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  نوار انرژي جامدات
  
  

  هدف کلی
سـازي مسـئله از    سـاده  بـراي هاي رسانش فلزات پرداخته شـد.   به الکترون  6در فصل 
(نادیـده   شـبکه  يهـا  ) حذف اثرات یـون 1هاي استفاده شد که عبارت هستند از:  تقریب

نظـر نمـودن اثـرات     ) و صـرف 2هـاي رسـانش    بر روي الکترون گرفتن پتانسیل شبکه)
 هـاي رسـانش را   مسئله الکترون ها دیگر. این تقریب ها نسبت به یک کنشی الکترون رهمب

تقریـب دوم را  فقـط  نمایـد. در ایـن فصـل     کنش تبدیل مـی  بدون برهمبه گاز الکترونی 
هاي شبکه را در نظر خواهیم گرفت. نشـان خـواهیم داد بـا     خواهیم داشت و اثرات یون

هـا   الکترونـی الکتـرون  هـا، سـاختار     اي ناشی از یون هدر نظر گرفتن اثرات پتانسیل شبک
 . شود توصیف مینوار انرژي ي  توسط نظریه

  
  یادگیري هاي هدف

  دانشجو پس از مطالعه این فصل باید،
رفع تبهگنی ترازهـاي اتمـی ناشـی از ایـن      بلور وهاي  هاي یون پوشانی اربیتال همبا  .1

  شود. آشنا پوشانی  هم
کترون در یک شبکه پتانسیل تناوبی کـه بـه تـابع مـوج بلـوخ معـرف       . با تابع موج ال2
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ترین مدل کـه سـاختار نـواري الکتـرون در یـک       به عنوان ساده پنی-مدل کرونیگ. با 3
  دهد آشنا شود.  اي نمایش می پتانسیل دوره

   .ون کارمن) آشنا شود-نهایت و تناوبی (بورن . با شرایط مرزي پتانسیل بی2
هاي که بردار  الکترون هدهاي رسانش، نشان د با استفاده از شرط پراش براي الکترون. 3

پتانسیل شبکه را دیـده و تقریـب الکتـرون آزاد    د نرس بریلوئن میمناطق به مرز   موج
   شود.   ها دیده نمی براي آن

  
  مقدمه

کتـرون آزاد  ال مـدل  ، خواص الکترونی فلـزات را بـا  6مطالب گفته شده در فصل  طبق 
دیـراك (بـه دلیـل     -کنش که از آمار فرمی توان به مانند یک گاز الکترونی بدون برهم می

همـه   یی. اما این مدل، قادر به پاسخگودر نظر گرفت ،کنند شان) تبعیت می فرمیون بودن
که در ادامه بـه آن خـواهیم    . نظریه نوارهاي انرژي،1باشد فلزات نمیالکترونی سؤالات 
خـوب،   يبنـدي مـواد بـه رسـانا     ما را به توصیف خواص الکترونـی و طبقـه   پرداخت،

  سازد. رسانا و نارسانا قادر می نیم

  نوارهاي انرژي در جامداتنظریه  7-1
هـاي منـزوي    براي درك مفهوم نوارهاي انرژي، بهتر است از ترازهاي انـرژي تـک اتـم   

اي، یـک جامـد بلـورین     بکهها با یک نظـم ش ـ  شروع کنیم. با کنار هم قرار دادن این اتم
ها و نوع شبکه طوري است که انـرژي کـل    بین اتم orترازمنديشود. فاصله  تشکیل می

. حـال بـه طـور    (حالت پایه)داراستدر دماي صفر مطلق سیستم حداقل مقدار خود را 
در حالـت بلـوري   or ترازمنديها خیلی بیش از فاصله  ذهنی فرض کنیم فاصله بین اتم

پوشانی با هم  گونه هم ها هیچ هاي اتمی اتم . در این حالت اربیتال)الف)1-7(شکل(باشد
(حالـت  انرژي اتمی مخصوص به خـود را دارد داراي ترازهاي ندارند. در نتیجه، هر اتم 

  .  منزوي)
 

                                                                                                                 
Jo و ... . مانند: اختلاف رسانندگی در فلزات1
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p,s,sاربیتال اتمی الف) اي طرحوارهنمایش  .1-7شکل   بـا فاصـله    بلور بریلیـوم هاي  اتماز  221
orrترازمنديتر از حالت  بسیار بزرگ اتمی بین پوشـانی   دیگر هـم  هاي اتمی با یک ربیتالکه ا<<

تعـداد   N(گانـه  Nندارند و مجموعه داراي انرژي با همان ترازهاي اتمی بریلیوم ولی با تبهگنی 
پوشـانی   بلور هـم  or ترازمنديها در فاصله اتمی  اتمار گرفتن . ب) با قرباشد ) میهاي بلور اتم

ــال ــک    اربیت ــا از ی ــدن ترازه ــدا ش ــی و ج ــع تبهگن ــی باعــث رف ــا اتم ــر ه ــه منج ــه  دیگرک ب
اثرات جدایی بین نمودار ) ج شود می )تبدیل به نوار انرژي(ترازهاي انرژي  شدگی پهن
Jo  .شدگی ترازهاي انرژي پهنبر  بریلیومبلور  در rاتمی
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هاي الکترونـی مجـاز در ایـن جامـد بـا فاصـله بـین اتمـی بسـیار           بنابراین انرژي
orrبزرگ (تعـداد کـل    Nهاي منـزوي بـا تبهگنـی     اتم یاتمترازهاي   ، همان انرژي<<
هم و رسـیدن  ها نسبت به  ). با نزدیک شدن اتمالف)1-7باشد(شکل( ) می١هاي بلور اتم

2ي ترازمندي به فاصله
orپوشـانی پیـدا کـرده و دافعـه      هاي اتمی با یکدیگر هـم  ، اربیتال
. ٣گـردد  هـاي انـرژي مـی    باعث رفـع تبهگنـی در تـراز    پوشانی الکترون ناشی از این هم

 ي نحـوه  کنند. از طـرف دیگـر   رو مقادیر انرژي ترازها با فاصله بین اتمی تغییر می این از
نقش  اتمی تغییرات ترازهاي انرژي درها  تالیپوشانی ارب همو  ها (نوع شبکه) آرایش یون

شـود. ترازهـاي انـرژي تـبهگن بـه       ها مـی  که آن باعث رفع تبهگنی کند مهمی بازي می
نـوار انـرژي گفتـه      شـوند کـه بـه آن    تبـدیل مـی  w اي از ترازها با پهناي مشخصی دسته
گیرد بسـتگی بـه نـوع آخـرین      بلوري که هرجامدي به خود مینوع ساختاري  .شود می

هـا و شـرایط    پوشـانی آن  ي هـم  دهنـده جامـد، نحـوه    هاي تشکیل هاي پرشده اتم اربیتال
گیـرد کـه    ترمودینامیکی محیطی آن بستگی دارد. همیشه طبیعت ساختاري را به خود می

  انرژي آزاد سیستم را به حداقل ممکن برساند.
مندي یک شبکه بلوري، گـاهی دسـته ترازهـاي انـرژي پهـن شـده       در فاصله تراز

هـا دیگـر    شـده ناشـی از اربیتـال    مربوط به یک اربیتال اتمی با دسته تـراز انـرژي پهـن   
p,sهـاي   )ج مربـوط بـه اربیتـال   1-7(شـکل(  افتـد  افتادگی اتفاق می روهم و گـاهی   )22
)ج 1-7(شـکل( شود ایجـاد مـی   )انـرژي  یا منطقه ممنوعـه ( Egگاف انرژي شان یک  بین

s,sهاي  مربوط به اربیتال بـا ایـن انـرژي    توان الکترونـی   نمی ،در ناحیه گاف انرژي ).21
  .متصور بود براي چنین سیستمی

                                                                                                                 
توانـد از مرتبـه    اي داشته باشیم این تبهگنی می ، اگر یک مول از مادهNاز مقدار  یک برآورد عددي داشتن . براي1

   عدد آووگادرو باشد.
 رسد. اي است که انرژي بلور در آن به حداقل ممکن می . فاصله2

هـاي همسـایه، جـدایی ترازهـا و      اتـم  ونیکنشی ابرالکتر برهم با توجه به اصل طرد پائولی و نیز اثرات پتانسیل. 3
 شـود  که به آن نوار انرژي گفته مـی  شود را حادث می wصورت یک دسته تراز اتمی با پهناي  شان به انرژي  توزیع

Jo  ).ب)1-7(قسمت هاشور خورده شکل(
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و  orجـدایی اتمـی    )ب نوارهاي انرژي بلور بریلیوم بـا 1-7شکل(سمت راست 
p,s,sترازهايپوشانی اربیتالی  هم 221

 
p,sترازهاي  1که منجر به هیبرید شدن شود  می 22

هـا در یـک اتـم     انرژي الکتـرون که در بالا به آن اشاره شد،  همانطوردهد.  را نمایش می
تواند یک سري ترازهاي انرژي کوانتیزه باشند در صورتی کـه در یـک بلـور     منزوي می
اي از انرژي را به خـود بگیرنـد کـه بـه آن نـوار       انند یک پهناي پیوستهتو ها می الکترون

 انرژي گویند. 

