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Elektronische Eigenschaften einzelner Atome
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Die elektronischen Eigenschaften von Halbleiter-Materialien ergeben sich aus den
Eigenschaften der Atome, die den Halbleiter aufbauen. Betrachten wir deshalb
zunéchst die Eigenschaften einzelner Atome:

Bei einzelnen Atomen sind die Elektronen fest an den eigenen Atomkern gebunden.
Die Elektronen besetzen bestimmte Energieniveaus im Atom.

Diese Energieniveaus sind quantisiert. Sie ergeben sich aus der Lésung der
guantenmechanischen Schrédinger-Gleichung.

Das einfachste Beispiel ist das eines Wasserstoff-Atoms. Dort befindet sich ein
einziges Elektron, gebunden an den Kern, der aus einem einzigen Proton besteht.
Dies hier ist die Darstellung eines Wasserstoff-Atoms. Wir erkenne das Proton im
Kern, und die Verteilung der Elektronen-Wellenfunktion kugelsymmetrisch um den
Kern herum.

Die Verteilung kann mathematisch durch eine Kugelwellenfunktion beschrieben
werden. Darauf wird hier aber nicht genauer eingegangen.

Bitte beachten: das Elektron ist kein punktférmiges Teilchen, sondern wird durch eine
im Raum verteilte Wellenfunktion beschrieben.

Das Potential, dass das Elektron an das Proton bindet, ist das Coulomb-Potential.
Das Coulomb-Potential ist ein 1/r Potential.
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Elektronische Eigenschaften einzelner Atome A
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Lost man die Schrédinger-Gleichung fir das Wasserstoff Atom, so ergeben sich
guantisierte Energieniveaus. Diese konnen durch eine einfache Gleichung
beschrieben werden: (Gleichung).

n ist die Quantenzahl des Wasserstoff-Problems und kann ganzzahlige Werte von 1
bis unendlich annehmen. Fir n=unendlich ist die Energie = Null, d.h. das Elektron ist
tberhaupt nicht mehr an den Kern gebunden.

Die Energiedifferenz zwischen n=1, dem Grundniveau, und n=unednlich nennt man
lonisierungsenergie. Die lonisierungsenergie ist mindestens notwendig, wenn man
ein Elektron aus dem Wasserstoff-Atom herauslésen will. Fiir das Wasserstoff-Atom
betragt die lonisierungsenergie 13,6 eV. Dies ist ein historisch berihmter Wert, weil
daran erstmalig die Richtigkeit der quantenmechanischen Beschreibung getested
werden konnte.

In unserer Gleichung ist die Energie negativ: der Nullwert entspricht einem Elektron,
das nicht mehr an das Proton gebunden ist. Dementsprechend sind die Energien von
gebundenen Zustanden niedriger, also negativ. Dies ist eine Ubliche
Bezeichnungsweise.
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Elektronische Eigenschaften von Halbleitern
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Kristallgitter mit regelmé&Riger Anordnung von Atomen Banderschema eines Halbleiters (Prinzip)
Beispiel: GaN, Silizium, InGaN, AlGaN, InAlGaP ...
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Halbleiter-Materialien bestehen aus einer regelmaligen Anordnung von Atomen. Die
regelméiige Anordnung wird ,kristallin“ genannt. Es liegt ein Halbleiter-Kristall vor.
Bei einer regelméligen Anordnung von Atomen, also im Kristall, sind die Atome nicht
mehr isoliert voneinander zu sehen, sondern sie Uberlappen. Genauer: die
Elektronen-Wellenfunktionen benachbarter Atome Uberlappen und ,,spiren sich
gegenseitig. Die Folge ist, dass die Wellenfunktion jedes Elektrons im Raum
delokalisiert wird.

Delokalisierte Elektronen sind ,,verschmierte Elektronen®. Sie sind nicht mehr an ein
Atom gebunden, sondern sind liber einen groReren Bereich ausgedehnt
(delokalisiert).

Tatséchlich geht die theoretische Beschreibung davon aus, dass die Elektronen-
Wellenfunktion im gesamten Halbleiterkristall ausgedehnt ist. Das Elektron befindet
sich also Uberall im Kristall gleichzeitig.

Dies hat auch etwas mit der Unscharferelation von Heisenberg zu tun. Darauf wird
hier aber nicht genauer eingegangen.

