Halvlederes optiske egenskaber: lysdioder og lasere

I dette SRP opleeg kan du fa inspiration til et projekt med fokus pa halvledere, spektroskopi
og moderne lyskilder. Du far her en kort gennemgang af relevant teori, eksperiment,
anvendelser og supplerende litteratur. Der er ogsd en teoretisk gvelse, som ud fra
elektroners bglgeegenskaber forklarer begrebet ”energiband”. P& AAU’s SRP dage kan du
(1) udfere eksperimentet, (2) f& médledata med hjem og (3) here et foredrag om teorien pa
gymnasieniveau. En AAU forsker vil hjeelpe med eksperiment og dataopsamling, samt
holde foredraget.

Teori:

Vi inddeler materialer i tre hovedgrupper: Energi

metaller, isolatorer og halvledere. For at A Atom Krystal
forsta forskellen skal man bruge elementaer
kvantemekanik og “Pauli-princippet”. Fra 25 P

atomer vides det, at elektroner findes i
skallerne 1s, 2s, 2p etc. I f. eks. et kulstof-

atom har vi konfigurationen 1s’2s°2p?,

som siger, at der er to elektroner i 1s-
skallen etc. Disse to elektroner har den i
laveste energi, og man kan sperge, hvorfor
ikke alle elektronerne befinder sig i denne
skal. Svaret ligger i Pauli-princippet, som siger, at der i en given skal (som f.eks. 1s) kun er
“plads” til to elektroner, som desuden skal have modsatrettede spin. Det samme princip
geelder for krystaller med den forskel, at der er mange flere skaller, som ligger ekstremt teet
i energi. Nar man sammenligner med et atom, ligger energierne sa teet, at de danner
sammenheengende ”energibadnd”, med huller ("badndgab”) imellem, som vist herover. I
pvelsen er vist, hvordan energiband opstar, nar atomer i et gitter bringes teettere og teettere.

Nedre band

Herunder: RODE tilstande er besatte, mens BLA er tomme.
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Metaller, isolatorer og halvledere adskiller sig ved, hvilke af disse energiband, der er fyldt
af elektroner. Her er det vigtigt at forstd, at selvom et energiband findes, er der ikke
ngdvendigvis elektroner i det. Elektronerne fordeler sig nemlig sddan, at deres energi er
mindst mulig. Sagt pa en anden mdde kan man teenke sig, at krystallen bestdr af mange
mulige pladser eller “skaller”. Vi teenker os nu, at elektronerne tilfgjes én ad gangen. Den
forste finder pladsen med lavest energi. Denne plads er ogsa ledig for den neeste elektron
forudsat, at den har modsat spin af den forste. Men den tredje elektron skal ngdvendigvis i
en skal med hgjere energi. Nér alle elektroner er placeret, har vi en situation som pa figuren
ovenfor, hvor skaller op til en vis energi er fyldte (“rode”), mens dem ovenover er tomme
("bld”). Et helt fyldt "redt” bdnd kaldes et valensbdnd, mens et tomt “blat” er et
ledningsband.

Forskellen mellem de tre situationer ovenfor bliver tydelig, ndr man ser pd, hvad det
“koster” at flytte en elektron fra en fyldt til en tom plads. Eftersom alle de “rgde” pladser
allerede er fyldte, skal en "rod” elektron flyttes til en ”"bld” plads. For isolatorer og
halvledere koster dette mindst bandgabet i energi. I praksis betyder det f.eks., at lys med
stor bolgeleengde ikke har energi nok til at flytte en elektron. Dette lys kan derfor ikke
absorberes af elektronerne, og isolatorer som glas er af samme grund gennemsigtige. Til
gengeeld kan isolatorer godt absorbere ultraviolet lys med kort bolgeleengde, hvilket er
forklaringen pd, at man ikke bliver solbreendt bag en glasrude. Halvledere har ligesom
isolatorer et bandgab mellem de fyldte og tomme pladser. For halvledere er gabet blot sd
lille, at selv synligt lys kan delvis absorberes. Graensen mellem halvledere og isolatorer er
ikke veldefineret, men som en tommelfingerregel kan man sige, at isolatorer har sa store
bandgab, at de ikke absorberer synligt lys. Endelig kendetegnes metaller ved, at de ikke har
noget bandgab. De absorberes derfor alle belgeleengder, og er fuldsteendig ugennemsigtige.
Faktisk kan man selv med et almindeligt batteri give elektroner energi nok til hoppe mellem
tomme pladser, hvilket er forklaringen pd, at metaller er gode elektriske ledere.