نارسـانا   )الفانرژي براي  هايپرشدگی الکترونی نوار ازاي  طرحوارهنمایش  .2-7شکل 
  .فلز نیمد)  رسانا) جرسانا  نیم )ب(عایق) 

توان بـه نـوع    ها، می آن هر یک از حال با داشتن نوارهاي انرژي و سهم پرشدگی
هـاي   دسته نوار بـا پرشـدگی   چهار) 2-7درشکل( برد. یپ )رسانا نارسانا، نیم رسانا،( ماده

هـر نـوار را بـا پهنـایی بـه شـکل       اي  طور طرحـواره  که به است نشان داده شدهمتفاوت 
اسـت.   ي (گاف انـرژي) از یکـدیگر جـدا شـده     مستطیل کشیده شده است که با فاصله

. باشـد  هـا مـی   ها به معنی سهم پرشدگی توسط الکترون ر مستطیلناحیه هاشور خورده د

                                                                                                                 
Jo ها.  ناشی از همپوشانی اریبتالها،  اتم هاي هم انرژي ترکیب اربیتال 1.

zv
eb

am
a.i

r



                                                2 فیزیک حالت جامد     212

 

برابر صفر  در حضور میدان الکتریکی خالییا کاملاً پر و  کاملاً هر نوار جریان الکتریکی
ها هر نـوار   ي پرشدگی رو نحوه باشد. ازاین باشد، غیر صفر مین کاملاً پرو هر نواري که 

  :بندي نماید اده طبقهتواند مواد را حداقل به سه دسته س می
ü کـه بـه آن    باشند بالاترین نوار پرشده کاملاً پرنمی، ج)2-7(شکل )،فلزات( هارسانا

و دمـا بـه    فوتـون تواند بـا جـذب    ها به راحتی می و الکترون شود گفته می نوار رسانش
 هاي خالی از نوارشان گذار نمایند. حالت

ü تند یا کـاملاً خـالی و فاصـله بـین     ، نوارها یا کاملاً پرهسب)2-7، شکل(هارسانا نیم
کـه بـه آن    ترین نوار خالی با پایین شود نامیده می ظرفیت نوارکه به آن  بالاترین نوار پر
بـه ایـن معنـی کـه در      .دنباش داراي گاف انرژي کوچکی می شود نامیده می نوار رسانش

باشـند و بـا    کتـرون مـی  خالی از الکاملاً کاملاً پر و یا یا دماهاي بسیار پایین کلیه نوارها 
ترین نوار خالی گـذار نمـوده    هاي بالاترین نوار پر به پایین اعمال دما تعدادي از الکترون

 پر (براي نوار رسانش) و قسمتی خـالی (بـراي نوارظرفیـت)     قسمتیو تشکیل نوارهاي 
ار پدیـد  بـراي هـر دو نـوار    جریان غیر صـفري شوند که در حضور میدان الکتریکی  می
 .شود می

ü باشند با این تفاوت کـه   رساناها می )الف، به مانند نیم2-7شکل( )ها  عایق( هانارسانا
نوار خالی بسیار بزرگ است که انـرژي   ترین اندازه گاف انرژي بالاترین نوار پر با پایین

 هاي نوار پر را به نوار خالی گذار دهند.  الکترون نیستحرارتی قادر 

ü پر کـه   باشند با دو نوار قسمتی تند به مانند فلزات می)د، موادي هس2-7فلز شکل( نیم
  توانند رساناي الکتریکی باشند.   مینوار کنند و هر دو  انرژي فرمی هر دو را قطع می

هاي که به هر  با درنظر گرفتن یاخته بسیط شبکه مستقیم هر بلور و تعداد الکترون نکته:
هاي  ر نوار انرژي با دو الکترون (با اسپینه  شود و با توجه به اینکه یاخته نسبت داده می

تعداد نوارهاي پرشده بسـتگی  رو  شود، ازاین مخالف طبق اصل طرد پائولی) کاملاً پر می
  .ها در هر یاخته بسیط در شبکه مستقیم دارد به تعداد الکترون
فـرض   کنـیم کـه   لکترون در یک جامد بلوري مـی جا وقتی ما صحبت از ا در این

Jo. بنـابراین هـیچ گونـه شـرایط مـرزي بـر       اسـت نهایـت   بـی  جامـد  دابع ـاطول  ودش می
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 را فیزیکـی یکسـانی   شـرایط ها در بلـور   و کلیه الکترون یستهاي بلور حاکم ن الکترون
سطوح بلور  . بنابراینباشد نهایت  بیتواند  نمیابعاد طول در واقعیت  ولی .کنند تجربه می

را بـا   شـرودینگر  بایسـتی معادلـه  رو  . ازاینباشد با محیط بیرون در حال تبادل انرژي می
 کـه اي از الکتـرون   دستهشود  باعث میشرایط مرزي  احتساب شرایط مرزي حل نماییم.
ي دیگــري از  دســتهرفتــار بــا  شــانرفتارقــرار دارنــد  کــه در مجــاورت ســطوح جامــد

ین باشـند. بنـابرا  ن (دور از سطوح) واقع هسـتند یکسـان    هاي که در داخل جامد الکترون
ولی در برخـی  ها بستگی دارند.  رفتار الکتریکی یک بلور به سهم هریک از این الکترون

در شـرایطی کـه    مـثلاً  نظر نمـود.  اي را نسبت به دسته دیگر صرف توان دسته شرایط می
 امدجها را نادیده گرفت و  توان سهم آن هاي مرزي بسیار کوچک باشد می سهم الکترون

    . یت تصور نمودنها را با طول ابعاد بی
از اهمیـت   یـک جامـد    دابع ـانه فقط تعداد و بلکه طول در فیزیک حالت جامد، 

ابعـاد ماکروسـکپی   طـول  بسیاري برخوردار است. با در دسـت داشـتن یـک جامـد بـا      
ml(مزوسکوپی به بالا ت جامـدي بـا ابعـاد نامتناهی(جامـد     ا)، ما را به خصوصی<-610

. در چنین جامدي، نسبت سطح جامد به حجم آن  سازد ) نزدیک می1يا یا توده حجمی
از  ح به مراتب کـوچکتر وسط در مجاورت ها و سهم تعداد الکترون استبسیار کوچک 

هـا در   الکتـرون سـهم   تـأثر  رو ازاین .باشد می جامد حجم اخلي دها ونالکترتعداد  سهم
نسـبت   بزرگ)با طول ابعاد ( ات حجمیبر رفتار الکترونی جامدمرزي  مجاورت سطوح
ــرون ــه الکت ــی  ب ــاي حجم ــل ه ــر  صــرفقاب ــتنظ ــردن اس ــدات  .ک ــابراین در جام بن

بـراي   باشـد.  نظر کـردن مـی   شرایط مرزي تعادلی قابل صرف ،و بزرگ اي) (تودهحجمی
اي مشـخص   محاسبات چنین سیستمی (جامد حجمی) بایستی شرایط مرزي را به گونـه 

سادگی حل نماییم بلکه تأثیري بـر خـواص واقعـی بلـور      را بهنماییم که نه تنها مسئله 
  .نگذارد

از یـک بلـور    براي جلوگیري از فـرار الکتـرون   نهایت: شرایط مرزي با پتانسیل بی -
نهایت را  شرط مرزي با پتانسیل بی ، در آن  و ثابت نگاه داشتن تعداد الکترون متناهی

 ـ  چاه پتانسیل با دیواره ثل یکدهیم (م میقرار  کـه در درس فیزیـک    نهایـت  یهـاي ب

                                                                                                                 
1. Bulk Jo
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قـادر   که است 1اي امواج ایستاده چنین سیستمی،. پاسخ )یما هکوانتومی با آن آشنا شد
 .)6(فصلخواص رسانندگی بلور نخواهد بود به توصیف

