1. Introduccion a la Fisica Electronica

1.2 Atomos y electrones

& |mportancia de modelos fisicos en el desempeno
de dispositivos

@& Estructura de los atomos
& |nteraccion de atomos con electrones



B Modelos Fisicos

» Teoria atdmica, mecanica cuantica y modelos del electron, son
Importantes para entender el comportamiento de los dispositivos
de estado sdlido.

» Fendmenos como el transporte del electron en un dispositivo
electronico se entienden a través del conocimiento de la
interaccion del electron con la red cristalina.

» Propiedades del electron — estructura electronica de los atomos
e interaccidon de atomos y electrones cuando son excitados
(absorcion y emision de luz).



Observaciones experimentales llevaron a conceptos modernos del
atomo.

Experimentos para el desarrollo de la teoria cuantica — llevados a
cabo con la interaccion de luz con materia.

Estudiando las energias del electron en un atomo se entiende la
influencia de la red en los electrones que participan en el flujo de
corriente a través del sdlido.

Interaccion luz-electrones — base para la descripcion de cambios
en conductividad de un semiconductor con excitacion oOptica,
propiedades de dispositivos sensibles a la luz y laseres.



B Efecto Fotoeléctrico

» Una observacion importante realizada por Planck indica que la
radiacion proveniente de un cuerpo caliente, conocida como
radiacion de cuerpo negro, es emitida en unidades discretas de
energia llamados “cuantos”, descrita por hv donde v es la
frecuencia de radiacion, y h es la constante de Planck

(h = 6.63x103% Js)
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» Después del desarrollo de esta hipotesis, Einstein interpretd un
experimento importante que claramente demuestra la naturaleza
discreta de la luz (cuantizacion). Este experimento involucra la
absorcion de energia Optica por electrones en un metal y la
relacion entre la cantidad de energia absorbida y la frecuencia de
la luz.

» Suponiendo que luz monocromatica incide sobre la superficie de
un metal, los electrones en el metal absorben energia de la luz y,
algunos electrones reciben suficiente energia para ser expulsada
de la superficie del metal hacia el vacio. Este fendmeno es
conocido como Efecto Fotoeléctrico.
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» Este experimento demuestra claramente que la hipotesis de
Planck es correcta, la energia de la luz esta contenida en
cantidades discretas en vez de una distribucion continua de

energias.

» Otros experimentos también indican que de acuerdo con la
naturaleza de la luz, la cuantizacion de la energia de luz puede
considerarse como paquetes localizados de energia, llamados
fotones.

E=hv



» Algunos experimentos enfatizan la naturaleza de la luz, mientras
que otros experimentos revelan que naturaleza discreta de los
fotones. Esta dualidad onda-particula es fundamental en el proceso
cuantico y no una ambigledad en la teoria. Basado en la dualidad
onda-particula de la luz, Louis de Broglie propuso que las particulas
de materia (como los electrones) pueden manifestar un caracter de
onda en ciertos experimentos. Esta observacion fue confirmada por
la difraccion de electrones en arreglos peridédicos de atomos en un
cristal observado por Davisson y Germer. De Broglie propuso que
una particula de momento p=mvtiene un longitud de onda dada
por

i=h/p=h/my

» Las relaciones de Planck y de De Broglie son fundamentales en
fisica cuantica y son validas para todas la situaciones y objetos,
incluyendo fotones y electrones.



B Espectro Atomico

» Uno de los experimentos mas representativos de la fisica moderna
es el analisis de la absorcion y emision de luz por atomos.

» Lamparas de nedbn - tubo de vidrio lleno con nedn o mezcla de
gases, con electrodos para crear una descarga. Si la intensidad de
la luz emitida es medida como una funcion de la longitud de onda,
se puede encontrar una serie de lineas en vez de una distribucion
continua de longitudes de onda.

| | ! | ! | | | I
8 10 12 14 16 I8 20

A (thousands of angstroms)

ok =
N
—
-



» Dichas lineas aparecen en varios grupos denominados de
series de Lyman, Balmer y Paschen. Una vez que el espectro
de hidrégeno fue establecido, se establecieron relaciones
entre las lineas. Las diversas series en el espectro fueron
observadas de forma empirica.