Eksperiment:

SRP projektet kan indeholde eksperimentelle undersegelser af halvlederes optiske
egenskaber. Man kan male en halvleders bandgab med relativt simpel spektroskopi. I en
absorptionsmdling sendes et spektrum af lys igennem en halvlederkrystal, og det mdles,
hvor meget der transmitteres af de forskellige bolgeleengder. Lys med stor bglgeleengde A
har ikke energi nok til at flytte en elektron fra valens- til ledningsbandet. Ved benyttelse af
sammenhangen mellem energi E og bolgeleengde E=hc /A, hvor h er Planck’s konstant,
bestemmes hermed bandgabet ud fra den sterste belgeleengde, som absorberes. Samtidig
kan bandgabet males ved at undersgge fotoluminescens, dvs. lys udsendt fra krystallen. Til
dette formal belyses halvlederen med meget energirig straling, saledes at mange elektroner
flyttes til ledningsbandet. Disse elektroner mister hurtigt en del af deres energi i form af
varme, men resten udsendes som lys, ndr elektronerne falder tilbage til valensbdndet. Den
storste bplgeleengde, som udsendes, svarer praecis til bandgabet. I forseget undersgger vi
krystaller med bade sma og store bandgab, svarende til lys i den infrarede, synlige og
ultraviolette del af spektret. Der optages bade absorptions- og emissionsspektre i form af
intensitet som funktion af bglgeleengde. Eleven far disse spektre med hjem til yderligere
databehandling.



Anvendelser:

Halvledere og lys indgar i virkelig mange vigtige teknologiske anvendelser. Hvis vi forst
kigger pd halvlederens absorption af lys, er den vigtigste anvendelse selvfelgelig solceller.
Men ogsa fotodetektorer er helt essentielle komponenter i moderne kommunikation i
fiberkabler, hvor lys omdannes til strom, nér signalet er ndet frem til modtageren. Det kan
maske undre, at man ikke bruger metaller i solceller, ndr de nu absorberer alt lys, men det
heenger sammen med, at der kreeves et bdndgab for, at elektronerne ikke med det samme
falder tilbage i de oprindelige pladser, hvorved energien mistes. Man kan vise, at det
optimale er et bAndgab svarende til sakaldt "neer-infraredt" lys, med energi lige udenfor det
synlige spektrum.

Lysudsendelse fra halvledere er den anden store teknologiske anvendelse. Vi kender alle
LED’er, som fungerer ved, at et batteri eller anden speendingskilde traekker elektroner ud
fra de fyldte pladser i krystallens ene ende, men der fyldes elektroner i de tomme pladser i
den anden ende. Nar elektronerne vandrer gennem krystallen fra den fyldte ende, meder
de pa et tidspunkt en tom plads i valensbandet. Nér de falder ned i den tomme plads, bliver
den overskydende energi udsendt som lys, der dermed vil have en energi, som preecis er
bandgabet. En halvlederlaser, som bruges i optisk kommunikation og DVD-afspillere, er i
princippet en LED, hvor der er skruet hejt op for den elektriske strem. Man kan vise, at hvis
man skruer sd hgjt op, at der er flere elektroner i bunden af ledningsbandet end i toppen af
valensbandet, vil det udsendte lys veere laserlys. Dette kreever derfor, at der bade traekkes
mange elektroner ud fra valensbandet samtidig med, at der fyldes mange i ledningsbandet.

Supplerende litteratur:

Staende elektronbglger: Her

Molekyler som ringe og tilhgrende matrixproblemer: Her

Matrixregning: Her og andre sider under “linear algebra” pd mathworld.wolfram.com.
Teoretisk ovelse: Elektroner som belger

Kvantemekanik er kompliceret, men man kan lave en simpel model, som indeholder alt det
vaesentlige. Udgangspunktet er de Broglie’s postulat om, at der til alle partikler er knyttet
en bolgebeveegelse beskrevet ved en bolgeleengde )\, som herer sammen med impulsen
p=mv via p=h /X, hvor h er Planck’s konstant og m er partiklens masse. Med mere
moderne notation skriver vi p="hk, hvor h=h/2m er Planck’s reducerede konstant og
k=2n /X kaldes bglgetallet. Vi ser derfor, at partiklens kinetiske energi bliver
E=p®/2m=h’k’> /2m. Selve belgen er p& formen 1(x)= Asin(2mx /\) = Asin(kx), hvor
man traditionelt bruger det greeske bogstav ¢ (“"psi”) i kvantemekanik og A er belgens
amplitude.