خـواص فیزیکـی جامـدات ماننـد انتشـار جریـان        :(تنـاوبی)  شرایط مرزي تکـرار  -
ها در  رونده براي الکترون دنبال پاسخ موجدارد به  الکتریکی، گرمایی و ... ما را وا می

هـا   رونـده را بـه الکتـرون    گـی مـوج   هویژنه فقط  مرزي تکرار شرط جامدات باشیم.
 ایـن شـرط  همچنین . دارد ثابت نگاه مینیز هاي جامد را  بلکه تعداد الکترون دهد می

ناهی تبدیل تکرار، مسئله یک جامد با ابعاد متناهی را به یک جامد با ابعاد نامت مرزي
  که در ادامه توضیح بیشتري داده خواهد شد.  نماید می
نو به علت بالا بودن نسبت سطح بـه حجـم، اثـرات سـطحی و شـرایط      در ابعاد نا :نکته

تـري   کنند و خواص فیزیکی متفاوت مرزي نقش مهمی در رفتار الکترونی بلور بازي می
چنـین مـوادي    خـواص الکترونـی   بنـابراین د ده ـ ه ابعاد بزرگ از خود نشان مینسبت ب

  باشد. وابسته به شرایط مرزي می
  

  نظریه بلوخ   7-1-1
اي کوانتومی است که احتمـال یـافتن آن در    از نقطه نظر مکانیک کوانتومی، الکترون ذره

دست آوردن تـابع   شود. براي به تابع موج نسبت داده شده مشخص میمربع فضا توسط 
سیستم را نوشت و معادله شرودینگر آن را حـل نمـود.   موج الکترون، بایستی هامیلتونی 

ها، از جمع انـرژي جنبشـی و پتانسـیل     ها و الکترون ونیهامیلتونی یک بلور متشکل از 
  باشد. ها می کنشی در بین آن برهم

)7-1(                        ppepee
p p

p

e e

e VVV
m
P

m
PH ++++= åå 22

22
  

ــی   ــرژي جنبش ــرون   ان ــی الکت ــرژي جنبش ــع ان ــور از جم ــا بل å ه
e e

e
m
P

2
2

و  

åها یون
p p

p
m
P

2
2

شـود کـه    کنشی از جمع سه جمله تشـکیل مـی   ، و انرژي پتانسیل برهم

 جمـع ، eeVالکتـرون -کنش کولنی الکتـرون  پتانسیل برهمجمع انرژي از:  هستند عبارت

                                                                                                                 
Jo است، یعنی هیچ جریانی (چه الکتریکی و چه گرمایی) نخواهیم داشت. راي امواج ایستاده صفرت گروه بسرع. 1
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ن هامیلتونی یک هامیلتونی . ایppVیون-یونپتانسیل  جمعو  epVیون-الکترون پتانسیل
سـاده،   يهـا  از تقریـب . با اسـتفاده  یمباش نمیآن حل دقیق قادر به است که  1اي بس ذره

سـازي کـه    تر نمود. اولین تقریب براي ساده اي را ساده توان شکل هامیلتونی بس ذره می
ا آدیاباتیک) است. بـا توجـه بـه    ییمر (باشد، تقریب اوپنها تر می ابل قبولتر و ق کاربردي

رو  ازایـن  2باشد بسیار کوچک می pmها در مقایسه با جرم یون emکه جرم الکترون این
هـا اسـت. بـا در نظـر گـرفتن تقریـب اوپنهـایمر         ها خیلی بیشتر از یون تحرك الکترون

هـا نادیـده    ر مقایسه با انـرژي جنبشـی الکتـرون   ها را د توان سهم انرژي جنبشی یون می
. با این تقریب به دلیل ثابت بودن مکـان  متصور شدها را در بلور فریز شده  گرفته و یون

مقدار ثابتی خواهد بود. اثـر ایـن مقـدار ثابـت در      ppVکنش  ها سهم پتانسیل برهم یون
گونـه   کند که در فیزیک مسـئله، هـیچ   جا می ههامیلتونی فقط انرژي نوارها را یکسان جاب

توان آن جمله را نیـز   می مناسب تاثیري ندارد. بنابراین با انتخاب یک سطح انرژي صفر
دارد  اي نگـاه مـی   اي از هامیلتونی که هنوز سیسـتم را بـس ذره   کنار گذاشت. فقط جمله

  است. eeVکنش  عبارت برهم

)7-2(                                 epee
e e

e VV
m
pH ++= å 2

2
  

و  xcVهمبسـتگی  -صـورت جمـع پتانسـیل تبـادلی     توان بـه  را می eeVپتانسیل 
هـاي   از دشـواري  xcV(پتانسیل هارتري) نوشت. محاسبه  hVپتانسیل الکترواستاتیکی 

تـوان بـه آن    مـی  ییها ولی با تقریب یم،باش نمیآن حل دقیق به  درباشد که قا فیزیک می
  باشد. نزدیک شویم که بحث آن خارج از ظرفیت این کتاب می

هـاي الکترونـی بـالا در فلـزات سـهم       ازاي چگـالی  قصد داریم نشان دهـیم بـه  ادامه در 

=åی انرژي جنبشنسبت به   eeVکنشی  برهم
e e

e
m
pT 2

2
   باشد. نظر کردن می قابل صرف

ــه: ــرهم هرگــاه بتــوان نکت ــرژي  eeVهــا  کنشــی الکتــرون ســهم ب ــا ان را در مقایســه ب

=åجنبشـــی
e e

e
m
pT 2

2
نظـــر نمـــود مجموعـــه رفتـــار گـــاز گونـــه (گـــاز  صـــرف 

eeVTالکترونی گونـه (بلـور    د رفتـار جامـد  ) و درصورتی که عکس آن برقرار باش ـ<<
                                                                                                                 
١. Many body 

Jo تر. برابر کوچک 2000 . تقریبا2ً
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eeVTالکترونی ویگنر  eeVTگونه (مایع الکترونی  ) و حالت بینابینی رفتار مایع>> » (
  گیرد.   را به خود می

با استفاده از اصل عدم قطعیت
r

p
D

³D
h تـوان نشـان داد کـه انـرژي جنبشـی       می

  باشد ا عکس توان دوم متوسط فواصل الکترونی متناسب میمتوسط یک گاز الکترونی ب

)7-3                             (
( )

2
22 1

22 )r(mm
pT

D
»

D
=

h  

هـا بـا عکـس متوسـط فواصـل       کـنش کـولنی الکتـرون    و از طرفی پتانسیل بـرهم  

الکترونی
r

eU
o Dpe

=
1

4
2

 ب است.متناس 

چگـالی  که سبب افـزایش    شردهفبلوري بسیار ساختار با فرض داشتن بلورهایی با 
VNnالکترونی  در ایـن شـرایط   ،شـوند  دیگر مـی  ها به یک و نزدیک شدن الکترون =

که با وجود چنین شـرایطی   بسیار کوچک است rDها ي فواصل الکترون متوسط انداره
نظر کردن  ها قابل صرف آن ها در مقایسه با انرژي جنبشی انرژي متوسط پتانسیل الکترون

الکتـرون آزاد  بالا است کـه مـدل   بسیار هاي الکترونی  فقط در چگالی رو . ازاینباشد می
. با توجه بـه عناصـر یافـت شـده در کـره زمـین و شـرایط        باشدپاسخ مناسبی تواند  می

فیزیکی محیطی مانند اثر گرانش بر روي مواد، چنـین چگـالی الکترونـی بـالا بـه طـور       
هـا بـا    شود و فقط در دل ستارگان نوترونی و سیاه چالـه  افت نمییبر روي زمین  طبیعی

هاي رسانش فلزات را  این تقریب که الکترونتوان یافت.  ها می توجه به گرانش بالاي آن
  توان به مانند گاز الکترونی آزاد (گاز فرمیونی آزاد) تصور نمود.  می

بررسـی مـا   که جامـد مـورد    فرض براینا ب ،به آن اشاره شد بالادر طور که  همان 
 کنـد کـه   یی را تجربه مـی هاي الکترونی بسیار بالا چگالی رو باشد، ازاین بسیار فشرده می

هــا  ســه بــا انــرژي جنبشــی الکتــرونیدر مقا eeV کنشــی بــرهم اثــر ســهم تــوان از مــی
å
e

ee mp کنشی بین الکتـرون   پتانسیل برهم ندهتنها پتانسیل باقی مانظر نمود.  صرف 22
r(V(و شبکه

rباشد.  می  
r(V(این پتانسیل شبکه  نکته:

r ازاي هر ساختار بلوري،  متأثر ساختار بلوري است که به
Joي تمایز بـین   تواند مشخصه دهد. این تفاوت می ساختارهاي نواري متفاوتی را نتیجه می
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هـامیلتونی نهـایی یـک    گردد.  بندي می ه با استفاده از آن جامدات دستهجامدات باشد ک
هـامیلتونی   چنـدین بـه   کـل  اي بس ذرهرو هامیلتونی  الکترونی است ازاین تک هامیلتونی

  .1گردد تبدیل می الکترونی تک
r(V(براي توصیف پتانسیل شبکه  در ادامه

r   انـواع مختلـف   ، نیازمند بـه شـناخت
  در بلور هستیم. اي هاي شبکه تمسیس

 
کـه   aبـا فاصـله شـبکه    یـک بعـدي     با یک پتانسیل تنـاوبی  متناهی یک بلورنمایش  .3-7شکل

  باشد. رسند، می میV=0درمرزهاي بلور به پتانسیل خلاء

سه  اي حل معادله شرودینگر یک الکترون در حضور یک پتانسیل شبکهدر ادامه به 
r(V( بعدي

r  با تناوب بردار شبکهT
r خواهیم پرداخت.  

