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LỜI NÓI ĐẦU 
 

 

Bộ môn vật lý chất rắn đã được đưa vào giảng dạy cho sinh viên khoa Vật 

lý trường Đaị học sư phạm Huế từ năm học 19801981. Mục đích của môn 

học là trang bị cho sinh viên những kiến thức cơ sở của lý thuyết chất rắn 

như cơ sở của lý thuyết vùng năng lượng, các tính chất nhiệt, tính chất điện 

của chất rắn nói chung, kim loại và bán dẫn nói riêng. Từ đó mà sinh viên 

sẽ hiểu sâu hơn về  bản chất các hiện tượng nhiệt, điện, quang...vv  xảy ra 

trong kim loại và bán dẫn. Điều này sẽ rất bổ ích cho sinh viên trong việc 

giảng dạy vật lý ở trường phổ thông. Ngoài ra sinh viên cũng sẽ có những 

cơ sở cần thiết để nghiên cứu sâu hơn về điện tử học,  bán dẫn, vi mạch.... 

Tập bài giảng này được biên soạn nhằm đáp ứng yêu cầu về tài liệu học tập 

cho sinh viên về môn Vật lý chất rắn đại cương trong cơ cấu chương trình 

khung của Khoa Vật lý hiện nay. Do tính chất đại cương của môn học, nên 

nội dung của bài giảng này không đi sâu vào lý thuyết chất rắn và bán dẫn 

mà chỉ trình bày những kiến thức cơ sở phù hợp với yêu cầu của chương 

trình và trình độ của sinh viên. Vì vậy, một số phần nghiên cứu sâu về lý 

thuyết chất rắn không được đưa vào ở đây như các phương pháp khảo sát 

cấu trúc vùng năng lượng, lý thuyết siêu dẫn...vv. Hơn nữa,  những vấn đề 

hiện đại của Vật lý chất rắn và bán dẫn hiện nay như các hệ bán dẫn thấp 

chiều (đa giếng lượng tử, dây lượng tử, điểm lượng tử, siêu mạng) cũng 

chưa được đưa vào. 

Do kinh nghiệm còn ít, điều kiện làm việc và thời gian hạn chế, nên tập bài 

giảng này sẽ không tránh khỏi những thiếu sót. Rất mong được sự góp ý 

xây dựng của độc giả. 

 

                         Huế, tháng 5 năm 1999 

Tác giả  
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CẤU TRÚC TINH THỂ 

Vật chất ở trạng thái rắn có thể chia thành hai loại: chất rắn kết tinh và 

chất rắn vô định hình. Chất rắn kết tinh từ các tinh thể trong đó các nguyên tử, ion, phân 

tử (sau này ta gọi chung là các hạt) được sắp xếp một cách đều đặn trong không gian. Ta 

nói chất rắn có cấu trúc mạng tinh thể. 

1.1 KHÁI NIỆM MẠNG TINH THỂ 

1.1.1 MẠNG TINH THỂ LÝ TƯỞNG 

Mạng tinh thể lý tưởng là tập hợp một số rất lớn các hạt được sắp xếp một cách đều đặn 

trong không gian. Như vậy ta có thể hình dung mạng tinh thể lý tưởng như là một mạng 

lưới không gian vô tận mà tại các nút của mạng là các hạt tạo nên tinh thể. Các nút 

mạng được gọi là gốc mạng. Các gốc mạng đều đồng nhất về thành phần cũng như quy 

luật sắp xếp. Nếu gọi r


 và r


’ là bán kính vectơ đặc trưng cho vị trí của hai nút bất kỳ 

của mạng tinh thể thì ta có mối lên hệ sau: 

   r


' = r


 + a


n ,      (1.1. 1)   

với    a


n  = n1 a


1 + n2 a


2 + n3 a


3  ,    (1.1. 2) 

trong đó  a


1, a


2, a


3 là các vectơ không đồng phẳng và n1, n2, n3 là các số nguyên tuỳ ý. 

Các vectơ  a


1, a


2, a


3  được gọi là các vectơ cơ sở. Độ lớn của các vectơ cơ sở được 

gọi là chu kỳ dịch chuyển hoặc hằng số mạng. 

1.1.2 Ô SƠ CẤP 

Nếu từ 3 vectơ cơ sở  a


1, a


2, a


3 

ta dựng một hình hộp (nói chung 

là xiên) thì hình hộp này được gọi 

là ô sơ cấp. Như vậy có thể xem ô 

sơ cấp như là các "viên gạch đồng 

nhất" tạo nên mạng tinh thể.. Thể 

tích của ô sơ cấp là  

   

 ]a,a[a

]a,a[a]a,a[a

123

132321








    

                     (1.1. 3) 

Ta xét một số mạng cụ thể sau 

 a) Mạng 1 chiều: Các hạt 

được sắp xếp đều đặn trên một 

đường thẳng cách đều nhau một 

khoảng a. Đây chính là độ lớn của vectơ cơ sở a


. "Thể tích" của ô sơ cấp cũng là a. 

     a


O O O O O O

         (a)

            a


       O  O        O  O O   O

    (b)

     
a


         O            O            O

      (c)

H×nh 1.1: M¹ng tinh thÓ mét chiÒu ®¬n gi¶n (a); ph­c

t¹p víi nót m¹ng lµ hai nguyªn tö cïng lo¹i (b). Nót

m¹ng cã hai nguyªn tö kh¸c lo¹i (c)
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Trong hình 1.1a ô sơ cấp chứa 1 nguyên tử nên mạng được gọi là mạng tinh thể một 

chiều, trong lúc hình 1.1b và 1.1c chỉ mạng một chiều phức tạp (ô sơ cấp chứa hơn một 

nguyên tử)  

 b)Mạng 2 chiều: Các hạt được sắp xếp đều đặn trên một mặt phẳng. Các vectơ cơ 

sở là a


1 và a


2.  Ô sơ cấp là các hình bình 

hành. Trên hình 1.2 chỉ mạng tinh thể 2 

chiều. Vì các vectơ cơ sở được chọn một 

cách không duy nhất nên ô sơ cấp I và II 

trong hình 1.2a chứa một nguyên tử và có 

thể tích |[ a


1,a


2]|. Trong khi đó ô sơ cấp III 

chứa 3 nguyên tử. Như vậy có thể có 

trường hợp mạng đơn giản có ô sơ cấp 

chứa hơn một nguyên tử. Trong trường 

hợp này người ta đưa ra khái niệm ô 

nguyên tố. Nếu các vectơ cơ sở a


i được 

chọn sao cho bấy kỳ một phép 

tịnh tiến của mạng có thể viết 

dưới dạng 
n

ni a


i thì ô cơ sở 

dựa trên các vectơ a


i được gọi là 

ô nguyên tố. Ô sơ cấp I và II trên 

hình 1.2a là ô nguyên tố, ô sơ cấp 

III không phải là ô nguyên tố. 

Như vậy mạng trên hình 1.2a là 

mạng đơn giản. Hình 1.2 b chỉ 

mạng 2 chiều phức tạp trong đó 

các nguyên tử  được sắp xếp trên 

đỉnh của một hình lục giác đều. 

Tuy nhiên nếu thêm vào tâm của 

các lục giác này một nguyên tử thì mạng trên lại trở thành mạng đơn giản (hình 1.2c).  

 c) Mạng 3 chiều: Ô sơ cấp là hình hộp dựng trên ba vectơ a


1, a


2,a


3. Hình 1.3 

chỉ mạng lập phương 3 chiều trong đó các vectơ cơ sở có độ lớn bằng nhau và thẳng góc 

với nhau từng đôi một. 

Hình 1.3a chỉ mạng lập 

phương đơn giản, trong 

lúc hình 1.3 b chỉ mạng 

lập phương khối tâm và 

hình 1.3c chỉ mạng lập 

phương diện tâm. Ta thấy 

rõ ràng là số nguyên tử 

III

II

I

(a)
 

   (b)   (c)

H×nh 1.2: M¹ng tinh thÓ hai chiÒu ®¬n gi¶n (a ,c); phøc t¹p (b)

 

  (a) (b)   (c)

H×nh 1.3: ¤ s¬ cÊp øng víi m¹ng tinh thÓ 3 chiÒu. (a):

lËp ph­¬ng ®¬n gi¶n, (b): lËp ph­¬ng khèi t©m, (c): lËp

ph­¬ng diÖn t©m
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ứng với  một ô sơ  cấp của mạng lập phương đơn giản là (1/8)x8 = 1 trong lúc ô sơ cấp 

của mạng lập phương khối tâm có 2 nguyên tử và mạng lập phương diện tâm có 4 

nguyên tử. Tuy nhiên mạng lập phương 

khối tâm và diện tâm vẫn là  

mạng đơn giản vì ô nguyên tố chỉ chứa 

một nguyên tử. Hình  1.4 chỉ ô nguyên tố 

của mạng lập phương diện tâm. 

 d) Ô Wigner- Seitz: Trong một số 

trường hợp ô nguyên tố được chọn sao cho 

nó có tính đối xứng trung tâm. Wigner và 

Seitz  đã đưa ra cách chọn như sau: Lấy 

một nút O bất kỳ của mạng làm gốc và từ O kẻ các đường thẳng đến các nút gần nhất. 

Qua trung điểm của các đoạn này ta dựng các mặt phẳng thẳng góc với chúng. Giao 

tuyến của các mặt phẳng này sẽ tạo nên một đa diện chứa nút O. Đa diện này được gọi 

là ô Wigner-Seitz (Hình 1.5). Rõ ràng rằng ô nguyên tố loại này sẽ lấp đầy toàn bộ 

không gian mạng tinh thể. 

1.2 CÁC VÍ DỤ CỤ THỂ VỀ       

MẠNG TINH THỂ 

Phép phân tích bằng tia Roenghen 

chứng tỏ rằng đa số tinh thể của các kim 

loại sạch đều thuộc hệ lập phương hoặc 

lục giác (hình 1.6). Kim loại kiềm hoá 

trị 1 (Li, Na, K, Rb, Cs), kim loại hoá trị 

2 (Ba), kim loại chuyển tiếp, sắt biến thể 

dạng , b,  và một loạt nguyên tố khác 

có cấu trúc lập phương thể tâm. Kim 

loại Cu, Ag, Au, Al, Pb, Ni, Ir, Pt có 

dạng lập phương diện tâm. Tinh thể của 

các nguyên tố Be, Mg, Zn, Cd có cấu trúc lục 

giác
(*)

 

1.3 PHÂN LOẠI TINH THỂ THEO 

LIÊN KẾT HOÁ HỌC 

Trong tinh thể, liên kết giữa các nguyên tử, 

phân tử, ion cũng giống như trong phân tử. 

Ngoài ra trong tinh thể, với các cấu trúc  xác 

                                                 
(*) 

Xem giáo trình Vật lý chất rắn, Nguyễn Thế Khôi, Nguyễn Hữu Mình, NXB “Giáo Dục, Hà Nội, tr. 23- 

28 

 

H×nh 1.4: ¤ nguyªn tè trong m¹ng lËp

ph­¬ng diÖn t©m
 

H×nh 1.5 : ¤ Wigner - Seitz

 

H×nh 1.6: HÖ tinh thÓ  cã « s¬ cÊp d¹ng

lôc gi¸c
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định có thể có những dạng liên kết đặc biệt. Trong tinh thể có thể tồn tại các dạng liên 

kết sau: liên kết đồng hoá trị, liên kết ion, liên kết kim loại, liên kết Van Der Waals và 

liên kết Hydro. 

1.3.1 TINH THỂ  VỚI LIÊN KẾT ION 

Tinh thể ion gồm các ion dương và âm xếp xen kẻ nhau. Các ion này được tạo ra do sự 

dịch chuyển electron ở lớp ngoài cùng từ nguyên tử của nguyên tố này sang nguyên tử 

của nguyên tố khác. Tinh thể ion  đặc trưng nhất là tinh thể của các muối kim loại kiềm 

hoặc kiềm thổ với các halogen. Tinh thể ion là những chất cách điện, chỉ có độ dẫn do 

sự dịch chuyển của các ion ở nhiệt độ cao. Nhiều tinh thể ion trong suốt với ánh sáng 

khả kiến và hấp thụ mạnh ánh sáng hồng ngoại xa. Các tinh thể ion thông thường là tinh 

thể NaCl với cấu trúc lập phương diện tâm và CsCl với cấu trúc lập phương khối tâm 

(hình 1.3.1) 

1.3.2 TINH THỂ VỚI LIÊN KẾT CỘNG HOÁ TRỊ 

Các nguyên tử trong loại tinh thể này có liên kết cộng hoá trị. Mỗi nguyên tử góp chung 

các electron hoá trị với các nguyên tử lân cận tạo ra các liên kết cộng hoá trị. Mật độ 

electron khá lớn ở miền không gian giữa các nguyên tử. Liên kết cộng hoá trị được đặc 

trưng bởi tính định hướng không gian do sự lai hoá các orbital nguyên tử. Ví dụ: nguyên 

tử carbon có 2 electron hoá  trị ở trạng thái 2s và 2 electron hoá trị ở trạng thái 2p. Các 

electron này tạo ra 4 cặp electron với 4 nguyên tử lân cận nằm ở đỉnh một tứ diện. Kim 

cương, bán dẫn Si, Ge là những tinh thể cộng hoá trị có cấu trúc tứ diện. Nhiều nguyên 

chất và hợp chất cũng có liên kết đồng hoá trị kiểu tứ diện giữa các nguyên tử khác loại. 

Ví dụ những hợp chất bán dẫn của các nguyên tố thuộc nhóm III và  V của bảng phân 

loại tuần hoàn (hợp chất A
III

B
V
) Cũng có liên kết đồng hoá trị kiểu tứ diện giữa nguyên 

tử A và 4 nguyên tử B. Các hợp chất này có cấu trúc tinh thể như ZnS. Tinh thể cộng 

hoá trị thường có độ rắn lớn và có độ dẫn bé ở nhiệt độ thấp. 

 

   Cl


 

  

   Cl

  Na+ 

 

  Cs+ 

 

H×nh 1.3.1: CÊu tróc tinh thÓ ion cña NaCl vµ CsCl  
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1.3.3 TINH THỂ KIM LOẠI 

Dạng liên kết trong tinh thể kim loại là một dạng liên kết đặc biệt. Liên kết kim loại 

được tạo thành nhờ tương tác giữa các electron "tự do", thoát khỏi sự ràng buộc của các 

nguyên tử và các hệ ion dương định xứ tại các nút mạng. Các electron  này có thể dịch 

chuyển tự do trong toàn bộ mạng tinh thể (khí electron tự do). Trong tinh thể kim loại, 

các nguyên tử liên kết nhau do tương tác giữa các ion dương  với khí electron tự do. Các 

electron khi chuyển động giữa các ion dương sẽ bù trừ lực đẩy tồn tại giữa các ion 

dương và kéo chúng lại gần nhau hơn. Khi khoảng cách giữa các ion trở nên nhỏ hơn thì 

mật độ của khí electron tăng lên và điều này dẫn đến sự tăng lực hút giữa electron và  

các ion và làm cho các ion lại gần nhau. Mặt khác, khi các ion lại gần nhau thì lực đẩy 

giữa chúng tăng lên. Khi khoảng cách giữa các ion đạt một giá trị nào đó thì lực hút cân 

bằng với lực đẩy, lúc đó tinh thể ở trạng thái ổn định. Tinh thể kim loại có tính dẫn điện 

tốt, dẫn nhiệt tốt và có độ dẻo cao. 

1.3.4 TINH THỂ KHÍ HIẾM VÀ TINH THỂ PHÂN TỬ 

Đây là loại tinh thể có liên kết Van Der Waals. Liên kết này xảy ra giữa các nguyên tử  

trung hòa và giữa các phân tử. Đây là một loại liên kết yếu với độ lớn khoảng              

0,1 eV/nguyên tử.  Loại liên kết này do Van Der  Waals tìm ra khi thành lập phương 

trình trạng thái cho khí thực. Việc giải thích bằng lý thuyết bản chất của lực Van Der  

Waals được London đưa ra năm 1930. Có thể tóm tắt lý thuyết này như sau: Các nguyên 

tử hoặc phân tử trung hòa có mômen lưỡng cực điện bằng không, nếu đặt gần nhau 

chúng sẽ hút lẫn nhau bởi các lực điện do sự xuất hiện các mômen lưỡng cực tức thói. 

Thê năng tương ứng với lực hút  khi hai hạt cách nhau 1 khoảng cách r là  

   Ehút = - (A/r
6
) .      (1.3. 4) 

Phép tính của cơ học lượng tử cho biết độ lớn của thế năng này cỡ 10 eV nếu r = 1Å. 

khi khoảng cách giảm thì sẽ xuất hiện lực đẩy do sự chồng phủ lên nhau của các đám 

mây điện tử của các nguyên tử Trong trường hợp này năng lượng tương tác giữa hai 

nguyên tử có dạng tổng quát 

   E =  - (A/r
6
) + Beep(r/ r0) .    (1.3. 5) 

Ở vị trí cân bằng, khoảng cách r0 giữa các nguyên tử  phụ thuộc vào độ lớn của các 

thông số A, B và r. Độ dài đặc trưng r rất nhỏ so với khoảng cách giữa hai nguyên tử. 

Hình 1.3.2 chỉ sơ đồ thế năng trong liên kết Van Der Waals. 

Trong tinh thể thực, chất rắn có liên kết Van Der Waals sẽ có cấu trúc tinh thể xếp chặt 

trong đó mỗi một có một số lượng lớn nhất các nguyên tử lân cận. Các tinh thể  khí 

hiếm là các ví dụ về tinh thể có liên kết Van Der Waals. Lực liên kết Van Der Waals 

cũng là lực chủ yếu trong các tinh thể phân tử, nghĩa là các tinh thể mà ở nút mạng có 

các phân tử trung hòa. Một số tinh thể của các hợp chất hữu cơ bảo hòa  và các tinh thể 

của H2, N2 , O2 , F2 , Cl2 , Br2 và  I2  là các tinh thể phân tử. Tinh thể phân tử và tinh thể 

khí trơ có nhiệt độ nóng chảy thấp và dễ bị nén. 
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1.3.4 TINH THỂ VỚI LIÊN KẾT HYDRO 

Nguyên tử Hydro trung hòa có một electron. Trong một số trường hợp, nguyên tử 

Hydro có thể liên kết với hai nguyên tử khác bằng một lực hút đáng kể tạo thành liên 

kết hydro. Liên kết hydro được hình thành do electron của nguyên tử hydro liên kết với 

một nguyên tử, còn proton (hạt nhân) của hydro thì liên kết với một nguyên tử khác. Do 

đó nguyên tử hydro tạo nên liên kết với hai nguyên tử mặc dù electron của hydro chỉ đủ 

để tham gia một liên kết cộng hoá trị. Tinh thể có liên kết hydro gồm tinh thể nước đá 

và các hợp chất của hydro với các nguyên tố có độ âm điện lớn như F, O, N, C, Cl và S. 

Tinh thể các chất hữu cơ, cơ thể sinh vật đều thuộc liên kết hydro. 

1.4 CÁC SAI HỎNG TRONG MẠNG TINH THỂ THỰC TẾ 

Tinh thể thực tế dùng trong phòng thí nghiệm hay trong kỹ thuật không thoả mãn các 

điều kiện của tinh thể lý tưởng. Thứ nhất là tinh thể thực tế có kích thước hữu hạn  nên 

tính đối xứng tịnh tiến của tinh thể như đã mô tả ở trên không thỏa mãn được. Với các 

tinh thể có kích thước lớn thì vấn đề này có thể khắc phục bằng cách đưa ra các điều 

kiện biên thích hợp (điều kiện tuần hòan Born-Karman). Cần lưu ý là điều kiện này 

không thể áp dụng được khi vai trò của các nguyên tử ở mặt ngoài là không thể bỏ qua 

được như trường hợp các màng mỏng chất rắn. Tính tuần hòan của mạng tinh thể còn bị 

vi phạm  do những sai hỏng của mạng tinh thể. Những sai hỏng này gồm hai loại: sai 

hỏng động lực và sai hỏng tĩnh.  

Các hạt tạo nên tinh thể thực ra không nằm yên ở nút mạng tinh thể mà luôn luôn dao 

động chung quanh vị trí cân bằng với biên độ và tần số phụ thuộc vào nhiệt độ của tinh 

thể. Những dao động này làm cho tính tuần hòan của mạng tinh thể bị vi phạm, điều này 

được gọi là các sai hỏng động lực. Tuy nhiên vì biên độ của dao động mạng không lớn 

lắm nên ta có thể coi tính tuần hòan của mạng tinh thể được thoả mãn tính trung bình 

theo thời gian. Như vậy sai hỏng chủ yếu trong tinh thể là sai hỏng tĩnh. Sai hỏng tĩnh 

có thể chia thành các loại sau: sai hỏng điểm, sai hỏng đường, sai hỏng mặt và sai hỏng 

khối. Sau đây ta sẽ khảo sát sai hỏng điểm và sai hỏng đường là các loại sai hỏng đóng 

vai trò quan trọng trong tinh thể. 

