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INTRODUGAO A TEORIA DE BANDAS EM SOLIDOS

C. M. da Silva
Departamento de Fisica - UFSM, Santa Maria,RS

RESUMO

As bandas de energia em metais s3o apresentadas de forma
qualitativa. Estas s3o consequéncia do efeito do potencial
peridédico dos ions da rede sobre os niveis de energia de eletrons

livres.
SUMMARY

DA SILVA, C. M. 1880. A QUALITATIVE VIEW OF BANDS 1IN SOLIDS.
Ciéncia e Natura, 14: 47-51, 1992.

The band theory of metals is presented in a qualitative way.
The bands are a consequence of the lattice periodic potential on
free electrons energy levels.

0 objetivo deste texto ¢ mostrar de forma qualitativa que nos
s6lidos os elétrons ocupam bandas de energia. H4 regiBes de energia
permitida e regid®es de energia proibida. Uma explica¢3o mais
completa sobre o assunto agqui tratado pode ser encontrada nas
referadncias citadas no fim do texto.

Os sélidos podem ser divididos em duas grandes classes:
cristalinos e amorfos. No grupo dos cristalinos, que sZo a maioria,
os Atomos encontram-se aranjados de forma regular. Neste grupo
est3o os metais e muitos minerais. Os sélidos cristalinos podenm
estar arranjados em sete sistemas formando 14 redes possiveis
conhecidas como redes de Bravais. Os s¢lidos amorfos nZo tem ordem
de longo alcaiice, o que ocorre nos cristalinos, a configura¢3o
local muda de atomo para atomo. Um exemplo de s&lido amorfo ¢ o
vidro.

Para determinag¢3o do comportamento energético dos elétrons em
um sistema qualguer € necessario resolver a equag¢3o de Schrédinger,

a qual, na forma independente do tempo, ¢ dada por:

L = E 1
- (r)| w(r) = w(r), (1)

onde as caracteristicas do sistema estZo expressas no potencial
L AG

A equag@o de Shrédinger tem solug¢Zo para um elétron
interagindo com o ndcleo atémico. Em um sélido temos a intera¢3o de
um elétron com todos os nucleos e com todos os outros elétrons que
comp®em o sélido. Temos assim um um problema de muitos corpos.

Devido a isso para a descrig3o do comportamento dos elétrons em um
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s6lido s%o necessArias aproxima¢®es. A aproxima¢3o mais simples ¢
supor um sélido infinito com elétrons livres e nZo interagentes. A

equa¢io de Shrédinger em uma dimens3o, para este caso simples é:

hz

2m

vy (r) = e v (1), (2)

onde € é a energia do elétron no orbital n. Relembramos que a
solucXo da equag¢io (2) € para um elétron, assim em um sistema de N

elétrons cada um ocupa um estado que € solu¢3o para um sistema com
apenas um elétron.

A condig®o de sdélido infinito imp®e como condig3o de contorno
wh(O) = wn(L), e a solug®o da equag¥o (2) ¢é dada por uma onda
progressiva

wn(x) = A elknx ¢3)

i" , a condig¢3o de contorno implica em kn = =
Subtituindo-se (3) em (2) obtemos as energias £,

onde knz

2 2
_ _h 2 _ _h nn
= 7m K> L { L]' (4)

A energia £ em fung3o de k € representada na fig. 1.

0O modelo de elétrons 1livres n3o interagente d& uma “boa
explicag¢3o para as propriedades térmicas e elétricas dos sdélidos,
mas n¥o € capaz de responder porque ha materiais bons condutores e
porque hid materias maus condutores.

Para entender porque h& materiais condutores e materiais
isolantes, deve-se considerar o efeito da rede sobre os niveis
energéticos dos elétrons. Isso pode ser feito resolvendo-se a
equa¢io de Schrédinger para um potencial periédico. Aqui, no
entanto, ser4d feito um tratamento qualitativo, onde sup®em-se que o
comportamento dos elétrons ¢ perturbado pelo potencial periddico
causado pelos ions da rede cristalina.

