Tema 1. Electrones, energia, atomos y soélidos

K. Kano: cap. 1y cap. 2

— El modelo de Bohr

— Mecanica cuantica. Dualidad onda corpusculo. Ecuacion de
Schrodinger en un atomo hidrogenoide. NiUmeros cuanticos

— Formacion de la estructura de bandas de energia en un solido

— Modelo de enlace covalente

— Metales, aislantes y semiconductores

— Materiales usados en electronica. Cristales. Crecimiento de cristales



Atomos
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¢ f;’ﬁ‘x ﬁhﬁﬂ": 3 Hay dos razones para empezar con el atomo:
(e -_.__-.._:;'1:"’{ * Es el principal constituyente de la materia

] » Su descripcion cualitativa es similar a la de un solido

Modelo cuantizado de Bohr:

Introduce en la descripcion atdbmica el concepto de energia cuantizada

Postulados:

* Los electrones giran alrededor del nucleo en ciertas oOrbitas circulares definidas, asomadas a

niveles de energia. En estas Orbitas, estacionarias, los Eev) 1

electrones no intercambian energia 0 .
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» La transferencia de un electron de una Orbita a otra, con *:—z 4
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distinta energia, requiere absorcion o emision de energia
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* Las Unicas orbitas posibles son aquellas en el momento
angular electronico esta cuantizado
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Un poco de mecanica cuantica

Dualidad onda corpusculo
Se realizaron experimentos que probaban comportamientos ondulatorios en los electrones.
Las relaciones entre las propiedades mecanicas (particula) y ondulatorias son:

E=hv ; p=mv=h/i

Ecuacion de Schrodinger
Recoge todos los conceptos cuanticos para la descripcion del atomo de hidrégeno
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h2

VY + (E-V)¥=0

Postulados:

» Cada estado esta determinado por su ¥ y por sus nimeros cuanticos: n, I, m, s

 La probabilidad de encontrar un electrén en una posicion esta determinada por ¥

e Principio de exclusion (Pauli): Dos electrones no pueden compartir un mismo estado.

* Principio de incertidumbre (Heisenberg): es imposible conocer la situacion exacta de un
electron




NUmeros cuanticos

Resolucion de la ecuacion de Schrodinger
Orbitals
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funcidon de onda:
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ndameros cuanticos ( — configuracion electronica):

Capa n>0 0<l<n-1 -l<m<l  s=%% niveles N max Orbital Energy Levels
n | m s A ki
K 1 0 0 +1/5 1s 2 °
0 0 1 2Ss 2 4
X 2 1 0 +1/5 gz
1 -1 £ 2p 6 1 X
1 +1 +1% 3
3s 2 Hoos %
M 3p 6 \—3s
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Para el caso del Si: 1s2 2s2 2p® 3s2 3p2 1 -




Formacion de las bandas de energia en los solidos

Las interacciones
entre electrones y el
principio de exclusion
de Pauli provocan un
desdoblamiento de
los niveles
energeéticos:

N atomos — N niveles

Relative energy of electrons

E 4N states-no electrons
6N states, 2N electrons

6N electrons maximum

2N states, 2N electrons

6V states, 2N electrons

N
7

~
P

N = number of atoms in crystal
4N electrons in outer shell

6N states
P 2N electrons

2N states
S 2Nelectrons ¢=0

R,
normal spacing

Relative spacing of atoms

Los niveles 3s (2N estados/2N e-) y 3p (6N estados/2N e-) se transforman en dos bandas
continuas con 4N estados cada una.

La banda superior se llama banda de conduccién
La banda inferior se llama banda de valencia

Se forma una banda prohibida o gap entre las dos anteriores

La anchura del gap depende del parametro de red, de la temperatura, ...
A la temperatura de cero absoluto (OK), los e- ocupan los niveles inferiores



Modelo de enlace covalente

Es una representacion bidimensional de la estructura solida.
Complementa el diagrama de bandas de energia

Las lineas representan electrones y los circulos representan
los nucleos (y los electrones interiores)

En el caso del Si (IV), es un enlace covalente, formado por
comparticion de los 4 electrones exteriores, el que da
cohesion a la estructura

A OK, los electrones de valencia permanecen unidos a sus
nacleos, y ocupan los niveles mas bajos en el diagrama de