1.4.1  SAI HỎNG ĐIỂM 

Sai hỏng này gây ra do 
 
những nguyên tử tạp chất thay thế vào vị trí của các nguyên tử 

chính hoặc xen kẽ giữa chúng. Những nguyên tử tạp chất gây ra biến dạng của mạng 

tinh thể ở xung quanh chúng. Một dạng khác của sai hỏng điểm là các nguyên tử xen kẽ 

và các nút khuyết. Điều này xảy ra khi một nguyên tử ở nút mạng có thể thoát ra khỏi vị 

trí cân bằng để lại đó một nút khuyết còn bản thân nguyên tử thì chuyển đến một vị trí 

xen kẽ giữa các nút mạng và được gọi là nguyên tử xen kẽ. Sự tạo thành nút khuyết tuân 

theo hai cơ chế: 

 a) Cơ chế Frenkel:  Theo cơ chế này, do thăng giáng nhiệt, một nguyên tử ở nút 

mạng có thể bị bứt ra khỏi vị trí cân bằng và do đó đồng thời hình thành một nút khuyết 
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và một nguyên tử xen kẽ (hình 1.4.1a). Số nút khuyết và số nguyên tử xen kẽ được sinh 

ra là bằng nhau. Tính toán cho thấy năng lượng cần thiết để tạo ra sai hỏng này rất lớn 

nên mật độ sai hỏng điểm sinh ra do cơ chế này thường rất nhỏ. 

 b) Cơ chế 

Shotky: Theo cơ chế 

này một nguyên tử ở 

mặt ngoài do thăng 

giáng nhiệt có thể bốc 

hơi khỏi bề mặt hoặc 

chuyển lên bề mặt do 

hấp phụ bề mặt và do 

đó để lại một lổ trống 

ở gần bề mặt. Các 

nguyên tử ở phía 

trong có thể nhảy vào 

lấp lổ trống đó và tạo 

nên các nút khuyết. Vì 

năng lượng cần để tạo nút khuyết kiểu này khá bé (cỡ eV) nên mật độ nút khuyết Shotly 

khá lớn. 

Sai hỏng điểm có thể khuếch tán trong tinh thể bằng những bước nhảy. Một nút khuyết 

vừa được tạo ra có thể bị điền vào nhờ một nguyên tử ở các nút lân cận, vì vậy nút 

khuyết đã dời sang vị trí mới. Quá trình này xảy ra khi nguyên tử chính phải có một 

năng lượng đủ để vượt qua hàng rào thế ngăn cách giữa nút khuyết và vị trí cân bằng 

của nó. Có thể xảy ra trường hợp một nguyên tử xen kẽ nhảy vào một nút khuyết và cả 

hai tự mất đi, quá trình này được gọi là sự tái hợp. 

1.4.2 LỆCH MẠNG 

Do tác  dụng  của ứng suất hay biến dạng hoặc do những cơ chế khi kết tinh, trong vật 

rắn luôn luôn có những sai hỏng đường, gọi là lệch mạng. Có hai loại lệch mạng chủ 

yếu là lệch mạng biên và lệch mạng xoắn.  

a) Lệch mạng biên (Edge dislocation): Xét một tinh thể có cấu trúc lập phương đơn 

giản. Giả sử do tác dụng của lực đẩy làm cho nửa trên của tinh thể trượt một đoạn bằng 

chu kỳ mạng (hình 1.4.2a). Nhưng sự trượt đó chưa truyền đi khắp mặt trượt mà chỉ mới 

giới hạn trong khu vực AA'BB' mà thôi. Đường AA' chính là biên giới của phần đã bị 

trượt của tinh thể, trong mặt trượt. Nếu cắt ngang tinh thể bằng một mặt mạng, vuông 

góc với đường AA', dạng của cấu trúc mạng trong mặt cắt đó sẽ như trên hình 1.4.2b. 

Ta thấy rằng tại điểm a trên đường AA' xuất hiện một mặt nguyên tử thừa ra và bị cụt ở 

a, mà ta gọi là mặt phẳng dư. Xung quanh điểm a trong phạm vi vài ô mạng, mạng tinh 

thể bị biến dạng. Như vậy dọc theo AA' có một sai hỏng đường, nó là khu vực biên của 

mặt phẳng dư AA'C'C. Ta gọi sai hỏng đó là lệch mạng biên. Đường AA' là trục của 

H×nh 1.4.1: Sai háng Frenkel (a) vµ sai háng Shotly (b)

(a)
(b)
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lệch mạng. Khi quá trình trượt tiếp tục thì mặt phẳng dư cũng dời đi theo phía trượt, cho 

đến khi AA' đạt tới mặt ngoài của tinh thể và tạo ra một bậc thang. 

 

C

C'

A' B'

BA

  a

H×nh 1.4.2: Minh ho¹ sù lÖch m¹ng biªn

(a)
(b)

 

b) Sự lệch mạng xoắn (Screw 

dislocation): Xét  một tinh thể bị 

biến dạng như trên hình 1.4.3, 

trong đó một phần tinh thể bị  

trượt xuống phía dưới và phần bị 

biến dạng bởi đường AA'. Ở đây 

phương trượt song song với 

đường AA'. Ở xa đường AA' ta 

thấy mạng không hòan toàn biến 

dạng. Khu vực bao quanh sai 

hỏng đường AA' được gọi là 

lệch mạng xoắn. Nếu đi quanh 

lệch mạng xoắn theo các mặt 

phẳng nguyên tử thì ta được một đường xoắn ốc. 

1.5 MẠNG ĐẢO 

1.5.1 KHÁI NIỆM VỀ MẠNG ĐẢO 

Do tính chất tuần hòan của mạng tinh thể nên các đại lượng đặc trưng cho tinh thể xét 

tại một điểm nào đó là một hàm tuần hoàn thoả mãn điều kiện: 

   f( r


 + a


n) = f( r


).      (1.5. 1) 

B

A'

A

B'

H×nh 1.4.3: LÖch m¹ng xo¾n
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Như vậy điểm r


 và điểm  r


 + a


n là tương đương nhau về mặt vật lý. Từ đó ta có thể 

khai triển hàm f( r


) thành chuỗi Fourrier như sau: 

   )r.b(i

b
b

e.f)r(f





 ,      (1.5. 2) 

trong đó fb là hệ số khai triển. Vectơ b


 được xác định từ điều kiện 

   )r,b(i
b

)ar,b(i
bn efef)ar(f

b

n

b










 


 

Hay   N2)(    n
abi

ab1e n


 .    (1.5. 3) 

Vì N là số nguyên và a


n có dạng a


n = n1 a


1 + n2 a


2 + n3 a


3, nên ta có thể viết lại (1.5.3) 

như sau: 

  )gngngn(2)a.b(n)a.b(n)a.b(n 332211111111 


, (1.5. 4) 

trong đó g1, g2,  g3 là các số nguyên. 

Từ (1.5.4) ta suy ra 

   332211 g2ab;g2ab;g2ab 


 .   (1.5. 5) 

Để xác định b


, ta khai triển b


 theo các vectơ [ a


1, a


2] ; [ a


2, a


3] ; [ a


3, a


1]: 

   b


 = [ a


1, a


2] + b[ a


2, a


3] + [ a


3, a


1].   (1.5. 6) 

Nhân (1.5.6) lần lượt cho a


1 , a


2, a


3 rồi so sánh với (1.5.5) ta được các hệ số khai 

triển: 

   













 213 g2

;
g2

;
g2

  ,   (1.5. 7) 

trong đó  là thể tích của ô sơ cấp:  = a


1[ a


2, a


3]. 

Thay các hệ số trên vào (1.5.6) , ta được 

  b


  b


g = g1 b


1 + g2 b


2 + g3 b


3
,
     (1.5. 8) 

với   ]a,a[
2

b]a,a[
2

b]a,a[
2

b 213132321















    ;      ;   . (1.5. 9) 

Các vectơ b


1, b


2 , b


3 được gọi là các vectơ cơ sở của mạng đảo tương ứng với mạng 

thuận có các vectơ cơ sở  a


1 , a


2,  a


3. 
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1.5.2 QUAN HỆ GIỮA MẠNG THUẬN VÀ MẠNG ĐẢO 

 Các vectơ cơ sở của mạng đảo và mạng thuận quan hệ với nhau theo hệ thức (1.5.9), có 

thể chứng minh  dược rằng:   

 a)  a


i. b


j = 2ij.        (1.5. 10) 

 b)  Các vectơ b


i có thứ nguyên của nghịch đảo độ dài. 

 c) Hình hộp dựng trên các vectơ b


i được gọi là ô sơ cấp của mạng đảo. Thể tích 

của ô này là     

   ' = b


1[ b


2, b


3] = (2)
3
/ .    (1.5. 11) 

 d) Đối với mạng lập phương  thì các vectơ cơ sở của mạng thuận và mạng đảo 

song song với nhau từng đôi một: a


i // b


i; với  i = 1, 2, 3. Nếu ô sơ cấp của mạng thuận 

là lập phương đơn giản thì ô sơ cấp của mạng đảo cũng có dạng lập phương đơn giản. 

1.5.3 CÔNG DỤNG CỦA MẠNG ĐẢO 

Việc đưa ra khái niệm mạng đảo có nhiều thuận lợi trong việc khảo sát và nghiên cứu 

chất rắn. Chẳng hạn như việc khảo sát sự tán xạ của tia X lên tinh thể, sự nghiên cứu 

tính chất nhiệt của chất rắn, nghiên cứu chuyển động của electron trong trường tuần 

hòan của mạng tinh thể... 

1.6 CHỈ SỐ MILLER  

Do tính tuần hòan của mạng tinh thể nên các nguyên tử sắp xếp trên cùng một phương 

hay trên cùng một mặt phẳng thì có các tính chất như nhau. Trong vật lý tinh thể người 

ta tìm cách ký hiệu những phương và mặt phẳng tinh thể này bằng cách đưa ra chỉ số 

phương và chỉ số mặt 

1.6.1 CHỈ SỐ PHƯƠNG TINH THỂ 

 a) Vị trí của một nút bất kỳ trong tinh thể được mô tả bởi 3 toạ độ x, y, z trong hệ 

toạ trục 0xyz trong đó gốc O được chọn trùng với một nút bất kỳ nào đó. Như vậy: 

   x = ma1 ,  y = na2 ,  z = pa3 , 

trong đó các ai là hằng số mạng và m, n, p là các số nguyên. Nếu ta chọn các ai làm đơn 

vị thì toạ độ các nút được ký hiệu như sau [[m,n,p]]. Nếu toạ độ có giá trị âm thì dấu trừ 

được đặt ở bên trên chỉ số. Ví dụ, với một nút có toạ độ x =-2a1, y = -3 a2 , z = 2 a3 thì 

chỉ số nút là ]]2,3,2[[ . 

 b) Chỉ số phương tinh thể: Để mô tả chỉ số phương tinh thể người ta phải chọn 

phương đi qua gốc toạ độ và định nghĩa chỉ số phương là chỉ số của nút đầu tiên nằm 

trên phương đó tính từ gốc. Chỉ số phương được ký hiệu là [m n p].  
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1.6.2 CHỈ SỐ MẶT PHẲNG TINH THỂ 

Để mô tả sự định hướng của tinh thể ta đưa ra bộ số nguyên (h k )  được xác định như 

sau: Giả sử mặt phẳng tinh thể cắt 3 trục toạ độ tại các điểm có toạ độ m, n, p (hình 

bên). Nghịch đảo của 3 số nguyên này là 1/m , 1/n , 1/p. Ba phân số này có mẫu số 

chung là D. Ta định nghĩa chỉ số mặt là: h = D/m , k = D/n ,  = D/p. Ví dụ: mặt phẳng 

tinh thể cắt 3 trục tại 2a1, 3 a2, 2 a3 thì  1/m = 1/2 , 1/n = 1/3 , 1/p = 1/2. Mẫu số chung là 

D = 6. Do đó h = 6/2 = 3,  k = 6/3 =2 ,  = 6/2 = 3. Chỉ số mặt phẳng này là (3 2 3). Chỉ 

số mặt phẳng tinh thể được gọi là chỉ số Miller. Hình 1.6.1 chỉ ký hiệu một số phương 

và mặt phẳng tinh thể cơ bản trong mạng lập phương 

1.6.3 CÁC TÍNH CHẤT 

 a) Các phương song song với nhau có cùng chỉ số 

 b) Các mặt phẳng song song nhau có cùng chỉ số 

 c) Tập hợp các mặt phẳng tương đương nhau về tính đối xứng được ký hiệu 

{hk} 

Ví dụ:  Các mặt bên của mạng lập được ký hiệu {1 00} gồm các mặt phẳng: (100), 

(010), (001), ( 1 00), (0 1 0), (00 1 ). Trong lúc đó các mặt chéo được ký hiệu {111} 

gồm: (111), ( 1 11), (1 1 1), (11 1 ) 

 d) Trong mạng lập phương hướng tinh thể thì thẳng góc với mặt phẳng tinh thể 

có cùng chỉ số. 

(110)

[100]

[0 1 0]

10]

[ 1 01]

10]

[11 1]

[010]

[010]]

[0 1 1]1

0]

[1 01]

[110]

(010)

      (100)

(001)

(111)

H×nh 1.6.1: ChØ sè ph­¬ng vµ mÆt cña m¹ng lËp ph­¬ng
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1.6.4 QUAN HỆ VỚI CHỈ SỐ MILLER VÀ 

MẠNG ĐẢO 

 a) Vectơ mạng đảo b


g = g1 b


1 + g2 b


2 + 

g3 b


3  thẳng góc với mặt phẳng có chỉ số    (h k ) 

nếu ta có quan hệ tỉ lệ  g1: g2: g3 = h: k: . 

 b) Khoảng cách giữa các mặt phẳng lân 

cận trong hệ (h k ) là   

   dhk = 2/bhk  ,      (1.6. 1) 

với b


hkl = h b


1 + k b


2 +  b


3.  

Ví dụ: + Khoảng cách giữa các mặt phẳng trong hệ (100) của mạng lập phương là 

  d100 = 2/b100 = 2/b1 = 2/(2/a)  =  a. 

 + Khoảng cách giữa các mặt phẳng trong hệ (111) là  

  d111 = 2/b111 = 2/(b1
2
 + b2

2 
 + b3

2
 )

1/2
 =  2/{(2/a)

2
.3 }

1/2
  = a/3. 

1.7 TÍNH ĐỐI XỨNG CỦA MẠNG TINH THỂ VÀ SỰ PHÂN LOẠI 

CÁC HỆ TINH THỂ 

1.7.1. TÍNH ĐỐI XỨNG CỦA MẠNG TINH THỂ 

Ta nói mạng tinh thể có tính đối xứng đối với một phép biến đổi nào đó  nếu qua phép 

biến đổi đó toàn bộ mạng tinh thể vẫn không đổi. Ta xét các phép đối xứng sau 

 a) Đối xứng tịnh tiến: Ta nói mạng 

tinh thể có tính đối xứng tịnh tiến nếu ta 

dịch chuyển toàn bộ mạng đi một vectơ T


= 

n1 a


1 + n2 a


2 + n3 a


3 thì mạng sẽ không đổi. 

 b) Đối xứng quay: Mạng tinh thể có 

tính đối xứng đối với phép quay quanh một 

số trục xác định. Để xác định phép quay ta 

phải biết trục quay  và góc quay . Nói 

chung thì  có giá trị bất kỳ. Nhưng đối với 

tinh thể thì do cấu trúc tuần hoàn nên muốn 

cho phép quay đảm bảo tính đối xứng của 

tinh thể thì góc  chỉ có một số giá trị nào 

đó. Có thể chứng minh được góc quay  chỉ 

có các giá trị : 2 , , 2/3, /2 và  /3.          

p

m

nO

 

ph
¶n

 x
¹

A"

   A'       A

   O

quay gãc 

nghÞch ®¶o

H×nh 1.7.1: PhÐp ®èi xøng gåm mét quay mét gãc 

chuyÓn A thµnh A' råi phÐp ph¶n x¹ qua mÆt ph¼ng (P)

chuyÓn A' thµnh A''. Tæng hîp cña hai phÐp biÕn ®æi nµy

t­¬ng ®­¬ng víi phÐp nghich ®¶o qua gèc O chuyÓn A

thµnh A''
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Đặt k = 2/ thì ứng với các góc quay trên ta được k = 1, 2, 3, 4, 6. k được gọi là bậc 

của trục quay. 

  c) Phép đối xứng nghịch đảo: Phép biến đổi nghịch đảo là phép biến đổi trong đó 

vectơ vị trí bị đổi dấu r


 =  r


. Có thể xem phép nghịch đảo chính là phép phản xạ và 

phép quay một góc  qua mặt phẳng thẳng góc với trục quay (Hình 1.7.1).  

1.7.2  CÁC HỆ TINH THỂ 

Việc phân loại các hệ tinh thể  được đặt cơ sở trên tính đối xứng của hệ thể hiện qua 

hình dạng của các ô sơ cấp. Ta có thể phân thành 7 hệ tinh thể ứng với 7 loại ô sơ cấp 

khác nhau. Ô sơ cấp được đặc trưng bởi 6 đại lượng: độ dài của 3 cạnh a1, a2, a3  và 3 

góc ,  tạo thành giữa 3 cạnh. 

1. Hệ tam tà (ba nghiêng): a1   a2  a3 ,   b   . Hệ này có tính đối xứng kém nhất 

với một phép nghịch đảo. 

2. Hệ đơn tà (một nghiêng): a1   a2  a3,  = 

. Hệ có phép đối xứng quay 

với trục quay bậc 2 và phép phản xạ qua mặt phẳng vuông góc với trục quay. 

3. Hệ trực thoi:  a1   a2  a3,  = = 90 
0
. Hệ này có 3 trục quay bậc 2 vuông góc 

với nhau và 3 mặt phẳng phản xạ vuông góc với các trục quay.  

4. Hệ tứ giác:   a1  = a2  a3,  =  = 90 
0
. Hệ có 1 trục quay bậc 4 theo phương a


3 , 

4 trục quay bậc 2 vuông góc với trục bậc 4 và  5 mặt phẳng phản xạ. 

5. Hệ tam giác (mặt thoi):  a1  = a2 = a3,  =   < 120 
0
. Hệ có 1 trục quay bậc 3, 3 

trục bậc 2 cắt nhau một góc 60 
0
 và 3 mặt phẳng phản xạ nằm giữa các trục bậc 2.  

6. Hệ lục giác:  a1  = a2  a3,  =  = 90 
0
 ,  = 120 

0
. Hệ có 1 trục quay bậc 6, sáu trục 

quay bậc 2 cắt nhau 1 góc 30 
0
, một mặt phẳng phản xạ vuông góc với trục quay bậc 

6 và 6 mặt phẳng chứa các trục bậc 6 và một trục bậc 2. 

7. Hệ lập phương: a1  = a2 = a3,  =  = 90 
0
. Hệ có 3 trục quay bậc 4 qua tâm của 

các mặt đối diện, 4 trục quay bậc 3 trùng với các đường chéo chính của hình lập 

phương, 6 trục quay bậc 2 qua trung điểm của các cạnh đối diện, 6 mặt phẳng phản 

xạ đi qua các cạnh đối diện, 3 mặt phẳng phản xạ chứa các trục bậc 4 và song song 

với các mặt phẳng của hình lập phương và một số yếu tố đối xứng khác.  

Do việc chọn ô sơ cấp là bất kỳ miễn sao cho nó đảm bảo  tính đối xứng cao nhất của 

tinh thể nên trong 7 hệ tinh thể ta có được 14 loại mạng và được gọi là mạng Bravais 

(hình 1.7.2). 
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LËp ph­¬ng ®¬n gi¶n     LËp ph­¬ng khèi t©m   LËp ph­¬ng

diÖn t©m
 

a1a1







a2

a3

a2

a3

Tam tµ nguyªn thuû §¬n tµ nguyªn thuû      §¬n tµ ®¸y t©m

 

Trùc thoi ng.thuû   Trùc thoi ®¸y t©m  Trùc thoi diÖn t©m  Trùc thoi khèi t©m

 

Tø gi¸c ng.thuû Tø gi¸c t©m khèi       Lôc gi¸c               MÆt thoi ng. thuû

 

Hình 1.7.2: 7 Hệ tinh thể và 14 mạng Bravais 
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1.8 SỰ NHIỂU XẠ TIA X LÊN TINH THỂ 

Do có cấu trúc tuần hòan nên tinh thể đóng vai trò các cách tử nhiễu xạ đối với bức xạ 

có bước sóng cỡ hằng số mạng. Khi chiếu chùm tia X lên tinh thể  thì do hiện tượng 

nhiễu xạ, ta sẽ thu được hình ảnh của bức tranh nhiễu xạ mà dựa vào đó ta sẽ biết được 

các đặc trưng của mạng tinh thể. Trước hết ta chưa xét  đến ảnh hưởng của bản chất các 

nguyên tử mà chỉ căn cứ vào những đặc trưng hình học của cấu trúc tinh thể.  