)7-4                       (( )Zl,m,n,lmn Î++= cbaT
rrrr

  
abکه در آن 

rr
cو ,

r
  باشند. میمستقیم بردارهاي شبکه  

                                                                                                                 
y=yحل معادله شرودینگر . 1 EH  0کنش )) بدون برهم16-1(رابطه( ايهامیلتونی بس ذرهبا=eeVدر با  را

)به صورت   تابع موجتن نظر گرف ) ( ) ( ) ( )NN rrrr,....,r,r,r fff»y L21321 )تک  حاصل ضرب تابع موج تک
)به صورتاي هامیلتونی تک ذره Nبه  )ذرات ) ( )iiii rErH f=f جا  شود. که در این میتبدیلN و  تعداد ذرات

iHهامیلتونی یک تک الکترون که در معرض پتانسیل شبکهV(r)باشند. واقع است، می Jo
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بـا شـرط    ون در بلـور آید این است که شکل تابع موج الکتـر  ش مییسوالی که پ
r(V)Tr(V( تناوبی پتانسیل

rrr
چگونه باید باشد؟ این شرط تناوبی چگونـه در تـابع   +=
  در ادامه سعی داریم به این سؤالات پاسخ دهیم.که شود؟  موج الکترون ظاهر می

توانست شکلی براي تابع موج الکترون در یک شبکه پتانسیل یونی کـاملاً   1بلوخ
) ماننـد  Lهد. براي مثال در یک شبکه یک بعدي (زنجیره اتمـی بـا طـول    تناوبی ارائه د

x(V)ax(V() انرژي پتانسیل تناوبی3-7شکل(  با ابعاد محـدود  aاي  با فاصله شبکه +=
L=Na و سپس به انـرژي پتانسـیل    مرزيها به انرژي پتانسیل  در لبه دهد که را نشان می

 باشد. برقرار نمی مرزشرط تناوبی در نزدیکی  .رسد خلاء (انرژي پتانسیل صفر) می
تـوان فـرض نمـود، خـواص      با توجه به ماکروسکوپی بـودن طـول زنجیـره مـی    

هـاي   خواص الکترونـی الکتـرون  هاي دور از مرزهاي زنجیره به مانند  الکترونی الکترون
. معادلـه شـرودینگر یـک تـک الکتـرون در یـک       باشـد  مییک زنجیره با طول نامتناهی 

  شود. صورت زیر نوشته می با بعد نامتناهی به x(V(سیل الکترواستاتیک تناوبیپتان

)7-5(                  ( )[ ] 02
22

2
=y-+

y xVEm
dx
d

h
              

02ا بـه عبـارت دیگـر    ی
2

=y+
y )x(f

dx
d  کـه در آن)x(f)ax(f یـک تـابع    +=

ه دیفرانسـیل مرتبـه دوم را دارد کـه پاسـخ     ) نمایش یک معادل5-7تناوبی است. معادله(
  باشد: صورت زیر می عمومی آن به

)7-6                            ()x(Dh)x(Cg)x( +=y             

x(f)ax(f( با توجه به شرط تناوبی در پتانسیل شـبکه و برقـراري رابطـه    =+ ،
ax(h),ax(g(هاي  جواب توان نشان داد که می هاي دیگر معادله  تواند پاسخ نیز می ++

 x(h(هـاي اولیـه    تـوان برحسـب پاسـخ    هـا را مـی   رو، آن ) باشد. ازاین5-7دیفرانسیل(
  بسط داد: x(g(و

)x(hB)x(gA)ax(g 11 +=+  

                                                                                                                 
١. Bloch Jo
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)x(hB)x(gA)ax(h 22 +=+  

  با توجه به روابط بالا

( ) ( ) )x(hDBCB)x(gDACA)ax( 2121 +++=+y  

ــ ــولفقــط رابطــه قاب ــالا را داشــته باشــد رابطــه   کــه مــی یل قب ــد شــرایط ب توان
)x()ax( ly=+y  است. در اینجاl گونهفازضریبی صورت  بایستی بهfie تـابع   به

)x(e)ax(موج اضافه شود i y=+y f       تا خللـی در فیزیـک مسـئله وارد نگـردد یعنـی
  براي هر دو پاسخ یکسان باشد.  x(P(فضا  احتمال حضور ذرات در

)x()x()x(P

)x(e)x(e)ax()ax()x(P ii

yy=

yy=+y+y=
*

f*f-*
  

  رو: ازاین

( ) ( ) [ ])x(Dh)x(Cg)x(hDBCB)x(gDACA +l=+++ 2121  
  نوشت: Cو  Dتوان یک دستگاه معادلات دو تایی بر حسب  از این رابطه می

( ) 021 =+l- DAAC  

021 =l-+ )B(DCB  

  عنی:یترمینان ضرایب صفر شود، باید د Cو  Dبراي داشتن جواب غیر صفر براي 

0122121
2 =-+l+-l )BABA()BA(  

12هســتیم کــه در معادلــه درجــه دوم کــه ییهــا بــه دنبــال پاســخ ll بــه  ییهــا ثابــت ,
aikeشکل 11 =l aike 22 =l کنیم: باشند. در ادامه، دو تابع زیر را تعریف می  

)x(e)x(u xik y= - 11  

)x(e)x(u xik y= - 22  Jo
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x(u,)x(u(در اینجا نیز شرط تناوبی شبکه    .باشد برقرار می 21

( ) ( ) =y=ly=+y=+ --+-+- )x(eee)x(e)ax(e)ax(u aikaikxikaxikaxik 111111  

)x(u)x(e)ax(u xik
11 1 =y=+ -  

توان تابعی یافت که نسبت به انتقال، به اندازه یک بردار انتقال  به این معنی که می
موج الکترون را در شـبکه   ن شکل تابعیتر توان کلی شبکه ناوردا باقی بماند. بنابراین می

  صورت زیر نوشت: به یک بعدي تناوبی
)7-7 (                                ikxe)x(ku)x(k =y  

بـردار  باشد که سهم تناوبی آن با  به تابع موج بلوخ معروف می x(ky(تابع موج 
  . باشد می x(ku(مربوط به  aشبکه 

)7-8 (                                )x(ku)ax(ku =+  

توان مسـئله را تعمـیم داد.    طور مشابه براي یک بلور با بیش از یک بعد نیز می به
Tانتقـال بلور با بـردار  شکل سه بعدي تابع موج در یک 

r    صـورت   (تنـاوب شـبکه) بـه
  .شدبا ) می21-1رابطه(

)7-9(                                   
)(u)(u

e)(u)(

kk

rki
kk

rTr

rr
rrr

rr rr

=+

=y ×
  

شـود کـه تـابع مـوج      ) به سـادگی نشـان داده مـی   9-7با توجه به تابع موج بلوخ(
T اي از سلول دیگر که با بردار انتقـال  اي از سلولی به نقطه الکترون از هر نقطه

r   فاصـله
Tkie گونه فاز یبضر یک ي اندازه به دارد

rr
اختلاف خواهد داشت که از شـروط تـابع    ×

  باشد. موج بلوخ می

)7-10     (                )(e)T( k
Tki

k rr
rrr rr

y=+y ×

 
    

