TEMA 1. ESTRUCTURA CRISTALINA.

Posicion de un punto de la red: ¥ = nid1 + nedz + nzas e Volumen
de la celda unidad: V = ‘Ei b x c" e Distancia entre planos (SC,
BCC, FCC) dhkl = ﬁ

e Estructuras cristalinas simples.

e Red Ortorrémbica:
S S
hg +E2 K2 F+5 12
(FCC). CI: 000, %%0 101, 1,001,020,200 e ii) CsCl
(SC) Cs: 000 o Cl: 211 eiii) hcp: Factor de empaquetamiento:

c/a = (8/3)"/%e iv) Estructura diamante (FCC). 000, 11l ev)ZnS

dnrl = i) NaCl

12322
(2FCC). Zn: 000,053, 503,350 ¢ S 335,555 332 233 8
Voliimenes celdas primitivas: i) SC: V = a® ii) BCC: V = a®/2 iii)
FCC: V = a®/4 e Coefiiente de dilatacién lineal: L' = Lo(1 + aAT)

TEMA 2. DIFRACCION.

Ley de Bragg: 2dsin = n), intensidad méxima n = 1 e Red Real —
a, Red Reciproca — 27 /a ® Numero de electrones en la red

periédica: n(7) = 3, ng exp(—iG - 7) con
ng = ‘} [, dVn(7) exp(— —iG - 7) ® Vector de la red reciproca:
G = hby + kba 4 Ibs con by = 2r=22X83_ ) — o _daxa_

ayp-dgXds’ ay-dgXds’
ay Xdo
= —L=—2_ e b;
b3 27‘(’a1 VN bl

F=3%:/ dV”gei(GdeE)F e Condicién de difraccién: Ak = G, si
eldstica = 2kG = G? o dpy = 27/ ‘é‘ SiAk=GC =

Fo = Nfc an(F’)eiiGd"7 = NSg, con Sg = Factor de Esctructura e
n(r) =325 ng(F=75) = 3251 ns(P) =

Se =Y, [ dVn, (7 — ) exp(—iG - 7)=

> exp(—iG - 7y) J dvn;(p) exp(—iG - §) e Factor atémico de forma:
fi=[dVn;(p) exp(—iG - p) = S¢ = >t exp(—iG - 7) y también
Sa =), fiexp{—i(hni + knz + Ins) o
dnki = A\/2 = sin ey = 7/2, aparecen anillos para dpk; > A/2 @
Factor atémico de forma, distribucién esférica de carga:
fi=4m [ drrPng (r)92ET o [ drae " = F(E:]:ll) .
F(TL + 1) = nF(n) =n! e BCC: Sa,Bcc = fecc (1 + (—1
FCC: Sg,rec = froc (1+ (=1)"F 4+ (=1)FH 4 (=1)"1!) o
Intensidad de difraccién: I = Sg - S&

-a; = 2mwd;; o Amplitud de Scattering:

Anillos de difraccién:

)h+k+l) °

TEMA 3. ENLACE CRISTALINO.

Ur = Uatrac + Urepuis ® Potenciales repulsivos: i) Potencial de
Lenard-Jones: Ur = B/R' e ii) Potencial de Born-Mayer:
Up = Aexp(—R/p) e Cristales inertes (Van der Waals):
Potencial de interacciéon de una pareja de dtomos:

Uij = B/R}} — A/RY; = 4e [(0/Rij)'? — (0/Ri;)°], con
o= (B/A)l/6 = pardmetro de distancia; e = A? /4B = parametro de
energia e Energia total:
Ur = 2Ne [Zj;éi (0/Ris)"* =X, (U/Rz‘j)ﬂ — Rij = pijR. R=
distancia entre vecinos més préximos e
Ur(R) = 2Ne [A12(o/R)" — As(0/R)°] = Energfa total de
interaccién o Energia de Cohesién. @ FCC: A2 = 12.13188,
A = 14.45392. HCP: Ao = 12.13229, Ag = 14.4589 e Pardmetro de

1/6
red: %QR)J =0=>Ry=2 <A12) o e Cristales idénicos:
=Ry
L0 (SI),

Interaccidn electrostdtica: Uejec = Zj# TroRT
13

Uetee = 354 iR—?; (CGS) e Energfa total:
2
Urotal(R) = N {—472? P P, T aAe” R/”] cona=3,  +t=
Constante de Madelung, tb & = Zj L =
ij
Uror(R) = i\;cgo}‘; + zNXe™ R/" e Energia de Cohesién:
U(Ro) = _gggo [1—p/Ro] ® Na+PI — Nat +e o
e +Cl—Cl”+AF e Na+ Cl — NaCl+ E.onesisn ® Cristal idnico
2
lineal: Upot = N RiN - %] e Cristales covalentes:

Singlete-Enlazante. Triplete-Antienlazante. o Cristales Metélicos.