1.8.1 CÔNG THỨC BRAGG 

Giả sử ta chiếu chùm tia X đơn sắc và song song 

lên bề mặt tinh thể, tia X sẽ bị phản xạ trên các 

mặt phẳng nguyên tử song song nhau (hình 

1.8.1). Theo phương phản xạ sẽ có cực đại nhiễu 

xạ nếu hiệu quang trình của chúng thoả mãn hệ 

thức 

  2a.sin = n   .         (1.8. 1) 

Như vậy điều kiện của phản xạ Bragg là  

    2a .         (1.8. 2) 

1.8.2 CÔNG THỨC LAUE 

Khi chiếu tia X lên tinh thể, các nguyên 

tử ở nút mạng do nhận được năng lượng 

của tia X nên sẽ dao động và trở thành 

nguồn phát bức xạ thứ cấp có cùng bước 

sóng với bức xạ Roenghen tới. Ta gọi 

sóng thứ cấp đó là sóng tán xạ. Sự nhiễu 

xạ tia X xảy ra khi có sự giao thoa của 

chùm tia tán xạ. Theo hình (1.8.2) thì 

điều kiện để có giao thoa của chùm tia 

tán xạ là 

   = n

với    =BO +OC = a1cos + a1cos’  

     = a1(cos' + cos)   = a


1( s


'- s


) .          (1.8. 3)  

Trong trường hợp mạng 3 chiều thì (1.8.3) có thể viết lại như sau 

  a


1( s


'- s


)  =  g1

  a


2( s


'- s


)  =  g2 .       (1.8. 4) 

  a


3( s


'- s


)  =  g3



H×nh 1.8.1: NhiÓu x¹ tia X lªn tinh

thÓ theo ph­¬ng ph¸p Bragg

 

A

C
B

 '

s


s


'

H×nh 1.8.2: NhiÔu x¹ tia X lªn tinh thÓ theo ph­¬ng

ph¸p Laue
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Với g1, g2, g3  là các số nguyên.  

Nhân  (1.8.4) cho 2/và tính đến (1.5.5 ) ta được 

   (2/)( s


'- s


) = b


g ,     (1.8. 5)  

với b


g = g1 b


1 + g2 b


2  + g3 b


3. Vì k


 = (2/ s


 là vectơ sóng, do đó 

   b


g = k


' - k


.       (1.8. 6) 

Biểu thức (1.8.6) được gọi là phương trình Laue. Phương trình này cho thấy sự nhiễu xạ 

tia X xảy ra khi sóng tới và sóng  tán xạ có vectơ sóng cách  nhau một vectơ mạng đảo. 

Nếu để ý rằng k


 và k


' có độ lớn bằng nhau, thì phương trình Laue có thể biến đổi 

thành: 

    (
2

1
b


g + k


). b


g = 0      (1.8. 7) 

Từ đó ta thấy vectơ  ( 
2

1
b


g + k


) thẳng góc với vectơ b


g. Về mặt hình học, điều này có 

nghĩa là mút của vectơ k


 nằm trong mặt phẳng 

thẳng góc với vectơ b


g tại trung điểm (hình 

1.8.3). Công thức (1.8.6) có thể  giải thích 

bằng hình học bằng cách đưa ra không gian 

mạng đảo (ở hình 1.8.4 là không gian 2 chiều) 

như sau: Từ một nút bất kỳ ta vẽ vectơ  k


. 

Lấy gốc của k


 làm tâm, vẽ 1 hình cầu (trên 

hình vẽ là đường tròn) bán kính 2/. Nút gần 

nhất của mạng đảo mà hình cầu đi qua chính là 

ngọn của vectơ k


'. Hình cầu như thế được gọi 

là hình cầu Ewald.  

Cần lưu ý rằng từ phương trình Laue ta có thể 

suy ra công thức Bragg. Thật vậy, trên 

hình 18.4 ta vẽ một đường thẳng  

(trường hợp 3 chiều là một mặt phẳng) 

thẳng góc với vectơ b


g. Đây là mặt 

phẳng có chỉ số (h k ) với h: k :  = g1: 

g2 : g3 . Đặt b


hkl = h b


1 + k b


2 + l b


3 ta 

có | b


g| = n| b


hkl|, trong đó n là hệ số tỉ 

lệ. Khoảng cách giữa các mặt phẳng 

(hkl) là  

(1
/2

)b
g
 +

 k

b


g

k

k


H×nh 1.8.3: Minh ho¹ b»ng h×nh häc ph­¬ng

tr×nh Laue

 



k'

k


b


g

O

H×nh 1.8.4: Gi¶i thÝch h×nh häc ph­¬ng tr×nh Laue

b»ng kh«ng gian m¹ng ®¶o
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d = 2/| b


hkl| = 2n/bg   bg = 2n/d 

Theo hình vẽ ta có 

   bg = 2k.sin   2(2/).sin = 2n/d 

Hay 

   2d.sin  = n. 

Đây chính là công thức Bragg  

Phương pháp nhiễu xạ tia X lên tinh thể cho phép ta nghiên cứu được cấu trúc bên trong 

của tinh thể. Phương pháp này hiện nay đã được tự động hoá cao độ và có thể xác định 

được những cấu trúc  phức tạp.  

1.9 VÙNG BRILLOUIN 

Tương tự như trong không gian mạng thuận, trong trường hợp không gian mạng đảo ta 

cũng có thể xây dựng một ô sơ cấp có tính đối xứng của toàn bộ không gian mạng đảo. 

Cách xây dựng như sau: Nối một  nút O bất kỳ của mạng đảo với các nút còn lại bằng 

các đoạn thẳng, sau đó dựng các mặt phẳng thẳng góc với các đoạn thẳng này tại trung 

điểm. Các giao tuyến của các mặt phẳng đã dựng tạo nên một đa diện có tâm O. Đa diện 

nhỏ nhất có tâm O được gọi là vùng Brillouin thứ nhất hay vùng Brillouin thu gọn (sau 

này ta chỉ gọi là vùng Brillouin). Khoảng không gian giới hạn bởi các mặt của cùng 

Brillouin   thứ nhất và các mặt của đa diện kế tiếp được gọi là vùng Brillouin thứ 2... Có 

thể chứng minh rằng thể tích của các vùng Brillouin đều bằng nhau và bằng (2)
3
/ với 

 là thể tích ô sơ cấp của mạng thuận.  

Nếu gọi k


 là bán kính vectơ vẽ từ gốc O đến một điểm bất kỳ trên mặt đa diện  thì 

phương trình xác định vùng Brillouin là  

    
2

1
b


g
2
  ( b


g. k


) = 0.     (1.9.1) 

Phương trình này có dạng tương đương  với phương trình (1.8.7), chỉ khác  dấu ở tích 

vô hướng  ( b


g. k


). Như vậy, các vectơ k


 có điểm ngọn nằm bên trong vùng Brillouin 

thì khác nhau ít nhất một vectơ mạng đảo. Còn nếu ngọn của k


 nằm ngay trên biên 

vùng Brillouin thì luôn luôn tồn tại ít nhất một vectơ k


' = k


 + b


i có ngọn  nằm trên 

biên vùng Brillouin. 

Ta xét dạng của vùng Brillouin trong các trường hợp sau: 

 a) Mạng một chiều: vùng Brillouin là các đoạn thẳng (Hình 1.9.1) 

 b) Mạng hai chiều: Đối với  mạng vuông 2 chiều cạnh a vùng Brillouin thứ nhất 

là một hình vuông cạnh 2/a, vùng Brillouin là các tam giác giới hạn bởi hình vuông 

xiên có đường chéo 4/a và vùng Brillouin thứ hai (Hình 1.9.2). 
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 c) Mạng 3 chiều: Vùng Brillouin có dạng một đa diện, có dạng phụ thuộc vào 

loại mạng. Hình 1.9.3 chỉ vùng Brillouin đối với mạng lập phương đơn giản 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

BÀI TẬP CHƯƠNG I 

1. Chứng tỏ rằng trong mạng tinh thể không có trục đối xứng bậc 5. 

2. Cho mạng lập phương có hằng số mạng a. Tìm khoảng cách giữa các mặt phẳng 

(100), (110) và (111). 
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H×nh 1.9.3: Vïng Brillouin 3 chiÒu

 



TÍNH CHẤT NHIỆT CỦA CHẤT RẮN 

 

2.1 MỞ ĐẦU 

Trong chương này chúng ta sẽ khảo sát các tính chất của vật rắn liên quan đến dao động 

của các nguyên tử, phân tử, ion (gọi chung là các "hạt") ở các nút mạng tinh thể. Mỗi 

một hạt ở nút mạng tương tác với các hạt khác  và có vị trí cân bằng trung bình mà nó 

dao động xung quanh. Quá trình này không chỉ hạn chế ở từng nút mạng mà lan truyền 

khắp mạng tinh thể và kết quả là ta có sóng dao động truyền trong tinh thể. Các sóng 

này phụ thuộc vào hai yếu tố: loại lực liên kết trong tinh thể và cấu trúc của mạng. Vì 

vậy, bài toán dao động của mạng tinh thể là một phần quan trọng của vật lý chất rắn. 

Các vấn đề khảo sát ở chương này (dao động mạng, lý thuyết nhiệt dung, sự dãn nở 

nhiệt) trước hết theo quan điểm cổ điển, sau đó theo quan điểm lượng tử.   

2.2 BẢN CHẤT CỦA LỰC TƯƠNG TÁC GIỮA CÁC NGUYÊN TỬ 

TRONG TINH THỂ 

Ở các điều kiện nhất định các nguyên tử trong tinh thể có tồn tại lực hút cân bằng với 

lực đẩy ở khoảng cách cỡ 10
8

cm. Ta xét sự tương tác giữa các nguyên tử  theo quan 

điểm năng lượng. Xét hai nguyên tử: một cố định ở gốc O và một ở điểm A. Lực tác 

dụng từ O lên A là 

   F = -grad U = - 
r

r

dr

dU


,     (2.2. 1) 

trong đó r


 = OA  là bán kính vectơ nối O và A (Hình 2.1).  

Tại các điểm mà dU/dr >0 thì F


 

ngược chiều với r


, lực tương tác là 

lực hút. Ngược lại tại các điểm mà 

dU/dr <0 thì lực tương tác là lực 

đẩy. Trên hình 2.1 đường cong 1 

ứng với trường hợp hai nguyên tử 

đẩy nhau, đường cong 2 ứng với 

trường hợp hai nguyên tử hút nhau 

khi r > r0 và đẩy nhau khi r < r0. Tại 

điểm r = r0 sao cho (dU/dr)ro = 0 thì 

F = 0, nghĩa là lực hút cân bằng với 

lực đẩy, nguyên tử ở trạng thái cân 

bằng bền. Ta xét trường hợp độ 

r0

(2)

(1)

U

r

H×nh 2.1: S¬ ®å thÕ n¨ng t­¬ng t¸c gi÷a hai

nguyªn tö
 

CHƯƠNG 

II 
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lệch khỏi vị trí cân bằng r0 của nguyên tử A có giá trị bé thì thế năng U(r) có thể khai 

triển thành chuỗi:   

 ...)rr(
dr

Ud

!3

1

)rr(
dr

Ud

2

1
)rr(

dr

dU
)r(U)r(U

3
o

r
3

3

2
o

r
2

2

o
r

o

o

o
o










































              (2.2. 2) 

Đặt   (d
2
U/dr

2
)ro = b và   (d

3
U/dr

3
)ro = - 2g  và x = r - r0, ta được 

   U(x) + U0 =  
2

1
bx

2
  (1/3)x

3
.
 

   (2.2. 3) 

Như vậy, lực tác dụng lên nguyên tử A là 

   F = -(dU/dx) =  x + x
2
.
     

(2.2. 4)  

Nếu lực có dạng F =  x thì ta gọi là lực chuẩn đàn hồi. 

2.3 DAO ĐỘNG CỦA MẠNG MỘT CHIỀU ĐƠN GIẢN 

Các nguyên tử trong mạng tinh thể 

chỉ đứng yên khi ở nhiệt độ không 

tuyệt đối. Ở nhiệt độ T  0K, nguyên 

tử sẽ bắt đầu dao động chung quanh 

vị trí cân bằng bền. Ta sẽ khảo sát 

dao động của nguyên tử trong mạng 

theo quan điểm động lực học. Đối 

với mạng một chiều đơn giản thì các 

nguyên tử sắp xếp trên một đường thẳng và mỗi nút mạng chỉ có một nguyên tử. Ngoài 

ra, ở nhiệt độ đủ cao thì dao động của nguyên tử trong mạng tinh thể tuân theo những 

quy luật của cơ học cổ điển. Xét tương tác giữa các nguyên tử ở lân cận nút mạng thứ n. 

Lực tác dụng của nguyên tử thứ n-1 và  n+1 lên nguyên tử thứ n là 

   fn,n-1 = - b(un  un-1), 

   fn,n+1 = - b(un  un+1). 

Như vậy, lực tổng hợp tác dụng lên nguyên tử thứ n là 

   fn = - b(2un  un-1 un+1). 

Phương trình chuyển động của nguyên tử thứ n là 

   mu" + b(2un  un-1 un+1) = 0.    (2.3. 1) 

Nghiệm của phương trình này là một hàm sóng mô tả sự dao động của nguyên tử và sự 

lan truyền của dao động dọc theo tinh thể. Ta tìm nghiệm này bằng cách dùng phép 

n-1   n n+1

  un-1    un         un+1

H×nh 2.2: Dao ®éng cña m¹ng tinh thÓ mét chiÒu

®¬n gi¶n
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tương tự khi xét dao động và sóng trong một sợi dây đàn hồi . Ta đã biết sóng truyền 

trong một dây đàn hồi là sóng ngang và có dạng 

   u(x,t) = Ae
i(qx t)

 ,     (2.3. 2) 

trong đó A là biên độ (có thể phức), q là độ lớn của vectơ sóng. Vì trong sợi dây toạ độ 

x là liên tục nên  q có giá trị liên tục từ 0 đến , tần số sóng trong sợi dây là tần số sóng 

âm và có dạng  = voq cũng biến thiên liên tục từ 0 đến . 

Đối với mạng tinh thể một chiều đang xét thì các nguyên tử ở cách nhau một khoảng là 

a sóng truyền có dạng  

    u(x,t) = Ae
i(qan t)

,      (2.3. 3) 

trong đó ta đã áp dụng (2.3.2) và thay x = an. Thay các giá trị u"n , un-1, un+1 từ (2.3.3) 

vào (2.3.1) ta được: 

   m2
 = 2 b(1  cosqa)   =  4.sin

2
(qa/2). 

Vậy  

    = 2(b/m)
1/2

sin(qa/2)  = msin(qa/2),   (2.3.4) 

với 2 /m b m   là tần số cực đại khi q = /a.   

Như vậy tần số sóng  phụ thuộc vào vectơ sóng q một cách tuần hòan. Ta khảo sát sự 

biến thiên của   theo q. Trong biểu thức (2.3.3) nếu ta thay q  q' = q + (2/a)g, với g 

là số nguyên, lúc đó ta được: 

u'n = Ae
i(q'an  t)

 = A.e
i(q + 2g/a)ant

 = Ae
i(qan  t)

.e
i 2gn

 = un
.
 

Như vậy q và q' tương đương nhau về mặt vật lý, nghĩa là mô tả cùng một trạng thái dao 

động với cùng một giá trị q. Vì vậy ta chỉ cần xét sự biến thiên của q trong khoảng 2/a. 

Do tính đối xứng của đồ thị hàm số sin nên ta chọn khoảng 2/a đối xứng quanh gốc O, 

nghĩa là khoảng [-/a, /a]. Đồ thị hàm (q) tương ứng với biểu thức (2.3.4) được biểu 

diễn ở hình 2.3. 

m



   -2/a  -/a   O            /a   2/a      q

H×nh 2.3: §å thÞ hµm  = (q) ®èi víi m¹ng 1 chiÒu ®¬n gi¶n
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Theo lý thuyết về mạng đảo thì khoảng [-/a, /a] chính là vùng Brillouin thứ nhất của 

mạng đảo tương ứng với mạng thuận đang xét. 

Bây giờ ta xét sóng tại lân cận tâm và biên của vùng Brillouin. 

 (i) Tại lân cận tâm vùng Brillouin thì q có giá trị bé  nên sin(qa/2)  qa/2. Do đó 

    = m.sin(qa/2)  =  m (qa/2)  = (b/m)
1/2

qa = v0q, 

trong đó v0 là vận tốc truyền sóng trong môi trường đàn hồi: 

   v0  = /E r , trong đó môđun Young E = (fn,n-1)/((un-un-1)/a) = ba. 

Do đó 

    v0  = (ba/(m/a))
1/2

 = a /b m . 

Như vậy khi q nhỏ, ta thấy rằng sóng truyền trong tinh thể trong trường hợp này tương 

tự như sóng âm đàn hồi truyền trong sợi dây đàn hồi. 

 (ii) Khi q lớn, vận tốc truyền sóng là 

   vg = d/dq = v0cos(qa/2). 

Tại biên của vùng Brillouin thứ nhất q =  /a  thì vg = 0. Như vậy ở biên của vùng 

Brillouin có hiện tượng phản xạ sóng, kết quả là có sự tạo thành sóng đứng trong tinh thể. 

Đối với tinh thể thực tế có kích thước hữu hạn thì tính đối xứng của tinh thể giảm do ảnh 

hưởng của biên. Vì vậy để bảo toàn tính đối xứng của  tịnh tiến của mạng tinh thể ta đưa 

vào điều kiện biên tuần hòan Born-Karman như sau: Mạng tinh thể có N ô sơ cấp thì sẽ có 

N nguyên tử. Ta xem nguyên tử thứ n+N có dao động giống như nguyên tử thứ n: 

   un = un +N, 

hay 

   Ae
i(qan t)

 = Ae
i(qa[n+N] t)

.  

Từ đó   e
iqaN

  = 1    q = 2n/Na   = 2n/L        (L là chiều dài của mạng) 

Như vậy ở mạng tinh thể thực thế hữu hạn vectơ sóng q không lấy giá trị liên tục trong 

khoảng [-/a, /a] mà có giá trị gián đoạn cách nhau một khoảng 2/L. Trong trường 

hợp nếu N đủ lớn   L lớn thì 2/L  0 lúc đó giá trị của q được coi là liên tục. Như 

vậy khi mạng tinh thể hữu hạn thì dao động của mạng  gồm một tập hợp hữu hạn các 

dao động điều hòa. Số dao động đó bằng N, chính là số ô sơ cấp của mạng.  

2.4 DAO ĐỘNG CỦA MẠNG MỘT CHIỀU PHỨC TẠP 

Bây giờ ta xét trường hợp mạng một chiều phức tạp trong đó một gốc mạng chứa 2 

nguyên tử khối lượng m1 và m2 và có độ lệch khỏi vị trí cân bằng lần lượt là un và vn 

(hình 2.4). Phương trình chuyển động của 2 nguyên tử này là: 

   m1u"n =  1/2(un - vn) - 2(un - vn-1)   
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   m2v"n =  b1/2(vn - un) - b2(vn - un+1), 

trong đó 1 là hệ số đàn hồi giữa 2 nguyên tử cùng gốc mạng và 2 là hệ số đàn hồi  

giữa 2 nguyên tử khác gốc mạng. Để đơn giản ta giả sử . Khi đó hai phương 

trình trên viết lại như sau: 

   m1u"n =   (2un - vn -  vn-1)      (2.4.1a) 

   m2v"n =   (2vn - un - un+1).     (2.4.1b) 

Ta tìm nghiệm của 2 phương trình này dưới dạng: 

 un = A1.e
i(qan  t)

           (2.4.2a)

 vn = A2.e
i(qan  t)

.  

                                             (2.4.2b) 

Lấy đạo hàm bậc 2 của  (2.4.2) rồi 

thay vào hai phương trình (2.4.1) ta 

được: 

   m1
2
A1 =  [2A1  A2(1 + e

iqa
)]  

   m2
2
A2 =  [2A2  A1(1 + e

iqa
)], 

hay 

   (2b - m1
2
)A1/2  - 1 + e

-iqa
)A2    = 0  

 (1 + e
-iqa

)A1  + (2m2
2
)A2    = 0. 

