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1.10 Elektronischer Aufbau der Elemente Rese 2 g3 ,{W“.In
Bei der Besetzung der Orbitale gelten folgen Regeln: ol 22U S fc}, wole
e Die energetisch am tiefsten liegenden Zustédnde werden zuerst von Elek- $‘ \

= (EM@@;C‘SV\

tronen besetzt.
e Jeder Zustand mit halbzahligem Spin enthélt nur ein Elektron (Pauli-
Prinzip). '

e Erst wenn alle Zusténde einer Nebenquantenzahl [ mit einem Elektron ey jJ alL A
besetzt sind, werden sie durch ein Elektron mit entgegengesetztem Spin Q- 2yl ouelt
ergéanzt. douwu 4T SP‘“'\

Mit diesen Vorschriften lasst sich das in Abb. 1.9 gezeigte Quantenzahl-
Energiediagramm zeichnen.
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Abb. 1.9: Quantenzahl-Energiediagramm fiir die ersten 18 Elemente des
Periodensystems.

Die Lage der Energiezusténde darin ist in der Reihenfolge der Quantenzah-
len dargestellt. Diese Anordnung ist als prinzipielles qualitatives Schema zu
verstehen. Im Detail kann allein schon wegen moglicher Entartungen das

Schema nicht stimmen.
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Ein genaueres Bild der sich mit der Ordnungszahl &ndernden Bindungsener-
gien zeigt Abb. 1.10.
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Abb. 1.10: Bindungsenergien der Elektronen fiir Elemente mit
verschiedenen Ordnungszahlen. Die Einheit 1 Ry (Rydberg) entspricht
13,6eV. Das ist die Energie des Grundzustandes des H-A‘Eqms. '

Im Grofien jedoch behéilt die vereinfachte Darstellung in Abb. 1.9 ihre Giiltig-
keit, da Elektronen in Zustédnden mit kleinen Quantenzahlen eine hohe Auf-
enthaltswahrscheinlichkeit in Nidhe des Atomkerns haben. Thnen muss eine
hohe Energie zugefiihrt werden, um sie aus dem Atom zu lésen, so dass sie
zu freien Elektronen werden.

Aus Abb. 1.9 liest man fiir das in der Halbleitertechnik verwendete Material
Silizium eine Besetzung der Zusténde

Lg%, 25%, 2p°. 3s°, Jp*

ab. In dieser Schreibweise zeigt die hochgestellte Zahl die Anzahl der
Zustinde in der jeweiligen Nebenquantenzahl [ an.

Abb. 1.9 zeigt auch, dass die Edelgase He, Ne, Ar (, Kr, Xe, Rn) sich da-
durch auszeichnen, dass sie gefiillte Orbitale (,,Schalen) besitzen. Bei gefiill-
ten Orbitalen ist die Energie des Elektronensystems minimal im Vergleich zu
benachbarten Konfigurationen. Daher besteht bei den Edelgasen auch keine
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Tendenz zur Veranderung, denn die findet nur statt, wenn sich dadurch die
Systemenergie senken ldsst. Dies ist auch der Grund, warum Elemente mit
abgeschlossenen Schalen nur in Gasform vorliegen: Die Energie, die aufgrund
einer Bindung angenommen wurde, ist hoher als die Energie im ungebun-
denen Zustand. Atome mit nicht abgeschlossenen Schalen gehen dagegen
Bindungen ein, um eine abgeschlossene Schale und damit ein energetisch
niedrigeres Niveau zu erhalten. '

1.11 Potentialtopfdarstellung

Wir kénnen die energetischen Zusténde der Elektronen eines Atoms schema-
tisch in einer Potentialtopfdarstellung dhnlich Abb. 1.3 erfassen. Die Poten-
tialtopfdarstellung dient nur zur Veranschaulichung und ist rein qualitativ.
Abb. 1.11 zeigt als Beispiel den Potentialtopf eines Na-Atoms.
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Abb. 1.11: Potentialtopfdarstellung eines Na-Atoms. Die Pfeile
reprisentieren die Spin-Orientierung des jeweiligen Elektrons.

1.12 Bindungstypen

Atome gruppieren sich dann zu einem Festkorper, wenn sich dadurch ein
energetisch giinstiger Zustand einstellt. Aus Sicht zweier Atome, die ein Mo-
lekiil bilden, wirken zwischen den beiden Atomen anziehende und abstoflende
Krifte. Eine stabile in sich geordnete Anordnung liegt im Gleichgewicht die-
ser Krifte vor.
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1.12.1 Ionenbindung 2.5, ’U&CC_ C{ 3605 . mochlk ew eL.

Ionenbindungen ergeben sich zwischen verschiedenen Atomen, die fiir eine wﬂ'
Edelgaskonfiguration zum einen zuviel und zum anderen zuwenig Elektronen pA/q nd Ce
auf der duBeren Schale haben. Durch Transfer der Elektronen von einem zum leilow st By
anderen Atom gewinnen beide eine abgeschlossene &uflere Schale. Durch die das ae
Abgabe eines Elektrons wird das eine Atom positiv geladen, das aufnehmen- __

de Atom wird negativ geladen. ab&u{,’/‘tﬂﬂwt—
Das anziehende Potential ist das bereits mehrfach verwendete elektrostati- Sclale
sche Potential (Coulombanziehung) zwischen den beiden Ladungen. £l a bew @
Das Potential ist entsprechend Gl. (1.16) der Form
. - a_{ Coulow b+ _ 1. amfunelm.
Pot:—?_‘—’_é’—mr (1.48) ijwu
Kommen sich die beiden ionisierten Atome ausreichend nahe, so iiberwiegen  \( ppfbe A 4

die abstoBenden Krafte zwischen den vielen Elektronen der inneren Schale
gegeniiber der anziehenden Kraft der einen Elementarladung. Da sich die

abstoflende Kraft sehr viel schneller mit r dndert, l4sst sich schreiben Riomae A,
-__.__f’_"_—-""'—_"__’ ‘
alos 1afer Frowm, o S
\ ot = Tﬁn ) é_—f“‘—g——i (1.49) " 2u uuhe
W) W

wobei n im Bereich 6 ...12 liegt. Aus den Energien der anziehenden und EC der Mueren
abstofenden Krifte ergibt sich das@indungspotential der Ionenbindung \}on Sliak:.3 J %A%(

zwei Atomen .
K Whoe = == + = L8 ) A
Aol

Diese lasst sich durch einfache Uberlegung auf einen ganzen Festkorper (Kris- rn

tall bei Ionenbindung) iibertragen. In dem Kristall iiberlagern sich die an- A
ziehenden und abstofienden Potentiale aller benachbarten Ionen. Der absto- S.chH,UL
Bende Teil der Nachbaratome ist jedoch aufgrund der starken Abhéngigkeit ’)Mlde’“'“_‘[
vom Abstand (r®+1?) vernachldssigbar. Der anziehende Anteil ergibt sich aus :/:'holwum

der Uberlagerung der Energien aller anziehenden und abstofenden Krafte.
Dabei sind die fiir jeden Kristalltyp unterschiedlichen Abstédnde der Ionen Le! f’ Mj\
zu beriicksichtigen. Es ergibt sich aufgrund der linearen Abhéngigkeit das
Bindungspotential eines Ionenkristalls