دهد توابع موج الکترون در بلور(تابع موج بلـوخ)، تنـاوبی    ) نشان می10-7رابطه( :نکته
Jo  باشد. نمی
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هاي رسانش و ظرفیت کـه   موج رونده) فقط براي الکترونتوابع موج بلوخ (توابع  کته:ن
، هـر  1هاي مغزي روند و براي الکترون کار می باشند، به تابع موج آنها در بلور گسترده می
گونـه   ده هسـتند و هـیچ  یکنند ولی چون در فضا جایگز چند که شرط بلوخ را ارضاء می

هاي منـزوي را بـه    هاي اتم الکترونهاي پیرامون خود ندارند، تابع موج  پوشانی با اتم هم
 گیرند. خود می

  2وان کارمن یا شرط مرزي تناوبی -شرط بورن 7-1-2
اي) منتشـر یـا    ها در حضور پتانسیل شـبکه (بـا تقـارن شـبکه     با توجه به اینکه الکترون

ها باشد.  تواند پاسخ مناسبی براي الکترون نمی 3رو، امواج ایستاده شوند، ازاین پراکنده می
وان کارمن یـا   -ها باشیم. شرط بورن براي آن ینابراین، باید به دنبال توابع موج متحرکب

  دهد. ، یک تابع موج رونده را به الکترون نسبت میتکرارشرط مرزي 
با توجه به متناهی بودن ابعاد جامد بلورین، شرط مرزي تکرار، از اهمیت خاصی 

است. دلیل استفاده از این شرط، همان هاي سیستم برخوردار  دست آوردن حالت براي به
هـا در بلـور و نیـز     گونه که در بالا گفته شده، به دنبال پاسخ موج رونده براي الکتـرون 

هسـتیم   4تبدیل مسئله جامد بلورین با ابعاد متناهی به یک جامد بلورین با ابعاد نامتناهی
م داد کـه متنـاهی بـودن    یهنماید. در ادامه نشان خوا تر می که حل مسئله را براي ما آسان

شـود و نشـان خـواهیم داد کـه      می  kابعاد بلور باعث کوانتیزه شدن بردار موج الکترون
  تعداد حالات مجاز با تعداد یاخته واحد بلور برابر خواهد بود. 

عدي بـا طـول    k مقادیر مجاز بردار موج الکترونیمثال:  در یک شبکه بلورین یک بLx  
  چگونه تعیین می شود؟

برابر اسـت   Lxرو  را در نظر بگیرید ازاین  aبا فاصله اتمی Lx ک زنجیره به طولی
NaLxبا  باشد. با توجه به تابع مـوج الکتـرون    تعداد اتم یا یاخته می Nکه در اینجا  =

و اعمـال   x(uk()) و تنـاوبی بـودن عبـارت   7-7(رابطهx(ky)(در یک شبکه تناوبی
)x()Lx(شرایط مرزي تکرار kxk y=+y  :  

                                                                                                                 
 هایی که به هسته اتم بسیار نزدیک هستند. الکترون .1

2. Born-von Karman  or periodic boundary condition 
 نهایت.ناشی از شرایط مرزي با پتانسیل بی3. 
Jo نهایت بودن ابعاد جامد است.بی ،کی از شروط بلوخی4. 
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)Nax(ik
kk e)Nax(u)Nax( ++=+y 

                    )x(ee)x(u)Nax( k
Naikxik

kk y==+y          
  برابر واحد باشد تا عبارت بالا برقرار گردد. Naikeکه بایستی

)7-11(                                          niNaik ee p== 21  

  گردد. ) باعث کوانتیزه شدن بردار موج می11-7( عبارت

)7-12(                            
2102 N,,,n

Na
nkn ±±=

p
= K  

  برابر خواهد بود با: kDفاصله بین دو حالت مجاز متوالی

)7-13(                                            
LNa

k p
=

p
=D

22  

بـا ابعـاد    kDفاصله نقاط متوالی این مقادیر مجـاز  دهد،  ) نشان می13-7ي( طهراب
بلور نسبت عکس دارد بدین معنی که براي یک سیستم ماکروسکوپی(ابعاد مزوسـکوپی  

ه پیوسته شـدن  کند که ب به صفر میل می kDفاصله متوالی نقاط مجاز  L®¥بالا)  هب
nkمقادیر مجاز 

 
 .شود منتهی می

متر و فاصله بین اتمی در  که ابعاد آن در حد سانتی براي یک سیستم ماکروسکوپینکته: 
است که تعـداد کـل    810حدود چند انگستروم باشد، تعداد یاخته در هر راستا از مرتبه 

 «2310سوم آن خواهـد بـود کـه از مرتبـه عـدد آووگـادرو       توان یاخته بسیط، مجموعه
اسـت   معـادل  منطقه اول بریلوئنتعداد نقاط مجاز در  ،خواهد شد. این بدان معنی است

برابـر  تقریباً سیستم ماکروسکوپی  یکاین تعداد براي  کههاي بسیط بلور  تعداد یاخته با
دور از واقعیـت  k ه پیوسته در نظر گرفتن فضـاي  رو شب ازاین .باشد می آووگادروعدد  با

  نیست. 
با توجه به تعریف کـره دبـی (امـواج آکوسـتیکی بـا مـاکزیمم فرکـانس نوسـانی          نکته:

DD kv=wطـول   به آن اشاره شده اسـت، اي (فونون)  ) که در بخش ارتعاشات شبکه
هـم ارز فاصـله بـین یـونی در شـبکه فلـزات        شود که از آن استخراج می Dlموج دبی 

Joبین طول موج دبی و طول موج فرمـی   ) را که ما14-7توان رابطه( رو، می ازاین .باشد می
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هاي سطح فرمی بـا فاصـله بـین اتمـی در      دست آورد. یعنی طول موج الکترون است، به
  باشد.  بلور هم ارز می

)7-14               (                   DF Z
l÷

ø
ö

ç
è
æ=l 3

1
2

  باشد. می  هاي هر اتم تعداد الکترون Zکه در اینجا   
در   BZ1 اول بریلـوئن  ي مقادیر مجاز را در ناحیـه منطقـه   nk)12-7در رابطه(نکته: 
akaگیریم نظر می n p££p- اهیم خواهیم داد. نشان خـو  حیکه بعداً دلیل آن را توض
21ازاي هر دو بردار موج  داد که به kk BZk,kدر ایـن منطقـه   ¹ 121 Î   دو تـابع مـوج ،

الکترون مستقل نسبت داده خواهد شد
21 kk y¹y. 

 آل  بلور ایدهالکترون در یک  7-1-3
در حالـت پایـه    لآ هیـد هاي یک بلور ا نشان خواهیم داد بخشی از الکترون بخشدر این 

کـنش کـولنی بـا پتانسـیل      رسـند توسـط بـرهم    شان به مناطق بریلوئن می که بردار موج
هـا از حـل معادلـه     هاي این دسته الکترون . ویژه حالت1شوند هاي شبکه پراکنده می یون

شـود. در   یـونی) محاسـبه مـی     شرودینگر با یک پتانسیل تناوبی خارجی (پتانسیل شبکه
تـوان از سـهم    ها بالا باشند مـی  نشان داده شد که هر چه چگالی الکترون 1-1-7 بخش

eeV هـا  کنش بین الکتـرون  برهمانرژي پتانسیل  - هـا   در مقایسـه بـا انـرژي جنبشـی آن     
هـا را بـه ماننـد یـک گـاز بـدون        تـوان بـا تقریـب اول، آن    رو می نظر نمود. ازاین صرف
کـنش داشـته    تواننـد بـرهم   یونی می  قط با یک پتانسیل شبکهکنش تصور نمود که ف برهم

  .باشند.
فلزات تر نگاه کنیم. در  بینانه سعی داریم، مسئله جامد بلورین را کمی واقع ادامهدر 
هاي مغزي برخوردار  هاي رسانش و ظرفیت از قید کمتري در مقایسه با الکترون الکترون

هاي شبکه بلورین  یونمتأثر از کل رسانش، هاي ظرفیت و  هستند. این دسته الکترون 
کنشی ندارند  ها با همدیگر برهم جا، همچنان فرض بر این است که الکترون . در اینهستند

                                                                                                                 
سیل شبکه و از نوع کشسان است. در ادامه نشان خواهیم داد متوسط اثرات این این پراکندگی ناشی از پتان. 1

