Ferz edek ki, biitiin foza oxsar
paraleleplpedlerle doludur. Bu halda kristalin sahasinin translyasiya xas-
sosi biitiin feza iizre saxlanilir. L,L,,L, tam adadlari ile ferqlenen biitiin
nogtsler ekvivalent oldugundan, séziin adi menasinda serhad sortleri x ve
x+ L, vo diger analoji niqtelerde kristaln fiziki xasselerin ekvivalentliyi
ilo @vez olunur, ona gore de adi serhed sertlori evazine
V/(x’y’z) = '/,(x + Lny’z) = W(x’y + Lzaz) = '//(x’y’z + Lz) (2106)

soklinde tsiklik serhed sertlori verilir.

Bu halda elektronun heroketino esas G oblastinda baxmaq kifayet edir,

ona gore do normalagsmam G oblast1 iizre aparmagq olar:

[vu Prw,. (Frdr=1. (2.10.7)

«Qutuda normalagma» adlanan bu ifade M kemiyyetinin spektrinin
mileyyen deyigmesine gatirib ¢ixarir. Gorlindiiyii kimi kvaziimpuls heq1q1
kemiyyet olmalidir. Bu zaman o, kesilmez ola biler, onda onun mexsusi
funksiyalari, daha dogrusu Blox funksiyalan, § -funksiyaya normalagma-
hidar:

fw .Gy (F)dr =5k - ). (2.10.8)
Bu zaman integral biitiin foza iizre hesablanir. Qutuda normalagma apara-
raq
1L, k=k' olduqda,

o . (2.10.9)
0, k # k' olduqda.

[wi P, (F)dr =85, ={
yaza bilorik.
Basqa sozlo, belo yazilis diskret spektrli operator funksiyasinin norma-
lagma sortidir. Amma spektrin diskretliyi tsiklik serhed sertlerinden bir-
basa almir:

ik, (erly )k, yok, 2]

¢A(‘x + Ll’y’z) =
0,(%.3,2) =0, (7).
L,L,,L, kemiyyetleri tam sayda qefes periodlarindan ibaret ol-
dugundan ¢, (x+ L, y,2) = ¢,(x,y,z) serti avtomatik 6denilir, ¢, (7) ise diiz

gefes periodu ile periodikdir. Axirinci boraberlikden
e =1 (2.10.11)

alinir. Bu o zaman miimkiindiir ki, eksponentin xoyali {istii 27 -nin tam
misillerine berabar olsun:

v, (x+L,y,z)=e

= g™ o't

(2.10.10)
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kL =2m, (2.10.12)
burada n, - ixtiyari tam edoddir. Buradan da dalga vektorunun diskretliyi
alinir:

ewr

ko=7-mi m=0 2L £2.. (2.10.13)
1
Analoji qaydada y ve z oxlan iizre de periodiklik sertini aling:
k, =2—”n2; n=015+2;.,
L
’ (2.10.14)

k, =2—”n3; n=0;+1+2;..
L

3
L, kristalm tili iizerinde yerloson N, diiyiinler say1 vasitesi ilo
toyin edok:

L=Na (i=123) (2.10.15)
Bunu £, ifadesinds yerine yazsaq:
k=2E0 _om (2.10.16)
a N, N,

alarig. Nezere alsaq ki, £ ve k'=k+275 dalga vektorlarina uygun hallar
ekvivalentdir, onda biz », -nin yuxan qiymetini

k =2zb; n =N, (2.10.17)
agag1 giymetini ise n, =0 sertleri ile mohdudlasdira bilerik. n /N, =+1/2
kimi de diger sert segmok olar ki, bu da & =0-a nisboten simmetrik qiy-
meotler intervalimi verir:

|k,.|s%2;;b, _z (2.10.18)

i

vo ya

——'isk,.<£; n‘.=0;il;i2;...;:tﬂ:i;i—]—v-‘- (2.10.19)
a, a, 2 2

i

Belolikle alinir ki, mahdud kristal ii¢iin dalga vektoru diskret-
dir. Amma kifayst gedar béyiik 6lgiilii kristallar iigiin bu ehemiyyetli rol
oynamir ve biz adeten belo hallarda daifa vektoruna kvazikesilmaz
kemiyyot kimi baxirig, bezi hallarda ise diskretliyi nazere almaq lazim
golir. Kvaziimpuls diskret oldugundan, enerjinin de diskret oldugunu ali-
nq: Ek,).

82



Amma zona daxilinde enerji seviyyoleri arasindaki ferq k7-den
¢ox kigik oldugundan enerjini bele diskretliyine uygun hallarda nezere
almayacagiq.

Dalga funksiyasinmn «qutuda» normalagma gertine qayidag. (2.10.9)
ifadesini Blox funksiyasinda yerine yazsaq

J‘e-/(i'i)y/;' (;:)ei(if‘,.¢i (F)d’t' = 5"7. , (2' 1 020)
k=k' olduqda
[o;(F)p (F)dr =1 (2.10.21)
alariq. Buradan alinir ki, G oblasti iizre |, (7|’ -min inteqrali vahide bera-
ber olmahdir. ¢, (7)-e daxil olan multiplikatik sabitin segimi bu sertlo tey-
in olunur.

Nezero alsaq ki, o,(7) periodik funksiyadr, onda |p, @ -m
V. =(d,[a,a,])bir elementar qofosin hecmi iizre integrallamaq kifayet edir.
Kristalda bele gafeslorin say1 N oldugundan, aydindir ki,

fle. PN dr=N flo,Ff dr=1 (2.10.22)
vo bununlada ¢, (7)ii¢iin norm;ﬂasma sorti
flo. dr=nN" (2.10.23)

kimi de yazila biler. Adeten ¢, (¥)-i ¥, hecmi iizre vahide normalagdirmaq

gebul olunmugdur:
J]¢,(7)|’d1=1. (2.10.24)

Onda vahide normalasmis w(7)
= 1 (kR =
W’;(r)=ﬁe( ', (F) (2.10.25)
soklindo olmalidtr.

§ 2.11. Kvazisorbast (zoif rabitali) elektron yaxinlagmasi

Elektronun periodik sahede hereketini nozerden kegirerek, biz ho-
roket inteqrallarim tapdiq, effektiv kiitlo anlayisim: daxil etdik, orta strat,
kvaziimpuls, tecil ve xarici qiivve arasindaki elagoni miieyyen etdik.
Biitiin bu kemiyystlar birbasa v ya dolay1 yolla enerjinin kvaziimpulsdan
E(p) ve ya dalga vektorundan E(k) asihhf ile elagedardur. E(k)- asih-

“higmin iimumi sekilde teyini gox miihiim, amma bark cisim iigiin hole de
hell olunmamig bir problemdir. Bununla bels berk cisimlorde ve ilk nov-
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bede yarimkegiricilorde bag veren g¢oxlu proseslere aydinliq gatirmek
magsadi ile teqribi yaxmnlasma iisullarinin kémayi ile E(%) asililigin
timumi xarakterini miteyyen etmoak gox bayiik ehemiyyset kosb edir.