Veouoch Usﬂg o

Darin ist a,, die Mandelung-Konstante. %ie betrégt fiir den kubisch primiti-
ven NaCl-Kristall 1,748.
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Fiir den hexagonalen Kristall SiO,, der in integrierten Schaltungen als
Isolator z.B. fiir Metallisierungen und fiir die Gate-Elektrode in MOS-
Transistoren dient, ist a,, = 2,219.

pot

Beispiel: Im NaCl-Kristall ist jedes C1™-Ion von(_)Nan Ionen im Ab-
standOumgeben Darauf folgen im Abstand; 22@C1" Ionen und darauf
im Abstand 327 8 Nat Ionen und so weiter. Da.raus ergibt sich

—e?

- 47re(@

woraus am, = 1, 748 folgt.
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Abb. 1.12 zeigt die Verldufe der Energien von abstofenden und an-
ziehenden Kriften in allgemeiner Form, wobei auch der Radius der

anziehenden Energie mit einem Exponenten m versehen wurde. Im Beispiel
der Ionenbildung nach Gl. (1.51) ist m = 1.
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Abb. 1.12: Verldufe der potentiellen Energien von abstofienden und
anziehenden Kriften bei der Bindung von Atomen in Abhéngigkeit des

Atomabstandes r.

Der fiir die Bindung stabile Abstand ergibt sich im Gleichgewicht von ab-
stofender und anziehender Kraft. Die Kraft ergibt sich im Eindimensionalen

aus der negativen Ableitung des gesamten Potentials W = W +

pot*

1 e A0 (1.52)
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bzw. im Dreidimensionalen durch die Bildung des Gradienten
F=—grad W(7). (1.53)

Der Gleichgewichtszustand ist also bei der Entfernung ro, bei der F = 0 gilt,
also W einen Wendepunkt besitzt.

1.12.2 | Kovalente Bindung | = be, Halb (e'to-baue (emen lev cl‘/

Die kovalente Bindung ist fiir die Halbleitertechnologie von hohem Inter- =85 (3 37' 3{,:)
esse, da sie unter anderem die Bindung in den fiir Halbleiterbauelemente Svehl ;’;‘"
verwendeten Materialien Si, Ge und GaAs bestimmt. Auch C in der Dia- abge ms‘r— \
mantstruktur hat eine kovalente Bindung. Schale sy
£ A : : f

Das Prinzip der kovalenten Bindung beruht darauf, dass jedes an der Bin- 3p [
dung beteiligte Atom zu wenig Elektronen hat, um eine abgeschlossene Scha-

le zu besitzen. Z.B. sind die duBleren Schalen bei Si: 3s%, 3p?, Ge: 4s%, 4p*. = |——'®

Beide Materialien benttigen also vier Elektronen um eine abgeschlossene 13s
3p- bzw. 4p-Schale zu erhalten. Durch eine Anordnung (dreidimensional), SR
bei der sich um jedes Atom herum vier néchste Nachbarn gruppieren, teilt
sich jedes Atom mit seinem Nachbarn die vier Elektronen auf seiner Zueren & Eley ’{"39"‘-‘
Schale und erhalt so die gewiinschte abgeschlossene Schale mit 8 Elektronen, e/ elim Yur
Abb. 1.13 links zeigt dies in einem einfachen zweidimensionalen Modell zur ab eschlose
Veranschauung. . SDZD'-[(/ be
Im Dreidimensionalen ergibt sich aus dieser Gruppierung die auf der rechten o gfL
Seite gezeigte Anordnung der Atome in einem Kristallgitter in Diamantstruk-
tur. ‘L
In der Vorstellung als Wellenmodell ergibt sich die kovalente Bindung durch o
die Uberlappung (Uberlagerung) der Wellenfunktionen der duBeren Orbi-  QY6Mma de. (1
tale. Es bilden sich dabei aus den s- und p-Orbitalen nsue Misch- oder s.olh o
Hybridorbitale. Dies ist moglich aufgrund der Linearitét der Schrodinger- & (e lelbov er .
gleichung, die es erlaubt, dass bei Losungen 4 und s (¥s,%4...) auch Li- wat vier
nearkombinationen ai; + by, Losungen sind. Es bilden sich aus den vier " ~ M lean
Orbitalwellenfunktionen 4, ¥y, , ¥y, , ¥p, des einzelnen Atoms die Linearkom- "
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Abb. 1.13: Links: Zweidimensionales Modell zur Veranschaulichung der
kovalenten Bindung z. B. bei Si oder Ge. Die Riimpfe der Atome ohne die

vier Elektronen der duBeren Schale besitzen eine Ladung von +4e.
Rechts: Dreidimensionale Anordnung der Atome in einem Kristallgitter mit

Diamantstruktur (Si, Ge).
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Diese bilden die fiir die Bindung geeigneten vier sp3-Orbitale® aus, die von .4 (ich
jedem an der Bindung beteiligten Atom mit je einem zusitzlichen Elektron Das i Wog

besetzt sind.