یافته دیگر توسط پتانسیل  در این نوارهاي انرژي تحول  ها شود و الکترون پراکندگی در نوارهاي انرژي اعمال می
سهم  ست.نهایت ا رسانش نوارهاي انرژي بی ایدآلشوند. به زبان دیگر در یک بلور  شبکه پراکنده نمی
  نظر نمود. توان با تقریب الکترون آزاد صرف ها با یکدیگر را می پراکندگی الکترون
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 کنش در مجاورت یک پتانسیل خارجی (پتانسیل شبکه و مانند گاز الکترونی بدون برهم
)rV(

rرودینگر یک سیستم باشند. با مفروضات بالا، معادله ش ) میN  الکترونی بهN 
معادله  هاي چنین سیستمی از حل بنابراین حالت شود. معادله تک الکترونی تبدیل می

دست می  بهزیر  صورت به در یک پتانسیل تناوبی mبه جرم  الکترونشرودینگر یک تک 
  :آید

)7-15(                          EψψV(r)
m

Hψ =
ú
ú
û

ù

ê
ê
ë

é
+

Ñ
-= 2

22h 

با پتانسیل شبکه یونی   کنشی الکترون پتانسیل برهمانرژي عنوان  به r(V(که در آن
Tکه داراي شرط تناوبی با بردار انتقال شبکه  باشد می

r باشد  می)rV()TrV(
rrr

=+. 
پوشانی  ار هم و همها کن ي قرار گرفتن اتم طور که در بالا به آن اشاره شد به واسطه همان

و تشکیل نوارهاي انرژي  اتمیانرژي رفع تبهگنی ترازهاي  سببها  آن هاي اتمی اربیتالی
بعـدي   اهی یکنامتن ترین مدلی که بتوان پتانسیل یک شبکه شود. ساده با پهناي انرژي می

هاي مجـازي کـه الکتـرون در حضـور ایـن پتانسـیل        )) ساده نمود و انرژي3-7(شکل(
شـدگی نـواري را    باشد که به خـوبی پهـن   پنی می-به خود بگیرد مدل کرونیک تواند می

  دهد. نمایش می
  
  1پنی-مدل کرونیگ 7-1-4

ها در یک پتانسیل تنـاوبی بـا تـابع    نماییم که الکتروندر ادامه بحث، مدلی را معرفی می
ر پنی گویند. ایـن مـدل د   -باشند که به آن مدل کرونیگموج بلوخ، در حال حرکت می

توانست با حل معـادلات شـرودینگر در یـک پتانسـیل تنـاوبی بـه سـادگی         1931سال 
) 4-7را تفسیر نماید. در این مدل پتانسیل مانند شکل( يسیماي نواري در جامدات فلز

صـورت   ها بـه بسیار ساده فرض شده است. نکته مهم در این مدل این است که، پتانسیل
شوند، یعنـی بـا کوچـک گـرفتن عـرض      فته میدلتاي دیراك مستطیلی شکل در نظر گر

ابد تا مساحت زیر سطح پتانسیل ثابت باقی بمانـد.  یپتانسیل، ارتفاع پتانسیل افزایش می
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هـا سـهم کـوچکی از فضـا را     ست، چون در جامدات، هستهیاین رفتار دور از واقعیت ن
  کنند. ها بازي می نپتانسیل دلتاي دیراك گونه، بر روي الکترو اشغال نموده و اثراتی شبیه

ax) پتانسیل سیستم در فاصله7-5با توجه به شکل( <<0 ،0=V   و در فاصـله
baxa +<< ،oVV صـورت   باشد. بنابراین معادله شرودینگر در ناحیه اول بهمی =

  شود:  زیر نوشته می

)7-16       (
2

2

2
2

2
22

2

2

0002

h

h

mE

ax
dx
dormE

dx
d

=b

<<=yb+
y

=y+
y

  

    
  .a+bبا متناوب  b. پتانسیل تناوبی با عرض 4- 7شکل

 
xixiصورت  که پاسخ آن در این ناحیه به

I eBeA b-b +=y   است. معادلـه
oVEشرودینگر در ناحیه دوم با توجه به اینکه در این ناحیه  صـورت زیـر    است بـه  >

   :شود داده می

002 2
2

2
22

2
=ya-

y
Þ=y-+

y

dx
d)VE(m

dx
d

o
h

  

)7-17(                                )EV(m
baxa

o -=a

+<<

2
2 2

h
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xxصورت که پاسخ آن در ناحیه دوم به
II eDeC)x( a-a +=y  شـد.   خواهـد

و بلـوخ  ن ضرایب توابع در دو ناحیه، از شرایط مرزي پیوستگی توابـع مـوج   ییبراي تع
خ، اسـتفاده  بلـو  مـوج  ، با در نظر گرفتن شکل تـابع در مرزهاي پتانسیل ها مشتق اول آن

 عنی:یکنیم، می

   )()( III 00 y=y              

)7-18       (                       
00 ==

y
=

y

x

II

x

I
dx

d
dx

d  

baT) پتانسیل تناوبی شبکه برابر بـا  4-7با توجه به شکل( و انتقـال تـابع    =+
  اشد.ب) می19-7صورت رابطه( به Tموج الکترون به اندازه بردار 

)7-19                (     )x(e)bax( k
)ba(ik

k y=++y +
  

بـا بـردار انتقـال     اي که دو نقطههر در )) 19-7(رابطه(بلوخ تابع موج نیز شرط و 
bxدو نقطهرو  باشد، ازاین به هم مرتبط می Tشبکه  axو =-  که به انـدازه بـردار   =

baT انتقال در شبکه بـه انـدازه یـک    و مشـتق آن   تابع موج از یک فاصله دارند  =+
)ba(ikexp((ضریب فاز   .خواهند داشتاختلاف  +

)a(e)b( I
)ba(ik

II y=-y +-  

)7-20                    (
ax

I)ba(ik

bx

II
dx

de
dx

d

=

+-

-=

y
=

y  

) به چهـار معادلـه   21-7) و عبارت (20-7) و (19-7با استفاده از شرایط مرزي(
  خواهیم رسید:زیر 

)7-21       ( ( ) [ ]
( ) [ ]aiaibaikbb

aiaibaikbb

BeAeieDeeC

BeAeeeDeC

)DC()BA(i
DCBA

b-b+-aa-

b-b+-aa-

-b=a-a

+=+

-a=-b
+=+

  

معادلات بـالا   A,B,C,Dبا مرتب نمودن معادلات بالا برحسب ضرایب مجهول 
Jo  ها صفر باشد.هاي غیر صفر دارند که دترمینان ضرایب آنهنگامی جواب
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)7-22      ( ( ) ( )
( ) ( )

0

1111

=

a-abb-
--

aa-b-b
--

aa-b-+-b++-

aa-b-+-b++-

bbaibaikaibaik

bbaibaikaibaik

eeeiei
eeee

ii  

  ان به رابطه زیر رسید:تواز حل دترمینان عبارت بالا می

)7-23     ([ ] ( ) ( ) ( ) ( )acosbcoshasinbsinh)ba(kcos ba+ba÷
÷
ø

ö
ç
ç
è

æ

ab
b-a

=+ 2
22  

) نکاتی را باید در نظـر داشـت. اولاً   23-7هاي معادله(دست آوردن پاسخبراي به
] -1,1است کـه مقـادیرش در بـازه [    ی) یک تابع  کسینوس23-7در طرف چپ معادله(

کـه   bو  aاست از ) (طرف راست) تابعی23-7گیرد. ثانیاً طرف دیگر معادله(قرار می
 يهستند کـه رفتـار   Eانرژي ) تابعی از 17-7) و (16-7خودشان با توجه به معادلات (

)الف). با توجه به نکات بالا و تساوي طرفین، 5-7نوسانی نسبت به انرژي دارند(شکل(
) در بـازه  23-7رف راست معادله(از انرژي قابل قبول باشند که ط یهایبایستی فقط بازه

هاي قابل قبول، رسم هندسی طرف افتن جوابیترین راه براي ]  قرار گیرد. آسان-1,1[
هایی از نمودار سمت راسـت کـه   است. با حذف قسمت )bراست نسبت به انرژي (یا 

سیسـتم بـا پهناهـایی    هاي مجاز يگیرند، طیف انرژ] قرار نمی-1,1مقادیرشان در بازه [
12 هاي) پهناهاي انرژي با عبارت5-7آید (که در شکل(میدست  به W,W,L داده  نشان

شده است). با برابر در نظر گرفتن معادله سمت چپ با مقادیر سـمت راسـت بـه ازاي     
ر هایی کـه د kرا برحسب   E(k)توان تابع انرژيدست آمده، میاین طیف انرژي مجاز به

  )ب). 5-7آورد (شکل(دست منطقه بریلوئن قرار دارد به
صـورت تـابع دلتـاي     ها بـه م، پتانسیلیطور که قبلاً متذکر شدبراي سادگی همان 