Hyvis vi beskriver en fri partikel, er der ingen begraensninger pa bolgeleengden og dermed
energien. Men hvis partiklen holdes fast af ydre kreefter, er situationen en anden. Det er
preecis, hvad der sker for elektroner i et atom, hvor atomkernen holder dem bundet. En
simpel mdde at teenke pd atomer er at sige, at bolgen er “fanget” indenfor et lille omréde.


https://opentextbc.ca/universityphysicsv3openstax/chapter/the-quantum-particle-in-a-box/
https://chem.libretexts.org/Bookshelves/Physical_and_Theoretical_Chemistry_Textbook_Maps/Quantum_Chemistry_(Blinder)/01%3A_Chapters/1.11%3A_Molecular_Orbital_Theory
https://mathworld.wolfram.com/Eigenvalue.html

For vores en-dimensionelle bglge kan vi teenke os, at balgen kun findes i et lille interval
0 <x <L af leengde L, saledes at vi kan skrive bglgen i et atom som

Asin(kx) O<x<L
0 " ellers.

Vrom (x) = {

Dette svarer til en stdende bglge, som kendes fra f. eks. en guitarstreng. Og praecis ligesom
guitarstrengen vil der geelde, at belgens udsving er nul i endepunkterne. Det betyder, at
kun bestemte bolgeleengder er tilladte. Sinus-bolgen opfylder automatisk denne betingelse
i det ene endepunkt, nemlig . (0)=0.

a) Vis, at betingelsen ¢, (L)=0 medferer k=nn /L, hvor n=1,2,3,... er et heltal. De
tilladte bolgeleengder er derfor A =2L /n.

De enkelte bolgeformer for vores “atom” er altsa karakteriseret ved en “kvantiseret” energi

E. .= (hmn/ L)2 /2m, hvor laveste n, nemlig n =1, svarer til laveste energi osv.

atom

Nu er spgrgsmalet, hvad der sker, ndr vi danner molekyler ved at seette atomer sammen. Et
molekyle er stabilt, hvis de atomerne saenker deres energi ved at seette sig sammen. I
bolgemodellen udtrykkes det ved, at elektroner vinder energi ved at “hoppe” fra atom til
atom. Det betyder, at elektronens samlede bglge nu bestar af to dele: den oprindelige for det
enkelte atom 1, (x) og en ny amplitude A, som beskriver, hvilket atom, vi snakker om.

atom

Den oprindelige del ¢

om (X) er den samme for alle atomer (det er underforstdet, at vi maler

x fra midten af de enkelte atomer). Vi ser forst pd molekyler dannet af to atomer. Her far vi
en samlet belge pd formen .. (¥) = A, 0m1(¥) + Ay,0mo (X), hvor de to A’er horer til de

to atomer. Lad os tage udgangspunkt i en elektron bundet til atom 1. Hvis det andet atom
er langt veek har vi A, =1 og A, =0, sddan at belgen kun findes pa det forste atom. Hvis

vi bringer det andet atom teettere pa, kan elektronen vinde energi ved at hoppe mellem
atomerne. Forholdet A, / A, kaldes for “amplituden” for at hoppe mellem atomerne. For to

atomer kanviskrive E=E  —E, (A, /A;) hvor E, eren positiv energi, som siger, hvor

atom

meget man vinder ved at hoppe. Vi ser, at for atomer med stor afstand har vi E=E,_ som

atom

forventet, men dette eendres, hvis amplituden (A, / A,) ikke er nul. Lad os gange energi-
A —E

samme formel, hvis vi tager udgangspunkt i atom 2, bortset fra, at vi skal bytte om pd A,

ligningen igennem med A,, sd vifar EA; =E A, . Sagen er nu, at vi vil fa preecis

atom hop

og A, iligningen. Dette svarer altsa til, at vi “sidder” pa atom 2 og ser atom 1 komme teettere
og teettere. Samlet har vi derfor to ligninger

EAl = EatomAl - EhopAZ Og EA2 = EatomAZ - EhopAl )

Matematisk set udger udtrykkene to koblede ligninger, som vi skal lese for at finde
amplituderne A, og A,. Energien E er ogsd ubekendt og udger, hvad der kaldes en
egenveerdi. Vi kan ferst benytte en simpel lgsningsmetode, som virker fint med to ligninger,
men ikke er smart, ndr der er flere. Ved at indseette A, fra den sidste ligning og isolere A,



2_E2

finder man nemt [(E—E hop

tom) JA, =0. Hvis denne ligning skal loses med A, =0, ma

der gelde (E—E,,,)* —Ep,,

E=E

hvor vi skriver de to ligninger som én matrix-ligning

v Euy ] -
E—E 1A, '

hop atom

=0. Denne andengrads-ligning for energien E har lgsninger

—E,, 0§ E=E,,, +E,,- En smart mdde at finde losninger er matrix-metoden’,

atom

E-E
E

Det er klart, at der findes en sakaldt “triviel” lgsning, nemlig A, =A, =0. Den er

uinteressant, da der sa slet ikke findes en bglge. Betingelsen for en ”ikke-triviel” lgsning er,
at matricens determinant er nul.

b) Vis, at determinant-betingelsen er (E—E,, ) — E..,=0.