Como j4 vimos, as fungBes de onda no modelo de elétrons livres
nZo interagentes s3o ondas progressivas, as quais ao se propagarem
em um cristal sofrem difra¢Zo, conhecida como reflexZo de Bragg.

A condig¢3o de Bragg para difrag¢3o de uma onda é:

2 d sen® = n A. (5)
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Em um cristal linear com parametro de rede a (d=a na eq. (5))
h4a difrag3o para € = 890graus, implicando em comprimentos de onda
(X\) iguais a 2a/n, ou em termos do numero de ondas (k) iguais a
nn/a. A primeira reflex3o ocorre para k=n/a. Portanto na regiZo de
k=t n/a a fun¢3o de onda nZo serd uma onda progressiva do tipo
einx/a e e—inx/a do modelo de elétrons livres. A solug3o para esse
particular valor de k ¢ constituida de ondas que se propagam para a
direita e para a esquerda. Devido as sucessivas reflexZes de Bragg,
originar-se-%Zo ondas estacionarias. Assim ha regiBes em energia em

que a solu¢Zo da equag3o de Schr&dinger, como onda progressiva, n3o

existe.
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Fig. 1 - A linha pontilhada ¢ a solu¢®o para elétrons livres.
A linha continua ¢ a solu¢3o para elétrons quase

livres (potencial perturbado pelo potencial da rede).

Podemos formar duas ondas estacion&rias a partir de ondas

piogressivas que se deslocam para a direita e para a esquerda:

inx/a -inx/a
e / e /

w(+) = + = 2 cos(nx/a);

w(-) = einx/a - e—inx/a = 2i sen(nx/a). (6)

As ondas estacionarias tem sinal + ou - se fun¢3o par ou impar.

As fun¢Bes de onda w(+) e w(-) aumentam a densidade eletrédnica
em regiBes diferentes do cristal, portanto, elétrons com energias

diferentes. Para ondas progressivas tipo e1nx/a a densidade de
probabilidade € constante, pois:
5 = lez P e1nx/a e—1ﬂx/a =4 7

Para as ondas estacionarias nZo ocorre o mesmo. Temos:
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p(+) = |w(+)|? x cos’(nx/a),
2 2
e(-) = |w(-)|" x sen”(nx/a). (8)

A distribui¢Zo da densidade de carga ¢ mostrada na fig. 2. A fun¢Zo
de onda w(+) concentra cargas negativas nas regiBes de menor
potencial, sobre os ions positivos, enquanto gque a fun¢Zc de onda

y(-) concentram cargas entre os ions, regi®es de potencial maior.

NN

Fig. 2 - Densidades de probabilidades para as fun¢®es de onda
w(+) e w(-) e onda progressiva (OP). A linha continua
na parte negativa de p ¢ o potencial produzido pelos

ions da rede.

Calculando-se a energia média das trés distribui¢®es possiveis
de cargas, encontra-se que a energia potencial de p(+) € menor que
a das ondas progressivas, enquanto que a de p(-) € ﬁaior. Esse
efeito ¢ mostrado na fig. 1 pela linha continua. Se as energia< de
e(+) e de p(-) diferirem de Eg, tem-se assim um gap (separa¢3o) de
energia de magnitude Eg. A fun¢3o de onda abaixo do gap (ponto A) &
w(+), e a funcZo de onda logo acima do gap (ponto’B) ¢ w(-).

Com essa distribui¢Zo de energia podemos entender porque ha
materias condutores e had materiais isolantes. Quando os elétrons
ocupam uma banda de energia parcialmente, h& niveis de energia
muito préximos, uma pequena energia fornecida pelo compo elétrico ¢
suficiente para que esses elétrons adquiram energia cinética, e
assim conduzem corrente elétrica. Por outro lado se nZIo houverem
niveis disponiveis (banda cheia), a energia fornecida pelo campo
nZo ¢ suficinte para que os elétrons atinjam o nivel de energia
superior, situado na banda acima, sendo assim um isolante. Estes
efeitos est3o representados esquematicamente na fig. 3. Na fig. 3
est4d também representada a estrutura de bandas de um semicondutor.
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Fig. 3 - a) Isolante; b) condutor; c) semi-condutor.
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