LJ(J}M A~

Abb. 1.14 links zeigt die Darstellung der reinen s- und p-Orbitale, die (_iheqﬁ"‘ﬂ” o
fir eine kovalente Bindung in einem dreidimensionalen Kristallgitter nicht Schrowting

geeignet sind. Dort ist das s-Orbital mit zwei Elektronen voll besetzt. In
den 8 Keulen der p-Orbitale, die mit den Orbitalen der Nachbaratome iiber-

G e'ch Mf

lappen, befinden sich nur zwei Elektronen. Die rechte Seite zeigt die Form [’l/ . padd ?’:_

3Entgegen der bisher verwandten Darstellung kennzeichnet bei Hybridorbitalen die
hochgestellte Zahl nicht die Anzahl der Elektronen, sondern die Anzahl der an der Hybri-

disierung beteiligten Orbitale.
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Abb. 1.14: p-Orbitale als Bindungsarme der kovalenten Bindung. Links: vor )‘Ct’lul& o, O
der Hybridisierung (einzelnes Atom). Rechts: Hybridisierte sp-Orbitale. Ist 1€le e

¢

der sp®-Hybridorbitalé. Hier sind in jeder der Keulen der Hybridorbitale Ty, prelq i lael{(w..
jeweils ein Elektron, das durch die Uberlappung mit den Orbitalen der e [enl e anthsltd
angrenzenden Atome um ein weiteres Elektron ergéinzt wird, wodurch sich jﬁﬂiL Keule e

voll besetzte Orbitale bilden. 2werks @ ek
Die rdumliche Anordnung der Hybridorbitale mit den Winkeln von 109, 5°
stimmt mit der in Abb. 1.13 rechts gezeigten Diamantstruktur iiberein. Darin \

sitzt das Atom in der Mitte eines gleichseitigen Tetraeders und die Keulen Yeu lQM Slfhd
zeigen vom Zentrum in die Ecke des Tetraeders mit den Tetraederwinkeln ° d s ‘
109, 5°. e Bincm

In diesem Sinne muss man die in Abb. 1.13 links eingezeichneten Verbin- afme

dungslinien zwischen den Elektronen und den Atomriimpfen sehen. Sie

symbolisieren in vereinfachter, zweidimensionaler Darstellung die Bindungs-

arme in Form der Keulen der Hybridorbitale.

Ahnlich wie bei der Ionenbindung treten auch bei der kovalenten Bin-

dung anziehende und abstoBende Krifte auf. Die Gesamtenergie dieser

Krifte lasst sich wieder dhnlich wie in G (1.50)‘ darstellen: 6 | W%;L

\ [A\
Wt (1.55) ch dvr

D rm” | Tonenbi Mdb"j

Auch bei der Energie der anziehenden Kraft gibt es hier jetzt einen Expo- jeruL\

nenten n, der gréBere Werte als 1 annimmt. cu.@-.'cl.a emile X

Auch hier gibt es wieder einen Potentialtopf mit Wendepunkt fiir ein Krifte- ! E)(fww
gleichgewicht, wie schon in Abb. 1.12 gezeigt. n
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Abb. 1.14: p-Orbitale als Bindungsarme der kovalenten Bindung. Links: vor
der Hybridisierung (einzelnes Atom). Rechts: Hybridisierte sp3-Orbitale.

Ist 1 elelden. @
¢

der sp’-Hybridorbitale. Hier sind in jeder der Keulen der Hybridorbitale Oy, peln 4: bef(&pc.
jeweils ein Elektron, das durch die Uberlappung mit den Orbitalen der e [Canler athd
angrenzenden Atome um ein weiteres Elektron ergéinzt wird, wodurch sich jm Kenle eiv

voll besetzte Orbitale bilden. 2werks ® ek
Die réumliche Anordnung der Hybridorbitale mit den Winkeln von 109, 5°
stimmt mit der in Abb. 1.13 rechts gezeigten Diamantstruktur {iberein. Darin \

sitzt das Atom in der Mitte eines gleichseitigen Tetraeders und die Keulen k&" l% S"h d
zeigen vom Zentrum in die Ecke des Tetraeders mit den Tetraederwinkeln i B ]
109, 5°. Bincling

In diesem Sinne muss man die in Abb. 1.13 links eingezeichneten Verbin- Gime

dungslinien zwischen den Elektronen und den Atomriimpfen sehen. Sie
symbolisieren in vereinfachter, zweidimensionaler Darstellung die Bindungs-
arme in Form der Keulen der Hybridorbitale.

Ahnlich wie bei der Ionenbindung treten auch bei der kovalenten Bin-
dung anziehende und abstoBende Krifte auf. Die Gesamtenergie dieser
Krifte lasst sich wieder &hnlich wie in Gl. (1.50) darstellen: 6: lmvg"‘ﬂ

lm (1.55) Alulach dv-

d Tonen bl hdwj
Auch bei der Energie der anziehenden Kraft gibt es hier jetzt einen Expo- jedwd«
nenten n, der gréBere Werte als 1 annimmt. Oy ehtade [0t

Auch hier gibt es wieder einen Potentialtopf mit Wendepunkt fiir ein Krifte- E‘Kpow
gleichgewicht, wie schon in Abb. 1.12 gezeigt.
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1.12.3 Metallbmdungl UIOU:SOLLUSS}?L Ele oo edus pa dit
Fallasppe

aloge 4"

Bei der Metallbindung haben die Atome, die sich verbinden wollen, zu viele
Elektronen um eine abgeschlossene Schale zu erhalten. In diesem Fall geben
die Atome, wie in Abb. 1.15 gezeigt, die iiberschiissigen Elektronen an den

Festkorper ab.
2.3. Mo :
@

C o Sy
©
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Abb. 1.15: Beispiel zur Metallbindung: Na*-Ionenriimpfe sind umgeben ; "
von negativ geladenen Elektronen, die frei beweglich sind und egin ‘C"” (beweg -
Elektronengas bilden. 2
ElelHonemgo!
Die abgegebenen Elektronen sind frei und bilden ein Elektronengas aus ne- ;
gativ geladenen Elektronen, das innerhalb des Festkorpers beweglich ist. Die
Atomriimpfe sitzen ortsfest mit positiver Ladung (das Metall ist makrosko-
pisch elektrisch neutral).
Die Wellenfunktionen von freien Elektronen werden in einem spiteren Ka-
pitel berechnet. Sie zeigen, dass ein Elektron iiberall im Festkorper mit der
gleichen Wahrscheinlichkeit zu finden ist. Die Bindungskréfte zwischen dem
negativ geladenen Elektronengas und den positiv geladenen Atomriimpfen
sind daher vollig ungerichtet. Sie lassen sich dennoch am besten mit der auch
schon fiir die kovalente und Ionenbindung verwandte Gl. (1.55) beschreiben.

1.13 'ltBindungs-Ionisationsenergie, Elektronenafﬁnitﬁt?