E(k) asdihigmi limumi sekilde tapmagq li¢iin hayscanlasma neze-
riyyesi tisulundan istifade edek. Elektronun periodik sahads hereket ten-
liyinin hellinde bir-birinden sifirinc yaxinlagmamin secimi ilo forqlo-
nan iki yaxinlagsma méveuddur. Sifirinc yaxinlagma kimi sorboast zor-
raciyi gétiiriib, kristalin periodik sahosino hayacanlanma kimi baxa-
raq, zaif rabitali vo ya kvazisorbast elektron nazariyyssina golirik.
Ogor sifirlna yaxinlagma kimi kristah togkil edon izolo olunmus
atomlardaki elektronlan gétiirsok, onda giiclii rabitali vo ya kvazi-
bagh elektron nazeriyyasina golorik. Svvalca birinci hali nozorden kegi-
rok.

Kristalin periodik sahesinin hamiltonianini asagidaki kimi tesevviir
edak:

H=T+U@) (2.11.1)

Burada Ho=T «heyecanlanmarnis» sistemin, W(F):i)(?) ise «hoyecan-
lanmanm» hamiltonianlaridir:

H=Hot WFE) =T+ 0F), UF)=UGF). (2.11.2)

Heyecanlanma nezeriyyesinin esas messlosi hsyacanlanmanin te-
siri altinda enerji £° ve dalga funksiyas: y°-a olan diizelisleri tapmagqdur.
Serbest zerraciyin enerji spektrini ve dalga funksiyasim miiayyen edok.

Bunun iigiin Ao =7 hamiltonian ilo sorbest zarraciyin Sredinger tenliyini
yazaq:

2
B A =By @) (2.11.3)
2m
Bu tenliyin helli miistevi de-Broyl dalgalar
Vi (F) = 4e'® (2.11.4)
ve kesilmoz enerji spektri soklindadir
o,z KR p ,
E (k)—Tm ~om (2.11.5)

Belaliklo, sifirinc1 yaxinlagmada kristalda elektronun enerjisi ke-
silmezdir, o dalga vektoru ve kvaziimpulsdan kvadratik asihdir, bu zaman
kvaziimpuls adi impulsla eynidir; effektiv kiitlo sifirinci tortibden tenzor-
dur (skalyardir) ve serbest elektronun adi kiitlesi ilo eynidir:
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2 0
- =%f__'—'7=m"; m=m. (2.11.6)
De-Broyl dalgasinin amplitudu biitiin foza iizre inteqrallamada & -
funksiyaya normalasmada 4=1/ J(Ev)’ ve ya G oblast1 lizre vahide nor-

malasmada A=1/J/G oldugundan, normalagmis mexsusi funksiya

ViE) = G @, Jur Wi e =60k - ), @.11.7)
(e . i HEF I Y-
VAP = s JUL WK =6 @.11.8)
soklindedir.

Birinci yaxinlagmada heyacanlanma nezeriyyesine uygun olaraq enerji
ve mexsusi funksiyalar1 tapmagq iiglin heyecanlanmanin matris element-
lori lazim olur:

W =Upg = Jwi FUEW,(F)dr. (2.11.9)

Asanligla gostermek olar ki, matris elementlari yalmz &' ve k-min
miieyyen giymatleri iigiin sifirdan forglidir. Dogrudan da U(F) funksiyasi

kristal qefesin a,d,,d, vektorlarma miivafiq periodikliye malik ol-
dugundan, onu Furye sirasina ayirmagq olar:
o0 i2x} &54»!—‘105&‘ -
U)= chll)lle 2 [a‘ . =ZCEe‘“(H)’ (21 110)
£85,8y=—0 b
B=tph +¢pb +1pb,. (2.11.11)

(2.11.10)-u (2.11.9)-da nezere alsaq:
Uﬁ = é"_Gl17 e—i(k‘i:-; CS ellt(E?) G_lu; ei(i?) dr=
—'I“ZC ]e“‘*z“;“';?’d1=2(‘ 5 - 0, k' =k +2mb (2.11.12)
G5 b N c,;,l-c.'=l-c‘+27t5
Beloliklo, U, matris elementlori ya sifra, ya da U(7)-in Furye sira-
sinin emsallarina beraberdir.
Birinci yaxinlasmada E°(k) enerjisine slave E'(k) heyecanlanma
operatorunun diaqonal matris elementlorine beraberdir:

EF)=U, =é— [UGr=(U) (2.11.13)

Daha dogrusu E'(k) olavesi potensial enerjinin G oblasti iizro or-
talagims qiymotine (U) barabardir; bu diizelis k -dan asih deyil.
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Buradan gériiniir ki, heyecanlanma nazeriyyesine gore birinci ya-
xmlagmada periodik sahonin tesiri ile enerji spektri deyismir, yalmz
E°(k) enerji soviyyeleri eyni bir (U) kemiyyeti qoder yerini deyisir:
nk?
2m

E®(ky=E°(k)+ E'(F) = +(U). (2.11.14)

E'(k) & E'(k) a

>y

o 7

) W

Sok. 2.4. Kvazisarbest elektron nezeriyyesinde heyacanlanmaya goéra
sifirinct (a) ve birinci yaxinlasmada (b) elektronun enerji spektri

(U) kemiyyeti Zommerfeldin metallarin elementar nozeriyyesine
gore real kristalin modellosdirdiyi potensial ¢uxurun dibine uygundur.
(U)- elektronun metaldan heqiqi ¢ixis isidir (sokil 2.4). Hesablama bas-
langicim elo se¢ok ki, (Uy=0 olsun.

Enerjiys olan diizelise ikinci yaxinlagsmada baxagq. Ikinci yaxinlag-
mada enerjinin giymeti

) . ; ) . 4 Vsl
2 _ 0 ' ” — F©® —HE
E®(k)=E"(Ry+ E'(K)+ E"(B)=E )+ y+3 B~ F @)

=E(k)+ Y —— 4 —
T E°(k)— E°(K + 27b)
kimi ifade oluna biler. Buradan gériiniir ki, ikinci yaxinlasmada enerjiyo
olan diizolis |C,|" ilo miitenasibdir, ona géra do
E°(k)2E°(k + 27b) (2.11.16)
hallarinda enerjiyo olan diizolig ¢ox kicikdir vo enerji spektri doyis-
mir. Bu zaman dalga funksiyas:

M EY = 1/ (7 CE
v Fy=w (F)+ ;E"(/Z)—E°(’?+2”5)

(2.11.15)

G (2.11.17)
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soklindedir ve hemin sertler daxilinde heyecanlanma elektronun serbest
herekstine uygun dalga funksiyasim ciizi deyisdiyini hesab etmek olar.