Der er altsa to losninger: én, hvor elektronen vinder energi og én, hvor den far hgjere energi.
Her kommer Pauli’s princip pa banen: Begge elektroner ma godt veere i tilstanden med lav
energi, hvis de blot har modsatrettede spin. Altsa vinder begge elektroner energi ved at
danne molekylet, og molekylet er derfor stabilt. Modellen kan nemt udvides til flere atomer.
Antag f. eks. at vi har fire atomer i en ring. Elektronen fra atom 1 kan hoppe til atom 2 og 4,
elektronen fra atom 2 kan hoppe til atom 1 og 3, osv. Pa matrix-form bliver det til ligningen

E-Eom Ehop 0 Ehop A
Ehop E-E om Ehop 0 A, —0
0 Ehop E—E om Ehop . A, .
EhOp 0 Ehop E-E, .| |A,

Determinanter for 4x4 matricer er ikke s nemme, men med lidt arbejde finder man

betingelsen (E—E,, )" — 4EEOP(E —E,...)> =0 for ikke-trivielle lgsninger. Betingelsen kan
selvfolgelig ogsa findes ved at isolere og seette ligninger sammen.
c) Vis, at de mulige energierer E,  —2E, , E, . (som findes to gange) og E,,, +2E,, . De

fire elektroner vinder derfor samlet —4E, .

Vi kan nu generalisere til ringe med N atomer. Her kan det vises, at de mulige energier
bliver E, —2E,

to tilfeelde N =2 og N =4. Desuden findes en amplitude givet ved A, =cos(2mgp /N).

cos(2m &), hvor heltallet p Igber fra 1 til N. Man ser let, at det passer i de

atom

Hvis afstanden mellem atomerne er 4, befinder den ¢'te “kerne” sig pa positionen x, =ga.
Man ser heraf, at amplituden er en cosinus-bglge pa formen A, =cos(27x, /A) med

bolgeleengde A = Na/p. Den samlede bglge er altsd en “moduleret” sinus-bolge med en

! Der findes mange sider, der forklarer matricer, egenveerdier og determinanter. Se
supplerende litteratur.



bolgeleengde A\ =2L/n for de enkelte atomer og en anden karakteristisk belgeleengde
A = Na /p, som beskriver hop mellem atomerne.

d) Vis det generelle resultat! Tip: Indfer A=(E—E,,)/E,,, og skriv ligningen for det g'te
atom pa formen A +A _, +A , =0. Brug derefter trigonometriske relationer til at vise,
at A, =cos(2mgp / N) er en lgsning, som ydermere passer med ringens “ender”, dvs. g=1

og g = N. Husk, at p er et heltal og at cos(27p)=1.

Vi kan nu illustrere, hvordan energiband opstar, ndr atomer i en krystal bringes teettere og
teettere. Til dette formal kigger vi pd atomer med to ”skaller” svarende til, at vi seetter n =1

og n=2 i udtrykket E,_(n'te skal)= (himn /L)? /2m. For atomer kan vi antage L=5 A,
hvilket giver E, (1.skal)=149eV og E
atheenger som naevnt meget af afstanden mellem atomerne, og vi vil bruge

(2.skal)=5.97 eV. "“Hoppe-energien”

atom atom

E,.,(a)=10 eVxexp(—a/ 2A) som funktion af afstanden a. Vi vaelger en ring med N =100

atomer og beregner energier for 1<p <N.

e) Lav et plot af alle energierne magen til figuren nedenfor.
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Vi ser, at elektronerne beholder deres oprindelige energier, nar atomerne er langt fra

hinanden. Men de to “energibdnd” smelter sammen, hvis atomerne er sd teette, at a < 4.4 A
cirka. Her er nu en vigtig pointe: der er preecis N "bld” og N "“rede” energier. Hvis vi
teenker os, at hvert atom afgiver en elektron til krystallen (sd der er N elektroner i alt), vil
det svare til, at den laveste halvdel af de rede energier er besatte med to elektroner hver
(igen Pauli’s princip og modsatrettede spin). Dette beskriver altsd et metal. Omvendt kan
det teenkes, at hvert atom bidrager med to elektroner. I dette tilfeelde vil alle de rede energier
veaere besatte ved store afstande mellem atomerne, eftersom disse er de laveste. Dette svarer
til en isolator eller en halvleder atheengig af bandgabets storrelse. Men for afstande mindre

end 4.4 A overlapper de bla og rede lasninger, og dette svarer til et metal.