Hệ phương trình này có nghiệm không tầm thường nếu định thức của hệ bằng không: 

2

2iqa

2

iqa

11

2

m

2
)e1(

m

)e1(
mm

2















 = 0. 

Khai triển định thức này và rút gọn ta được một phương trình trùng phương của w 

  
4
 - 2(1/m1 + 1/m2)

2
 + (4

2
/m1m2)sin

2
(qa/2) = 0.    (2.4.3) 

Nghiệm của phương trình này là:         

 )2/qa(sin
mm

4

2m

1

m

1

2m

1

m

1 2

21

2

11

2 
















  . (2.4.4) 

Biểu thức này xác định hai nhánh tán sắc ứng với dấu (+) hoặc dấu (-) ở trước căn số. 

Đối với trường hợp dấu (-), lúc đó 

 )2/qa(sin
mm

4

2m

1

m

1

2m

1

m

1 2

21

2

11

2
1

2
)( 

















            (2.4.5a) 

 

 un-1 vn-1           un vn      un+1  vn+1  

 m1 m2   m1 m2          m1        m2 

                              

H×nh 2.4: Chuçi tinh thÓ mét chiÒu phøc t¹p. Mçi gèc m¹ng chøa 

hai nguyªn tö 

a a 
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và được gọi là nhánh âm. 

Đối với trường hợp dấu (+), ta có 

 )2/qa(sin
mm

4

2m

1

m

1

2m

1

m

1 2

21

2

11

2
2

2
)( 

















            (2.4.5b) 

và được gọi là nhánh quang 

Bây giờ ta nghiên cứu tính chất của dao động trong ứng với hai nhánh tán sắc này tại 

tâm và biên của vùng Brillouin thứ nhất. Giả sử m1 > m2
.
 

Từ biểu thức (2.4.5) ta thấy đối với nhánh âm thì 

Khi q = 0 thì ta được  (-) = 0. 

Khi q = /a thì  
2

(-) = (1/m1+1/m2) - {(1/m1+1/m2)
2
- 4/m1m2}

1/2
 = 2/m1 

Còn đối với nhánh quang thì 

Khi q = 0, ta được   
2

(+) = 2(1/m1+1/m2)  

Khi   q = /a thì     
2

(+) = 2/m2. 

Đồ thị của  theo q được vẽ như hình (2.5) với giả sử m1 > m2. 

Ta thấy đồ thị (2.5) gồm hai nhánh tán sắc. 

Nhánh dưới ứng với (-) có dạng như trường hợp tinh thể một chiều đơn giản. Trường 

hợp này như đã khảo sát ở trên sóng truyền trong tinh thể là sóng âm đàn hồi do đó 

nhánh này được gọi là nhánh âm học.  

Nhánh phía trên ứng với (+) 

được gọi là nhánh quang học (lý 

do của tên gọi này sẽ được nêu 

ra dưới đây). Ở nhánh này  có 

giá trị cực đại ở tâm và cực tiểu 

ở biên của vùng Brillouin thứ 

nhất. Từ hình 2.5 ta nhận thấy 

rằng khi q =  /a (biên của 

vùng Brillouin) tần số có giá trị 

từ  (-) = (2/m1)
1/2

 đến (+) = 

(2/m2)
1/2

 . 

Khoảng giá trị này của tần số 

không ứng với một nghiệm nào của phương trình (2.4.3). Điều này có nghĩa là trong 

mạng tinh thể không có  dao động ứng với tần số trong khoảng đó. Trong trường hợp 

này ở biên của vùng Brillouin có một khu vực cấm, sóng có tần số trong khoảng đó 

không lan truyền được trong tinh thể mà bị hấp thụ mạnh. 
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Bây giờ ta xét tính chất dao động của nguyên tử trong nhánh âm và nhánh quang. 

Lập tỉ số  

   
2

1

iqa

2

1

n

n

m2

)e1(

A

A

v

u








  .      (2.4.6) 

Khi q = 0 thì nếu thay w(-) = 0 thì ta được  (un/vn) = 1, trong lúc đó thay                         


 2

(+)=2 /(1/m1+1/m2) thì  (un/vn) = (m2/m1). Từ đó ta có thể kết luận rằng: 

Trong mạng tinh thể một chiều phức tạp, đối với nhánh âm các nguyên tử dao động 

cùng pha giống như các dao động âm học có bước sóng lớn (Hình 2.6 a). Đối với nhánh 

quang thì hai nguyên tử dao động ngược pha nhau (Hình 2.6 b). Sóng điện từ nói riêng 

và ánh sáng nói chung tương tác mạnh với dao động loại này từ đó ta gọi loại dao động 

này là dao động quang học. Ví dụ vectơ điện trường của ánh sáng tương tác mạnh với 

mômen lưỡng cực của tinh thể nếu ánh sáng có tần số bằng (+). 

2.5 DAO ĐỘNG CỦA MẠNG TINH THỂ BACHIỀU PHỨC TẠP 

Xét một tinh thể có s nguyên tử trong một ô sơ cấp. Khối lượng của các nguyên tử là mk 

(k=1,2...s). Ta sẽ khảo sát 

một miền cơ bản của tinh 

thể có thể tích V có dạng 

một hình hộp dựng trên 3 

vectơ G a


1, G a


2, G a


3, 

trong đó a


i là các vectơ 

cơ sở và G là số nguyên. 

Thể tích V đang xét là V 

= G
3
( a


1[ a


2, a


3] = G
3
.  

=  N . 

Vị trí của nguyên tử thứ k trong ô sơ cấp thứ n là 

   kn
k
n rar


 ,       (2.5. 1) 

với  r


k là bán kính vectơ xác định vị trí của nguyên tử thứ k, còn a


n = n1 a


1 + n2 a


2+ n3 a


3. 

Gọi un
k
 là độ dịch chuyển khỏi vị trí cân bằng của nguyên tử thứ k trong ô sơ cấp thứ n: 

   u
k

n = u
k

n
,
  với  = x, y, z. 

Phương trình chuyển động của nguyên tử đang xét là 

   
k
n

k
nk

u

U
um







   .     (2.5. 2) 

Thế năng U có thể khai triển thành chuỗi theo các u
k

n. 

   

(a) (b)

H×nh 2.6: Dao ®éng cña nguyªn tö trong m¹ng mét chiÒu phøc t¹p: (a) :nh¸nh ©m,

(b): nh¸nh quang
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(2.5. 3) 

Trong (2.5.3) ta giới hạn ở số hạng bậc 2 thì phương trình (2.5.2) trở thành 

  'k
'n

'k,'n
'k
'n

k
n

2

k
n

k
nk u

uu

U

u

U
um 

 

 








 ,   (2.5. 4) 

trong đó n = 1,2,3...N; k = 1,2,3...s; ,  = x,y,z. 

Nghiệm của (2.5.4) là  

  
)ta.q(ik

k

k
n

ne)q(A
m

1
u


 


 .    (2.5. 5) 

Trong (2.5.5) nếu ta thay   bq'q b»ng  g


q thì  

  k2a.q)gngngn(2a.qa'.q n332211nn 


, 

lúc đó (2.5.5) trở thành  

       k
n

k2i)ta.q(ik

k

)ta'.q(ik

k

'k
n ue.eA

m

1
eA

m

1
u nn







 


 . 

Như vậy sóng có vectơ sóng q


' trùng với sóng có vectơ sóng q


. Điều này có nghĩa là q


 

và q


' tương đương nhau về mặt vật lý.  Tương tự như trường hợp mạng một chiều ta có 

thể khảo sát sự biến thiên của q


 trong một khoảng giới hạn nào đó. Đặt a


n = a


i và b


g  

= b


i ta được q


'. a


i = ( q


+ b


i) a


i= q


a


i+ 2. Từ đó suy ra rằng đại lượng q


a


i luôn luôn 

có thể lấy trong khoảng 2: 

   -   q


ia     +    (i = 1, 2, 3).    (2.5. 6) 

Thay nghiệm (2.5.5) vào phương trình (2.5.4) ta được 

   
'k

'k

'kkk2 ADA 



   ,     (2.5. 7) 

trong đó 
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được gọi là phần tử ma trận động lực của tinh thể. Trong  ma trận này chỉ số đôi 










k
 

chỉ số hàng còn 










'k
 chỉ cột. Hệ phương trình (2.5.7) có thể viết lại như sau: 

    0A2D 'k

'k

'kk
'kk  



    (k =1,2...s; , b = x,y,z) . (2.5. 9) 

Hệ phương trình (2.5.9) có nghiệm không tầm thường khi định thức của hệ bằng không: 

   0D 'kk
2'kk   .     (2.5. 10) 

Đây là phương trình bậc 3s đối với 
2
 và cho  3s nghiệm thực wj( q


) (j = 1, 2, 3...3s). 

Trong số 3s nghiệm này có 3 nghiệm ứng với ( q


)  0 khi q

 0, các nghiệm này 

ứng với dao động âm học. 3s -3 nghiệm còn lại ứng với các dao động quang học vì 

chúng không tiến tới không khi q

 0  Như vậy dao động của tinh thể có 3s nhánh, 

trong có 3 nhánh âm và 3s - 3 nhánh quang. 

2.6 TOẠ ĐỘ CHUẨN CỦA DAO ĐỘNG MẠNG 

Ta thấy rằng dạng tổng quát nhất của dao động của nguyên tử trong mạng tinh thể 3 

chiều phức tạp là tổng của biểu thức (2.5.5) với các giá trị khác nhau của vectơ sóng q


 

và tần số  ( q


).Để đưa ra toạ độ chuẩn cho mạng 3 chiều, ta định nghĩa vectơ riêng 

)q(e jk


 của ma trận động lực  )q(D 'kk 
  

   )q(e)q()q(e).q(D jk
2
j

'k

'jk
'kk 





  ,   (2.6. 1) 

trong đó ejk ( = x,y,z) là các thành phần của vectơ riêng, còn 
2

j( q


) là trị  riêng thứ j 

của ma trận động lực.  

Ta đưa ra tọa độ chuẩn phức aj( q


,t) qua hệ thức 

   na.qi
j

qj

jk
k
n e)t,q(a)q(e

Nmk

1
u


   ,   (2.6. 2) 

trong đó u
k

n là thành phần thứ  của độ lệch của nguyên tử (n, k). N là số ô sơ cấp. Vì 

q lấy N giá trị, j: 3s giá trị nên ta có cả thảy 3sN đại lượng phức aj( q


). Biểu thức của 

aj( q


) được biểu diễn qua u
k

n như sau 

   naqi
jk

nk

kj e)q(em
N

1
)q(a

 




 k
nu  .  (2.6. 3)     

Có thể chứng minh rằng động năng và thế năng của nguyên tử là 
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 Động năng 
2

qj

j
2

nk

k
nk )t,q(a

2

1
)u(m

2

1
T  






  .  (2.6. 4) 

 Thế năng 2
j

qj

2
j

'k
'n

k
n

'kk'nn nn

2

|)q(a|)q(
2

1
uu

uu

U

2

1
U


 




 

 

. (2.6. 5) 

Năng lượng toàn phần của nguyên tử trong miền cơ bản của tinh thể là 

   E = T + U =   

qj

2
j

2
j

2
j |)q(a|)q(|)q(a|

2

1 
  . (2.6. 6) 

Từ biểu thức này ta thấy rằng năng lượng dao động của nguyên tử trong tinh thể bằng 

tổng năng lượng dao động của các  dao động điều hòa độc lập có động năng 2
j |)q(a|

2

1 
  

và thế năng 2
j

2
j

)q(a|)q(
2

1 
 , vì vậy đại lượng aj(q) được gọi là toạ độ chuẩn tắc phức.  

Như vậy, ta có thể quan niệm năng lượng dao động của tinh thể theo hai cách khác 

nhau: 

 (i) Đó là tổng của năng lượng của các nguyên tử dao động phụ thuộc nhau và có 

động năng phụ thuộc vào đạo hàm của u
k

n còn thế năng thì phụ thuộc vào u
k

n. 

 (ii) Đó là tổng năng lượng của các dao động tử điều hòa độc lập có năng lượng 

phụ thuộc vào toạ độ chuẩn aj(q) và đạo hàm của chúng. 

Vì toạ độ và vận tốc là các đại lượng thực nên ta đưa ra toạ độ chuẩn thực Qj(q


) được 

xác định  theo biểu thức: 

   













 )q(Q

)q(

i
)q(Q

2

1
)q(a j

j
jj




.   (2.6. 7) 

Năng lượng của toàn phần của tinh thể có thể viết dưới dạng: 

   )]q(Q).q()q(Q[
2

1
E 2

j
j,q

2
j

2
j


  .    (2.6. 8) 

Ta đưa ra xung lượng suy rộng thực Pj( q


) theo định nghĩa 

   )q(Q
)q(Q

E
)q(P j

j
j








 .     (2.6. 9) 

Lúc đó biểu thức của năng lượng có thể viết dưới dạng 

   )]q(Q).q(
2

1
)q(P

2

1
[E 2

j
j,q

2
j

2
j


   = H(Q,P),  (2.6. 10) 

trong  đó H(Q,P) là hàm Hamilton của hệ 
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2.7 SỰ LƯỢNG TỬ HOÁ DAO ĐỘNG MẠNG. KHÁI NIỆM 

PHONON 

Toán tử Hamilton trong cơ lượng tử tương ứng với hàm Hamilton của dao động chuẩn 

tắc (2.6.10).  

   )]q(Q̂).q(
2

1
)q(P̂

2

1
[Ĥ 2

j
j,q

2
j

2
j


  .   (2.7. 1) 

Trong Q-biểu diễn thì   
)q(Q

i)q(P̂)q(Q)q(Q̂
j

jjj 





    ;   , nên hệ thức trên trở 

thành  

   




















q,j

2
j

2
j2

j

22

)q(Q)q(
2

1

)q(Q2
)P,Q(Ĥ







.  (2.7. 2) 

Ta thấy rằng mỗi thừa số trong ngoặc { } của (2.7. 2)  chính là Hamiltonian của một dao 

động tử điều hòa tuyến tính với toạ độ Qj( q


), tần số wj( q


) và khối lượng bằng đơn vị. 

Như vậy hàm sóng của hệ bằng tích của các hàm sóng ứng với một dao động tử điều 

hòa nói trên, còn năng lượng của hệ thì bằng tổng các năng lượng tương ứng. 

Ta xét một thành phần của (2.7. 2), khi đó phương trình Schrodinger ứng với một dao 

động tử có dạng 

   



 22

2

22

Q
2

1

Q2


.    (2.7. 3) 

Theo cơ học lượng tử, nghiệm của phương trình này là 

Năng lượng     N = w(N +  
2

1
),     (2.7. 4) 

Hàm sóng    N(Q) =




















  QH.e
!N2

1
2/1

N
2/Q

N

2


 .  (2.7.5)  

Như vậy năng lượng toàn phần của tinh thể là    

   E = 
q,j


wj( q


)[Nj q


  +  
2

1
].    (2.7. 6) 

Nếu chọn gốc năng lượng tại năng lượng không thì  

   E = 
q,j


wj( q


)Nj q


.      (2.7. 7) 
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Như vậy năng lượng của tinh thể bao gồm tổng các đại lượng j( q


) mà ta gọi là năng 

lượng của một chuẩn hạt tương ứng với dao động của mạng tinh thể. Chuẩn hạt này 

được gọi là phonon. Tương tự như photon là lượng tử của ánh sáng, phonon là lượng tử 

của dao động mạng có năng lượng   =  j( q


) và xung lượng P


 = q


. Ở trạng thái cân 

bằng nhiệt, số phonon trung bình có năng lượng j( q


) được xác định bởi công thức 

Planck 

   
( )

1

1

j

B

jq q

k T

N

e






   .      (2.7. 8) 

2.8 LÝ THUYẾT NHIỆT DUNG CỦA MẠNG TINH THỂ 

2.8.1 LÝ THUYẾT CỔ ĐIỂN VỀ NHIỆT DUNG CỦA TINH THỂ 

Theo lý thuyết nhiệt dung cổ điển thì các nguyên tử trong vật rắn thực hiện các dao 

động điều hòa theo các phương bất kỳ. Tuy nhiên ta có thể xem chúng dao động theo 3 

phương độc lập nhau. Do đó mỗi bậc tự do của nguyên tử ứng với 1 dao động điều hòa. 

Vậy vật rắn có N nguyên tử được xem như là một hệ có 3N dao động tử điều hòa cổ 

điển độc lập nhau và có cùng tần số w. Năng lượng của một dao động tử là  

     =  
2

1
mv

2
 +  

2

1
 m 

2
x

2
.     (2.8. 1) 

Năng lượng trung bình của 1 dao động tử là 

  <> = 

dv.dxe

dv.dxe)xv(m
2

1

d).(f.

kT2

)xv(m

kT2

)xv(m

222

222

222




 










  .   

Tính toán công thức này ta được  

   < >  = kT.       (2.8. 2)  

Như vậy năng lượng của vật rắn theo cổ điển là 

   E = 3N<> = 3NkT.       (2.8. 3) 

Nhiệt dung riêng đẳng tích của vật rắn là 

   Nk3
T

E
C

V
v 












 .     (2.8. 4) 

Như vậy, nhiệt dung riêng của vật rắn là một hằng số không phụ thuộc nhiệt độ. Đây 

chính là nội dung của định luật Dulong-Petit được tìm ra bằng thực nghiệm. Định luật 

này phù hợp khá tốt với các giá trị thực nghiệm về nhiệt dung toàn phần của nhiều chất 

rắn ở những nhiệt độ tương đối cao (kể cả nhiệt độ phòng). Nhưng ở nhiệt độ đủ thấp thì 
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định luật này bị sai lệch. Trên thực tế nhiệt dung giảm khi nhiệt độ giảm và tiến đến giá 

trị không khi nhiệt độ  T  0.  

2.8.2 LÝ THUYẾT NHIỆT DUNG CỦA EINSTEIN 

Năm 1906 Einstein đã đưa ra một lý thuyết đơn giản nhằm giải thích việc nhiệt dung 

giảm khi nhiệt độ giảm. Theo Einstein, tính chất nhiệt của  mạng tinh thể chứa N 

nguyên tử dao động có thể giải thích như tính chất nhiệt của 3N dao động tử điều hòa 

một chiều độc lập có cùng tần số. Sau đó Einstein đã lượng tử hoá năng lượng các dao 

động tử ấy theo phương pháp mà Planck đã thực hiện khi nghiên cứu lý thuyết bức xạ 

nhiệt. Như vậy theo Einstein năng lượng của mỗi dao động tử là   

   N = N , N = 1/2,2,3...      (2.8. 5) 

Năng lượng trung bình của mỗi dao động tử là 

   <> = 
N

NwN , 

trong đó wN = c.e 
N/kT

 là xác suất  để ở trạng thái cân bằng thống kê dao động tử có 

năng lượng N. Do điều kiện chuẩn hoá xác suất   
e

1
 c   nnª   

/kT- N
 



N

N

N 1w   

Vậy    

   



















0N

kT/

0N

kT/
N

N

N

e

e

.     (2.8. 6) 

Thay (2.8.5) vào ta được 

 <> = 

N /kT
/kT 2 / kT

N 0

/kT 2 / kT
N /kT

N 0

N e (e 2e ...)

1 e 2e ...)e


 

   



    
 







   


  
 .   (2.8. 7) 

Ta tính (2.8.7) bằng cách phương pháp đổi  biến số: x = w/kT, lúc đó ta sẽ tính được 

    <> = w
dx

d
 ln(1 + e

x
 + e

2x
 +...).  

Số hạng ở trong dấu ( ) là một cấp số nhân lùi (geometric progression/ geometric 

sequence,) công bội  (scale factor/multiplies) là q = e
x
. Tổng (geometric series) của cấp 

số nhân này là  S = 1/(1-q) = 1/(1- e
x
). 

Vậy  
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   <> =  w
dx

d
 ln[(1/ 1 e

 x
)] = w/ (e

 x
 1). 

Hay cuối cùng ta được 

   
1e kT/ 







.      (2.8.8)  

Năng lượng của vật rắn là  

   E = 
1e

N3N3
kT/ 







.    (2.8. 9) 

Nhiệt dung riêng tương ứng là 

22 2 / kT / kT

v 2 / kT 2 / kT 2
V

E e e
C 3N. 3Nk

T kTkT (e 1) (e 1)

 

 

     
     

    
. (2.8. 10) 

Ta xét hai trường hợp ứng với 2 miền khác nhau của nhiệt độ: 

 (i) Ở nhiệt độ cao thì w/kT <<1, lúc đó trong (2.8.10) hàm mũ ở tử số bảng 1, 

còn ở mẫu số ta dùng phép khai triển hàm e mũ, lúc đó (2.8.10) trở thành 

   Cv =  k.3N. 