Lyman: v = cRle—lz} n=2234,
n
Balmer: v= CR{le—lz} n=345,
n
Paschen: v = cR[glz—lz} n=45,6,
n
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R - constante de Rydberg (109.678 cm™)

Si la energia del foton hv es graficada para valores sucesivos de un
entero n, se observa que cada energia puede obtenerse tomando la
suma Yy diferencia de otra energia de foton en el espectro.

La relacion entre las diversas series es llamado como principio de
combinacion de Ritz.



B E| Modelo de Bohr

>

Los resultados del espectro de emision llevaron a Niels Bohr a
construir un modelo para el atomo de hidrégeno, basado en la
matematica de sistemas planetarios. Para desarrollar el
modelo, Bohr hizo varios postulados:

Los electrones existen en orbitas circulares estables cerca del
ndcleo.

El electron podria cambiar a una orbita de mayor o menor energia,
ganando o perdiendo energia igual a la diferencia en los niveles (por
absorcion o emision de una foton de energia hv).



El momento angular p, del electron en una orbita es siempre un
multiplo entero de la constante de Planck dividido por 2«

(h/27se abrevia # por conveniencia )

Pg=nh, n=1,2.3,.

E, hv=FE, — E|



» Visualizando al electron en una oOrbita estable de radio r cercano
al proton del atomo de hidrogeno, se puede igualar la fuerza
electrostatica entre las cargas a la fuerza centripeta:
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donde

K= 4me, en unidades MKS,
m es la masa del electron

v es la velocidad del electron



> La energja total del electron en la Orbita n,, es

~

- \\\\
. mq* A 2= Ooman\
.-’ ” i C= K E + P E = T o 90 ‘ / - 1 \\1
2.!’\ L"_ﬁ'i |I [ f |- i \
\ LY -1\ A 'I A

Y I‘.."-. \-\\\ :\f\:. ..--""'/ ..; !

, \\‘\ " e v

\.\‘\I.\;-lx-:l--l . -~ /z

El modelo de Bohr describe aproximadamente las caracteristicas
generales del espectro del hidréogeno, sin embargo no incluye
muchos detalles.

El éxito parcial del modelo de Bohr fue un paso importante hacia el
desarrollo de la teoria cuantica. El concepto de que los electrones
esten cuantizados en ciertos niveles permitidos de energia, y la
relacion de la energia del foton y las transiciones entre niveles se
establecieron fuertemente por la teoria de Bohr.



B Mecanica Cuantica

» Los principios de la mecanica cuantica fueron desarrollados a
finales de los anos 1920s. Una aproximacion desarrollada por
Heisenberg, emplea matematicas de matrices y es llamada
mecanica matricial. Independientemente, Schrodinger desarrolla
una aproximacion utilizando una ecuacion de onda, llamada
mecanica de onda.



Principio de Probabilidad e Incertidumbre

» En cualquier medida de la posicion y momento de una particula,
la incertidumbre en las dos cantidades medidas estara
relacionada por

(Ax) (Ap,) = 12

» Similarmente, la incertidumbre en una energia medida estara
relacionada a la incertidumbre en el tiempo en la cual la medicion
fue realizada

(AE) (A1) = 4/2




» Estas limitaciones indican que mediciones simultaneas de

posicidon y momento o de energia y tiempo son inherentemente
inexactas en cierto grado. La constante de Planck es un niumero
demasiado pequeno y no afecta con la inexactitud en las
mediciones de Axy Apx.

Por otra parte, mediciones de la posicidon de un electron y su
velocidad estan seriamente limitadas por el principio de
incertidumbre.

Una implicacion del principio de incertidumbre es que no se
puede hablar propiamente de la posicion de un electron, por
ejemplo, pero si de la probabilidad de encontrar un electrén en
cierta posicion.



B La Ecuacion de Onda de Schrodinger

» La Teoria de Schrodinger especifica las leyes del movimiento
ondulatorio que obedecen las particulas de cualquier sistema
Mmicroscopico.

» Existen varios caminos para desarrollar la ecuacion de onda
aplicando conceptos cuanticos a varias ecuaciones de la
mecanica clasica. Una de las aproximaciones mas simples es
considerar una serie de postulados basicos para desarrollar la
ecuacion de onda, y confiar en la aproximacion de los
resultados que sirven como una justificacion de los postulados.

1. Cada particula en un sistema fisico esta descrita por una
funcion de onda (x, y, z, t).Esta funcion y su derivada espacial
(0¥/ox + ¥/ oy + 0 ¥/0z) son continuas, finitas y evaluadas de
manera sencilla.