Ein Prozess lauft ohne Zwang (Zufuhr von Energie) nur dann ab, wenn bei Eih pm%
dem Prozess Energie frei wird, d. h. das System einen energetisch niedrigeren (o't .l
Wert annimmt. Das ist der Grund fiir Atome, Bindungen einzugehen. | :

C b, bt
Die bei der Bindung frei werdende Energie heiBt Bindungsenergie. - i

dabe e
el g

T .Dd.(g/\,\,\g Z’t?/\/t E;\fldu_mﬂ UM | '

Fel Grper efn | dow doclurcly
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Um eine Ionenbindung einzugehen (z.B. NaCl) muss sich das Na von seinem
duBeren Elektron trennen. Dazu ist die Energie zuzufiihren, die notwendig
ist, um das Elektron gegen die elektrostatische Anziehung des 4 geladenen
Ions in das Unendliche zu bringen. Dazu muss Arbeit verrichtet werden. Die
hierdurch erzeugte potentielle Energie wird in der Einheit

| — &l Selbor, (Ladu~ ~c )
S < il gy Ty Rl oy :

& mewjie,einﬂ et
[/

Zuluh™ —

Enerq ie-
lami

gemessen. Sie entspricht der Energie, die ein Elektron gewinnt, wenn es
eine Spannung von 1V durchlduft. Die fiir das Abtrennen eines Elektrons
notwendige Energie wird lonisationsenergie genannt. Fiir die Ionisation des
Na-Atoms ist z.B. die Zufuhr einer Ionisationsenergie von +5,14eV (pos.
Vorzeichen, da Zufuhr) notwendig.

Das Partneratom einer Ionenverbindung muss ein Elektron aufnehmen.
Im Fall des Cl wird bei der Anlagerung eine Energie von 3,61eV frei
(negatives Vorzeichen der Energie). Diese freiwerdende Energie wird als
Elektronenaffinitéit bezeichnet. Das ist weniger als die Ionisationsenergie von

13,01 eV des CI.

gewhuut 42O Eneygie beiur

Dunrchlamier
vor 4V

Reyp'el 2u
Eeistall bildmy

Beispiel: Die Energiebilanzen bei der Bildung der NaCl-Ionenbindung
lauten im einzelnen i
Na+ Ionisieru nergie) = Nat+e~

Wir schreiben die gesamte Energiebilanz;
Energie (Na-Atom) +__lonisierungsenergie (I)

+ Energie (Cl-Atom) - Elektronenaffinitit (A)
E Energie (Na*Cl~ Molekiil) + Bindungsenergie (B)
oder kurz W(Na)+I+W(CI)-A = W(Na*Cl)+B

umgestellt W(Na)+W(C)+I-A-B_ = W(Na*Cl")
W(Na)+W(Cl) +(-7,9-3,61+5,14)eV = W(Na+Cl") |

: ’ 4
Cl+e™ (Anlagerung) = CIl- ' Elektronenaffinitit) <—
Nat+4Cl~ = Na*Cl- @ (Bindungsenergie) &\
2

o bes :
.&Sulq,mj fres

~ Wind ber
Nt eg lenslell-
b‘mdwvj ety

ie Energie des Na™CT™-Molekils ist also um (=7,9 = +95,14) eV
geringer. .0
{ - \
gennjet cneje

als einzelue Howe
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W as pawef il dinn ola's kredkean
1.14 lEnergiebéinder Energleniveau) des elnpemen Rlows he,'

3
Wir fragen uns, welche Anderungen die diskreten Energieniveaus der Elek- _Bj d b
tronen eines einzelnen Atoms erfahren, wenn sie eine Bindung zu einem q:eMllCé'rﬁ &
Festkorper eingegangen sind.
Zur Beantwortung dieser Frage schauen wir uns die Losungen der Schrédin-
gergleichung fiir die Wellenfunktion der Elektronen in einem einzelnen Atom
genauer an. Speziell betrachten wir die Radial-Komponente, welche die Ent-
fernung zum Atomkern erfasst. Als Niherung betrachten wir die Losungen
fiir das Wasserstoffatom, die wegen Kap. 1.8 auf alle Atome iibertragbar sind.

Die ersten sechs Losungen der Radialkomponente lauten Pods aﬂ B~
2 [P ern v
Rip0(r) = (1.57)
e . Gty
R = —| 2 - — 1.58 .~
200(r) = " ( ao) - (1.58) A L%l
1 =t \(ar fe/mt
Ry,10(r) = Ry 41(r) = Ry 1 (r) = E \/6(13/2 =, &y, (1.59) Mri‘
- A (27 T L 212) e~
00 813 ad* a @)~ '
(160)  Rbes

Z.B. beschreibt Gl. (1.60) die Abhsngigkeit der Wellenfunktion und damit (/ ermd(n ¢
der Aufenthaltswahrscheinlichkeit eines Elektrons im 3s' Zustand. Fiir ein DESMMGLL

Na-Atom ist dies der letzte besetzte Zustand. NiewalS A/
Fiir die Wellenfunktionen htherer Orbitale ergeben sich fiir die Radial-
komponenten Terme &hnlicher Struktur, immer mit einem Faktor e= . \U/

Bemerkenswert ist, dass der radius-abhéingige Anteil zwar mit dem Faktor i
e= gegen Null strebt, aber im Endlichen niemals den Wert Null annimmt. dh. B {ome st
Dies fiihrt dazu, dass in einer Anordnung von mehreren Atomen sich deren [y, ¢l 1solder b
Wellenfunktionen iiberlappen. Bei sehr dichten Atomverbinden, wie z.B. do sich dre

in einer Kristallstruktur mit kovalenter Bindung, beriihren sich daher die

duBleren Orbitale. #MJ;W; sl ihe -
Da die Zustinde aller Elektronen in einem Kristall Lésungen ein und (afi”"‘
derselben Schrodingergleichung, aufgestellt fiir diesen Kristall, sind, kann \U/

jedes Elektron aufgrund des Pauli-Prinzips auch nur einen Zustand be-

Do 3OGMJL IS
Wt drgha €4l = W
ohesel be Qdﬂ"oo"'“
qlm‘d«fmq eschrd

FlUR 3IEDES ELEKTROA ,M“\ \
FESTIKORPER SXISTIERT &N = Pauli —Prineap
Eteener IV MINDESTENS ENER —

QUANTENVIAYL v ERSCH (EDSNER. 2 tTHND |

|
.f
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Abb. 1.16: Entstehung von Energiebéndern. Zur Konkretisierung der Vorstellung
kann angenommen werden, dass es sich um die #ufieren Orbitale eines Na-Atoms
handelt. Links: wenn zwei Na-Atome mit zunichst gleichen Energiewerten sich
néhern, spalten diese sich auf, da ihre Wellenfunktionen sich iiberlappen. Mitte: die
Anzahl der Aufspaltung stimmt mit der Anzahl der Elektronen in diesem Zustand,
also mit der Anzahl der Atome iiberein (hier 4 Atome). Rechts: sehr grofie Anzahl
von Atomen, durch die die Einzelniveaus zu einem Band kontinuierlich besetzbarer
Energiezustinde verschmieren.