TEMA 4. FONONES. VIBRACIONES DE LA RED.
d Unp
dt?
Modos normales: un(z,t) = upe**=wt) o Relacién de dispersién:

=>, 2Cp L [1 — cos kpa] e Interaccién a primeros vecinos, p =1 e
z=sacons=0,1,... 0 upt1 =up(r+a)e

md;t%s = C(us+1 + Us—1 — QUS) = w =4/ % ‘Sin %} °
Wmaz = w(k = dm/a) = \/m e 1* Zona de Brillouin:
—m < ka < 7 e Condicién de Bragg: kmas = +k/a e Velocidad de

V—w(E) (3D). vg =4/ 01“2 |cos %2 e

k:aNi
5 ~ . Asi pues,

e Dos atomos por celda primitiva: Ecuaciones de

Ecuacién de movimiento: m =22, Cp(un+p — un), soluciones:

grupo: vy = E (1D), v
Aproxlmamon de onda larga ka < 1= sin

w2:ﬁk2
m

2
movimiento: ml% = C(vs + vs—1 — 2us),

2 .
m2 Ldtlis = C(us+1 + us — 2vs). Soluciones (modos normales):

Us = erlSka€72Wt

2

2 mi1+m mi+m 4 2 k
wi—C(W):&C\/(W> —msm a.
6ptica, w_ — Rama actstica. e Aproximacién de onda larga

. 2 o mi1+m 2 o C 2 2 _ T

(ka<<1) wy ~ ZCW w,fmk a .kmax—igi .
—2C/m20Fon0nes E=(n+1/2)hwep="hk e
Scattering de un fonén: =k + kfomm + Ge e Energia total de los
fonones: U = 37, 3> (nk,p) fiwk,p ® Ntimero medio de fonones:
(n) = gompr— ¢ U =%, [ dwDy(w eCv =370
Densidad de estados: (1D) Un estado permitido por cada

intervalo (27) e D(w) = igﬁ = 4N ¢ (2D) 1 estado por 4rea

() () e 202
(2_7r> (2_7T) (2_7f> e D(w) = 5o V|2 dk e Modelo de Debye:

Ly Ly L,
271' v3 o N = f

Freciencia de Debye (frecuencia max.): w = MT”N kD =wp/v e

Energfa térmica (1 polarizacién): Up = [ dwD(w)f(w)E. ®

U=Upx3=U=9NksT (75 )fOIDdx flconx:mw,

00 =apT = v (") o Cv = 9Nka (5 ) JoP dazters
T3 de Debye: i) Altas temperaturas: kpT > hw =z <K 1 e
U =3NkgT, Cyv = 3Nkp e ii) Bajas temperaturas:

kT < hw=x>1e U:9NkBT4—1g:3 o Cy = 125”4 ]\;EBT3 .

Modelo de Einstein: U = Z’)NWBT1 .

iska ,—iwt

, vs = voe' % e Relacién de dispersién:

w4+ — Rama

w_,_ =2C/ma. w2

) hw
hw/kpT

e (3D) 1 estado por volumen

Dispersion lineal w = vk = D(w) = w)dw =

)2 o Ley

2
Cy = %eh“/hﬂ e i) Altas temperaturas: Cy ~ 3Nkp o
3 _ _hw
ii) Bajas temp.: Cv ~ 3Nkp (k T) e *BT o fp = h]:’—; °

Expansién térmica: (z) = 2%kgT, con U(z) = ca® — gz® — fa' o
Conductividad térmica: K = %Cvl con C = Cv/V, v = velocidad
media, y [ = recorrido libre medio.

TEMA 5. (GAS DE ELECTRONES LIBRES DE FERMI.

Niveles de energia (1D): ¢, = Asin 27" e ¢, = % (%)2 °
Energia de Fermi: ep = % (%)2, con 2nF = N e Distribucién de
Fermi-DiraC: f(E) = WT. A T=0K = H=€Er ® GaS

de Electrones libres (3D): ¢, (7) = ei’;F7
- ) 1/3
ky =0,£27/L, £47/L... K o 5=k e kp = (MzN) .