سـد پتانسـیل     b®0ازايمستطیلی شکل در نظر گرفته شده است، بدین معنی کـه بـه  
همـان مسـاحت مسـتطیل     bVoهـا ل ضـرب آن ، ولی حاصoV®¥شود نامتناهی می

  ماند. باشد که ثابت باقی می می
 bVo=)                                 مقداري ثابت 7-24( 

صورت  ) به23-7، عبارت اول سمت راست معادله(b®0با فرض حالت حدي 
Jo  شود:زیر نتیجه می
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  ) باز نویسی نمود:26-7صورت رابطه( ) را می توان  به25-7بنابراین، معادله(

)7-26                       (( ) ( ) ( )acosasin
a

Pkacos b+b÷÷
ø

ö
çç
è

æ
b

=  

  توان موارد زیر را از آن استنتاج نمود:) می5-7با توجه به شکل(
)جا که  از آن الف) ) 11 ££- kacosرو، مقـادیر مجـاز بـراي   ایـن ، ازab    طـرف راسـت

-1و1) را بایستی طوري انتخاب نمود تا عبارت سمت راست در محدوده (26-7معادله(
 باشـند فقـط  وابسـته مـی   Eکه به انـرژي   b) مقدار5-7) قرار گیرد. با توجه به شکل(

پاسـخ قابـل قبـولی    ) 3Wو 1W ،2W(ازاي مقادیري پیوسته با پهناي انرژي مشخصـی   به
هـا گـاف انـرژي ایجـاد     ها تعریفی از نوار انرژي به ما است که بین آندهند. این پهنامی
  شود. می
پهناي مقـادیر انـرژي مجـاز     Eزایش انرژي دهد که با افاین مدل همچنین نشان می ب)

123)ب 5-7ابد (با توجه به شکل(یافزایش می WWW ). این بدین معنی است کـه  <<
هـا بـه ماننـد ذراتـی     هاي با انرژي بالا بسیار کم بوده و آناثرات چاه پتانسیل بر الکترون

  کنند.  آزاد با طیف انرژي پیوسته رفتار می
ــود ســدهاي پتانســیل  ،P=0در حالــت  پ) ــی، نب ــه معن ــه(oV=0ب ــه 23-7، معادل ) ب

)عبارت ) ( )acoskacos b= دهـد  ر انرژي مجاز را نتیجه مییشود که کلیه مقادتبدیل می
  (الکترون آزاد).
بـه   nW®0ندشـو  العاده باریک میپهناي نوارهاي انرژي فوق P®¥ت) در حالت 

به ترازهاي بدون پهنا یا به عبارتی بدون ساختار انـرژي   nWطوري که نوارها با پهناي 
ــی  ــر مـ ــه  بـ ــردد. در نتیجـ n(na,,(گـ L21=p=b    ــا ــر بـ ــا برابـ ــرژي ترازهـ و انـ

( )222 2 amnEn p= h ا پهناي نهایت بشود که همان نتیجه یک چاه پتانسیل بیمیa  می
Jo  باشد.
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انـدازه حرکـت   توان نوارهـاي انـرژي را در فضـاي    انتخابی، می Pازاي هر مقدار  به ث)
مجاز در منطقه  k(ب) نوار انرژي ترسیم شده به ازاي 5-7ترسیم نمود. شکل )kفضاي (

ي (ب) این است که انـرژ 5-7دهد. نکته مهم شکلرا نشان می 32p=Pاول بریلوئن و 
گیرد کـه بـا حرکـت در فضـاي     مختلف مقادیر متفاوتی را به خود می kهر نوار به ازاي 

را مشخص نمود و ایـن تغییـرات یـک     E(k) توان تغییرات انرژيمنطقه اول بریلوئن می
-7(شـکل   گوینـد  nWآن نـوار انـرژي بـا پهنـاي      حداقل و حداکثري را داراست که به

عنوان شروع درك مفهـوم نوارهـاي انـرژي در یـک بعـد       توان بهبالا را می(ب)). مثال 5
  دانست.

 
 

نشـان   32p=P) بـه ازاي 23-7الف نمودار ) نمودار سمت راست معادله (. 5-7شکل
مجـاز در منطقـه اول    هـاي  انـرژي ترسـیم شـده بـه ازاي     k(E(دهد ب) نوار انرژي می

 بریلوئن.
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  هاي ظرفیت پراش الکترونشرط  7-1-3
ي مرتبـه طـول مـوج     دانیم که امواج الکترومغناطیس توسط اشیایی با اندازه از اپتیک می

تر امواج الکترومغناطیس با یک طـول مـوج خـاص     شوند. به زبان ساده خود پراکنده می
 ـ  توانند آشکارساز خوبی براي اشیاهایی با همان مرتبه طولی  می ن مفهـوم و  باشند. بـا ای

توان به سادگی رفتـار   جایگزین کردن امواج الکترونی به جاي امواج الکترومغناطیس می
هـاي   شبکه یونی معادل سازي نمود. طول مـوج الکتـرون  یک ها را با  پراکندگی الکترون

. ))14-7(رابطـه(  دباش ـ سطح فرمی، از مرتبه فاصله بـین یـونی در شـبکه بلـورین مـی     
هـا قویـاً پراکنـده     ها پتانسیل شـبکه را دیـده و توسـط آن    ز الکترونبنابراین، این دسته ا

تواند پاسـخ مناسـبی بـراي ایـن      هاي آزاد نمی شوند که در این صورت مدل الکترون می
kشـان   هـایی کـه بـردار مـوج     الکتـرون از آن دسته  رو ازاین د.ها باش دسته الکترون

r  در
GkΔکننـد  را ارضاء مـی  شرط بلوخ قرار دارنداطراف مرزهاي بریلوئن 

rr
پتانسـیل   و =

شـوند و بـا امـواج الکترونـی پراکنـده       بینند و پراکنده مـی  را قویاً می V(r) شبکه یونی
دهنـد کـه در کریسـتال     اي را تشکیل مـی  ي خود تداخل پیدا کرده و امواج ایستاده شده

باشـد) و در فضـا    ند (سرعت گروه این امواج الکترونی تداخلی صفر مـی شو منتشر نمی
 ). ب)6-7جایگزیده هستند (شکل(
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بیننـد و توسـط    هایی که پتانسیل شبکه یونی را مـی  . آن دسته الکترونالف). 6-7شکل  
برروي مرزهـاي منـاطق بریلـوئن     نمایند شوند، شرط پراش را ارضاء می آن پراکنده می
تغییر انرژي سیستم، هنگام حضـور پتانسـیل شـبکه و ایجـاد ناحیـه       )ب. واقع هستند

  ممنوعه در سه حالت پتانسیل ضعیف، قوي و صفر.

بـه گـاز الکترونـی کـه در پتانسـیل      ، ارد گفتـه شـده در بـالا   مـو  درك براي: 1-1مسئله
کنـد توجـه    اء مـی هاي کـه شـرط تـداخل را ارض ـ    ، فقط به الکترونقرار دارند V(r)اي شبکه
rkieالکترونی رونده  تخت تداخل دو موج کنیم.  می

rr
r)Gk(ieو  -×

vrr
مربـوط بـه بـردار     -×

k موج
r

2Gkازاي  بهبریلوئن  طقهدر مرز من 
rr

که هر کدام بـه تنهـایی داراي سـرعت     =
2rGieباشند عکس هم دیگر میفاز یکسان ولی در جهت 

vr
2rGieو  ×

vr
هـا،   ، تداخل آن-×

هایی  دهد. احتمال یافتن چنین الکترون دو موج ایستاده با سرعت گروه صفر را نتیجه می
شـان اسـت. بنـابراین تـابع      ها برابر با توان دوم تابع موج ایسـتاده  در فضاي اطراف یون

Jo لکترون، ناشی از تداخل دو موج رونده در فضاي یـونی بـه دو صـورت   چگالی توزیع ا
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تر و دیگري بـا انـرژي بـالاتر کـه بـه ترتیـب نقـش         یابند: یکی با انرژي پایین تبدیل می
، نماید. این اخـتلاف انـرژي در مـرز منـاطق بریلـوئن      پیوندي و ضدپیوندي را بازي می

باعـث  نمایـد کـه    ایجـاد مـی  پیونـدي   دبین انرژي پیوندي و ض ـ ما اي را ممنوعه ي ناحیه
هاي آزاد هر انـرژي   یک پتانسیل شبکه یونی نتوانند مانند الکترون ها در شود الکترون می

یـک گـاف انـرژي در بـین نوارهـاي       صـورت  به این ناحیه. دلخوایی را به خود بگیرند
  )ب).6-7گردد (شکل( انرژي، ایجاد می

  
 دهـد.  را نشان مـی  پتانسیل کسینوسی وaکهیک زنجیره اتمی با فاصله شب. 7-7شکل

کـنش بـا    کـنش، بـا بـرهم    چگالی الکترونی در سه حالت تابع موج الکترون بدون برهم
  پتانسیل شبکه(پیوندي و ضد پیوندي).