Tratandose de cantidades clasicas como la energia E y el

momento p, se deben

relacionar estas cantidades con

operadores de mecanica cuantica definidos de la siguiente

manera.

Classical varable

X
f(x)
p(x)

I

Quantum operator




La probabilidad de encontrar una particula con funcion de onda
¥ en el volumen dx dy dz es ¥ * ¥ dx dy dz. El producto #* ¥
esta normalizado de tal forma que

W Wdvdydz=1

v =

Una vez que se encuentra la funcion de onda ¥ para un
particula, se puede calcular su posicion promedio, energia y
momento dentro de los limites del principio de incertidumbre.

La mayor parte del esfuerzo en calculos cuanticos tiene que ver
la solucidon de ¥ con condiciones para un sistema fisico
particular. Se asume que la funcion de densidad de probabilidad
es ¥* ¥ o |



» La ecuacion clasica para la energia de una particula se puede

escribir como:

1
—p- + \' =
2m P

» Usando los operadores cuanticos en
ecuacion se reescribe
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» Y la ecuacion independiente del tiempo
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tres dimensiones
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B E| Pozo de Potencial

>

Es dificil encontrar soluciones a la ecuacion de Schrodinger para
los potenciales de campo mas reales, el problema mas simple es
la energia del pozo de potencial con V(x) igual a cero excepto en
los limites x = 0y L, siendo L una distancia infinita:

Vix)=0, 0<x< L
V(x)=o, x=0, L

. : Vv
V{."i.)' — U {I}
dqb(x)  2m .
5 tplx) = 0, < x < L 0 I
. + P Fb(x)=0, 0<x<I -




» Soluciones posibles a la ecuacion son senkx y coskx, donde k es
[2mE]Y?/h. Al escoger una solucion es necesario examinar las
condiciones de frontera. El Unico valor perimitido de ¥ en las
paredes es cero. Por otro lado, | ¥ 12 puede ser diferente de cero
fuera del pozo de potencial, lo cual es imposible porque una
particula no puede penetrar una barrera infinita. Por lo tanto, se
debe escoger Unicamente la solucion seno y definir k tal que senkx
tiende a cero en x=L:

o by iy o® @ B

Se puede resolver la energia total En para cada valor del entero n:

VZ2mkl, nm

A I
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» Energia de la particula para cada valor permitido de n.

» Como la energia esta cuantizada solo ciertos valores son
permitidos.

> El entero n se conoce como numero cuantico

» La funcion de onda vy la energia de estado E, describen el
estado cuantico de la parti V3.
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Particula en pozo de potencial:

a) Diagrama de energia potencial

b) Funciones de onda in los tres primeros estados cuanticos

c) Probabilidad de distribucion de densidad para el segundo estado

o

V(x) 1

(a) (b) (c)



B Tuneleo

» Las funciones de onda son relativamente faciles de obtener para
el pozo de potencial con paredes infinitas, mientras que las
condiciones de frontera establezcan que ¥ es cero en las
paredes.

» Una pequena modificacion de este problema ilustra un principio
que es muy importante en algunos dispositivos de estado sélido
- el tuneleo de mecanica cuantica de un electron a través de una
barrera de altura y espesor infinito. 0
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» Si la barrera no es infinita, las condiciones de frontera no
establecen que ¥ sea cero en la barrera. En vez de esto, se
debe usar la condicion de que ¥y su pendiente d¥ /dx sean
continuos en cada frontera de la barrera. De esta manera ¥
tiene un valor diferente de cero dentro de la barrera y también en
el extremo.

» Debido a que ¥ tiene un valor a la derecha de la barrera, ¥ * ¥
también existe, lo que implica que exista la probabilidad de
encontrar un electron mas alla de la barrera. La particula no va
por arriba de la barrera, su energia total se asume es menor que
la altura de potencial V .

» El mecanismo por el cual la particula “penetra” la barrera, se
llama de tuneleo.



> El tuneleo esta ligado intimamente al principio de incertidumbre.
Si la barrera es lo suficientemente delgada, no se puede decir con
certeza que la particula existe solo de un lado. Sin embargo, la
amplitud de la funcion de onda para la particula se reduce por la
barrera, de tal manera que el espesor W se hace mayor, reduciendo
¥ en el lado derecho al punto de que el tuneleo sea despreciable.
» El tuneleo es importante para dimensiones muy pequenas, Yy
puede ser muy importante en la conduccion de los electrones en
solidos. .
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m El Atomo de Hidrégeno

» Encontrar las funciones de onda para el atomo de hidrogeno
requiere una solucion de la ecuacion de Schrodinger en tres
dimensiones para un campo de potencial coulombico. Este
problema es esfericamente simétrico, por lo que se emplean
coordenadas esféricas en los calculos.