CONDUCTION
ELECTRON

bandas de energia Modelo de enlace covalente del silicio

A 300K (temperatura ambiente), muchos de los

electrones pasan de la parte superior de la banda 7 /////{5,16{1@/.6@/@\@5/;”/” /

de valencia a la parte inferior de la banda de : /////////////l//// L

., KiNETIC ENERGY OF ELECTRO

conduccion, y se transforman en electrones ELECTRON des LA

guasi libres. Se crea asi un par electron-hueco £ E-E-E HOLE
g o - ENERGY

///////

Estos electrones quasi libres se comportan como

electrones libres con masa efectiva m*. . &/ 7
. . . L, /, // 5 /// s - '/’,?;'
A temperatura ambiente, un semiconductor tiene , ///f/\{%/g){‘cgwp o ,«-;fr-;

unos 101%m3 electrones libres. Un metal tiene = DISTANCE _
unos 102%cm-3. Diagrama de energia simplificado del silicio




Metales, aislantes y semiconductores

La anchura de la banda prohibida determina las caracteristicas de conduccion de los materiales

Metals
aislantes: E,>4eV : p>10%Q-cm B
semiconductores: 4eV>E >0 eV
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Solidos cristalinos

Ejemplo: célula solar amorfo policristalino cristalino

.7 . - - f
Pl atial” e

double layer finger “inverted” pyrgfi
antireflection

coating

- ) thin oxide
semiconductor {70

p-silicon

+

Nt L

rear contact oxide

Muchos semiconductores son cristalinos por naturaleza

La unidad basica de un cristal se llama celda unidad, que
se repite espacialmente

Los atomos de silicio y de germanio se disponen formando
unared de diamante

Los indices de Miller describen la orientacion de un cristal
A -101

Celda unidad de la
estructura de diamante
del silicio



Crecimiento de cristales

|waler comded]

_ seed fase amorfa o policristalina

_gwingervstal - El material de partida se somete a
i tratamientos previos de purificacion

. erucible Se lleva a cabo en hornos especiales

_mermsconple £l CP€CIMiento puede ser en volumen
0 epitaxial.

b Existen varias técnicas. Para el silicio

atmasphere se suele usar el método Czochrlaski.

vessel Se trata de un método de crecimiento
. T @ partir del fundido

Sistema de crecimiento

de Czochralski Los lingotes, con una orientacion
cristalina determinada, se cortan en

crecimiento cristalino obleas (wafers)
de un lingote de silicio

g ek i Es el proceso de obtencion de material cristalino a partir de su

- leater

wafers
de silicio

P lingotes
de silicio



Ejemplos numéricos

¢, Cuantos atomos de silicio hay en un Pentium IV?
El volumen de un Pentium IV es aproximadamente
14x14x0.5 mm3 ~ 100 mm3 = 0.1 cm3
Como: p(Si)=2.33 g/cm® = m= pxV =0.233 g
M,(Si)=28, con lo que:
N= N,xm/Mr ~ 5x10%! atomos
Recordemos que un Pentium IV tiene unos 40 millones de transistores

¢,De qué color es un cristal con un gap de
2.6eV? ¢y de 1.12eV?

E:hy:hE 400 nm 500 nm 600 nm 700 nm

,_h-c_(66x10)-(3x10°) _1.24x10° o |
E  (1.6x10%)-E[eV] E[eV]
124|,lm X-ruys Micre-
A= wave
Elev]

A(E =2.6eV)=0.477um = 477 nm (azul) fonas E; A H I
AE =1.12eV)=1.11um = 1110nm (negro) P R



Hoja de datos

Constantes importantes

h= 6.6x1034 J-s
e=1.6x101°C

m.= 9.1x103 kg
N,= 6.023 x1023
&= 8.8 x1012 F/m
Lo= 4mtx107" N/A?
(Si)=11.8
£(Si0,)= 3.9

o(Si)= 2.33 g/cm3
T«(Si)= 1440°C
p(SiO,)=2.53 g/cm?
T(SiO,)= 1710°C
1eV=1.6x101]
k=1.38 x10%3 J/K = 8.62x107° eV/K

Masa efectiva

Ge Si GaAs
mp* | 0.55 mg 1.1 mg 0.067 mg
mp* 0.37 mg | 0.56 mg 0.48 mg

Dependencia del gap con latemperatura
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Tema 2. Semiconductores intrinsecos y extrinsecos

Cap. 3: K. Kano

— Introduccion

— Densidad de Estados (DeE)

— Funcion de distribucion de Fermi-Dirac

— Densidad de portadores (en semiconductores intrinsecos)
— Semiconductores extrinsecos: tipo p y tipo n

— Concepto de equilibrio térmico

— Densidad de portadores en semiconductores extrinsecos
— Nivel de Fermi en semiconductores extrinsecos

— ¢,Como obtener un semiconductor dopado?