 ،گیـریم. بـراي حـل تقریبـی     را در نظر می aبا فاصله اتمی  شبکه یک بعديیک 
بـریم   به کـار مـی   oVجا کسینوسی با دامنه  ها را در این ز یوناي حاصل ا پتانسیل شبکه

)الکتـرون بــا بــردار مـوج   )). 7-7(مطـابق شــکل(  )îaGk p== 2
rr اول  ي ه(مــرز منطقــ

a(بریلوئن) با تابع موج رونده 
xiexp( p»y ر پتانسـیل شـبکه را   انتش ـدر حـال ا  در بلور

kشود و به بردار موج  اکنده میدیده و پر
r
بـراي ایـن دسـته     (شرط پـراش یابد تغییر می ¢

  ).ها برقرار است الکترون

                          
( )aîGk

GGk

Gkk

p-=-=¢

-=¢

-=¢

2
2
rr

rrr

rrr
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a(الکترون تابع موج رونده
xiexp( p»y تابع موج  به )a

xiexp()xkexp( p-=¢»y 
 .شود پراکنده می

a(( الکترونی با تداخل این دو موج 
xiexp( p»y  و)a

xiexp( p-»y (   که نسـبت
ــاز   ــه هــم اخــتلاف ف ــد، pب ــوج ال دارن ــیدو م ــدي ایســتاده کترون ــه جدی صــورت  ب

[ ])a
xiexp()a

xiexp()( p-±p=±y
2

عبـارت   حاصـله امـواج ایسـتاده   گـردد.   مـی  ایجاد 1
a( هستند از

xcos()( p=+y a(و 2
xsin(i)( p=-y هـا یـا احتمـال     . چگالی الکتـرون 2

شـود.   قدر مطلـق تـابع مـوج الکتـرون نتیجـه مـی       مجذورضا از ها در ف حضور الکترون
بـا   کـنش  بینـیم چگـالی الکترونـی در حالـت بـدون بـرهم       ) مـی 7-7رو در شکل( این از

کـه  نشـان داده شـده اسـت     r±با چگالیهاي کنش با پتانسیل شبکه رهمو با ب orچگالی
  عبارت هستند از:

)7-27                   (12 =p-×p»y=r )a
xiexp()a

xiexp(o  
)7-28                              ()a

x(sin p=y=r --
22 2  

)7-29               (               )a
x(cos p=y=r ++

22 2  
در خصـوص زوج و فـرد بـودن     ±هـاي   ) اندیس29-7) و (28-7هاي( در رابطه
kهـا   هـایی کـه بـردار مـوج آن     براي الکترونباشند.  تابع توزیع می

r   دور از مـرز منـاطق
پراکنـده  ) (عـدم برقـراري شـرط پـراش    دلیل ندیدن پتانسیل شـبکه    بریلوئن هستند، به

    کنند. هاي تقریباً آزاد رفتار می شوند و مانند الکترون نمی
(کـه  بریلوئن مناطق در مرز با بردار موج محاسبه انرژي الکترون در ادامه فقط به 
 ـ .پردازیم می کند) شرط براگ را ارضاء می در مـرز منـاطق     یسرعت گروه امواج الکترون

گونـه سـهمی بـراي انـرژي      و هـیچ  باشـند  فر مـی ص ها آن بریلوئن به دلیل ایستاده بودن
رو انرژي الکترون برابر با مقـدار چشمداشـتی پتانسـیل بـا      . ازاینجنبشی متصور نیستیم

در مرز بریلوئن خواهد بود. اختلاف این دو مقـدار چشمداشـتی    y±)(هاي  ویژه حالت
، اختلاف انرژي الکترون در این دو حالت را نتیجه y-)( و y+)(ازاي دو ویژه حالت  به
  دهد. می

ــه شــکل(  ــا توجــه ب ــاً کسینوســی ) 7-7ب ــه صــورت  پتانســیل شــبکه را تقریب ب
)x

a
cos(V)x(V o

p
=

Jo  .باشد) می oV>0(که در اینجا  بریم کار می به 2
zv
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)7-30        (    ( ) ò p×
p

=yy= +++

a

o )a
x(cos)x

a
cos(Vdx

a
xVE

0

2221  

)7-31   (         ( ) ò p×
p

=yy= ---

a

o )a
x(sin)x

a
cos(Vdx

a
xVE

0

2221  

  از تفاضل این دوعبارت خواهیم داشت:  

)7-32   ([ ] o

a
o V)a

x(sin)a
x(cos)x

a
cos(dx

a
V)EE(E =p-p×

p
=-=D ò-+

0

2222  

-+نتیجه  کهشود  باعث می oVبودن نفیم > EE رو اخـتلاف   این از .حاصل گردد
ي  بریلوئن باعث پدیدار شدن گاف انـرژي بـا انـدازه    رزمناطقانرژي این دو حالت در م

oV چنـــین سیســـتمی بـــا توزیـــع فضـــایی  ١بنـــابراین حالـــت پایـــه. گـــردد مـــی
)a

x(cos p=y=r ++
22 ها با ایـن توزیـع فضـایی تمایـل      الکترون و باشد می E+با انرژي 2
-7مطابق شکل( ها که دقیقاً مراکز چاه پتانسیل یابندتمرکز ي شبکه مها اتم روي بردارند 

(جمله منفـی  هـاي مثبـت شـبکه    شان با یـون  کنش الکترواستاتیک باشند و با برهم ) می7
را حالت پیوندي و  y+)( حالت ، انرژي سیستم را به حداقل ممکن برسانند.هامیلتونی)

)(-y ت ضد پیوندي گویند.را حال  
با اعمال اثرات پتانسیل شبکه بر روي نوارهاي انرژي شبکه خاموش، شـکل نـوار   نکته: 

ها در این نوارهاي تغییر یافته  کند و الکترون ها از حالت الکترون آزاد تغییر می انرژي آن
گی شـوند. ایـن نتیجـه مـا را بـه رسـانند       بیند و پراکنده نمی هاي شبکه را نمی دیگر یون

سـوالی کـه    آل خواهـد رسـاند.   هازاي هر نوار انرژي در یک بلور فلزي ایـد  نهایت به بی
ها و ایجاد مقاومت الکتریکـی   پرسیده خواهد شد پس چه چیز باعث پراکندگی الکترون

اشـاره  تـوان   مـی عواملی را که باعث کاهش در رسـانندگی فلـزات   باشد؟  در فلزات می
است که  ... در شبکه بلوري ها  ها، درفتگی ها، ناکاملی ینمود، عبارت هستند از: ناخالص

  .آل خارج شوند شود تا فلزات از حالت ایده ها باعث می آن
از  نیز دما رو شود. ازاین می 2 اي(یا ایجاد فونون) در بلور دما باعث ارتعاشات شبکه نکته:

                                                                                                                 
  .تواند به خود بگیرد کمترین انرژي که مجموعه می.١
ها  فونون وسطها افزایش یافته و احتمال پراکندگی الکترون ت با نگاه کوانتومی، با افزایش دما تعداد فونون .1
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رسـانندگی  کـاهش در  هـا و   افـزایش پراکنـدگی الکتـرون   است که باعث   دیگر عواملی
  .شود می الکتریکی مواد 

  
  مسائل:

  ) بین طول موج فرمی و طول موج دبی برقرار است.14-7نشان دهید که رابطه(. 7-1
  دست آورید. شکل جریان حاصل از توابع موج بلوخ را به .7-2
توان  می Vاي به حجم الکترونی در داخل جعبه- Nبا درنظر گرفتن یک گاز  .7-3

هاي  که به هر یک از الکترون یعنوان شعاع فضاي کروي شکل را به rsپارامتر 
برحسب چگالی  rsشود، تعریف نمود. نشان دهید  داخل جعبه نسبت داده می

  باشد.صورت زیر می به  nالکترون
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osرا مشخص نمود ar .کنش نشان دهید با توجه به گاز الکترونی بدون برهم
  باشد.صورت زیر می به rs بردار موج و انرژي الکترون در سطح فرمی برحسب 
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