Amma E®(E)- E°( + 275) kesrin siireti |C,| ile yaxin oldugda axirinci
ifadedon goriindilyii kimi dalga funksiyas: keskin dayisir, elektronun ser-
best herakati giiclii heyecanlagir. Hor hans: hal {i¢iin mexrec sifra beraber
olan hallarda heyecanlagma maksimuma gatir. Ferz edek ki, =g olan
halda mexrec sifra yaxinlagir. Bu halda (2.11.15) ve (2.11.17) ifadesi me-
nasini itirir, qeyri-miieyyen olur. E®(k)— E°(k + 2zb) olduqda y; _(F)-
nin emsal sonsuzluBa yaxinlagir; bu o demokdir ki, v} _(7)-in y’(7)
halindaki payr y’(7)-in paymndan az deyil. E®(k)=E°(k +27g) bora-
borliyi doqiq 6donilan halda ise E°(£) hah cirlagmis olur, belo ki, ener-
jinin eyni bir giymetine y;(F) ve y;,_(¥) kimi iki miixtelif hal funksiyasi
uygun gelir. Cirlagmis hallar {igiin dalga funksiyasi heyecanlanma neze-
riyyasine uygun olaraq

v (F)=aw(F)+ BV ) (2.11.18)
soklindedir, burada o ve B namelum emsallardir. Cirlasmamis hallar
figiin @>> g,  cirlagmus hallar iigiin ise @ ve g emsallan eyni tertibli
komiyyatlordir. Bu hal biitiin
E* (k) - E°(k + 279)| <|C,| (2.11.19)
sortinde 6denilir. Beloliklo, sifinnci yaxinlagma kimi (2.11.18) funksiya-
s1m gotiiriib, onu

( B +U)(F)= Ey(F) (2.11.20)

tonliyinde yerine yazib v () ve ., (F) funksiyalarinin H° -in mexsusi
funksiyalan oldugunu nezesre alsaq,

aE (R (F) + BE° (k + 278),,, (F) + u(F)p’ () = Ey,(7) (2.11.21)
aling. Sadalik iigiin agagidaki isarelomeleri aparaq:
WF) =Wl F)=w,; E' (k)= E; E°(k + 278) = E, (2.11.22)
ve (2.11.21) tenliyini yeni isarelemelarie yazaq:
aEyw, + BEw, + Ulay, + Py,) = E(ap, + By,)- (2.11.23)

Bu tenliyi soldan uygun olaraq y; ve y; -yo vurub, 7 iizre inteqrallasaq:

U U .=k

ok +aU, + fU, =E, (2.11.24)
ﬂEz+-aU,l+ﬂUu=E,,

veya
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(E,+U, -E)ax+U,pB =0} (2.11.25)

Uya+(E,+U,, ~E)B=0
alinq. Bu tenlik E,e,# kimi ii¢ mechula malikdir. Tonliklor sisteminin
qeyri-trivial hello malik olmas: iigiin sistemin determinant: sifra be-
rabar olmahdir ki, bu da lazim olan lglinci tenliye verir ve buradan E
enerjisini teyin ede bilarik:

(El + Un - E) Ulz -
UZI (Ez + Uzz ~-E)
Bu tenliyi hall ederek ve U, =U,, =(U) =0 oldugunu nezero alsaq

0 (2.11.26)

o ; iy \/ (£, ‘4Ez) LU, (2.11.27)
olar. Dvvelki isarelomelare qayitsaq

£ BB+ E2°(k +218)  [[E°()- E:(k 28y 2.11.28)

alinq. Buradan gériiniir ki, W(#)=U(F) hayacanlanmas1 ilo
E’(E)=E°(k +21%) sorti ddonilon néqtolorlo enerji sigrayisa ugrayir.
Bu néqtolor iiciin  E(k)= E°(K)£|U,| olur v sigrayigin qiymeti qu,|-
dir. Kesilmoe sertini bagqa sekilde ifade edok:
2 - —
E°(E)—E°(E+2n§)=:—[k’ - (k +248)*]=
m

, (2.11.29)
=2 ang +47(kg)] =0,
2m

vaya
(k +78,8)=0 (2.11.30)
Bu sert eyani hendesi vo fiziki mena kesb edir. Bu sertdan goriiniir ki,
k+ngvo g vektorlari ortogonaldir. 2z¢ vektorunu quraq. Sekil -den
goriindiiyii kimi, 275 vektorunun ortasindan ona perpendikulyar kegirilmis
BE' miistovisi tizerinde yerlesen ixtiyari vektor 275 vo ya g vektoruna
perpendikulyar olacaqdir. Bger & vektorunun sekilde gdsterildiyi ki-
mi yerlegdirsek ki, onun sonu BB’ miistevisi iizerino diissiin, onda & ve
ng vektorlarimin comi £ +2g vektoru (2.11.30) sortini Odayir, demoli bu
g vektoruna perpendikulyar miistovinin tenliyi olur. & -nin (2.11.19) seorti-
ni 6deyen biitiin qiymetlorini tapmagq iigiin biitin g vektorlarii vermek
lazimdir. Bunun iigiin & fozasmda 275,275,245, bazisli ters qefosi qurub,
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gefesin biitiin diiyiin néqtelerinden & =0 koordinat baglangicina 275 vek-
torlarin1 kegirmek lazimdir. 27g vektorlarinin ortalarindan onlara perpen-
dikulyar keg¢irilmis miistoviler toplusu

E°(k +278) = E°(K) vo ya (k +n8,5)=0 (2.11.31)
sortini 6deyen biitiin & vektorlarim toyin edir.

B

x4y

k+ng

T om0
1 4
B zg

Sek. 2.5. Enerjinin kesilmeye meruz galdigi miistovinin qurulmas:

Belelikla, (2.11.30) tonliyi istonilon kristahin tors qofosine gore
Brillyiien zonalarim1 qurmaga imkan verir. Sokil 2.6-da miixtolif g
vektorlan ligiin (2.11.30) tenliyini 6deyen miistovilerin qurulmas: tesvir
olunmusdur. (2.11.30) tenliyine gore Brillylien zonalarinin qurulmasi on
tobii hal kimi giymetlendirilir. Ssas zonani qurmaq ligiin £ =0 ndqtesini
6ziinde saxlayan minimal goxiizliinii segmek lazimdir. Hocme géro sonra-
k1 ¢oxiizliinii tapib, ondan birinci zonam tecrid etmakle, ikinci Brillyiien
zonasini tapa bilerik ve s. bele ardicilligla sonraki zonalar da miieyyen-
lesdirile bilir.