10%° eue;
(ohneEutart

W [
seln dichi-
= konbnui e s

¥
Energleloo |

setzen.* Dies bedeutet z.B., dal bei einem Festkérper mit 10*° Atomen

auch 10%° voneinander verschiedene Zustéinde der Elektronen mit gleichen
Quantenzahlen existieren miissen. Es bilden sich also in einem Atomverbund
Unterniveaus aus zu den Niveaus eines einzelnen Atoms.

Aus diesem Grund erfahren auch die Energieniveaus der Elektronen des
einzelnen Atoms eine Aufspaltung in Unterniveaus.

Dies gilt insbesondere fiir die Energieniveaus der dufieren Elektronen, da sich
deren Wellenfunktionen stark iiberlappen und damit deren Energieniveaus
fir die anderen Elektronen im Kristall verfiighar sind.

Da die Unterniveaus der Energie sehr direkt beieinander liegen, werden sie
nicht mehr als diskrete Energien wahrgenommen, sondern als Energieband,
in dem kontinuierlich alle Energiezustinde besetzbar sind. Abb. 1.16 zeigt
die Entstehung von Energiebindern in Abhingigkeit des Atomabstandes
schematisch. Die Breite eines Bandes dndert sich bei steigender Anzahl von
Atomen kaum. Der Zwischenbereich spaltet sich jedoch immer weiter in
Unterniveaus auf.

Die tatsichliche Breite des Bandes bestimmt der Atomabstand, der sich
aus dem Gleichgewichtszustand der jeweiligen Bindungsart ergibt (vgl.

4Aufgrund des von Null verschiedenen Wertes der Wellenfunktion besteht aufgrund
der von Null verschiedenen Wahrscheinlichkeit prinzipiell fiir jedes Elektron im Kristall
die Moglichkeit, sich im Orbit eines anderen Atoms zu befinden.
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Kap. 1.12). In Abb. 1.16 ist dieser Abstand mit ry bezeichnet.
Energieniveaus zu Quantenzustdnden mit geringem Abstand zum Atomkern
spalten weniger stark auf. Anschaulich lisst sich das durch ihre starke
Bindung an den Atomkern und die abschirmende Wirkung der Elektronen
auf den duBleren Orbitalen verstehen. Elektronen in den #uBeren Orbitalen
sind nur noch wenig oder gar nicht mehr an den Atomkern gebunden und
reagieren daher stirker auf die Aufspaltung der Energieniveaus. Durch die
Aufspaltung der Energieniveaus kénnen diese auch, wie in Abb. 1.16 gezeigt,
liberlappen, wodurch die Anzahl (Breite) der kontinuierlich besetzbaren
Energieniveaus steigt.

Abb. 1.17 zeigt die fiir eine Metallbindung charakteristischen Energiebénder -

am Beispiel des Na-Kristalls. Dabei sitzen die Na-Atome in einem festen
Kristallverband und erzeugen ein periodisches Potentialfeld.

Energie A Qb(f(&jffﬂﬁ»j v ﬁaluvf’a_(y&éu\xk -
Rbsenltunmy ol Encr9iC > fm'e Elelctront
0 ke ’/:. e ——

Befgpa‘ el
Moo~ kpisiall

A
3s+ 3p /
R &

.
X

Abb. 1.17: Aufspaltung des 3s' Energieniveaus der Atome eines
Na-KTristalls in ein Energieband (schwache Aufspaltung auch fiir das
darunter liegende 2p° Niveau). Das periodische Potential entsteht durch
Uberlagerung der Potentiale der einzelnen Atome (gestrichelte
Potentialtopfe).

Das periodische Potential des Kristalls ergibt sich durch die Uberlagerung
der Potentialtépfe der einzelnen Atome (vgl. Abb. 1.11). AuBer an den
Kristallgrenzen (keine Nachbaratome) ergibt sich dadurch eine Absenkung
der Energie der Potentialtépfe, wodurch die Elektronen des 3s'-Niveaus
nicht mehr in den Potentialtopfen liegen. Sie konnen ihre Energie nicht
senken, da es unter ihnen keine freien Quantenzustinde mehr gibt. Da
sie oberhalb der Potentialberge liegen, kinnen sie leicht von einem Atom

;
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zu einem anderen gelangen. Sie kénnen sich daher in dem Kristallgitter
(dreidimensional) frei bewegen. Man nennt sie daher ,freie Elektronen®.
Aufgrund ihrer Beweglichkeit in allen drei Dimensionen wird ihre Gesamtheit
als Elektronengas beschrieben.

Die vereinfachte Modellvorstellung, dass sich die Elektronen als Elek-
tronengas in einem Kristall frei bewegen, heifit jedoch nicht, dass sie wie im
freien Raum jede beliebige Energie annehmen kénnen. In dem Kristall gibt
es weiterhin nur Wellenfunktionen der einen Schrédingergleichung dieses
Kristalls, deren diskrete Quantenzustinde nach dem Pauli-Prinzip besetzt
werden. Diese Energien sind jedoch so zahlreich und fein abgestuft, dass ein
quasi-kontinuierliches Band maoglicher Energiezustinde angenommen wird.

Das aufgrund der Periodizitdt des Kristallgitters entstehende periodische
Potential erzwingt spezielle Losungen der Schrédingergleichung, wodurch
sich innerhalb des Energiebandes eine Unterteilung in Bereiche mit nicht
besetzbarer Energie (Band- oder Energieliicke) ergibt. Diese Unterteilung
ist auBerdem abhéngig davon, in welcher Richtung sich die Wellenfunktion
durch den dreidimensionalen Kristall ausbreitet.

Wir werden diese Besonderheiten spéter genauer untersuchen.