Như vậy ở nhiệt độ cao CV = 3Nk đúng theo định luật Dulong-Petit 

 (ii) Ở nhiệt độ thấp. Trong (2.8.10) ta đặt x = w/kT và FE(x) = x
2
e

x
/(e

x
1)

2
 là 

hàm Einstein. Lúc đó   

   CV =3NkFE(x).      (2.8. 11) 

Ở nhiệt độ thấp thì x >>1 nên hàm Einstein trở thành FE(x)  x
2
e
 x

, do đó 

    CV =3Nk. x
2
e
 x

 = 3Nk. (w/kT)
2
e
 w/kT

.
   

(2.8. 12)  

Từ (2.8.12) ta thấy khi T0 thì CV  0 theo hàm e mũ. Trong lúc đó các kết quả thực 

nghiệm lại cho thấy rằng trong miền nhiệt độ thấp CV tỉ lệ với lũy thừa bậc 3 của nhiệt 

độ. Vì vậy lý thuyết nhiệt dung Einstein không phù hợp thực nghiệm ở nhiệt độ thấp.  

2.8.3 LÝ THUYẾT NHIỆT DUNG CỦA DEBYE 

Ta thấy rằng nguyên nhân của sự không phù hợp thực nghiệm của lý thuyết Einstein là 

việc cho rằng các dao động tử trong vật rắn là độc lập và có cùng tần số. Thực ra các 

dao động tử này là dao động liên kết, kết quả là có hiện tượng sóng truyền trong tinh 

thể. Năng lượng trung bình của mỗi sóng chính là năng lượng trung bình của dao 

động
(*)

: 

                                                 
(*) Xem thêm giáo trình Nhiệt động lực học và Vật lý thống kê của Vũ Thanh Khiết, NXB ”ĐHQGHN”, 

Hà nội, 1996. 
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. 

Như vậy năng lượng trung bình của toàn bộ tinh thể là 

   







q,j

Tk

)q(

j
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)q(
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






.         (2.8. 13) 

Trong mạng tinh thể thực tế  vectơ q


 có giá trị biến thiên không phải liên tục và thành 

từng phần gián đoạn. Như vậy mối giá trị của vectơ sóng q


 ứng  với một thể tích 

(2)
3
/V ở trong không gian mạng đảo (không gian vectơ sóng q


), vì vậy tổng theo q


 

được chuyển thành tích phân. Như vậy năng lượng của tinh thể đơn giản có N nguyên tử 

(j = 3) là 

   








q

kT/)q(

j

3
qd

1e

)q(

)2(

V3
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j








.    (2.8. 14) 

Để tính được năng lượng theo (2.8.14) ta phải biết được dạng của sự phân cực (sự phụ 

thuộc của tần số  vào  vectơ sóng q


 và ta phải biết dạng của miền Brillouin. Đây là 

một điều khó khăn, vì vậy Debye đã đưa ra cách tính gần đúng công thức (2.8.14) bằng 

một số giả thiết sau: 

 (i) Thay miền Brillouin bằng một hình cầu có bán kính qD đặc trưng cho từng vật 

rắn. Giá trị qD phải được chọn sao cho hình cầu này cũng có thể tích bằng miền 

Brillouin tức là cũng chứa cùng một số điểm q: 

   (4/3)q
3

D = N(2)
3
/V  qD = (6

2
N/V)

1/3
  .  (2.8. 15) 

 (ii) Tần số phụ thuộc vectơ sóng theo dạng: wj(q) = uq, trong đó u là vận tốc 

truyền sóng âm đàn hồi. Như vậy (2.8.14) trở thành 

   
3 /
3

(2 ) 1uq kT

q

V uq
E N dq

e


 .    (2.8. 16) 

Trong hệ toạ độ cầu d q


= q
2
dqsindd. Vậy 

   



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

2

00

q

0

2

kT/uq3
ddsindqq

1e
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N3

)2(

V
E

D




. 

Vì tích phân theo  bằng 2 và tích phân theo  bằng 2 nên biểu thức của năng lượng là 

   



Dq

0
kT/uq

3

2 1e

dquq

2

V3
E




.     (2.8. 17) 

Công thức này có thể viết lại theo tần số  
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   
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Tần số  giới hạn wD được tính từ điều kiện: tổng số sóng bằng số bậc tự do của hệ 

   N3d)(Z
D

0




,      (2.8. 19) 

Z()d chính là số sóng trong khoảng tần số từ    + d. Z() được gọi là hàm 

phân bố tần số. Công thức (2.8.18) bây giờ được viết theo Z() như sau 

   



D

0

d)(ZE .       (2.8. 20) 

So sánh (2.8.18) và (2.8.20) ta được biểu thức của Z() 

   2

32u2

V3
)(Z 


 .      (2.8. 21) 

Thay biểu thức này vào điều kiện (2.8.19) ta tìm được biểu thức của vận tốc u 

   

3
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Hàm phân bố tần số có thể viết lại như sau 
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Thay biểu thức của u vào (2.8.18) ta được 
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.     (2.8. 23) 

Ta tính (2.8.23) bằng cách đổi biến số 

Đặt  x = /kT, lúc đó 
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
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0
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Ta ký hiệu D/k = TD là nhiệt độ Debye, thì biểu thức của năng lượng trở thành 
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,   (2.8. 24) 

trong đó D(TD/T) là hàm Debye 
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Ta xét các miền nhiệt độ khác nhau 

 (i) Ở nhiệt độ cao: T >> TD lúc đó biểu thức dưới dấu tích phân trong hàm Debye 

có thể viết như sau 

   ...x
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Lúc đó hàm Debye trở thành  

   D(TD/T) = ...)T/T(
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1
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3
1 2
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Biểu thức của năng lượng (2.8.24) trở thành 
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Vì vậy nhiệt dung riêng của tinh thể ở miền nhiệt độ cao là 

   CV = 3Nk. 

Kết quả này phù hợp với định luật Dulong-Petit 

 (ii) Ở nhiệt độ thấp sao cho  T << TD  thì  cận trên của tích phân ở trong hàm 

Debye có thể lấy bằng , do đó tích phân ấy trở thành  

   15/dx
1e

x 4

0
x

3







. 

Biểu thức của năng lượng bây giờ là 
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Vậy nhiệt dung là 
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.    (2.8. 26) 

Như vậy, theo lý thuyết Debye, khi nhiệt độ của tinh thể T 0 thì nhiệt dung của tinh 

thể do dao động mạng CV  0 theo định luật lũy thừa 3 của nhiệt độ. Lý thuyết nhiệt 

dung Debye hoàn toàn phù hợp với thực nghiệm ở miền nhiệt độ đủ thấp sao cho trong 

vật rắn chỉ có những sóng âm đàn hồi được tạo nên. Khi tinh thể ở một nhiệt độ nhất 

định thì nhiệt độ Debye  có một giá trị xác định. Bảng 2.8.1 cho một số giá trị của nhiệt 

độ Debye của một số chất cơ bản. 
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Bảng 2.8.1 

Chất Be       Mg     Fe      Pd     Cu     Au     Cd     Pt      Al     C(Kimcương) Si     Ge     

TD(K) 1160   406     467    275   339    165    300   229   418    2000           658   366 

Cần nhấn mạnh rằng lý thuyết nhiệt dung Debye cũng chỉ là gần đúng vì nó dựa trên hệ 

thức tán sắc w = u.q, mà định luật này chỉ đúng trong trường hợp giới hạn ở sóng dài. 

Hơn nữa nhiệt độ Debye biến thiên theo nhiệt độ của tinh thể (tuy không lớn lắm). 

Trong khảo sát nói trên ta chỉ xét nhiệt dung cho tinh thể đơn giản (ô sơ cấp chứa một 

loại nguyên tử). Đối với tinh thể phức tạp thì ta chỉ có thể áp dụng mẫu Debye cho 

những nhánh âm học. Còn đối với những nhánh quang học khi w không biến đổi nhiều 

theo q thì ta dùng mẫu Einstein. 

2.9 SỰ NỞ VÌ NHIỆT 

Trong 2.8 khi xét dao động của các nguyên tử trong vật rắn ta đã chúng dao động điều 

hòa chung quanh vị trí cân bằng. Lực và thế năng tương ứng trong trường hợp này là 

   f = - x    và  U(x) = 
1

2
x

2
. 

Tuy nhiên nếu xem các nguyên tử dao động điều hòa thì  khi xét hiện tượng dãn nỡ 

nhiệt của vật rắn sẽ gặp khó khăn vì hiện tượng này liên quan đến tính chất phi điều hòa 

của dao động của các nguyên tử. Thực tế dao động của các nguyên tử tương ứng với thế 

năng có dạng 

   U(x) = cx
2
  gx

3
  fx

4
...     (2.9. 1) 

Trong đó hai số hạng sau tương ứng với dao động phi điều hòa của nguyên tử. Số hạng 

thứ hai là số hạng phi điều hòa mô tả tính bất đối xứng của lực tương tác giữa các 

nguyên tử. Số hạng thứ ba mô tả sự giảm dao động ở biên độ lớn... 

Gọi x là độ lệch của nguyên tử khỏi vị trí cân bằng thì xác suất để nguyên tử có độ lệch 

x tuân theo phân bố Boltzmann 

   (x) = Ae
U(x)/kT

 .      (2.9. 2)   

Hệ số A được xác định  từ điều kiện chuẩn hoá 

    (x)dx = 1  A e
-U(x)/kT

dx =1. 

Hay 

   A = 1/e
-U(x)/kT

dx.      (2.9. 3) 

  Độ lệch trung bình của nguyên tử 

   




 dx)x(xx .      (2.9. 4) 

Thay (2.9.1) và (2.9.2) và (2.9.3) vào (2.9.4) ta được 
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Vì các hệ số ứng với các số hạng phi điều hòa bé, nên ta thực hiện phép khai triển 

   kT/fxkT/qx1e 43kT/)4fx3gx(  . 

Biểu thức của <x> trở thành 
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 .  (2.9. 5) 

Sử dụng tích phân Poisson ta tính được 

   
2/32/1

2/3

)c/kT)(c/f.(4/3)c/kT(

)c/kT)(c/g.(4/3
x




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Số hạng thứ hai ở mẫu số trong biểu thức trên được bỏ qua vì tỉ số (f/c) nhỏ. Kết quả ta 

được 
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4

g
x kT

c
  .      (2.9. 7) 

Giả sử ta xét theo phương x, vì khoảng cách trung bình giữa các nguyên tử tăng theo 

nhiệt độ, nên vật rắn bị dãn nở. Hệ số dãn nở dài được định nghĩa theo biểu thức 

   
a

k

c

g

4

3

aT

x
2




  ,     (2.9. 8) 

trong đó a là khoảng cách giữa hai nguyên tử. Như vậy, ta thấy hệ số dãn nỡ nhiệt phụ 

thuộc vào số hạng phi điều hòa g. 

Từ (2.9.8) ta thấy hệ số dãn nỡ nhiệt  là một hằng số. Điều này chỉ đúng ở nhiệt độ 

cao. Ở khu vực nhiệt độ thấp T<TD thì người ta chứng minh được rằng  sẽ tỉ lệ với lũy 

thừa 3 của nhiệt độ.    

    

BÀI TẬP CHƯƠNG II 

2.1    Chứng minh công thức (2.82) 

2.2   Chứng minh rằng biểu thức của năng lượng trung bình của một hệ cổ điển có thể 

viết dưới dạng 
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   <E> = kT
2

dT

Zlnd
,  với Z là tích phân trạng thái và có dạng 

   Z = e
E(q,p)/kT

dpdq,  trong đó q; xung lượng, q: toạ độ 

2.3    Xác định nhiệt dung tinh thể một chiều nếu dao động của nguyên tử là phi điều 

hòa với thế năng có dạng:   U(x) = cx
2
 - gx

3
 . 

2.4    Chứng minh công thức (2.9.6)   

2.5     Trong một mạch có N nguyên tử xếp cách đều nhau. Chứng tỏ rằng  trong phép 

gần đúng Debye, nhiệt dung của mạch tỉ lệ với T khi nhiệt độ thấp. 



LÝ THUYẾT CẤU TRÚC VÙNG 

 NĂNG LƯỢNG CỦA CHẤT RẮN 

                       

3.1 MỞ ĐẦU 

Cấu trúc vùng của vật rắn là cơ sở của các quan niệm hiện đại về cơ chế của những hiện 

tượng khác nhau trong vật rắn. Theo quan niệm này electron trong vật rắn có năng lượng 

thay đổi liên tục trong những khoảng xác định nào đó (được gọi là vùng cho phép), ngăn 

cách nhau bởi các miền giá trị không cho phép của năng lượng (gọi là vùng cấm). Số các 

trạng thái khả dĩ trong các vùng cho phép là hữu hạn, do đó số electron trong các vùng đó 

cũng hữu hạn (do nguyên lý Pauli). Sự dịch chuyển  electron từ vùng này sang vùng khác 

liên quan đến sự biến đổi một lượng năng lượng không nhỏ hơn bề rộng của vùng cấm. 

Năng lượng để tạo nên sự dịch chuyển này có thể lấy từ năng lượng của dao động mạng, từ 

năng lượng ánh sáng hoặc năng lượng của trường ngoài. Về mặt lý thuyết, cấu trúc vùng 

của tinh thể thu được nhờ việc giải phương trình Schrödinger cho tinh thể sau một số phép 

gần đúng để đơn giản hoá bài toán. Sau đây chúng ta sẽ khảo sát xác định phổ năng lượng 

của electron trong vật rắn để đi đến việc xác định cấu trúc vùng năng lượng. 

3.2 PHƯƠNG TRÌNH Schrödinger CHO TINH THỂ 

Vật rắn được xem như là một hệ nhiều hạt gồm các electron (hạt nhẹ) và các hạt nhân (hạt 

nặng). Một cách tổng quát phương trình Schrödinger cho hệ như vậy có dạng 

    EĤ ,       (3.2. 1a) 

trong đó Hamiltonian có dạng (giả sử hạt không ở trong trường ngoài)  

            
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. (3.2.1b) 

Trong (3.2.1b) thì hai số hạng đầu là toán tử động năng của các electron và hạt nhân, số 

hạng thứ ba là năng lượng tương tác của từng cặp electron, số hạng thứ tư là năng lượng 

tương tác của tất cả electron với tất cả các hạt nhân, số hạng thứ năm là năng lượng tương 

tác giữa các hạt nhân với nhau. Hàm sóng của tinh thể phụ thuộc vào tọa độ r


i của các 

electron và toạ độ  R


 các hạt nhân   = ( r


i, R


). E là năng lượng của tinh thể. Nếu 

giải được phương trình (3.2.1.a) ta sẽ tìm được hàm sóng và năng lượng của tinh thể từ đó 

xác định được cấu trúc vùng của tinh thể. Phương trình này chứa 3(Z+1)N toạ độ của hạt 

(giả sử tinh thể có N nguyên tử, mỗi nguyên tử có số điện tích là Z). Vì số nguyên tử trong 

CHƯƠNG 

III 
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tinh thể là rất lớn (cỡ 5.10
22

 nguyên tử/cm
3
) nên số nghiệm của phương trình rất lớn nên về 

nguyên tắc không thể giải được. Để giải phương trình này người ta tìm cách quy bài toán hệ 

nhiều hạt về bài toán một hạt dựa trên một số phương pháp gần đúng, đó phép gần đúng 

đoạn nhiệt và phép gần đúng một electron. 

3.2.1 PHÉP GẦN ĐÚNG ĐOẠN NHIỆT 

Trong phép gần đúng đoạn nhiệt hoặc phép gần đúng Born- Openheimer, người ta tính đến 

đặc tính chuyển động khác nhau của các hạt nặng (hạt nhân) và hạt nhẹ (electron). Vì trên 

thực tế hạt nhân chuyển động chậm (dao động quanh vị trí cân bằng) nên ta có thể coi 

chúng đứng yên. Trong trường hợp này Hamiltonian (3.2.1b) trở nên đơn giản hơn. Số hạng 

thứ 2 chỉ động năng của hạt nhân trở nên bằng không. Số hạng thứ 5  chỉ thế năng tương tác 

cặp giữa các hạt nhân là một hằng số mà ta có thể cho bằng không nếu chọn gốc năng 

lượng thích hợp. Như vậy, Hamiltonian (3.2.1b) trở thành Hamiltonian của hệ electron 

trong tinh thể 

  )R,r(U
r

e

2

1

m2
Ĥ

ji

o
i

,iij

2

i

i

2

e  
 





.   (3.2.1c) 

Hàm sóng của electron phụ thuộc vào toạ độ của các electron và toạ độ của các hạt nhân 

   e = ( r


i, 
oR



).      (3.2. 2) 

Phương trình (3.2.1) với Hamiltonian (3.2.1c) và  hàm sóng dạng (3.2.2) trở thành phương 

trình cho các electron chuyển động trong trường các hạt nhân đứng yên: 

 )R,r(E)R,r()R,r(U
r

e

2

1
)R,r(

m2

0
i

0
i

ji

0
i

ij

2
0

ii

i

2





 













 


. (3.2. 3) 

Trong phương trình này oR



không phải là biến số của phương trình vi phân mà là một 

thông số. Phương trình (3.2.3) cũng là một phương trình có nhiều biến số và không thể giải 

được một cách chính xác. 

3.2.2 PHÉP GẦN ĐÚNG MỘT ELECTRON 

Phương trình (3.2.3) cho hệ electron trong tinh thể cũng chưa giải được vì tính cồng kềnh 

của nó. Người ta chỉ giải được nó khi tìm cách quy bài toán nhiều electron như trên về bài 

toán một electron. cách làm như thế được gọi phép gần đúng một electron. Nội dung của 

phép gần đúng này là đưa bài toán của hệ electron tương tác về bài toán của hệ electron 

không tương tác. Điều này có thể thực hiện được bằng cách đưa ra khái niệm trường tự 

hợp. Giả sử ta theo dõi chuyển động của chỉ một electron nào đó, nó sẽ chuyển động trong 
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trường các hạt nhân và các electron còn lại. Lúc đó thế năng tương tác của electron với hạt 

nhân là  

  U( r


1, r


2,..., R


0
1, R


0
2...) = 

i

U( r


i).    (3.2. 4) 

Nếu ký hiệu trường gây ra do các electron còn lại lên electron thứ i là ( r


i) thì năng lượng 

tương tác giữa các electron được biểu diễn bởi  

    



ji ij

2

r

e

2

1
 )r(     i

i

i


.     (3.2. 5) 

Trường thế i( r


i) được gọi là trường tự hợp. Thế năng  i( r


i) của electron thứ i không chỉ 

phụ thuộc vào chuyển động của các electron còn lại mà còn phụ thuộc chuyển động của 

chính electron đó. Vì trường  i( r


i) không chỉ xác định chuyển động của electron thứ i, mà 

còn phụ thuộc vào chính chuyển động của electron đó, do đó trường này có tên là trường tự 

hợp. Trong (3.23a) Hamiltonian của hệ electron bây giờ có dạng 

    









i

iii

2

i

i )r()r(U
m2

ĤĤ


.   (3.2. 6) 

Còn hàm sóng của hệ bằng tích các hàm sóng của các electron riêng lẽ 

   ( r


1, r


2,...) = 1( r


1). 2( r


2)... 

Trong lúc đó năng lượng của hệ bằng tổng năng lượng của mỗi electron 

   E = 
i

iE . 

Như vậy, phương trình (3.2.3a) là tổng của các phương trình cho một electron riêng lẽ 

chuyển động trong trường tự hợp và trường các hạt nhân 

   )r(E)r()r()r(U
m2

iiiiii

2 









 .   (3.2. 7)  

3.3 CHUYỂN ĐỘNG CỦA ELECTRON TRONG TRƯỜNG TUẦN 

HÒAN CỦA MẠNG TINH THỂ 

Như trên đã khảo sát, khi đưa ra khái niệm trường tự hợp ta đã quy bài toán nhiều electron 

thành bài toán một electron với phương trình Schrödinger cho bởi (3.2.2).  Các trường 

V( r


i) và ( r


i) có thể hợp nhất thành một trường V( r


) = U( r


)+ ( r


) (ta đã bỏ chỉ số i). 

Trường V( r


) được coi như là một hàm của toạ độ có tính tuần hoàn với chu kỳ của mạng 
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   V( r


+ a


n) = V( r


),      (3.3. 1)  

trong đó a


n = n1 a


1 + n2 a


2 + n3 a


3 , với các a


i là vectơ cơ sở của mạng. 