N I\ A\ SN

’ I

X XN
i \‘\'\‘

P

fZJ"éiﬁ‘Fﬂ
" BUBUOBBUBN Zonalar
Sek. 2.6. Miistevi kvadratik gefes ligiin Brillyiien zonalar1
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Sade kubik gofes iigiin ters qefes de sade kubik qafes olur. Dger
koordinat baglangici £ =0 noqtesini qofosin diiyiinlerinden birinde yerlos-
dirsak, onda £ =0 noqtesine en yaxin alt1 aded diiyiin olur, onlar alt1
adad garsiligh ortoqonal miisteviler verer ki, bunlar dalga vektoru foza-
sinda terefleri 2;r/a ve hecmi 8z°/a’ olan kub amsale getirirlor. Bu
zaman hesablama baglangic1 k =0 gefesin diiyiinlorinden biri ile iist-iiste
diigiir, tors qofos 27b,,27b,,27b, bazisleri ssasinda qurulur.

Sethe merkezlesmis kubik kristalin ters qafesi hecme merkezlos-
mis kubik qefesdir, ve demsli, onun her bir diiyiin néqtesi sekkiz sn yaxin
qonsuya malikdir.

Koordinat baglangicimt k =0 kubik tepelerinden birinde yerlosdir-
sek, bu tepeni diger diiyiinlerle birlegdiren sekkiz parganm ortasindan

perpendikulyar ke-
¢on 8 miistevi bir-biri ile kesiserek diizgiin sekkiziizlii (oktaedr) emslo
geotirir. Kaesici miistoviler diagonallarm

(zla,xla,x/a), (-x/a,x/a,x/a) ve s. koordinath noqtelerinden kegir. No-

ticade sek.2.7-de gosterilen Brillyiien zonas: alinir. Bu 8 dene diizgiin al-
tibucagli ve 6 dene kvadratdan ibaret ondérdiizliidiir.

¥

Sek. 2.7. Sethe markezlegmis kubik qofos igiin Brillyiien zonalan.

Noqtelerin koordinatlan Z larla gostorilmigdir.
a

Gostormek olar ki, birinci, ikinci ve s. Brillylien zonalarinin
hacmleri bir-birine beraberdir. Belelikls, birinci Brillyiien zonasmnin her
bir néqtesine ikinci, iigiincii ve s. zonalarda bir ndqte uyZun gelir, yeni
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biitiin Brillyiien zonalarinda elektron soviyyelerinin say1 eynidir. Demesli,
ager biz birinci Brillyiien zonas: iiglin elektronun hallarmi tapmis olsagq,
onda diger zonalar tigiin de bu eyni olaraq tekrarlanacaq. Ona gére da he-
sablamalar1 yalniz birinci Brillyiien zonasi ii¢iin aparmaq kifayetdir. Y’ oni
istonilon diger zonam hemiso faza fozasinda birinci zonaya getirmek olar.
Mohz bunun iigiin adoten birinci zonaya getirilmis Brillyiien zonasi da
deyilir. (2.11.30) tenliyinin hendesi menasmm aragdirmaqla, onun fiziki
menasint miioyysnlosdirak. l/ﬂ =2x/1, burada 1 - de-Broyl dalgasimn

uzunlugudur, ‘Zil =¢/d, burada ¢-tam eded, d ise b vektoruna uygun diiz

goefosin atom miistevileri ailesinde en yaxm miistoviler arasindaki mosa-
fodir; ¥ vektoru ilo miistevinin normah arasindaki bucaf (diisme
bucagm) @ ile isare edib, (2.11.30) sertini

(kb)+b* =0 (2.11.32)
vo ya
-%’igcosawg;:o (2.11.33)
kimi yaza bilerik. ¢,d ve r-ye ixtisar ederek
2dcosf =£A (2.11.34)

yoni rentgen siialarinin interferensiyas: iigiin Vulf-Breqq sortini (-
bucagin siiriigme deyil, diisme bucag1 oldugu forgini nezers almagqla) ali-
1g.

Belolikla, cirlagma Brillyiien zonalarimn sarhoddinde yerlogan
hallar iigiin miisahids olunacaq, bu iso mshz Vulf-Breqq qayitmasmm
miisahido olundugu hallardir.

Bu zaman enerjinin iki miixtolif giymetine dalga funksiyalarmin
cemi vo forqi soklinde iki miixtelif kombinasiyas: uygun gelir. Bu iki
dalgamin cemi kristalin uygun atom miistevilerin paralel Brillyiien zonasi-
nin sarhoddi boyu 7§ + k vektoru istigametinde yayilan dalgani verir. Be-
lelikle, enerjinin kesilme sebebinin ¢ox sade ve aydin izahmna gelirik.
Vulf-Breqq qayitmasi naticasinda diigon vo qayidan dalgalar interfe-
rensiya edirler; atom miistovilorine perpendikulyar istigamatlorda
durfun dalgalar yaramir, qacan dalgalar ise yalmz atom miistavilori
boyunca yayila bilerler. Qadagan olunmus hallara miivafiq olaraq enerji-
nin de miileyyan qiymetleri geyri-minimum olur. Brillyiien zonalarmn
biitiin sorhedlerinde enerji kosilmaya moaruz qalir.

Brillylien zonalarinin serhedlerine yaxin hisselerde de miieyyen
heyecanlanma bag verir. Kesilme ndqtsleri etrafinda
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£y~ EE+ EE +278) i“/{go(ic‘)ﬁu Eo(l;+2;zgr)] ol @1135)

2 2
ve ya
2p2 2 2\?
E(E)=h—k+M(§,E + ) i\/(ﬂ) 8.k +7B) +(Ux|2 (2.11.36)
- 2m m m
yaza bilerik. Brillyiien zonasinin serhaddindeki négtelarin dalga vektorla-
rn & -la isare edak. (g,%, +78) =0 oldugundan,
E) =2k 4y | 2.1137)
2m

alimr. Belo olan toqdirde ixtiyari £ hali iigiin

- L A A L
E(k)— E(k,)= —‘—’+7(8=k+ﬂ3)i

2m 2m

— (2.11.38)
i\/(fhﬂ @y +fuf ~[u,|=sE)

yaza bilerik. Bu ifadeni £, noqtelorine nezeren Teylor sirasma ayiraq.