Abb. 1.18 zeigt am Beispiel des Si-Kristalls die Aufspaltung der Ener-
giebidnder in Abhéngigkeit des Atomabstandes. Bei der Annsherung der
Atome bilden sich, wie in Kap. 1.12.2 erlgutert, die sp®-Hybridorbitale aus.
Die Energiebénder der Orbitale entstehen durch Aufspaltung des 3s- und
3p-Zustandes in jeweils ein energievergréferndes und ein energieabsenkendes
Teilband. Beide Bénder iiberlappen bei dem sich im Kristallgitter einstel-
lenden Atomabstand. Zwischen den beiden vermischten Bandern entsteht
eine neue Energieliicke W,.

1.15 Elektronenleitung in einem Band

Wir betrachten hier die Elektronenleitung.® Um Strom leiten zu konnen,
miissen in einem Festkorper frei bewegliche Elektronen vorhanden sein.
Diese Elektronen nehmen Energie auf durch Beschleunigung in einem
elektrischen Feld, das von auBen durch Anlegen einer Spannung an den
Festkorper entsteht.

5Im Gegensatz zu Fliissigkeiten und Gasen spielt in Festkérpern die Ionenleitung eine
untergeordnete Rolle.
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tgc/,‘gtpie_t: N,

Energie- . ) | R i PO pu![lpaalfjﬂnj Iy
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o
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Yafsachlche Rbstaud ¢ ry= 0,24nm Atomabstand, r

Abb. 1.18: Aufspaltung der 3s*- und 3p*-Zustinde durch Annsherung der
Si-Atome bei Bildung eines Si-Kristalls. Der Atomabstand im Si-Kristall
betragt 7. Die Energiebénder unter- und oberhalb der Energieliicke werden
als Valenz- und Leitungsband bezeichnet.

Um Energie aufnehmen zu kénnen, muss ein Elektron auf ein hoher gelegenes E (ekdtonein -
Energieniveau gelangen. Ist dies nicht méglich, weil es in dem Bereich der ﬂ e,tlwm‘j

fiir das Elektron erreichbaren Energien kein freies Niveau gibt, kann das j n efnemn
Elektron nicht beschleupigt werden und steht nicht fiir die Stromleitung zur &M d
Verfiigung. Aus dieser Uberlagerung lasst sich unmittelbar schluB3folgern:

“ TR 7S
{ Hat ein Festkérper ein teilbesetztes Energieband, so ist er ein elek- M}S i a“"b‘* o

tronischer Leiter. + e, bt 9761'0[«: Elellronen e(e]‘dﬁiﬁmh L
Y

Nach dieser Definition werden simtliche Festkirper-Elemente in Leiter  Zyojrfron

und Nichtleiter unterteilt. Da jeder Quantenzustand zwei Elektronen mit  Aesch (euni's

antiparallelem Spin aufnehmen kann, ist unmittelbar klar, dass Stoffe mit (pelmen W1

einer ungeraden Anzahl von Elektronen in einem Band Leiter sein miissen. : Jl(
Nichtleiter haben ein vollbesetztes Band mit zweimal (wegen Spin) Anzahl Nohkees Sue

der Zusténde (n, [, m) der Elektronen darin. Ein Elektron in diesem Band nive

miisste in einem elektrischen Feld mindestens die Energiedifferenz bis zum )

néichst hoher gelegenen (unbesetzten) Band aufnehmen. Dann wére es frei /5 re, sein

beweglich und kénnte zum Stromfluss beitragen. Dieser Vorgang nennt man Aot besct

StoBionisation. Dazu sind hohe Feldstirken im Inneren des Festkorpers N2

notig. Die Erzeugung freier Elektronen auf diese Weise heifit Zener-Effekt Lres 2.3, ber

und z#hlt zu den Durchbruch-Effekten. (GO0 der Ml
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Er ist die Grundlage der sogenannten Zener-Diode,® die als elektronisches
Bauelement zur Erzeugung einer konstanten Spannung dient.

Ledumas—

Die vorstehenden Uberlegungen machen deutlich, dass am Leitungs- IMe(Jaam'SMb-"

mechanismus nur zwei Bénder des Festkérpers beteiligt sind. Wegen ihrer
Bedeutung fiir die Stromleitung bekommen sie eigene Namen:

e Das letzte besetzte Band heifit Valenzband (VB). Dabei ist es egal, ob tel- odur
das Band teil- oder vollbesetzt ist. Vollpeset=+

2 Boude

-y

e Das Band direkt iiber dem Valenzband heifit Leitungsband (LB). Oh- h
ne zusitzliche Anregung der Elektronen im Leitungsband (z.B. durch ﬁ}m:ﬁf’w,
_ Zener-Effekt oder thermische Energiezufuhr) ist es immer leer. Jeer J

Mit dem bis zu diesem Kapitel erarbeiteten Wissen ldsst sich folgende wich-
tige Erkenntnis formulieren:

Girund loge

Das Vermégen eines Festkorpers mit voll besetztem Valenzband,

Strom zu leiten, wird dadurch bestimmt, ob und in welchem Um- (Luﬂ)'
fang sich (freie) Elektronen in seinem Leitungsband befinden. R NI aj'b[m-k).—
bau elemente

1.16 Béandermodell =
Durch die Definition von Leitungs- und Valenzband, lasst sich die Darstel- , t(-e [{_\LT@U\_(

lung der fiir die Stromleitung relevanten Eigenschaften deutlich vereinfachen. | WA SHEAL
Aus der bisher verwendeten Energietopf-Darstellung brauchen nur, wie 1n¥ C,M("T*%\
Abb. 1.19 am Beispiel des Na-Kristalls gezeigt, das Leitungs- und Valenz-g ancluels
band iibernommen werden. |

Fiir manche Uberlegungen ist es niitzlich, auch das Energieniveau mit in das f 710 M,
Binderdiagramm zu zeichnen, bei dem die Elektronen den Kristall verlassen. ’ /n*

Das ist die Energie, die ein freies ruhendes Elektron (kinetische Energie _f \

0) auBerhalb des Kristalls hat. Man nennt diese Energie Vakuumenergie, | ‘CML '?:u?‘* o
da dies die Energie ist, die man gewinnt, wenn man ein Elektron aus dem | | il

Unendlichen in den Kristall bringt. Aus Richtung des Kristalls gesehen,

ist dies die Energie, die bendtigt wird, um ein Kristallelektron gegen das

Potentialfeld auBerhalb des Kristalls, in das ,,Unendliche“ zu bringen. In

dieser Betrachtungsweise wird die Energie hiufig in der Form: Potential

mal Elementarladung ®,(—e) angegeben. Das Potential ®; nennt man

8meist zusammen mit Lawinendioden als Z-Dioden bezeichnet.
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Abb. 1.19: Vereinfachung des Potentialtopfmodells (links) zum
Béndermodell (rechts). Im gezeigten Beispiel des Na-Kristalls ist das
Valenzband teilbesetzt und das Leitungsband leer. Das Béndermodell

rechts (a) kann weiter vereinfacht werden zu (b), indem das
Koordinatensystem weggelassen und nur die Ober- bzw. Unterkante des
Valenz- bzw. Leitungsbandes gezeichnet werden.