» El término V(x, y, z) se debe reemplazar por V(r,8, ), que
representa el potencial de Coulomb que experimenta el electron
en la vecindad del proton. El potencial de Coulomb varia
unicamente con r en coordenadas esféricas. ”

~

V(r.0,d) = V(r) = — (4mey) ™" %L




» Cuando se realiza la separacion de variables, la ecuacion es
independiente del tiempo:

U(r, 0.d) = R(r)O(0)D(d)

De este modo las funciones de onda se encuentran en tres
partes. Se deben obtener soluciones separadas para la ecuacion
dependiente de r, ecuacion dependiente de O y ecuacion
dependiente de ¢. Después de que se resuelven estas tres
ecuaciones, la funcion de onda se obtiene del producto. Como en
el problema de pozo de potencial, cada ecuacion da una solucion

cuantizada.



Por lo tanto esperamos un numero cuantico asociado a cada
una de las tres partes de la ecuacion de onda.

¢:1f::r{ r, 0, C|)} = H;Jl:‘r}(':'}f {H}(Dn'{d:’]

n=1, 2, 3,...
|1=0,1,2,.(n-1)

m=-,.., -2,-1,0, +1, +2, ..., +|



» Ademas de los tres numeros cuanticos obtenidos de las tres
partes de la ecuacion de onda, existe una condicion importante
de cuantizacion sobre el spin del electron. Investigaciones del
spin electronico emplean la teoria de la relatividad asi como la
mecanica cuantica; por lo tanto, solo afirmaremos que el
momento angular s de un electron con nlm es:

h

» Esto es, el electron tiene un spin de %2, y el momento angular
producido por este spin es positivo o negativo dependiendo si
el electron esta con spin hacia arriba o hacia abajo.

» Cada estado de energia permitido del electron en el atomo de
hidrogeno es descrito Unicamente por cuatro numeros
cuanticos: n, I, mys.



B La Tabla Periodica

» Los numeros cuanticos n, I, m y s surgen de las soluciones al
problema del atomo de hidrégeno. Por lo tanto las energias que
se obtienen de las funciones de onda son Unicas para el atomo
de hidrégeno y no se pueden extender a atomos mas
complicados sin modificaciones considerables.

» Sin embargo, las reglas de seleccion de numeros cuanticos son
validas para estructuras mas complicadas, siendo posible
entender el arreglo de los atomos en la tabla periddica de los
elementos quimicos.

» Antes de abordar la tabla periddica, se debe estar concientes de
un principio importante de la teoria cuantica, el principio de
exclusion de Pauli. Esta regla establece que no mas de dos
electrones en un sistema pueden tener la misma serie de
numeros cuanticos.



Numeros cuanticos en n=3 y estados permitidos para el electron
en un atomo de hidrégeno

Allowable states

Allowable states

n ! m s/hi in subshell in complete shell
1 0 0 i% 2 2
2 0 0 * 2
1 -1 * 2
? 8
L = [
1 +1
1
3 0 0 T 2
1 -1 +1
0 +1 6
1 +1
2 -, +1 18
—1 +1
1
+ =
L — 2 10
|
| *3
2 +1
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3dl 452
3d2 452
3dY 452
3d5 45!
3d5 452
3d6 452
3d7 452
3ds 452
3410 451
3410 452
3410 452
A0 452
3410 452
310 452
L0 452
3410 42

45l

4pl
4p?
4p3
4pt
4p5
4pb

Notacidon para valores de [
/] =0,1,2,3,4,...
s,p,d, f, g, ...

Convencion creada por fisicos
experimentales quienes refirieron a
los primeros  cuatro  grupos
espectrales como sharp, principal,
diffuse, y fundamental. Orden
alfabético se usa despues de f. Con
esta convencion para [, se puede
escribir el estado electronico de la
siguiente manera:

6 electrones el nivel 3p

f
"
O a=

(n =



Estructura electronica y niveles de energia en un atomo de Si

Z=14, estado base 1s22s22p®3s23p?
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