Aydindir ki, f(k,)=0. Elektronlarn siireti iigiin
- - - 2 2 - 3 say oo
5 = ZEK) =@+1”§'_i1(-”"—) (8% +28)8 (2.11.39)
hdk m m A m P LR »
(—»~ &k +78) +|U,|
. m

alinir. Serbest heroket (Brillyiien zonasinm serheddi yaxmhiginda yerlos-
meyen hallar) ti¢iin siiret

p=2k (2.11.40)

m
oldugu halda, Brillyiien zonasmin serhadleri yaxmlifinda siiret kvaziim-
pulsla eyni istiqamotli olmur. Zonanin serhoddinde £ = k, oldugundan
B TE_RE g (2.11.41)
m

m m
aling. Qeyd edok ki, &, + 75 vektoru zonanimn serhed miistovisinde yerle-
sir. Enerjinin kesilmeye meruz qaldifi néqtelerde siirat serhad boyu yé-

nolir. Aydindir ki, siiret Brillyiien zonalarinin kigik yaxin etrafindaki noq-
telorde de serhed miistevilerin paralel fistiin istigametlore malik olaca-

O=

qdir. i{i sorhed miistevisinde yerlogdiyinden, izoenergetik sothlor ko-
L

92



silmaye meruz qaldiglari Brillyiien zonalarinmm ssrhodlerine ortoqo-
naldirlar. £, :=-zg hali iigiin siiret sifra beraber olur, bu ise atom miiste-
vilerine perpendikulyar istiqgametde miimkiinsiiz oldugunu gosterir. Bu

noqtaler liglin —-dlgzo oldugundan, hemin noqtelerde enerji ekstremum
¢

qiymetler alir. Ikinci tdremeni tapaq:
- 2
IEF)_1, 2 gl (2.11.42)

h dk m m? nﬁ;" 2 . 3/2
{(‘;'r) @k +m)+ Iv,l’}

Brillyiien zonasinin sarhaddindeki nogteler ligiin

4E() =i[1 nhg (2.11.43)
wdE |, m|  mU,|
k, ekstremum nogqtasi olsa
LER) 1 _1f, T (2.11.44)
k|, m m{ mu]
voya
- — Thz? (2.11.45)

olar. «+» va « » isareleri enerjmm minimum ve maksimum giymatlerina
uygundur. Qiymotleri yerine qoysaq, m'-i qiymetlendirmek olar;
h~10™csan, g ~10°m™, m~10™kq gotiirsek (zhg)/m= (107 -10"y' /10" =

=10"¢c~6eV; ‘UE] ~leV qobul etsak, m" =m(1+6) aling, yoni enerjinin mi

nimumu iigiin  m’ <0, maksimumu figiin ise 7z, %
m’ >0, eyni zamanda |m’|<m, yoni effektiv
kiitle serbest elektronun kiitlesinden kigikdir.

(2.11.45)-de moxracde vahidi nezere alma-
saq

gl

aliriq, yoni a) m -qadagan zonasmmn eni ile

miitenasibdir; b) enerjinin artmast ilo |m’| a
azalir, bele ki, daha yiiksek enerji zonalarm  ggk.2.8. Miistovi kvadratik
qofasin izoenergetik xotlori
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da !m' asagidaki zonalardakina nezeren daha kicikdir.
Brillyiien zonalarinda her hans: istiqgametde izoenergetik sothlorin
formasmin ve enerjinin & -dan asihiligina baxag.

k=0 oldugda birinci Brillyiien zonasmin yaxin otrafinda izoene-
rgetik sothler sferik formadadirlar. $ekil 2.8 -de k, =0 miistovisinde izo-
energetik xetlor tesvir olunmugdur. Merkezden uzaqlagdiqca sferalar de-
formasiyaya ugrayirlar. ©ger zonalarm kiinclerinds enerji seviyyolorinin
ellipsoidin hisseleri oldugunu nozere alsaq, bunu asanliqla anlamagq olar.

4
{ (2]

2R
\/ \/. \
\ ”

T T N A A T I
* a & . & &

$okil 2.9. Her hansi istigamet iizro enerjinin dalga vektorundan astlilig

2.9-cu gokilde birdlgiilii kristal gofes iigiin kvaziserbest elektronun
enerjisini dalga vektorundan asiih@ gésterilmisdir. icazeli zonalar bir-
birinden qadagan olunmus zonalarda aynilirlar. Icazeli zonalar daxilinde
enerji ti¢lin

E(k +27b) = E(k)

periodiklik serti 6denilir. Bu sabebe gére enerjinin dalga vektorundan
asthlif: eyrilerinin sokildeki biitév hisseleri birinci Brillyiien zonasma
gotirile biler. Bu zaman enerji dalga vektorunur goxqiymetli funksiyasi
olur, amma her bir enerji zonasi ve ya zolag iiciin enerji birgiymetlidir
(real kristallarda hetta bir zolaqda bele enerji goxqiymetli funksiya ola bi-
ler). Qrafikleri iki qonsu enerji zonalarinin ekstremumlari birinci

Brillylien zonasinin merkezine diigmek gerti ile qurmaq daha rahatdir
(sek. 2.10).
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Golocekdo gorecoyik ki, real kristallarda
miixtolif enerji zonalarmm ekstremumlar
Brillyiien zonalarimin miixtalif néqtaelerinda yer-
logo bilor.

Periodik potensialin xarakterinden asili
olaraq icazeli zonalar bir-biri ile iist-iisto diige
bilar. Onlar arasinda enerji forqi 2JU,| olsun.

Kvadratik kristal qofesda horeket eden kvazi-

ﬂ\"\

e

2
sorbest elektronun enerjisi E(k)= —;‘-—(kj +k})
m

kimidir. Bu enerjiye k.k, vo E(k)koordinat-
larinda ( E(k)-firlanma oxu olarsa) firlanma 2
paraboloidi uygun gelir. $ekil 2.11-de bu pa-

. . .. . . P s V-1 g
raboloidlerin &, =0 miistevisinde &, =:t; “ ¢
miistovileri ile kesiyindeki 2JU | enerji forqi  Sokil 2.10. Osas Brillyiien
kifayet qader kigikdirse, onda & = i% agag1 zonasinda enerji spekiri
zonanin yuxari serheddi, iist zonanin k=0 -daki agag1 serheddinden yu-
xarida yerlogor, yoni k&, -in miixtslif qiymetlerinde zonalar bir-birini
gismen orte biler. Bu zaman elektron agqar ve ya gefes atomu ile togqu-
sarken onun dalga vektoru k (ve ya kvaziimpuls p) mieyyen qoder
dayisile biler, ona gore do elektron enerjisini deyismedan bir zonadan
digerine kego bilar vo neticede kristalin fiziki xasselerinde ciddi deyisik-
lik miigahide oluna biler.
: AE
]
Ay

INSNNN

AN

v

a

;
H
!
|
'
i
,
1
i

4

a

Sek. 2.11. icazeli zonalarn bir-birini qismen 6rtdiiyii hal
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§ 2.12. Kvazibagh (giiclii rabitali) elektron yaximlagmasi

Berk cisimlerin zona qurulugunu daha derin enerji seviyyelerini
nozere almagqla taqribi hesablamagq tiglin Blox terofinden teklif olunmus
kvazibagh (giiclii rabitali) elektron yaxinlagmasi tetbiq etmak olar. Belo
yaxinlagmada ferz olunur ki, elektronun izole edilmis atomdaki enerjisi
kristal qafesdoki atomda malik oldugu enerjidon ¢ox az ferglenir. Tebiidir
ki, bele yanagsmada serbest ve kegirici elektronuna nisbatan daha gox
kimyovi alagelerde istirak edon daha dorin tebagelerde yerlesen elektron-
lann hali nezere alinir. Bu iisul atom orbitalarimin xatti kombinasiyasi
metodu ads ile kvant kimyasinda daha genis istifade olunur.