Makropotential.

Wir besprechen im Folgenden einige wichtige Definitionen und Kon-
ventionen, die bei der Anwendung des Banderdiagramms niitzlich sind. Wir
verwenden zur Erlduterung das in Abb. 1.20 gezeigte Bandermodell.

Cnevges litala Wi
(\C_ ‘MCE)J;LWW 0t 0 Nullniveau (beliebig wahlbar)
w & 0 - _ i
( secqt, oo Etelds Tl T8 %0 Malwopelakal (Vakuumeuergie)
E 3 ‘e aufntmtan We We = Energle vm Krslal -
:_/!’:Mm G WAZEEEA FEREFREL PR - elelcfon = 60 2u briugen
wm
oM w0y %uk@“&ma«) Wvl Wg
q)'///////////////// VB
Poleihalelala ' >

We =p O{ Abb. 1.20: Allgemeines Bénderdiagramm zur Erlduterung der darin
i ablesbaren Energien und Potentiale.

( end egom geje Rteu W)

Zu der Leistungs- und Potentialskala auf der linken Seite gibt es folgendes
anzumerken:

e Der Energienullpunkt ist fiir jedes abgeschlossene System frei wihlbar,
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da die Gesamtenergie des Systems bis auf eine frei wihlbare Konstante [V ull ﬁ(M«ld' e,
bestimmt ist. (Es gibt keinen Energienullpunkt im Universum) old bar

o Die Richtung der Energieskala ist so gewéhlt, dass eine Zunahme der Buvgx‘& i
Elektronenenergie nach oben aufgetragen wird. *nach ebev.’

e Die Potentialskala hat die entgegengesetzte Richtung zur Energieskala, Ot al ¢
da fiir den Zusammenhang zwischen Energie und Potential gilt (vgl. v CY}

Ubung 1) - , Eselslorucke @\A)’&Q esel b
| W=—ed. } (ev) (1.61) st

e Auch der Nullpunkt der Potentialskala ist wie bei der Energieskala frei Jutht {ur '
wihlbar (vgl. Integrationskonstante in Ubung 2). Zur Vereinfachung {ree Walt "
werden Energie- und Potentialnullpunkt zusammengelegt. Be. s im0

e In der Literatur wird hsufig - anders als in Abb. 1.20 gezeigt — der O+ : W =0, =&
Nullpunkt an die Oberkante des Valenzbandes gelegt. m i le VB

e Da letztlich nur Energie- und Potentialdifferenzen die elektrischen \
wa

Eigenschaften des Festkorpers bestimmen, werden wir, wann immer sesser : ¥
moglich, ohne Definition eines Nullpunktes arbeiten. Polohal ' fercis
a 1 bes ters

Die in Abb. 1.20 eingezeichneten Energien besitzen folgende Bedeutung:

e Wy wird im Binderdiagramm als Austrittsarbeit bezeichnet. Sie ist Wag = -c@
die Differenz der Energie eines Elektrons an der LB-Unterkante zum i y ‘ #
A sl sar be

Makropotential. .
(Gl hlatho dﬂ)
e We und Wy (,C“ steht fiir ,conducting®) sind die Energien des
Leitungs- und Valenzbandes bezogeh auf den Nullpunkt.

o W, (,g“ steht fiir ,gap“) ist eine der wichtigsten GroBen fiir die Ne © UK ¢
Halbleitertechnik. Sie gibt die Grofe der Energieliicke zwischen
Leitungs- und Valenzband an. Sie ist in erster Naherung konstant und ‘W, @I
charakteristisch fiir das gewéhlte Material:

‘ W,(Ge) =0,68eV | =———
Re SpicL( | Wy(Si) = 1,08eV | (1.62)

W,(GaAs) =1,38eV.

b
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S

Der Energiebereich W, wird im Deutschen hiufig als @tene Zo@*
ode ,,Bandlh@ bezeichnet, da sich in diesem Bereich wegen fehlen-
der Energlewége als Losung der Schrodingergleichung keine Elektronen
aufhalten kénnen.

We

Im internationalen Sprachgebrauch wird dieser Bereich als@p-‘.‘\ )

bezeichnet und es steht £, (Energy gap}g fir W,,. "

\-—,._4-.;"

1.17 Leitef, Halblei_ter;fsolator }

Band, lassen sich mit Hilfe des Bindermodells in Abb. 1.21 die Unterschiede

-

zwischen Leiter und Nichtleiter darstellen. W o ded w%, "undberoiudba ©
' R A A 1Y
"\,g,, 91[‘&:‘” +&LPEC’}'&+ ubﬁl\tﬂi "\d rDQF LB/({ P )
LB ———— ——
S — Oiherlagoend LB Leer i Gl
(v LB W, 4cv s 7 LleV

T Voo VB [INEL RS

(a) Leiter (Metalle)™, b) Halble_ia?' ( \f) Isolator

drele el shelien 2ur Veldgus
Abb. 1.21: Bindermodelle fiir Festkérper mit verschiedener Leitfahigkeit.

Ein Festkorper ist ein Leiter und wird als Metall bezeichnet, wenn er entweder

e einen sehr kleinen Bandabstand hat, so dass geringe (thermische) Ener-
gien ausreichen, damit Elektronen vom VB in das nicht besetzte LB
gelangen konnen (Halbmetall), oder

e ein teilbesetztes Valenzband besitzt, oder

e ein iiberlappendes VB mit einem leeren LB, wodurch ein durchgehendes
teilbesetztes Band entsteht.

In allen Féllen stehen freie Elektronen in einem teilbesetzten Band zur
Stromleitung zur Verfiigung.

Spezifische Leitfahigkeiten fiir in der Elektronik am h#ufigsten verwendeten
Materialien sind in Tab. 1.2 angegeben. Darin ist zu sehen, dafl Gold zwar
das edelste aller Metalle ist, aber Cu und Ag besser leiten.