_ K?
® k= 2m 1%

con

Energia de Fermi: ep = %k)p eVelocidad de Fermi:

1/3
L (@) e Densidad de estados: N(e) = 2% (2”“)3/2 o

372 h2
D(e) = % = % (%’;)3/2 /2 ? e Capacidad calorifica de un gas

de electrones: C,— = -5 (U) = 4% [ deeD(e) f(€) =
Ce- = 57° 3 kBT = Capacidad calorifica experimental:
C =T (e~ libres)+aT® (Debye)  Ley de Ohm:

F= m‘z =h% = —¢(E + ¥ A B) o Desplazamiento de la esfera de
Fermi: 6k = _;Et e Densidad de corriente: f: nqu = oF o
Conductividad eléctrica: o = %7 con 7 = tiempo medio entre
choques. e Resistividad eléctrica: p = 1/ e Recorrido libre medio:
l = vpT @ Resisitividad experimental: p = pfonsn + pPdefectos ®

VF =




Movimiento en un CEM: Ecuacién de movimiento:

n(L+ 1) 6k =F th: m (L + o= —e(E + ¥ A B). Soluciones:

— erT — et __ —eT
Vg = =By —WeTvy, Uy = — - Fy — WeTVg, v, = — T F, @
Frecuencia de ciclotrén: w. = <2 e Efecto Hall: Campo Hall:

. E
Ey=—-w.E; = f”%Ez o Coeficiente Hall: Ry = jw?JJB = fé

. . E, . . L.

Resistencia Hall: pg = —% = J—y e Conductividad térmica en
x

2 , 2 2
metales: K = %o Numero de Lorenz: f == (k—B) T,

L=2 =244x10"% L0

TEMA 6. BANDAS DE ENERGIA.

Potencial periédico. Modelo de e~ cuasilibres. Gap en
k=+m/a=%E e Ondas en 1* zona de Brillouin: ¢4 = 2cos X%,
1_ = 2isin 7 e Magnitud del gap de Energfa: U(x) = U cos Q’TTI
E, = fol dzU(z) {|¢+|° — [¥~|°} = U e Funciones de Bloch.
Y (7) = ug(P)e™™ con ug () = up (7 + T) @« Modelo de
Kronig-Penney. Potencial periédico (PP): funcién escalén.
Condiciones de contorno periédicas. Aprox: funciones 6 ¢ Ecuacién
de ondas del e~ en un PP. Ec. de Schrédinger:

£ +U@)] v(@) = ch(@) o U) = g Use'™" o

Y(z) =3, C(k)e™™ con k = 22, L longitud del cristal. ® Ecuacién
de ondas (Fourier) (Ecuacién central):

(M —€)C(k) + > o UcC(k — G) = 0 con A\, = h*k*/2m e

r(x) =3 o Ck — G)eth=9 o yy(x) = Yo Ok — Ge "
Invariante bajo traslaciones de cristal 17" o k = Momento cristalino del
e : k+ =k + G o Energfa del e~ libre:

e(ka, ky, k=) = (h2/2m)(k + G)? e Solucién aprox. en la frontera:
k=+lG=e=2+U=L2(1G)%+U >

e=2(Mr—c+ M) £ [3(A—c — A&)> + U?]’'" @ N° de orbitales en
una banda. 2N con N = n° de celdas primitivas de pardmetro a.

1/2

TEMA 7. CRISTALES SEMICONDUCTORES.

Gap. Transiciones directas: Ey = hwgy ® Transiciones indirectas:

Ey = hw — hS) o Ecuaciones de movimiento. Velodidad de grupo:

—dw _lde g5 _ 1g_(k ; -.
Vg =Gk T hak * U= +Vie(k)  Fuerza externa aplicada sobre el e™:

F= h% e Campo magnético: h% = —et/ X B @ huecos: kp, = —K. o
i r - - dk, R 5
en(kn) = —ec(ke) ® Up = U @ myy = —me ® Iz = e(E+ U x B) o
foe. 1 _ 1 d2%€ 1 _ 1 _d%& .
Masa efectiva: —= = 7595 o (m* )uv = i ® Frecuencia de
eB

ciclotrén: w. = o