Kristal gefesin qarsihigh tesirde olmayan atomlardan ibaret oldugu-
nu gebul ederek, heyacanlasma neazariyyesi iisulunu tetbiq edib sifirinci
yaximlagma kimi elektronun kristaldak: halim segib, periodik saheds elek-
tron ti¢lin Sredinger tonliyini yazaq:

Hy(F)= Ey(F),

n n? (2.12.1)
H=——A+U®F);, UF)=UF + i)
2m

Izols edilmis atomun hamiltoniarm

A 2

Ho=-asv @) (2.12.2)
2m

kimi isare edok. Onda bele atom iigiin Sredinger tenliyini asafidak1 kimi
yaza bilerik:

Haoy, ()= Ey,(F) (2.12.3)
bu tenlikde V7 (r) - izole olunmus atomda elektronun potensial enerjisi;
E,-her hansi seviyyenin enerjisi, y,(7) ise E, soviyyesino uygun dalga
funksiyasidir. $ekil 2.12-de izole olunmus atomun enerji soviyyelorinin
sxemi verilmigdir. Atom dalga funksiyasinin forgli xiisusiyyeti onun me-
safeden ¢ox keskin asililigindadir: r-in her hansi giymetinden baglayaraq
dalga funksiyas: eksponensial qanunla kigilir (sek. ). Atom ii¢iin bu ten-
lik hell olunmus sayilir. Birinci yaxinlagmada kristalda elektronun enerji-
sini tapmaq {liclin sifirinct yaxinlagma tigiin dalga funksiyasim1 segmok la-
zimdir. Bu megsedle evvelce forz edirik ki, kristalda atomlar bir-biri ile
qarsiligh tesirde deyildirlaer. Koordinat baglangicini her hansi niive iizeri-

no salsaq, galan niivelerin koordinatlarini translyasiya vektoru seklindo
A=na +nd, +nd,
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kimi tesavviir etmak olar. Cari radius-vektoru 7 ile igare etsok, onda 7 -in

sonu ilo 7 niivesi arasindaki mesafo |F - #ijoldugundan, n-ci atomdaki
elektronun dalga funksiyas: y, (F — 7) soklinde yazila biler.

Kristaldaki elektronun dalga funksivasi ° () atom y_(F - #) dalga
funksiyalarindan tegkil olunmalidir:

v (@A) =YW, (F-h) : (2.12.4)

Sek. 2.12. Izole olunmug atomun potensial enerjisi vo enerji saviyyelari

c, omsallar ele segilir ki, °(7) translyasiya sortini 6desin:

W' (F + i) =Py (F) (2.12.5)

Translyasiya sortinin 6denilmesi {igiin ¢, emsali
c, =e'®™ (2.12.6)

seklinde segmek olar. Onda (2.12.4) ifadesini
' (F) =Y.'y, (F - m) (2.12.7)

kimi yaza bilerik. Bu funksiyanin (2.12.5) sortini 6demesini asanligla
yoxlamaq olar:

WO + )= TPy, (F - i+ i) = e 4Py [F (- 7)) =
=Ty, ¢ -1)

Aydindir ki, I =/ -#, m-in aldif1 qiymetleri alir, amma bagqa ardicil-
ligla, ona gore de

ZI:e"”’(//a(? ~-D=yp'F) (2.12.9)

olur ve demaoli, translyasiya serti 6denilir.

(2.12.8)
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w,(F-1) vahide normalagdigi halda °(F) normalagmigdir. Onun norma-
lagdirict vurugunu tapaq:

fo” Fw (Fdr = j[;e"“’”w;(F - ﬁz)][zﬁ:e”*”ﬁ’q/a F- h')]df =

. (2.12.10)
Y3y (F - m)w, (F - A)dr.
WA
Oger
F—m=F; F=F+m; dr=dr' (2.12.11)
olsa, onda
[, 7 - iy, (F - Bydr= [w,(FWw.[F - (i - s . (2.12.12)
w.(F) ve w,[F—(ii—m)] dalga funksiyalarinin hasilinin inteqrali # ve 7
niivelerinin veziyyetinden deyil, yalniz, onlar arasmdaki i =7-m mesa-
fosinden asilidir.
fwi (P, (F' -T)dr' =S, (2.12.13)

ile isara edok. 7 =0 oldugda, S, =0. Ogor niiveler arasindaki mesafe ¢ox
boyiik olarsa, dalga funksiyalar: bir-birini értmiir ve S, praktiki olaraq sif-
ra beraber olur. S, kemiyyetleri yalmz 7 -lerin kigik giymetleri iigiin s1-
firdan forgli olacaq. #-m ve fm-in fikse olunmus her bir qiymstinde
eyni giymetler iizro deyigdiyinden, 7 iizre com 7 iizre cema berabar
olacaqdir:
e [y (7 - iy, (F - A)dr = Y e'™S, (2.12.14)
Ikinci com isa;rasinin altinda eyni sekilli z’e"‘-"' 'S, | hedlari durur ve onla-
rin say1 kristaldak1 N - atomlar sayma beraberdir. Onda
¥ Fw' Fdr =N s, (2.12.15)
aling. Indi heyecanlanma operat(;runun goriiniigiinii tapaq. Ferz edok ki,
kristal o qoder dartihb ki, atomlar arasinda elaqeler nezere alinmayacaq
deracede kigilib. Onda kristalin periodik potensial sahesi izole olunmus
atomun tekrarlanan periodik potensial sahesi olur (sok. 2.13). Ona géro
UF)=2V,(F-7) (2.12.16)
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U(r) a
—-a 0

SRR

Sok. 2.13 «Dartilmis» kristal qefasin sahesi

Bu comin forqli xiisusiyyati ondadir ki, her bir 7 ndqtesinde U(F)
funksiyas1 en yaxin atomun potensial ayrisi ile miieyyan olunur. Atomlar
bir-birine yaximnlagdiqda izole olunmus atomlarin potensial oyrileri elek-
tronun biitiin niivelerin sahelerindaki potensial enerjisini verir (sekil 2.14),
amma bu zaman atomlar arasindaki garsihigh tesir nezere alinmir, bagqa
sézlo, com 6ziine uzlagan deyil. Forz edok ki, qefesin ziine uzlasan po-
tensial enerjisi hor hans1 W(7) enerjisini olave etmokle alde olunur:

UF)=SV.(F - i)+ W(F) (2.12.17)

Sok. 2.14. Elekiron tebagalerinin qarsihigh tesiri nezers alinmayan halda
kristal gofosin sahesi

w(7) funksiyas: periodikdir, bele ki, U(F) vo Y.V, - #) funksiyala-

n periodikdirler; w(F) funksiyasi xiisusi néqtelere malik deyil; U{#)-in
xiisusi noqteleri ¥, (7 — i) -atom potensial oyrileri ile otiiriiliir. Bagqa sozle,
w (i) sifra yaxin, W(7) ise her yerde mehduddur. W (¥)-in analitik ifadesi
«molum» U(F) ve V,(F-#)-leriizre asanhqla tapihr:
WFE=UF)- YV (F~R) (2.12.18)

W(F) enerjisi atomlar cezb olundugu hallarda (r2a) menfi, kristal gox
giiclii sixildigda onlar bir-birinden itelenmeye basladiqlan1 halda (r<a)
iso miisbat olur.
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Kristalda elektronun enerjisini tapaq. Malumdur ki, sifirinci yaxin-
lagmada y° dalga funksiyasi birinci yaxinlasmada E® enerjini tapmaga
imkan verir:

[- :—A LSV F-R)+ W(;)]w(f) = EO%°(7) (2.12.19)
m E
Bu tenliyi soldan ™ () -e vurub, onu kristalin hecmi iizre inteqrallasaq:
fo (F){— Eh-'A + V. F -+ W(F)]w"(?)dr
m A
fv* P’ Far
alinq. Mexracdeki ifade (2.12.15)-don melumdur. Sursti hesablayaq:
I= j.,/"‘(f)[- ;—mA + 2V, (F-A)+ W(F)]yf"(?)dr = {[Ze-’(%;(f - 1‘)] x
X {— %A + XV GF-)+ W(F)][Ze"ii’y/a(F - ?)]} = {Z: e [yl -T)x (2.12.21)
x [— —;—:;‘-A +ZV.F =R+ W Ew, - t‘)]}dr
Forz edak ki,

I-F=p F=f+l; F-l=r;dr=dt; @ =a-L,WF=WF); (2.12.22)
Onda / inteqralimi birqgat comlor goklinde yazmaq olar:

I= N{Zp:e"ii” fw. (7')[- %A’ + 2 V.(F -7+ W(;")]y/,, F - ﬁ)dz"} (2.12.23)

EY

(2.12.20)

[—:—;'4'1“K(F'—ﬁ)+{ZK(7'—ﬁ')+W(7')} WF=p)=Ey,(F-p)+

P (2.12.29)
3 2V F )+ W (F) w,(F - p)
oldugunu nazors alsagq,
T-Ngeoly; (r)[E, + {z V7 )+ W - ﬁ)ﬂwﬁ' P 1225)

=NE,Y ™S, +NY.e®[y; (?’){ZVa F -+ W(F')}W, (7' - p)dr’.
F] F Ap

yaza bilerik. Ikinci firlananda p=0 olan heddi aymb, onu C ilo isare
edok:

C= [ OEV.G -+ W@ 2.12.26)

C komiyyoti sahonin 6ziino uzlasan xarakterini nozero almaqla har
hansi atom iiciin elektronun ortalasmiy potensial enerjisini ifads edir.
Indi 7 iigiin ifadeni asagidak: kimi géstermek olar:
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1=NE,Y ™S, + NC+NY.e™ fy.(#)x

? ? (2.12.27)
x [Z_Va(F' -A)+ W(?’)]y/a(?’ — p)dr'

fuoF ){Z Vo(F —r)+ W(F')}//.,(F' ~ p)dr' = A(p) (2.12.28)

kimi igare edok.

A(p)- miibadila enerjisidir vo onun yaranma sobabi har bir
elektronun istanilon niivonin otrafinda ola bilmasi ehtimahdir. Bu
6ziinil onda biruze verir ki, 4(p)-nin meydana ¢ixmasinda bir-birinden |p|
masafado yerlogon iki atomun dalga funksiyas: istirak edir. Bagqa sozls,
bir-birinden || mesafede yerlosen iki niive elektron miibadilesi ede bilir.
Aydindir ki, A4(p) miibadile enerjisi yalnmz |p|-nin kigik qiymetlerinde
shamiyyet kesb edir. Atom dalga funksiyalar1 eksponensial xaraktere ma-
lik olduglarindan |p|-nin boyiik qiymetlerinde 4(p)=~0 olur. Fiziki menaca
bu o demokdir ki, miibadile yalniz an yaxin atomlar arasinda bas ve-
rir. Istonilon hor hansu iki atom qonsu atomlarin ardicil miibadilasi
yolu ils elektron miibadilesina girir. Bagqa sozle, elektronlar ayri-ayri
atomlar atrafinda lokallagsmirlar, onlar miibadila yolu ila bir atomdan
digorina kegarok kristal boyun sorbast yerdeyiymods olurlar. Bundan
basqa geyd etmok lazimdir ki, 4(p)-nin meydana ¢ixmasinda asas rolu is-
tonilen niivenin atrafinda shemiyyst kesb eden giymete gatan W(F) pe-
riodik sahesi oynayir, eyni zamanda #'#0 ve #=p oldugda V, (7 -#")
«miibadile eden» niiveler etrafinda ¢ox kigik qiymete malik olur.

I -nin ifadesini nozore alaraq E® enerjisini
N E"Ze:(iﬁ) S,s -C- Z el(iﬁ) A(P)]
2 P =

E® = -
NZ e'("ﬁ)sii
_, g Ze'(ip)A(i’) (2.12.29)
=E, - C[PZe""”Si} - pz ey S,

P
kimi ifade ede bilerik. Buradan goriiniir ki, birinci yaxinlagmada atom-
lar sisteminin elektronlarimin enerjisi, izolo olunmusg atomun elektro-
nunun enerjisina (£,) barabordir. Atomlar bir-birina yaxinlagdiqda
(yoni elektronlarmn digor atomlarin niivoleri ve elektronlar ils qargi-
hqh tosirini nazaro aldiqda) enerji saviyyalari C kemiyyati qador enir
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va hor hansi ena malik zolaga parcalamir. 5 =0 oldugda §,=0 ol-
dugunu noazere alsaq, yaza bilerik:
E?=E,-C~ Ze«‘?i)A(i,) (2.12.30)