3.3.1 PHƯƠNG TRÌNH SCHRODINGER CỦA ELECTRON TRONG TRƯỜNG 

TUẦN HÒAN 

Như vậy, năng lượng và hàm sóng của electron trong tinh thể là nghiệm của phương trình 

   )r(E)r()r(V
m2

2 









 ,    (3.3. 2) 

với V( r


) thoả mãn điều kiện (3.3.1). 

 (i) Nếu electron trong tinh thể là hoàn toàn tự do thì V( r


) = 0, lúc đó phương trình 

(3.3.2) trở thành  

 )r(E)r(
m2

2 
 . 

Nghiệm của phương trình này là  

 ( r


) = Ae
i k


r


.  

Đây chính là dạng hàm sóng của sóng 

phẳng. Năng lượng của electron tự do 

trong tinh thể có dạng 

 
m2

k

m2

p
E

222
0
k


  .   (3.3. 3) 

Phổ năng lượng của electron trong trường hợp này có dạng một parabol đối xứng (Hình 

3.3.1). 

 (ii) Trường hợp V( r


)  0 thì electron chuyển động trong tinh thể chịu tác dụng của 

trường tuần hoàn của mạng. Lúc đó hàm sóng của electron được coi là chồng chất của 

nhiều sóng phẳng ứng với các vectơ sóng khác nhau 

   

k

rki kde)k(c)r(


 
.      (3.3. 4) 

Điều kiện tuần hòan (3.3.1) dẫn đến những tính chất xác định của hàm sóng và phổ năng 

lượng của electron trong tinh thể. 

Vì thế năng V( r


) có tính tuần hòan nên ta có thể khai triển thành chuỗi Fourrier 

k

E

H×nh 3.3.1: Phæ n¨ng l­îng cña electron tù do trong tinh

thÓ (tr­êng hîp 1 chiÒu)
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   rbi

b
b

e.V)r(V






 ,      (3.3. 5) 

trong đó V b


 là hệ số khai triển. Điều kiện tuần hòan (3.3.1) cho ta 

   
( )

,nib r a ibr

b b
b b

V e V e


   

Phương trình này thoả mãn với mọi a


n nếu:  e
i b


. a


n 
= 1,    

hay   b


. a


n = 2n.       (3.3. 6) 

Từ (3.3.6) ta thấy b


 chính là vectơ mạng đảo. Thay biểu thức của hàm sóng ở (3.3.4) và 

biểu thức của thế năng ở (3.3.5) vào phương trình (3.3.2) ta được 
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  ,  (3.3. 7) 

trong đó ta đã thay  rki2rki eke


 . 

Nhân 2 vế của (3.3.7) cho e
i k


1. r


 rồi lấy tích phân theo r


, ta được 

1 1 1

2
( ) ( ) ( )2 ( ) ( ) . ( )

2

i k k r i k b k r i k k r

b
br r rk k k

k c k e dkdr V c k e drdk E c k e drdk
m

   
        . 

Do tính chất của hàm Delta-Dirac 

  )kk(.)2(rd.e 1
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r)kk(i l





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 và  )k(fkd)kk()k(f 11

k




 . 

Nên phương trình có thể viết lại như sau 

   0)bk(cV)k(cE
m2

k
1

b
b1

2
1

2



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




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
 
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 .   (3.3. 8) 

Thay k


1  k


, thì phương trình (3.3.8) trở thành tổng quát hơn 

DINHLE
Pencil
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   0)bk(cV)k(cE
m2

k

b
b

22



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





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

 
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
 .   (3.3. 9) 

Đây là hệ phương trình vi phân cho ta xác định các hệ số c( k


), từ đó ta có thể xây dựng 

hàm sóng ( r


) dựa theo (3.3.4). Khi biết được tất cả các c( k


) ta có thể  xác định được 

trạng thái của electron trong tinh thể. 

Cần lưu ý rằng phương trình (3.3.9) chính là dạng đại số của phương trình vi phân (3.3.2). 

Trong phương trình (3.3.9) ứng với mỗi của E  và k


 đã cho, hệ số c( k


) chỉ liên hệ với hệ 

số c( k


') với k


 và k


' khác nhau một vectơ mạng đảo: k


' = k


+ b


. Từ đó hàm sóng (3.3.4) 

có thể viết dưới dạng tổng 

    

b

r).bk(i
k

e)bk(c)r(
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
.    (3.3. 10) 

Các hệ số c( k


+ b


) thoả mãn hệ phương trình sau 

   0)bbk(cV)bk(cE
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 .  (3.3. 11) 

Giải hệ phương trình (3.3.11) ta được các nghiệm là các hệ số c( k


+ b


), từ đó ta xác định 

được hàm sóng  k


( r


) theo (3.3.10) nghĩa là xác định được trạng thái của electron trong 

tinh thể ứng với vectơ sóng k


. 

Hệ phương trình (3.3.11) có nghiệm không tầm thường nếu định thức của hệ bằng không 

   D(E, k


) = 0.       (3.3. 12) 

Đây là hệ phương trình cho ta sự liên hệ giữa năng lượng và vectơ sóng k


. Nghiệm của hệ 

là E1( k


), E2( k


),... En( k


). Như vậy phổ năng lượng của electron trong tinh thể được chia ra 

thành từng miền, trong mỗi miền có giá trị năng lượng E biến thiên theo giá trị của vectơ 

sóng k


.. Từ đó ta nói rằng phổ năng lượng có cấu trúc vùng. 

Trong mỗi vùng, năng lượng là một hàm tuần hòan của vectơ sóng k


 

   En( k


) = En( k


  b


).      (3.3. 13)   

Điều này có nghĩa là trong không gian vectơ sóng, năng lượng ở các điểm có vectơ sóng 

cách nhau một vectơ mạng đảo là tương đương nhau.  
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Hình (3.3.1) chỉ sự phụ thuộc của năng lượng vào vectơ sóng k


 trong mạng tinh thể một 

chiều có hằng số mạng là a.  Trên hình chỉ 2 vùng năng lượng En(k) và En+1(k), trong 2 

vùng này năng lượng có giá trị biến thiên tuần hoàn theo k và được gọi là vùng cho phép. 

Các vùng cho phép cách nhau một khoảng trong đó không thể có giá trị năng lượng. Vùng 

này được gọi là vùng cấm hay khe năng lượng (bandgap).       

   

3.3.2 HÀM  BLOCH VÀ CHUẨN XUNG LƯỢNG 

Hàm sóng (3.3.10) có thể viết lại như sau 

    

b
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r.kir.bir.ki
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,   (3.3. 14) 

trong  đó ta đã đặt 
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u r c k b e       (3.3. 15) 

Hàm u k


( r


) thoả mãn điều kiện tuần hòan 
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( r
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) = u k
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( r
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+ a


n).      (3.3. 16) 

Thật vậy, thay (3.3.15) vào (3.3.16) ta được 

   


b
k

abirbi

b

)ar(bi
nk

)r(uee)bk(ce)bk(c)ar(u nn









 

, vì  e
i b


. a


n
 = 1. 

E

        -3/a      -2/a   /a    0       /a     2/a     3/a   k

Vïng cho phÐp      Vïng cÊm

H×nh 3.3.1: Phæ n¨ng l­îng cña electron trong tinh thÓ mét chiÒu cã h»ng sè m¹ng a
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Hàm (3.3.5) thoả mãn điều kiện (3.3.6) được gọi là hàm Bloch. 

Dựa vào biểu thức (3.3.14) và (3.3.16) ta thấy rằng sóng ứng với chuyển động của electron 

trong tinh thể có dạng sóng phẳng bị biến điệu về biên độ với chu kỳ bằng hằng số mạng.  

Bây giờ ta đưa ra khái niệm chuẩn xung lượng ứng với trường hợp electron trong tinh thể, 

tương tự như khái niệm xung lượng cho electron chuyển động tự do. Từ hệ thức (3.3.14) ta có 

 
. . .. .( ) ( ) ( ) ( )n n nik a ik a ik aib r ib r

n nk k k k
r a e e u r a e e u r e r      .            (3.3. 17) 

Như vậy, khi dịch chuyển tịnh tiến tinh thể đi một vectơ mạng thuận a


n thì hàm sóng của 

electron thay đổi một thừa số pha nika
e .  

Nếu trong trường hợp electron tự do thì khi dịch chuyển tịnh tiến một vectơ a


 bất kỳ thì ta 

có thể viết 

  ( ) ( ) ( ) ... (1 ...) ( ) ( )ar a r a r a r e r             . (3.3. 18) 

Thay toán tử   bằng toán tử xung lượng P̂ = -i , thì (3.3.18) trở thành  

   
ˆ

( ) ( )
i
aP

r a e r    .     (3.3. 19) 

So sánh (3.3.17) và (3.3.19) ta thấy vectơ sóng k


 đóng  vai trò tương tự như 


/P
ˆ

  đối với 

electron tự do. Từ đó ta nói rằng khi chuyển động trong tinh thể, dưới tác dụng của trường 

tuần hoàn thì đại lượng coi k


 đóng vai trò tương tự như xung lượng trong chuyển động tự 

do và được gọi là chuẩn xung lượng. Giữa xung lượng và chuẩn xung lượng có một số khác 

nhau cơ bản: 

 (i) Khi electron chuyển động tự do trong tinh thể thì [ P̂ , Ĥ ] = 0, nghĩa là xung 

lượng được bảo toàn. Trong lúc đó khi tính đến tương tác của trường mạng tinh thể thì  

[ P̂ , Ĥ ]  0, điều này chứng tỏ xung lượng không bảo toàn trong trường hợp electron 

chuyển động không tự do trong tinh thể. Để đảm bảo định luật bảo toàn xung lượng trong 

không gian mạng tinh thể ta phải thay xung lượng bằng chuẩn xung lượng. 

 (ii) Chuẩn xung lượng được xác định không đơn trị: Chuẩn xung lượng  k


 và  1k , 

với  k


1 = k


+ b


 thì tương đương  nhau về mặt vật lý. Điều đó có nghĩa là trong không gian 

vectơ sóng các điểm k


 và k


+ b


 là tương đương nhau. 
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3.4 PHÉP GẦN ĐÚNG ELECTRON LIÊN KẾT YẾU 

Ta biết rằng để tìm năng lượng của electron trong tinh thể ta phải giải phương trình 

Schrödinger 

   Ĥ  = E,       (3.4. 1) 

trong đó Hamiltonian có dạng 

   Ĥ  = (-2
/2m)

2
 + V( r


),     (3.4. 2) 

trong đó V( r


) là thế năng tương tác của electron với trường tuần hoàn của mạng tinh thể. 

Đối với các  electron hoá trị ở lớp ngoài cùng thì chúng liên kết yếu với các lõi nguyên tử, 

nên ta có thể xem thế năng V( r


) rất bé. Từ đó ta có thể áp dụng phương pháp của lý thuyết 

nhiễu loạn để giải phương trình (3.4.1). 

Ý tưởng của phương pháp này là khi giải phương trình (3.4.1) ta xem thế năng V( r


) như là 

toán tử nhiễu loạn. 

   Ĥ  = Ĥ 0 + V( r


)  = Ĥ 0 + Ŵ , 

trong đó  Ĥ 0 là toán tử Hamilton cho trường hợp electron tự do thoả mãn phương trình 

   Ĥ 0 
(0)

( r


) =  (-2
/2m).

2


(0)
( r


) = E
(0)

( r


) .  (3.4. 3)     

Phương trình (3.4.3) có nghiệm là 
(0)

( r


) = Ce
i k


. r


và năng lượng  E
(0)

 = 2
k

2
/2m. Đây 

cũng chính là nghiệm của phương trình (3.4.1) trong phép gần đúng bậc không. 

Theo kết quả của lý thuyết nhiễu loạn thì hàm sóng và năng lượng trong phép gần đúng bậc 

nhất là    

 Hàm sóng:    

0* 0

'

0 0

0 0 '
' '

( ) ( ) ( )

( ) ( )
k k

k

r

k k
k k k k

r V r r dr

r r
E E

 

  


 



   (3.4. 4) 

 Năng lượng   
0 0 0* 0 0( ) ( ) ( )

k kk k k

r

E E r V r r dr E V       .  (3.4. 5) 

Như vậy trong phép gần đúng bậc nhất, năng lượng của electron dịch chuyển một đoạn có 

giá trị bằng trị trung bình của thế năng V so với trường hợp electron tự do. Trong phép gần 

đúng bậc 2 ta chỉ xét năng lượng. Biểu thức năng lượng có dạng 

   




b
0

'k

0

2
k'k0

k
EE

|V|
VEE

k

k  






 .    (3.4. 6) 
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Phần tử ma trận V k ' k


 trong (3.4.6) có dạng 

   
0 0

' ' '
( )

k k k k

r

V V r dr   .      (3.4. 7) 

Thay biểu thức của 
0
 và V( r


) vào ta được 

 
2 '. . . 2 [ ( ' ).

'
| | | | .ik r ib r ik r i k k b r

k k b b
b br r

V C e V e e dr C V e dr       (3.4. 8) 

Trong không gian hữu hạn có thể tích V thì hàm sóng của electron tự do có dạng 

  
0

k


( r


) = V
1/2

 ei k


r


  

và thoả mãn điều kiện chuẩn hóa  

   < 
0
k


( r


)|
0

k


( r


)> =  k


k


' .     (3.4. 9) 

Từ đó (3.4.8) trở thành 

   
'

0       khi    k k'-
( , ' )

     khi    k k'-
k k b

b
b

b
V V k k b

V b



  


  .  (3.4.9a) 

Vậy số hạng thứ 3 trong (3.4.6) trở thành 

   








b
0

bk

0

2
b

b
0

'k

0

2
k'k)2(

k EE

|V|

EE

|V|
E

kk

 



 






.   (3.4. 10) 

Như vậy ta thấy bổ chính năng lượng trong phép gần đúng bậc 2 phụ thuộc vào thừa số V b


 

trong khai triển của thế năng V( r


) và  năng lượng trong phép gần đúng bậc 0 ứng với các giá 

trị của vectơ sóng k


 và k


+ b


. Số hạng bổ chính này nhỏ khi V b


 nhỏ, nghĩa là thế năng V( r


) 

nhỏ. Tuy nhiên số hạng này không thể coi là nhỏ khi V b


 0 nhưng E
0
k


 = E
0
k


+ b


, hay 

   k


2
 = ( k


+ b


)
2
     2 k


. b


 + b


2
 = 0.    (3.4. 11)  

Phương trình (3.4.11) chính là điều kiện phản xạ (phương trình Laue) của electron trong 

tinh thể. Như đã khảo sát ở chương 1, khi điều kiện này được thỏa thì vectơ k


 nằm ở biên 

của vùng Brillouin.  

Trong trường hợp này ứng với một giá trị năng lượng ta có hai hàm sóng 
0
k


 và 
0
k


+ b


 , 

nghĩa là mức năng lượng của trạng thái không nhiễu loạn bị suy biến bội 2. Lúc này các 

công thức (3.4.4) và (3.4.10) không áp dụng được. Ta cần áp dụng phương pháp nhiễu loạn 

dừng có suy biến. 
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Như đã biết ở lý thuyết nhiễu loạn, hàm sóng của trạng thái nhiễu loạn là chồng chất của 

các hàm sóng không nhiễu loạn, vì vậy ta khai triển sau 

   )r(a)r(a)r( 0
bk

0
kk

bkk










.       (3.4. 12) 

Để đơn giản ký hiệu, trong biểu thức (3.4.12) ta đặt 

   



bkk2

0
1

0 aa)r()r(
bkk


   ;  ;    ;     . 

Thay (3.4.12) vào phương trình  ( Ĥ 0 + V)  k


( r


) = E k


 ( r


) ta được 

   
)(E)VVĤĤ

)(E))(VĤ(

21212010

21210




. (3.4. 13) 

Nhân vô hướng hai vế của (3.4.13) lần lượt cho <1| và <2| và để ý đến điều kiện trực 

chuẩn (3.4.9) ta được 

   E1 + V11 + V12 = E 

   E2 + V22 + V21  = E, 

trong đó E1 =  E
0
k


 ; E2 =  E
0
k


+ b


;  còn phần tử ma trận Vij tuân theo hệ thức (3.4.9a). Nếu 

ta chọn gốc năng lượng sao cho V11 = V22 = <V> = 0 thì hệ phương trình trên trở thành  

   (E1  E) + V12 = 0 

   V21 + (E2  E) = 0. 

Điều kiện để hệ phương trình này có nghiệm không tầm thường là 

   0
EEV

VEE

221

121





.       (3.4. 14) 

Điều kiện (3.4.14) cho ta một phương trình bậc hai có nghiệm là năng lượng E 

   E
2
  (E1 + E2)E + (E1.E2)  V12.V21 = 0.    (3.4. 15) 

Nghiệm của (3.4.15) là 

   

2

1 2 1 2
12 21

( )

2 4

E E E E
E V V

 
   . 

Chuyển về lại các ký hiệu ban đầu 
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   2
b

20

bk

0

k

0

bk

0

k
|V|

4

)EE(

2

EE

E 













.  (3.4. 16) 

Từ (3.4.16) ta thấy khi điều kiện (3.4.11) được thoả mãn thì năng lượng được tách thành hai 

giá trị ứng với dấu (+) và dấu () ở trước dấu căn bậc hai. Nói cách khác tại biên của vùng 

Brillouin thì một mức năng lượng của electron trong tinh thể bị tách thành hai mức. 

Khoảng cách hai mức này là 

   E = E+  E =  2|V b


|       (3.4. 17) 

Đồ thị phổ năng lượng của electron trong tinh thể khi xem thế năng của trường tuần hoàn 

có giá trị bé được mô tả ở hình (3.4.1). Từ đồ thị ta thấy tại lân cận tâm vùng Brillouin năng 

lượng biến thiên theo k theo quy luật Parabol giống như trường hợp electron tự do. Tại lân 

cận biên của vùng Brillouin đồ thị năng lượng có những điểm uốn. Tại ngay biên vùng thì  

năng lượng chịu những bước nhảy. Trục năng lượng có thể chia ra thành từng đoạn tương 

ứng với các giá trị cho phép và giá trị cấm của năng lượng. Hay như ta thường nói năng 

lượng của electron trong tinh thể có cấu trúc vùng. 

Vïng cÊm

Vïng cho phÐp

Vïng cÊm

Vïng cho phÐp

EK

   2/a       /a         0    /a          2/a     k          b/2   0      b/2        k

EK

H×nh 3.4.1: §å thÞ cña sù phô thuéc n¨ng l­îng vµo vect¬ sãng trong tinh thÓ mét chiÒu:   (a) h»ng sè m¹ng lµ a

(b) Hµng sè m¹ng bÊt kú
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3.5 PHÉP GẦN ĐÚNG ELECTRON LIÊN KẾT MẠNH 

Trong trường hợp tác dụng của trường mạng tinh thể lên electron không được coi là bé thì 

phép gần đúng electron liên kết yếu không áp dụng được. Ta phải sử dụng phép gần đúng 

electron liên kết mạnh. Ý tưởng của phương pháp này là:  

Để giải phương trình   Ĥ   = E,     (3.5. 1)  

trong đó:                          Ĥ  =  (2
/2m) + V( r


). 

Ta dùng lý thuyết nhiễu loạn, trong đó phương trình cho phép gần đúng bậc không là 

phương trình cho nguyên tử cô lập 

   Ĥ 00( r


)  = E0( r


),  

trong đó  Ĥ 0 =  (2
/2m) + V0( r


),     (3.5.2) 

với  V0( r


) là thế năng của electron trong nguyên tử cô lập. Đặt  Ĥ  = Ĥ 0 + Ŵ . Lúc đó 

toán tử nhiễu loạn có dạng 

   Ŵ  = Ĥ   Ĥ 0 = V( r


) - V0( r


).    (3.5. 3) 

Từ (3.5.3) ta thấy rằng, toán tử nhiễu loạn bằng hiệu giữa trường toàn hoàn của mạng tinh 

thể và trường của nguyên tử cô lập tại nơi đã cho. Để tìm năng lượng của electron trong 

tinh thể ta phải xuất phát từ hàm sóng của electron trong nguyên tử cô lập. 

Chọn gốc toạ độ tại một nút mạng nào đó. Vị trí của 

electron của nguyên tử ở nút thứ n được xác định bởi bán 

kính vectơ r


 đối với gốc đã chọn. Khoảng cách của 

electron đến hạt nhân nguyên tử thứ n là | r


  a


n|. Hàm 

sóng của electron ở một trạng thái nào đó trong nguyên tử 

thứ n có dạng  0(| r


  a


n|). Trong mẫu tinh thể có N 

nguyên tử thì trạng thái năng lượng En
0
 suy biến bội N. Do 

đó hàm sóng của electron trong tinh thể trong phép gần 

đúng bậc không có dạng: 

    

n

non
0

k
)ar(C)r(


 .     (3.5. 4) 

Chọn Cn sao cho hàm 
0

k


 thoả mãn điều kiện tịnh tiến 

   )r(e)ar( 0

k

aki
n

0

k
n





  . 

