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Exercices

Durée: 2h
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Avec @alculatrice
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2.

PHYSIQUE

ETUDE D'UNE CHAINE LINEAIRE MONOATOMIQUE

a vy
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On désire traiter le probleme de la chaine linédare moncatomique de paramétre a
(a=distance antre deux premiers voisins) composée d'atomes possgdant 6 éledrons sur leur
couche externe, afin dill ustrer de fagon simple les propriétés des smi-condicteurs covalents.
Les cdculs de structure de bandes sront effedués par la méhode C.L.A.O., dans
I'approximation des liaisons fortes aux premiers voisins.

AZ

Donrer leréseau, le motif, le réseau rédproque, la premiere zone de BRILL OUIN.

Pour cdculer la structure de bandes, on ili sera une base forméesur chague aome i
d'une fonction"s" ¢, et de trais fonctions "p" ¢,,, ¢, e ¢,. Lafonction ¢ est
orientée le long de la caine linédre tandis que les diredions y et z sont
perpendiculaires ala chaine.

Donrer I'expresson ce la fonction donde dessai ¥ utilisee ¢ le nombre de
coefficients inconnus restant apres |'application duthéoréme de BLOCH.

Que peuton dre de (gl|H|oh ). (ol|H|0L), (h|H|0k) . (@ H|e))
et<(pipy|H|(pij> ? En déduire que le cdcul des bandes isaues des fonctions py ou [z est
démudé de ceui pou lesfonctions set px.



Donrer I'expresson des courbes E(K) issues des fonctions de BLOCH béties a partir
des fonctions ¢, et ¢, en forction e E, = (¢, |H| @), ) (00 0=x, y ou z) et dune

H (pigzl>.

intégrale de résonance 3, = (o), |H| o) = (¢,

py

Pour traiter le ca des fonctions set px de fagon simple, on définit sur chaque d@ome i
deux fonctions hybrides orthonamées:
¢, = i(coé +ol,)

\/E p
¢l = i((p‘ ~0})
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En négligeant les termes de dérive, cdculer E, = (g,
fonction ce Ep et Eg =<(pis H (p's>
Représenter ces fonctions le long de I'axe Ox et expliquer pourqua on re retiendra
comme terme interatomique que l'intégrale de résonance B (<0) entre fonctions

hybrides paintant l'une vers 'autre. On donrera une expresson générique de B en
fonction ce ¢, ¢’ et H.

H

o.) e A=(g,|H|¢) en

En uili sant les fonctions hybrides, cdculer alors la relation ce dispersion des bandes
obtenues. Donrer ensuite une représentation ce |'ensemble des courbes E(k) obtenues
sur le méme graphique, en utili sant les valeurs siivantes:

Es=-20eV, Ep=-16eV, B= 5.5V, B= -0.4eV

Le sytéme est-il isolant ou condwteur & 0°K? Justifier la réporse @ donrer les
caradéristiques de la structure de bandes.

Calculer la mas® dfedive mg" pour les dedrons au minimum E de la bande de
condiction et la masse dfedive my" des trous au maximum Ey de la bande de
valence

Montrer que, dans l'approximation de la masse dfedive, on peut exprimer la

concentration n déledrons dans la bande de cwndiction et la wncentration p d trous
dans la bande de valence al'équili bre thermodynamique sous laforme:

E.-E E, -E
n= N, exp(%j e p=N, exp(%j
b b

ou Eg est le niveau de FERMI et kp, la constante de BOLTZMANN.

Donrer les expressons de N¢ et Ny, , pus|'expresson cen et p en fonction de N¢, Ny
et Eg=Ec-Ey. Déterminer laposition du niveau de FERMI.
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8. Application Numérique: Calculer ﬂ,ﬂ, Nc, N, a300K.
m, M

Donrées. a=3A, et on rappelle que I u’z exp(—u)du=+/r.
0

Liste de valeurs numériques util es:

Constante de Planck: h=6.6%103% J.s
Constante de Planck réduite: h=1.055%103%Js
Mas de |'dedron: mo= 9.1x10% Kg
Charge de I'éledron: og=-e=-1.6x10%°C
Eledron-Volt: 1eV =1.6x10"°J