Sade misal kimi kubik gefese baxaq. Bele qofesdo her bir atom
asafidaki koordinatlara malik alt1 en yaxin qonsuya malikdir:
(1,0,0) (-'1,0,0)
P=aj(0,1,0) (0,-1,0) (2.12.31)
(0’031) (0’0"—1)
Miibadile enerjisini izotrop qebul etsek: A(p)=A(p)=4 vo daha
uzaq atomlarla elektron miibadilesini noezare almasaq (2.12.30) -dan
EN"=E -C- Aie'(k“) =E, -C—-A(e"™ +e™ +e"" +e™ +e" +e™) = (2.12.32)
= E, ~C- 2A(cosk,a+cosk a-+cosk.a)= E(F)
Buradan goriiniir ki, enerji £ dalga vektorundan kvazikesilmez asili
olub, E, vo E_ qiymetleri arasinda deyisir:

E, =E,-C+6|d,
E,=E,—C-64. (2.12.33)

Belolikle, kristal amalo golarkon atomlarin qarsihqh tosiri ne-
ticosindo izolo olunmus atomun £, -enerjisi C komiyyati qadoar asag:
enir vo eni 12|4 -ya barabor (sade kubik gafes ii¢iin) zonaya vo ya zo-
laga parcalamir. Enerji zonalari1 enerjinin gadafan intervallar-
gadagan zonalari ila bir-birindan ayrihriar (sok. 2.15).

N f TIITIIzIn
- lﬁ
e misimee . p 22777777
a) b) c)

Sekil 2.15 Atomlar bir-birine yaxinlagarken enerji
saviyyelorinden enerji zonalannin smele galmesi
Zonanin eni miibadile enerjisinin qiymetinden asihdir:
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AE=|E,, - E|=12|4)

Diger terofden .4-nin giymeti qonsu atomlarin dalga funksiyalarinmn bir-
birini 6rtme cblastindan asibdir. Enerji soviyyealeri derin oldugca (se-
viyyelerin sira némresi kigildikco) qonsu atomlarin dalga funksiyalarinin
bir-birini rtme oblast1 azalir, bununla beraber, onlar arasindaki miibadile
enerjisi ve demeli, enerji zonasinm eni de Kigilir. Buradan goriintr ki, da-
xili elektron tabagolerinin enerji saviyyelori xarici elektron tebaqgpla-
rininkine nisbaton daha kigik parcalanmaya moruz qahrlar, belo ki,
daxili tobagolarin elektronlar: fozanin daha kicik ol¢iilii oblastlarmmda
lokallagirlar. Sok. 2.15-de atom seviyyelerinden enerji zonalannmn ya-
ranma sxemi gostorilmisdir. Bu sekilden goriindiiyii kimi enerjinin art-
mas: ilo icazali zonalarn eni artir, gadagan zonalarmmn eni iso azalr.
Saviyye no qadar yiiksokdo yerlosirss, o, daha gox agaf1 enir vo daha
genis zonaya parcalanir.

Sek. 2.15-de atomlarn bir-birine yaximlagmasi ve kristal amole go-
tirmesi zaman: seviyyelerin zonalara paralanmas: gosterilmisdir. a,-real
kristal qefasin periodudur.

Tetraqonal ve ya rombik kristallik sistemlor iigiin miixtelif istiqa-
motlorde atomlararas1 mesafoler de miixtelifdir, ona gore do miibadile in-
teqral1 da istigamotden asili ola biler. Qonsu atomlarin p koordinatlarini

agafidaki kimi isare edek:
(a,,00) (~a,0,0)
i’ = (01 az ’0) (0,—612 90) (2. 12.34)

(0,0,2,) (0,0-a,)

Bu istiqgametlore miivafiq miibadile inteqrallarm 4,4, ve 4,-lo
isare etsok,

E(k)=E, —c — 2(4,coska, + 4, cosk a, + 4, cosk,a,) (2.12.35)
alariq. dE(k)/dk =0 gebul edorek ekstremal noqteleri tapa bilerik. Asan-
ligla mileyyen etmek olur ki, enerjinin ekstremumiar &, =0 ve k, =1z/a,,
yoni Brillyiien zonalarmmn merkezinde ve topelerinde yerlosir. &, -
noqtelerine nezeren E(k)-ni Teylor sirasina ayirarag, iimumi halda

" 1d’E .+ =
ER)=E,, + 5 (B =)+ (2.12.36)
vo ya
By=£,-C 234+ 30k 1, =0) @.1237)
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ve

2
- g 13w z z y
ER)=E,-C-22 4+ —lk+Z | |k =+Z 2.12.38
k) =E, §'+ .Z::m,[' a,)(” a) ( )
aling. Effektiv kiitlo agagidaki kimi ifade olunur:
24.a}
e R 0
h
2
m =4 0 2—’:1 0 (2.12.39)
i
2
0 o 244
h

burada «» isaresi k,=0, «+» - ise (xz/ astrla;trnl/a)=n(b,b,,b,)
noqtalarine uygundur.

Effektiv kiitlenin isaresi miibadile enerjisinin igaresi ile toyin olu-
nur. 4,>0 olarsa, Brillyiien zonasinin merkazinde enerjinin maksimum,
topa ndqtelerinde ise minimum giymetleri yerlogir. 4 <0 oldugda ise
Brillyiien zonasinin merkezinde minimum, tapo niqtelarinde ise enerjinin
maksimumlar1 yerlesocokdir. E(k)-nin analitik asithilifindan bilavasite
goriindiyii kimi, enerji hagigeten de (k - ,)-in kvadratik funksiyast olub,
27b periodikliyine malikdir.

Effektiv kiitlo tenzorunun komponentleri maksimum ve minimum
ndqtelorde modulca eyni olub, yalmz isaroce bir-birinden forglonirler.
Bagqa sozle, eyni zonanin maksimumu ve minimumu otrafinda izoenerge-
tik sethlerin formalar1 eynidir. Effektiv kiitls tenzorunun komponentlo-
ri miibadils enerjisi ilo tors miitonasibdir:

2
2a’ 4,

Miibadile enerjisi icazali zonalarm enini miisyyen etdiyinden, séy-
lamak olar ki, effektiv kiitlo enerji zonalarimin eni ile tors miitonasib-
dir. Buradan malum olur ki, enerji zonas: no godor yiiksokda yerlo-
sirss, ondaki yiikdagiyicilanin effektiv kiitlolari de bir o gadar kicik
olur.

Ekstremum otrafindaki izoenergetik sothlor ellipsoidler goklinde
olurlar, masalen, 4, <0 (k, =0) iigiin

m ==

(2.12.40)

2 2 2 2
EF)=E. +ﬁ2_(ﬂ_+ _"LJ:_]_ (2.12.41)

m.m, m,
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