Từ đó  

nar



na



r

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   naki
n e

N

1
C



 . 

Hàm (3.5.4) trở thành  

    

n

no
aki0

k
)ar(e

N

1
)r( n

 
 .    (3.5. 5) 

Ta tìm năng lượng trong phép gần đúng bậc nhất 

   E = E
(0)

 + E
(1)

,       (3.5. 6) 

trong đó E
(1) 

 là bổ chính năng lượng trong phép gần đúng bậc nhất, E
(0)

 chính là năng 

lượng của electron trong nguyên tử cô lập. Theo kết quả của lý thuyết nhiễu loạn thì 

 

 

 

(1) *

o

( ) *

o

1
( ) ( )  V (r- ) ( )

1
        ( ) ( )  V ( ) ( ) ,



 

   

 



 

m n

m n

ika ika

o m n o n

m n r

ik a a

o m n o n

m n r

E e r a V r a e r a dr
N

e V r dr
N

 

    

,  (3.5. 7) 

trong đó ta đã đặt r


  a


n = 


n . 

Vì các nút mạng là tương đương nên biểu thức (3.5.7) không phụ thuộc vào chỉ số m và n 

một cách riêng rẻ mà phụ thuộc vào hiệu số giữa chúng, nghĩa là phụ thuộc vào vị trí tương 

đối của các nút mạng. Nếu đặt m = 0 thì a


m = 0,  


m = r


, khi đó 
m

N  ( số nút), biểu 

thức (3.5.6) trở thành:   

   

r

non0
*
o

n

aki)0( rd)()](V)r(V)[r(eEE n



 
.  (3.5. 8)  

a) Xét trường hợp n= 0, lúc đó 

 CEWErd)r()]r(V)r(V)[r(EE )0()0(

r

oo
*
o

)0(  


. (3.5. 9) 

Vì trị trung bình của toán tử nhiễu loạn là một hằng số nên ta đặt <W> = C. Như vậy khi 

chuyển từ nguyên tử cô lập sang nguyên tử trong tinh thể thì năng lượng của electron dịch 

chuyển một đoạn C = <W> khi chưa tính đến ảnh hưởng của các nguyên tử lân cận. 

b) Xét trường hợp n  0, nghĩa là tính đến ảnh hưởng của các nguyên tử khác lên nguyên tử 

đang xét (nguyên tử thứ m). Nếu n lớn thì không có sự chồng phủ lên nhau của các hàm 

sóng của các nguyên tử ở xa nhau, do đó tích phân trong (3.5.8) bằng không. Như vậy ta 

chỉ xét các nguyên tử lân cận, nghĩa là khi n bé. 
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Đặt 

   
*( )[ ( ) ( )] ( ) ( )o o n o n

r

r V r V dr A n      .  (3.5. 10) 

Tích phân được gọi là tích phân trao đổi, nó được xác định bởi sự chồng phủ lên nhau của 

các hàm sóng của các nguyên tử lân cận nhau cách nhau một khoảng a


n và bởi thế nhiễu 

loạn  [V( r


)  V0( r


)]. Điều này tương ứng với sự trao đổi electron của các nguyên tử cách 

nhau 1 khoảng a


n . Nói cách khác electron không định xứ ở một nguyên tử riêng rẻ  mà 

dịch chuyển tự do trong tinh thể nhờ hiệu ứng trao đổi. Đây là một hiệu ứng lượng tử do 

tính không thể phân biệt được của các electron. Như vậy năng lượng của electron trong tinh 

thể là 

   

n

a.ki)o( ne)n(ACEE


.    (3.5. 11) 

Do các nút trong tinh thể là đồng nhất nên A(n) = A = const, từ đó (3.5.11) trở thành 

   

n

a.ki)o( neACEE


.     (3.5. 12) 

Ta xét các mạng cụ thể: 

- Mạng lập phương đơn giản: Các nguyên tử ở gần nguyên tử đã cho có toạ độ (tính theo 

đơn vị hằng số mạng) 

   
























)1,0,0();1,0,0(

)0,1,0();0,1,0(

)0,0,1();0,0,1(

a n

       

        

         


. 

Biểu thức (3.5.12) trở thành 

  )eeeeee(ACEE
a.ika.ika.ika.ika.ika.ik)o( zzyyxx 

 , 

hay 

  E = E
(0)

  C  2A[ coskxa + coskya  + coskza ].   (3.5.13) 

- Mạng lập phương khối tâm: Ta chứng minh được 

  E = E
(0)

  C  8A[ cos(kxa/2) cos(kya/2) cos(kza/2) ].  (3.5.14) 

- Mạng lập phương diện tâm 

E = E
(0)
C4A[cos(kxa/2).cos(kya/2)  + cos(kxa/2).cos(kza/2) + cos(kya/2)cos(kza/2)]     (3.5.15) 

Vì -1  coskia  1, nên năng lượng có hai cực trị là Emin  và Emax. 
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Đối với mạng lập phương đơn giản 

   Emin = E
(0)

  C  6|A|,               (3.5. 16a) 

   Emax = E
(0)

  C + 6|A|.               (3.5. 16b) 

Đối với mạng lập phương khối tâm 

   Emin = E
(0)

  C  8|A|,                (3.5. 17a) 

   Emax = E
(0)

  C + 8|A|.                (3.5. 17b) 

Đối với mạng lập phương diện tâm 

   Emin = E
(0)

  C  12|A|,               (3.5. 18a) 

   Emax = E
(0)

  C + 12|A|.               (3.5. 18b) 

Như vậy, khi tạo thành tinh thể từ các nguyên tử tự do bằng cách đưa chúng lại gần nhau, 

thì các mức năng lượng electron trong nguyên tử bắt đầu dịch chuyển một lượng C và tách 

thành vùng có bề rộng E. Giá trị của bề rộng này phụ thuộc vào loại mạng. Đối với mạng 

lập phương đơn giản thì  E  = 12|A| , đối với mạng lập phương khối tâm E = 16|A|, lập 

phương diện tâm thì E = 24|A|. Nếu tinh thể là vô hạn thì năng lượng trong vùng sẽ biến 

thiên liên tục. Nếu tinh thể là hữu hạn thì do k gián đoạn nên giá trị năng lượng trong vùng 

cũng biến thiên gián đoạn. Nói cách khác mỗi vùng năng lượng chứa một số lớn các mức 

con (Hình 3.5.1). 

Từ hình vẽ trên ta nhận thấy rằng khi năng 

lượng tăng thì độ lớn của C càng lớn, nghĩa 

là các mức năng lượng phía trên hạ xuống mạnh hơn và tách thành vùng có  bề rộng lớn hơn. 

H×nh 3.5.1: Sù t¹o thµnh vïng n¨ng l­îng tõ c¸c møc n¨ng l­îng khi c¸c nguyªn tö l¹i gÇn

nhau.

  E(0) E(0)  C             E(0)  C    6A

 
H×nh 3.5.2: Sù liªn hÖ gi÷a n¨ng l­îng vµ vect¬

sãng trong vïng Brillouin thø nhÊt

/a    0   /a      k

E

 



 CHƯƠNG III: LÝ THUYẾT VÙNG NĂNG LƯỢNG CỦA CHẤT RẮN                            61 

Từ các công thức (3.5.16 - 3.5.18) ta cũng nhận thấy rằng giá trị cực đại của năng lượng Emax 

ứng  với coskia = 1, nghĩa là ki =  /a. Đây chính là biên của vùng Brillouin thứ nhất.  

Trong khi đó giá trị cực tiểu của năng lượng Emin ứng  với coskia = +1, nghĩa là ki = 0. Đây 

chính là tâm của vùng Brillouin thứ nhất. Từ đó,  tương tự như phép gần đúng liên kết yếu 

ta có thể vẽ sơ đồ vùng năng lượng trong giới hạn của vùng Brillouin như sau (Hình 3.5.2) 

3.6 CÁC KẾT LUẬN RÚT RA TỪ LÝ THUYẾT VÙNG NĂNG LƯỢNG 

1) Phổ năng lượng của electron trong tinh thể gồm một dãy các vùng. Khoảng các giá trị 

khả dĩ của năng lượng được gọi là vùng cho phép. Khoảng các giá trị cấm của năng lượng 

ngăn cách các vùng cho phép được gọi là vùng cấm. Phép gần đúng electron liên kết yếu 

cũng như phép gần đúng electron liên kết mạnh đều dẫn đến cấu trúc vùng năng lượng của 

vật rắn. 

Trong thuyết electron liên kết yếu, sự tạo thành các vùng năng lượng liên quan đến sự phản 

xạ Bragg của sóng điện tử tại biên các vùng Brillouin. 

Trong phép gần đúng electron liên kết mạnh, các vùng năng lượng được tạo thành do sự 

tách các mức năng lượng nguyên tử gây bởi tương tác giữa các nguyên tử. 

2) Đối với tinh thể có kích thước hữu hạn chứa N nguyên tử thì mỗi vùng có N mức con. 

khoảng cách giữa các mức con tỉ lệ nghịch với số nguyên tử trong tinh thể. 

3) Khi năng lượng tăng bề rộng của vùng cho phép tăng nhưng bề rộng của vùng cấm giảm 

4) Các electron làm đầy các mức năng lượng trong các vùng cho phép theo nguyên lý Pauli: 

trên mỗi mức năng lượng con của vùng không thể có hai electron. Vì số electron trong tinh 

thể là hữu hạn nên electron lầm đầy các vùng từ thấp đến cao. Vùng trên cùng được làm 

đầy (hòan toàn hoặc không hòan toàn) được gọi là vùng cơ bản. Vùng cho phép tiếp theo  

hòan toàn trống được gọi là vùng tự do.  Để hiểu được các quá trình xảy ra trong  chất rắn, 

chỉ cần khảo sát tính chất của hai vùng này và bề rộng của vùng cấm. 

Sau đây ta sẽ dựa trên tính chất này để phân biệt kim loại, bán dẫn và điện môi theo lý 

thuyết vùng năng lượng. Ta phân biệt hai trường hợp: 

-Trường hợp I: Khi vùng cơ bản được làm đầy một phần thì electron ở các mức con trong 

vùng này chỉ cần một lượng năng lượng rất nhỏ (bằng khoảng cách giữa các mức con) thì 

electron có thể nhảy lên các mức cao hơn để trở thành các electron tự do sẵn sàng tham gia 

vào quá trình dẫn điện. Vật rắn có cấu trúc vùng như trên được gọi là kim loại. Chú ý rằng 

vùng bị lấp đầy một phần có thể được tạo thành do sự chồng lên nhau một phần của vùng 

cơ bản hòan toàn đầy và vùng tự do ở phía trên (Hình 3.6.1). 
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-Trường hợp II: Khi vùng cơ bản được lấp đầy hoàn toàn và vùng tự do hòan toàn trống, thì 

sự chuyển electron giữa các mức con trong vùng cơ bản (gọi là vùng hóa trị) bị cấm theo 

nguyên lý Pauli. Muốn có electron tự do thì phải có sự chuyển electron từ vùng hóa trị lên 

vùng tự do (gọi là vùng dẫn). Điều này thực hiện được khi electron có năng lượng lớn hơn 

bề rộng của vùng cấm. Tuỳ thuộc vào bề rộng của vùng cấm Eg mà ta chia vật rắn thành hai 

loại: bán dẫn và điện môi (chất cách điện). Chất  bán dẫn thường có Eg  nhỏ hơn 2 eV. Ví 

dụ như Ge có Eg = 0,66 eV, Si : 1,08 eV, InSb: 0,17 eV, GaAs: 1,43 eV. Chất cách điện có 

Eg lớn. Chẳng hạn như Kim cương có Eg = 5,2 eV, Al2O3: 7 eV. Cần lưu ý là sự phân chia 

vật rắn thành bán dẫn và điện môi có tính tương đối và tuỳ thuộc rất lớn vào nhiệt độ (Hình 

3.6.2) 

3.7 ĐỘNG LỰC HỌC CỦA ELECTRON TRONG TINH THỂ 

3.7.1 PHƯƠNG TRÌNH CHUYỂN ĐỘNG CỦA ELECTRON TRONG TINH THỂ. 

KHÁI NIỆM KHỐI LƯỢNG HIỆU DỤNG 

Trạng thái của electron trong tinh thể được xác định bởi hàm Bloch  k


( r


) = e
i k


r


. 

u k


( r


). Vận tốc chuyển động của electron chính là vận tốc nhóm và được tính theo biểu 

thức 

   v


 = d/d k


 = (1/)dE/d k


 =  (1/) k
 E.   (3.7. 1) 

Ta xét chuyển động của electron khi tinh thể được đặt trong trường ngoài, chẳng hạn như 

điện trường   .  Năng lượng của electron thay đổi do  công mà điện trường thực hiện 

trong khoảng thời gian dt là 

3p

3s

EgEg Eg

Eg

H×nh 3.6.1: CÊu tróc vïng cña kim lo¹i H×nh 3.6.2: CÊu tróc vïng cña b¸n dÉn vµ ®iÖn m«i

3s
2p

3s

3p

2p 2p 2s
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   dE = Fv dt .       (3.7. 2) 

Vì dE = k
kd

dE 
   nên theo (3.7.1) ta được   

   dE = .v. d k


.       (3.7. 3) 

Từ (3.7.2) và (3.7.3) ta được 

   d k


 = Fv dt/v = (F/) dt , 

hay    
dt

kd


  F

.       (3.7. 4) 

Nếu ta chú ý rằng chuẩn xung lượng P


 =  k


 thì biểu thức trên được viết lại như sau 

   
dt

Pd


 F

.       (3.7. 5) 

Như vậy chuyển động của electron trong tinh thể tuân theo định luật II Newton nếu thay 

xung lượng bằng chuẩn xung lượng.  

Ta tìm gia tốc chuyển động của electron trong tinh thể khi có trường ngoài 

   
dt

kd

kd

Ed1

kd

dE

dt

d1

dt

vd
a

2

2



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
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
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




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
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


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


 . 

Nếu để ý đến biểu thức (3.7.4) ta được 

   















2

2

2 kd

Ed1
a 




F

  =  F


/m*,    (3.7. 6) 

trong đó  

   













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
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


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

 kk
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1 2

2
; , b = x, y, z, 

hay 
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
 ,  (3.7.8) 

được gọi là tenxơ nghịch đảo khối lượng hiệu dụng. Đây là một tenxơ đối xứng. Nếu chọn 

hệ toạ độ sao cho tenxơ có dạng chéo, thì ta có:  
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 *m

1

*m

1
, 

hay 

   




















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
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





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


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2
y

2

2

2

2

z

x

k

E

k

E

k

E

1

*m

1



    (3.7.8b) 

Đối với tinh thể lập phương thì vì 3 phương tinh thể tương đương nhau nên 

   (1/mx*) = (1/my*)  =  (1/mz*)  =   (1/m*). 

Phương trình chuyển động của electron trong tinh thể khi chịu tác dụng của trường ngoài 

bây giờ có thể viết: 

   F

  = m* d v


/dt.      (3.7.9) 

Nếu dùng khối lượng thường thì phương trình này có dạng như sau 

   F

  + F


i  = m d v


/dt,      (3.7.10) 

trong đó  F


i  là lực tác dụng của trường mạng tinh thể lên electron. Như vậy, ta thấy rằng 

khối lượng hiệu dụng thay thế cho khối lượng thường khi không tính đến tương tác của 

trường mạng tinh thể lên electron trong biểu thức của phương trình chuyển động. Khối 

lượng hiệu dụng là một đại lượng đặc thù và rất khác với khối lượng thông thường. Nó có 

thể dương, âm, lớn hoặc nhỏ hơn nhiều lần khối lượng thường, điều đó phụ thuộc vào vị trí 

của electron trong miền năng lượng. Ta khảo sát điều này một cách chi tiết hơn.   
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Theo kết quả của phép gần đúng electron liên kết mạnh, biểu thức năng lượng của electron 

trong tinh thể phụ thuộc vào vectơ sóng k theo quy luật (3.5. 19) 

  E = E
(0)

  C  2A[ coskxa + coskya  + coskza ].    

Chọn gốc toạ độ sao cho C = 0, ta sẽ có 

  E = E
(0)

  2A[ coskxa + coskya  + coskza ].    (3.7. 11)

  

Khi k có giá trị bé (ở lân cận tâm vùng Brillouin hay đáy vùng năng lượng) sao cho          

kia <<1, ta có thể khai triển coskix theo  kix: 

   coskix = 1  1/2(kix)
2
.
                     

(3.7. 12)  

Từ đó, hệ thức (3.7.11) trở thành   

   E = E
(0)

  6A + A.a
2
 k

2 
(kx

2 
 + ky

2
 + kz

2
 ),   (3.7.13) 

trong đó    

   k
2 

 =   (kx
2 

 + ky
2
 + kz

2
 ). 

Có thể viết lại biểu thức (3.7.13) như sau 

   E = E
(0)

  6A + Aa
2
k

2
 .    (3.7.14) 

So sánh với biểu thức năng lượng của electron tự do E0=
2
k

2 
/2m với độ chính xác đến 

hằng số ta có    

   m* = 2
/2a

2
A. 

Vì A >0 nên ta thấy m* >0, điều này có nghĩa là ở gần đáy vùng năng lượng thì khối lượng 

hiệu dụng của electron có giá trị dương. Như vậy electron sẽ được gia tốc theo hướng của 

lực tác dụng. Về độ lớn thì ta thấy khi A càng lớn, nghĩa là bề rộng của vùng lớn thì khối 

lượng hiệu dụng bé và ngược lại. 

Ở lân cận biên vùng Brillouin hay đỉnh của vùng năng lượng ta có thể viết: ki =  /a + qi. 

Khai triển coskix theo kix rồi thay vào (3.7.11) ta được 

   E = E
(0)

 + 6A  Aa
2
 q

2
,
      

(3.7.15) 

trong đó    

   q
2 

 =   (qx
2 

 + qy
2
 + qz

2
 ). 

Tương tự như trên ta suy ra khối lượng hiệu dụng ở gần đỉnh vùng có dạng 
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   m* = 2
/2a

2
A.      (3.7.16) 

Vì A >0 nên ta thấy m* < 0, điều này có nghĩa là ở gần đỉnh vùng năng lượng thì khối 

lượng hiệu dụng của 

electron có giá trị âm. 

Như vậy electron sẽ 

được gia tốc theo 

hướng ngược với hướng 

của lực tác dụng. Về độ 

lớn thì tương tự như 

trên, ta thấy m* sẽ bé 

khi bề rộng của vùng 

lớn. Đồ thị sự phụ thuộc 

của khối lượng hiệu 

dụng của electron vào 

vectơ sóng k được biểu 

diễn trên Hình  3.7.1 

 

3.7.2 MẶT ĐẲNG NĂNG 

Năng lượng của electron trong tinh thể là một hàm của vectơ sóng k


. Trong từng vùng cho 

phép phổ năng lượng En( k


) có những cực đại và cực tiểu ở một số giá trị của k


. Giả sử k


0 

là  điểm ứng với cực trị. Ta có thể viết như sau 

   En( k


)  = En[ k


o+ ( k


  k


0)] 

Khai triển En( k


) thành chuỗi theo  ( k


  k


0) tại lân cận  k


0, ta được: 

En( k


)=En( k


0)+  ...)kk)(kk(
kk

E

2

1
)kk(

k

E 3

1

00

0

n
23

1
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1

0

0

n 

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






 

Vì năng lượng có cực trị ở k


 = k


0 nên  số hạng thứ hai ở vế phải của biểu thức trên bằng 

không. Từ đó 

 En( k


) = En( k


0) + ...)kk)(kk(
kk

E

2

1 3

1

00

0

n
23

1


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

















  (3.7.17) 

Để ý đến biểu thức của tenxơ khối lượng hiệu dụng.  

H×nh 3.7.1: Sù phô thuéc cña khèi l­îng hiÖu dông vµo vect¬ sãng k

trong tr­êng hîp m¹ng mét chiÒu cã h»ng sè m¹ng a

k

m*

/a              /2a        0                 /2a           /a
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 












kk

E1

*m

1 2

2
. 

Ta viết lại (3.7.17) như sau: 

  En( k


) = En( k


0) + ...)kk)(kk(
*m

1

2

3

1

00

3

1

2
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







 (3.7.18) 

Nếu tenxơ khối lượng hiệu dụng có dạng chéo (3.7.8b) thì 

  En( k


) = En( k


0) + 













3

1

2
0

2

)kk(
*m

1

2


.   (3.7.19) 

Cho En( k


) = const  thì phương trình này cho ta xác định các mặt đẳng năng ở gần các điểm 

cực trị.   