Die zugehorigen Energieniveaus jedenfalls konnen deshalb als horizontale Linie in
einem Energie-Ort-Diagramm eingezeichnet werden: die Summe aller horizontalen
Linien ergibt das Banderschema.
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Das Banderschema
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Hier ist das Bédnderschema noch einmal vergroliert. Nach oben ist die Energie W
aufgetragen, nach rechts der Ort x. Der Einfachheit halber beschranken wir uns hier
auf nur eine Dimension, die x-Richtung. Tatsachlich mussten wir natiirlich auch y- und
z-Richtung bericksichtigen, was aber keine weiteren neuen Erkenntnisse bringen
wirde. Es gibt eine weitere Besonderheit im Vergleich zu den Energieniveaus
einzelner Atome: Dort waren die Energieniveaus scharf quantisiert. Uberlappen
jedoch die Elektronen-Wellenfunktionen vieler Atome, wie das im Halbleiter-Kristall
der Fall ist, dann verandern die vorher noch gleichen Energieniveaus in den Atomen
ihre Position auf der Energieskala. Der Grund fiir diese Verédnderung ist die
Austauschwechselwirkung, auf die hier aber nicht genauer eingegangen wird. Die
eigentlich identsichen atomaren Energieniveaus uberlappen und bilden eine
Ansammlung von leicht unterschiedlichen Energieniveaus, die in ,,Bandern*
zusammengefasst werden konnen. Es gibt besetzte Bénder, bei denen die
Energieniveaus mit Elektronen besetzt sind, und unbesetzte Bander, bei denen sich
keine Elektronen in dern Energieniveaus befinden. Die Liicke zwischen den beiden
Bandern nennt man Bandlicke (Energy Gap)
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Klassische Analogie: das Aufflllen eines Wassereimers
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Wie werden die Energieniveaus in Halbleitern nun mit Elektronen befillt ? Welche
Bander sind besetzt, und welche unbesetzt ? Hier hilft eine einfache Analoie zu
einem klassischen Vorgang, den jeder gut kennt: Das Auffullen eines Wassereimers.
Fullen wir Wasser in einen Eimer, dann fillen wir die moglichen Energiezustande im
Eimer von unten nach oben mit Wasser (also Wassertropfen) auf. Wenn schon ein
Wassertropfen da ist, dann passt da kein zweiter hin. Je mehr Wassertropfen
eingeflllt werden, desto hoher steigt der Fillstand.

Dies ist sehr &hnlich zur Situation von Elektronen in einem Halbeiter: die
Energieniveaus werden von unten nach oben mit Elektronen befillt. Elektronen
werden namlich — wie Wassertropfen auch — am liebsten in den ergetisch giinstigsten
Zustand (ganz unten) gehen. Ist dieser besetzt, dann missen sie eben in den
zweitgunstigsten usw.

Die Fullhéhe im Wassereimer entspricht dem hochsten noch besetzen
Energieniveau. Diese Fullhéhe ist ein wichtiger Parameter, z.B. wenn es darum geht,
ob zwischen zwei Behdltern Wasser flie3t. Gibt es keine Differenz in der Fillhtéhe wird
es auch keinen Wasserstrom zwischen zwei verbundenen Behdltnern geben.

Im Fall der Elektronen in Halbleitern nennt man diese héchste Energie, also quasi die
Fillhéhe flr Elektronen, ,,Fermi-Energie®. Die Fermi-Energie wird auf diesem Niveau
aber nicht genauer besprochen. Sie spielt bei der Beschreibung von Elektronenstrom
eine grolle Rolle. Schon jetzt kénnen wir — ganz ohne Rechnung - intuitiv feststellen:
ohne Differenz in den Fermi-Energien wird es keinen Elektronenstrom geben.
Betrachtet man diesen Zusammenhang quantitativ, dann wird man feststellen: der
Elektronenstorm ist proportional zum Gradienten der Fermi-Energie. Dies bedarf aber
einer detaillierteren Betrachtung.
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Banderschema eines Halbleiter
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Die Bander werden wie besprochen von unten nach oben mit Elektronen befllt. Je
nachdem, wie viele Elektronen insgesamt zur Verfiigung stehen,
sind die Bander ,,unten“ ganz voll, die Bander ,,oben* ganz leer.

Gibt es ein Band, das nur teilweise mit Elektronen gefillt ist, so hat das Material
metallische Eigenschaften. Es gibt immer bewegliche Elektronen.

Sind alle Bander entweder ganz voll oder ganz leer, so hat das Material halbleitende
Eigenschaften. Das oberste besetzte Band nennt man Valenzband, das unterste
leere Band nennt man

Leitungsband. Eine in der Chemie eher gelaufige Bezeichnung ist LUMO fiur das
,Lowest unoccupied molecular orbital* und HOMO fiir das ,,highest occupied
molecular orbital*.

Ein Kristall kann dabei als ein riesiges Molekiil angesehen werden.

Noch ein Hinweis: die Energie ist die Energie fiir Elektronen. Fir Elektronen gilt
»,oben ist die hohere Energie” und ,,unten ist die niedrigere Energie“.