Ein Festkorper ist ein Isolator, wenn er ein vollbesetztes Valenzband und

i Hmﬂj‘,_{’ﬁjﬂﬁ“ |

i
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— 2 Lher (R4)
[Ag)lcu| Au Al sn Pp ?{} ‘”b ‘}Ué J ]
161 1,7 | 2,2 2,74 110 21,0 15T oesre -
6,21||588 | 4,55 3,65 096 0,48 (etler
Tabelle 1.2: Spezifische Leitfihigkeit und spezifischer Widerstand fiir einige ---Olﬁ'nw Cu
Metalle bei 295 K. 5 o

Spez. Widerstand [107°® Qcm]
Spez. Leitfahigkeit [10° (Qcm)Y]

einen grofien Bandabstand besitzt (i.e. > 2eV). Auch die Zufithrung von ( R=<. é
thermischer Energie reicht nicht aus, damit Elektronen vom VB in das LB -
gelangen; somit stehen keine freien Ladungstrager im LB zur Stromleitung
zur Verfiigung.

Der spezifische Widerstand von Isolatoren liegt in der GréSenordnung fgo(a you
> 10 GQ(10'°). s A

A
Das in integrierten Schaltungen zur Isolation der Verdrahtungs-Metallebenen 1 Dq’
eingesetzte SiO, hat einen Wert von 10'° Qcm. Wegen seines hohen Wi- -t O?,' .
derstandes und seiner damit verbundenen geringen Leckstrome wird es zur (Ga le Tsolatia

Isolation der Gate-Elektrode bei Feldeffekt-Transistoren eingesetzt.

Ist der Bandabstand kleiner als bei einem Isolator, aber grofler als bei
einem (Halb-)Metall und ist das VB vollbesetzt, so spricht man von einem
Halbleiter. e
Durch die geringere Grofe des Bandabstandes als bei einem Isolator gelangen MM
durch thermische Anregung Elektronen in das LB und ermdoglichen eine - |
Stromleitung. Die thermische Energie bei Raumtemperatur reicht bei einem [ =0 ° Tsolo?
Halbleiter aus, so dass ,einige wenige“ Elektronen in das LB gelangen. -
Der spezifische Widerstand bei Raumtemperatur (!) liegt im Bereich kQem [ 2O CAligh
...MQcm. Werte fiir Si liegen bei 0,3 MQem, fiir GaAs bei 10 GQem. Ohne Eteldr
thermische Anregung (T = 0) sind Halbleiter Isolatoren. Aufgrund der 7
Abhingigkeit der freien Elektronen von der Zufiihrung thermischer Energie
ist die Fihigkeit zur Stromleitung (Eigenleitung) stark temperaturabhéngig.

Halbleiter entstehen aus kovalenten Bindungen, wodurch die Elemente
in der vierten Gruppe des Periodensystems zu finden sind (Si, Ge). Halb- STRRVE

leiter mit kovalenter Bindung sind auch durch Kombination von Elementen TeMPEnATu
d-er 3. und 5. Gruppe moglich, wodurch z.B. das in der Halbleiterindustrie AR 4 B A
eingesetzte GaAs entsteht. s
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1.18 Zusténde in Leitungs- und Valenzband

Mit dem Blick auf das Ziel, die physikalischen Grundlagen fiir die Halbleiter- H d,UO [ es le/‘ 4
Elektronik zu erarbeiten, verwenden wir im Folgenden auch den Begriff Halb- . .
leiter und meinen damit einen (Festkdrper-)Kristall. = . reana L

In den vorangegangenen Kapiteln haben wir gelernt, dass bei Halbleitern nur 11/~  1s6.01
Elektronen im Leitungsband (LB) zur Stromleitung beitragen konnen. Das _ I
Leitungsband wurde definiert als ein bei fehlender Anregung leeres Ener- S 'Cé-_’_\&
gieband, dessen Energien zu einem oder mehreren (Entartung) Zustinden in L.E
(Losungen der Schrédingergleichung) der Elektronen gehoren. Jeder Zustand 4 E,(OUA(},
ist aufgrund des Pauli-Prinzips genau mit zwei Elektronen mit antiparalle-
lem Spin (|T) besetzbar. Durch das Prinzip der minimalen Energie besetzen :
Elektronen, die in das LB gelangen, immer zuerst die Zustéinde niedrigster = ‘/‘-t"ﬁ_!f-m“ o
Energie. Sie halten sich also an der Unterkante des LB auf. Die energetisch '+ & nerap
iiber ihnen liegenden freien Zustinde ermdglichen ihnen in einem von aufilen |, ¢ =

= LR! leerc:

an den Halbleiter angelegten Feld Energie aufzunehmen, wodurch sie auf die- ¢ ‘e
se freien Platze gelangen. Durch die Kraftwirkung des elektrischen Feldes auf |, ¢/1 e
die Elektronen, wandern sie durch den Kristall und tragen zur Stromleitung =7 ¢ (Xm0t

bei. Durch die physikalische Beschreibung dieses Transportvorgangs erhilt q edag Mo
man die bekannte Beziehung fiir die spezifische Leitfihigkeit aufgrund der

i eres Fel!
Elektronen im Leitungsband > OW.KC J
T [ E‘Lefﬁ“- mg!mnf
orp = euny, \ (163) ewu,ﬁ[‘c’ rwl
mit e = Elementarladung, u = Beweglichkeit der Elektronen im LB und nj, | v L
= Konzentration der Elektronen im LB. giunrn At
Jre'c 2V
Anschaulich ist es einsichtig, dass eine solche Beziehung von der Be- N

weglichkeit und Konzentration der Ladungstriger abhingt. Doch von  lawdema diie
welchen Eigenschaften des Halbleiters werden sie bestimmt? Das ist die .!(.rc:u_vl-\‘:u/:"f‘!('.- :

Frage, mit deren Beantwortung wir uns im Folgenden beschiiftigen werden. diavelr XNk
1.19 Modell freier Elektronen Lo W

Wir vergessen zunichst wieder, dass es das aus den vorangegangenen .
g . . =em,
qualitativen Uberlegungen entstandene Leitungs- und Valenzband gibt. LB L N
Wir wollen die Struktur der Energiebdnder in diesem Bereich genauer )
beschreiben, um quantitative Aussagen iiber das Verhalten der Elektronen Tﬂ?'-"if‘, (e ola
machen zu konnen. Dazu miisste die Schrodingergleichung zumindest fiir
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