1
a

)kk(

a

)kk(

a

)kk(

2
z

2
z0z

2
y

2
y0y

2
x

2
x0x 








, 

      (3.7.20) 

trong đó  

  )k(E)k(E
m2

a 0nn2

*
2




 

 . 

Như vậy, ta thấy mặt đẳng năng có dạng 

ellipxoid (Hình 3.7.2)  

 

 

 

BÀI TẬP CHƯƠNG III 

Trong trường hợp tinh thể dị hướng, năng lượng là một hàm của các thành phần của vectơ 

sóng, có dạng:  E = xkx
2
 + yky

2
 + zkz

2
 . 

Tìm phương trình chuyển động của electron ứng với định luật II Newton. 

 

y

z

x

H×nh 3.7.2: D¹ng cña mÆt ®¼ng n¨ng trong tr­êng

hîp tenx¬  khèi l­îng hiÖu dông cã d¹ng chÐo

 

DINHLE
Pencil



SỰ DẪN ĐIỆN CỦA KIM LOẠI 

 

 

Trong cấu trúc tinh thể của kim loại, các electron ở vòng ngoài cùng của nguyên tử liên 

kết yếu với lõi nguyên tử nên có độ linh động rất lớn. Các electron này có thể dịch 

chuyển khắp mạng tinh thể và như vậy chúng được coi như  những electron tự do. Để 

giải thích sự dẫn điện của kim loại ta có thể coi các electron  tự do như là "khí electron" 

cổ điển  và do đó ta có thể áp dụng thuyết động học phân tử để nghiên cứu các tính chất 

của kim loại (thuyết electron cổ điển). Tuy nhiên mẫu electron cổ điển này không giải 

thích được nhiệt dung của electron trong kim loại cũng như một số tính chất khác. Vì 

vậy, lý thuyết đúng đắn nhất là phải xem electron như là hạt tuân theo các quy luật của 

cơ học lượng tử (thuyết electron lượng tử). Ta lần lượt xét hai thuyết quan trọng này 

4.1 THUYẾT ELECTRON CỔ ĐIỂN 

Thuyết electron cổ điển đề cập đến mô hình của Drude và Sommerfeld về sự chuyển tải 

điện tích trong kim loại. Mặc dù mô hình này áp dụng cho kim loại nhưng trong một số 

điều kiện nào đó, nó cũng hữu ích cho bán dẫn. Trong thuyết này Drude xem electron 

trong kim loại như là một chất khí lý tưởng chuyển động xuyên qua lõi các hạt nhân 

đứng yên. Các electron này là các electron hoá trị ở vòng ngoài cùng của nguyên tử bị 

tách khỏi nguyên tử khi chúng được sắp xếp để tạo thành mạng tinh thể (xem phần liên 

kết kim loại ở chương I). 

Thuyết electron cổ điển dựa trên các giả thuyết sau: 

1. Các electron hoá trị hoặc electron tự do khi chuyển động trong tinh thể  sẽ va 

chạm vào các ion dương ở nút mạng tinh thể. Giả sử rằng giữa hai lần va chạm, 

electron chuyển động tự do nghĩa là không tương tác với ion hoặc các electron 

khác. Khi có ngoại lực chuyển động của electron giữa các lần va chạm tuân theo 

cơ học Newton. 

2. Va chạm giữa electron và các ion xảy ra tức thời và ngẫu nhiên. Gọi  là thời 

gian trung bình giữa hai lần va chạm thì xác suất để một va chạm xảy ra trong 

khoảng thời gian dt là  dt/. 

3. Electron ở trạng thái cân bằng nhiệt với tinh thể  

Lý thuyết electron cổ điển có những thành công cơ bản như: giải thích được định luật 

Ohm, định luật Joule-Lenz, định luật Widemann-Franz và tính được hằng số Hall.  

4.1.1 ĐỘ DẪN ĐIỆN VÀ ĐỊNH LUẬT OHM 

Một trong những kết quả sớm nhất của việc nghiên cứu dòng điện trong kim loại là  

định luật Ohm:  

    I = U/R ,     (4.1.1) 

CHƯƠNG 

IV 
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trong đó I là cường độ dòng điện qua dây dẫn, U là độ giảm điện thế dọc theo dây, R là 

điện trở của đoạn dây. 

Gọi v


là vận tốc trung bình của electron theo hướng của điện trường, n là nồng độ của 

electron, thì theo Lorenz, mật độ dòng điện được tính theo biểu thức 

   j


 = ne v


.      (4.1. 2) 

Chọn trục x hướng theo phương của điện trường thì (4.1.2) trở thành  

   jx = nevx .      (4.1. 1a)  

Theo định luật II Newton thì 

   m 
dt

d
vx = Fx = eEx

,
     (4.1. 2) 

trong đó m là khối lượng của electron. Ta xét điện trường không phụ thuộc thời gian, 

lúc đó phương trình (4.1.3) có nghiệm 

   vx = vx0 + (e/m) Ext.     (4.1. 3)  

Lấy trung bình của biểu thức (4.1.3), ta được 

   <vx> = (e/m) Ex 
2m

e
    tdt

1

0




 


 Ex
,
   (4.1. 4)  

trong đó   là thời gian trung bình giữa hai lần va chạm. 

 Chú ý rằng  <vx0 > = 0 . Biểu thức  (4.1.4) có thể viết lại như sau 

   <vx > =  Ex
,
      (4.1. 5)  

trong đó  được gọi là độ linh động của electron 

    = e/2m.      (4.1. 6) 

Như vậy 

   jx = ne Ex
,
 

hay 

   jx = Ex
,
      (4.1. 7) 

với  

    = ne
2
/2m.      (4.1. 8) 

Đây là biểu thức của độ dẫn điện của kim loại theo cổ điển. 

Theo thống kê cổ điển, vận tốc trung bình của chuyển động nhiệt của khí electron là 

   u =
m

Tk8 B


.      (4.1. 9) 
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Gọi  là độ dài của quãng chạy tự do trung bình của electron. Khi điện trường có cường 

độ không lớn lắm thì <vx > << u, lúc đó  thời gian  được xác định bởi  = /u, từ đó, độ 

dẫn điện được viết lại như sau  

    = ne
2 /2mu.      (4.1. 10) 

Biểu thức (4.1.4) được viết dưới dạng tổng quát là 

   j


 =  


      (4.1. 11) 

Biểu thức (4.1.11) với  được tính theo (4.1.10) được gọi là định luật Ohm. 

Khi điện trường tăng thì định luật Ohm không còn có dạng như (4.1.11) nữa. Thật vậy, 

khi Ex tăng thì <vx > tăng. Khi <vx >  >> u thì  = /<vx>, từ đó 

    = e /2m<vx >. 

Thay giá trị này vào  (4.1.5) ta được 

   <vx > = (e /2m<vx >) Ex
,
 

hay  

   <vx > = (e /2m)
1/2
Ex

,
 

Từ đó, mật độ dòng điện trở thành  

   jx = ne <vx > = ne (e /2m)
1/2

 Ex.   (4.1. 12) 

Như vậy trong trường hợp điện trường mạnh thì mật độ dòng điện tỉ lệ với căn bậc hai 

của cường độ điện trường. 

4.1.2 ĐỊNH LUẬT JOULE-LENZ 

Động năng của electron ở cuối quãng chạy tự do là: Eđ = 
2

1
m vx 

2
 . Theo (4.1.3), ta 

được 

  
2

1
m vx 

2
 = 

2

1
{vx0 + (e/m) Ex }

2    
(4.1. 13)   

Gọi W là năng lượng mà electron mất đi do va chạm với các ion ở nút mạng sau mỗi 

lần va chạm, thì 

   W  = Eđ  Eđ0 =   m
2

1
{vx0 + (e/m) Ex }

2
  

2

1
 m (vx0 )

2
  

            = e Exvx0 + (e
2


2
/2m) Ex

2
.            
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Vì <vx0 > = 0, nên năng lượng trung bình  mà các electron truyền cho các ion trong một 

đơn vị thể tích là  

   W1 = n<W> = (n.e
2


2
/2m) Ex

2
. 

Như vậy, trong một đơn vị thời gian, trong một đơn vị thể tích kim loại, các ion ở nút 

mạng nhận được một năng lượng là  

   W1 /  =  (n.e
2
/2m) Ex

2
.
 

Khi sự trao đổi nhiệt đã đạt đến trạng thái dừng thì năng lượng này đúng bằng nhiệt 

lượng mà kim loại  toả ra trong một đơn vị thể tích trong một đơn vị thời gian 

   Q =  (n.e
2
/2m) Ex

2
 =  Ex

2
.
    

(4.1. 14)  

Biểu thức (4.1.15) chính là nội dung của định luật Joule-Lenz. 

4.1.3 ĐỊNH LUẬT WIEDEMANN-FRANZ 

Theo lý thuyết cổ điển, hệ số dẫn nhiệt của "khí electron" là 

    = 
2

1
nukB, 

với n là nồng độ của chất khí, u là vận tốc của chuyển động nhiệt trung bình,  là quãng 

chạy tự do trung bình. Ta lập tỉ số     

   / = (kB/e
2
)nu

2. 

Vì  u = (8kBT/m)
1/2

,  nên     

   / = (8kB/e)T.            (4.1.15a) 

Từ đó ta có thể viết 

   /T  = const .             (4.1. 15b) 

Như vậy, tỉ số giữa độ dẫn nhiệt và độ dẫn điện của electron trong kim loại ở một nhiệt 

độ đã cho là một hằng số. Đây chính là nội dung của định luật Wiedemann-Franz. 

4.1.4 HIỆU ỨNG HALL 

Khi  vật dẫn có dòng điện chạy qua được đặt trong một từ trường đều có phương thẳng 

góc với phương của dòng điện thì trong vật dẫn sẽ xuất hiện một suất điện động, gọi là 

suất điện động Hall. Sức điện động này có phương thẳng góc với  mặt phẳng chứa vectơ 

mật độ dòng điện và vectơ cảm ứng từ. Như vậy có thể định nghĩa hiệu ứng Hall như 

sau: hiệu ứng Hall là hiện tượng xuất hiện một  điện trường ngang khi vật dẫn được đặt 

trong  một từ trường vuông góc với phương của dòng điện. 

Trong thực nghiệm khảo sát hiệu ứng Hall, người ta quan tâm đến hai đại lượng: 

- Từ trở: ( B


) =  Ex/jx 



 CHƯƠNG IV: SỰ DẪN  ĐIỆN CỦA KIM LOẠI                                                            72 

- Hệ số Hall:  RH = Ex/(jx| B


|)  

Hệ số Hall được cho bởi biểu thức (xem chương VI) 

   RH = 1/ne      (4.1.16) 

Vì điện tích electron e < 0 nên hằng số Hall đối với kim loại có giá trị âm. Bảng 4.1.1 

cho một số  giá trị của RH theo lý thuyết và thực nghiệm 

Bảng 4.1.1 Giá trị thực nghiệm và lý thuyết của hằng số Hall của một số kim loại 

Kim loại Hằng số Hall (10
11

 m
3
/C) 

 Thực nghiệm Lý thuyết 

Li 

Na 

Cu 

Ag 

Au 

Be 

Zn 

Cd 

-17,0 

-25,0 

- 5,5 

- 8,4 

- 7,2 

+24,4 

+ 3,3 

+ 6,0 

-13,1 

-24,4 

- 7,4 

-10,4 

-10,5 

- 2,5 

- 4,6 

-6,5 

 

Từ bảng trên ta thấy một số kim loại hằng số Hall có giá trị dương theo thực nghiệm, 

trong lúc theo lý thuyết hằng số này phải có giá trị âm.  

4.1.5 THIẾU SÓT CỦA THUYẾT ELECTRON CỔ ĐIỂN 

Thuyết electron cổ điển có một số thiếu sót sau: 

(i) Theo thuyết electron cổ điển trong lúc chuyển động, electron luôn luôn va chạm với 

các nút mạng tinh thể, do đó quảng chạy tự do trung bình phải cỡ hàng số mạng. Tuy 

nhiên thực tế tính toán cho thấy quãng đường này lớn gấp hàng trăm lần hằng số mạng. 

Lý thuyết cổ điển không thể giải thích được vì sao electron lại ít va chạm với nút mạng 

(ii) Theo trên ta thấy độ dẫn điện của kim loại  tỉ lệ với 1/T, tuy nhiên thực nghiệm lại 

cho thấy đại lượng này lại tỉ lệ với 1/T. Lý thuyết cổ điển không giải thích được điều 

này. 

(iii) Lý thuyết electron cổ điển không giải thích được vì sao hằng số Hall trong một số 

kim loại lại có giá trị dương.  

Như vậy, thuyết electron tuy đã giải thích được một số tính chất của kim loại nhưng tỏ 

ra chưa phải là lý thuyết đúng đắn. Vấn đề là ở chổ lý thuyết cổ điển đã bỏ qua các hiệu 

ứng lượng tử khi khảo sát chuyển động của electron trong tinh thể. Thuyết electron 
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lượng tử sẽ khắc phục các thiếu sót của thuyết electron cổ điển và mang lại những kết 

quả hoàn toàn phù hợp thực nghiệm 

4.2 LÝ THUYẾT LƯỢNG TỬ  VỀ ELECTRON TRONG KIM LOẠI 

4.2.1 SỰ PHÂN BỐ NĂNG LƯỢNG CỦA ELECTRON TRONG KIM LOẠI 

Ta có thể khắc phục được những thiếu sót mà thuyết electron cổ điển mắc phải bằng 

cách xem electron trong kim loại như là những hạt vi mô tuân theo các quy luật của cơ 

học lượng tử. Ta đã biết vai trò quyết định của nguyên lý Pauli trong việc giải thích cấu 

trúc và nội dung của bảng phân loại  tuần hòan Mendeleev. Trong việc giải thích này, 

người ta thừa nhận rằng trạng thái của electron trong nguyên tử cô lập được đặc trưng 

bởi bộ 4 số lượng tử  (n, , m, ms). Khi áp dụng nguyên lý Pauli vào các electron trong 

kim loại ta cần phải đưa ra một bộ số lượng tử  đặc trưng cho chúng như ta đã làm với 

electron trong nguyên tử cô lập. Muốn vậy ta phải giải phương trình Schrödinger cho 

electron trong kim loại. 

Phương trình Schrödinger cho electron tự do trong kim loại là: 

   )r(E)r(
m2

2 
 .     (4.2. 1) 

Nghiệm của phương trình này là 

   ( r


) = Ce
i .k r

.     (4.2. 2)  

Nếu hạt chuyển động trong thể tích hữu hạn V thì hệ số chuẩn hoá C là  V
1/2

 . Ta dùng 

điều kiện biên tuần hoàn Born-Karman. 

Xét một thể tích hữu hạn có dạng hình lập phương cạnh L và đòi hỏi hàm sóng phải 

tuần hòan theo x,y,z với chu kỳ L: 

   (x+L,y,z) = (x,y,z) 

   (x,y+L,z) = (x,y,z)   .           (4.2. 3) 

   (x,y,z+L) = (x,y,z) 

Thay dạng của hàm sóng từ (4.2.2) vào (4.2.3) ta được các thành phần của vectơ sóng k


 

   kx = (2/L)nx        

   ky = (2/L)ny                ,            (4.2. 4)  

   kz = (2/L)nz       

 với 

    ni = 0,  1,  2,... ( i = x,y,z). 

Điều kiện biên trên dẫn đến vectơ sóng k


 bị lượng tử hoá 
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   k


 = n
L

2
)knjnin(

L

2
zyx

 



.   (4.2. 5) 

Từ đó, năng lượng của electron cũng bị lượng tử hoá 

   )nnn(
L

2

m2m2

k
E 2

z
2
y

2
x

2222








 






,  (4.2. 6a) 

hay 

   2
22

n
L

2

m2
E 







 



,     (4.2. 7b) 

trong đó   n
2
 = )nnn( 2

z
2
y

2
x  . 

Như vậy năng lượng của electron trong kim loại phụ thuộc vào  3 số nguyên nx, ny, nz. 

Nếu tính đến số lượng tử spin của electron thì ta có thể dùng bộ 4 số lượng tử (kx, ky, kz, 

ms) hay (nx, ny, nz, ms) để biểu diễn trạng thái electron trong kim loại. Ta lần lượt xét 

các  trạng thái ứng với các giá trị khác nhau của năng lượng (nghĩa là của k
2
 hay n

2 
). 

Ở trạng thái cơ bản E0 = 0, thì n
2
 = 0  n(x) = n(y) = n(z) = 0. Trên trạng thái này có 

thể có hai electron có spin trái dấu: ms =  1/2. Khi hệ có thêm 1 electron thì electron 

này phải nằm ở mức năng lượng cao hơn do nguyên lý cấm Pauli. Mức năng lượng E1 

ứng với n
2
 = 1 có thể bị chiếm theo các cách sau (Bảng 4.2.1). 

Bảng 4.2.1 

n(x) n(y) n(z) ms n(x) n(y) n(z) ms n(x) n(y) n(z) ms 

1 0 0  1/2 0 1 0  1/2 0 0 1  1/2 

1 0 0 -1/2 0 1 0 -1/2 0 0 1 -1/2 

-1 0 0  1/2 0 -1 0  1/2 0 0 -1  1/2 

-1 0 0 -1/2 0 -1 0 -1/2 0 0 -1 -1/2 

 

 Theo bảng trên ta thấy mức kích thích đầu tiên ứng với 12 trạng thái độc lập và theo 

nguyên lý Pauli co thể chứa 12 electron. Mức cơ bản và mức kích thích đầu tiên có thể 

chứa 2 + 12 = 14 electron , nếu thêm vào hệ một electron nữa thì electron này sẽ nằm ở 

trạng thái kích thích thứ 2, mức này có thể chứa 24 electron. Ở nhiệt độ O
o
K, các 

electron của kim loại có thể làm đầy các mức năng lượng từ thấp đến cao. Mức năng 

lượng làm ranh giới giữa các mức bị chiếm đầy và các mức còn trống được gọi là mức 

Fermi. Năng lượng ứng với nó được gọi là năng lượng Fermi ở nhiệt độ không tuyệt 

đối, thường được ký hiệu là EF(0) (Hình 4.2. 1). 
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4.2.2 HÀM PHÂN BỐ FERMI-DIRAC VÀ MẬT ĐỘ TRẠNG THÁI 

4.2.2.1 Hàm phân bố Fermi-Dirac 

Vì electron được coi là một hệ hạt lượng tử có spin bán nguyên nên tuân theo thống kê 

Fermi-Dirac,  theo đó mỗi trạng thái được đặc trưng bởi bộ 4 số lượng tử kx, ky, kz, ms 

(trạng thái một hạt) chỉ có thể chứa 1 electron. Xác suất để electron chiếm trạng thái có 

năng lượng E ở nhiệt độ T tuân theo phân bố Fermi-Dirac 

   f(E,T) = 
1e

1
Tk/)E( B 


,     (4.2. 8) 

trong đó E là năng lượng toàn phần đặc trưng cho trạng thái của hạt,  chính là năng 

lượng Fermi ở nhiệt độ T. Việc chứng minh  hàm 

phân bố này được trình bày chi tiết ở giáo trình 

vật lý thống kê. Ở đây ta sẽ xét một số tính chất 

cơ bản của hàm phân bố này. 

Giả sử T  0, khi đó 

1   khi   E  
( , )

0  khi    E  
f E T






 


 .                  (4.2. 9) 

Khi E =  thì hàm f không xác định và bị gián 

đoạn. Hình 4.2.2 mô tả đồ thị của hàm phân bố f. 

Từ đồ thị ta thấy rằng khi T = 0 tất cả các trạng 

thái có năng lượng E <  đều bị chiếm đầy, trong 

khi đó tất cả trạng thái có năng lượng E >  hòan 

toàn trống. Trạng thái có năng 

lượng E =  là trạng thái có xác 

suất  chiếm đầy bằng 1/2. Từ đó 

ta có xem năng lượng Fermi là 

năng lượng cực đại mà electron 

trong kim loại có được ở nhiệt 

độ không tuyệt đối. 

Như vậy có thể nói rằng mức 

Fermi là mức ranh giới giữa các 

trạng thái được electron chiếm 

đầy và các trạng thái còn trống. 

Bây giờ ta khảo sát trường hợp 

khi T  0. Lúc này với mọi       

T  0 bất kỳ thì f = 1/2 khi        

E = . Khi E <<  thì f(E,T)  1, còn khi E >>  thì hàm phân bố Fermi-Dirac có thể 

viết dưới dạng 

   Møc Fermi

N
¨
n

g
 l

­
î

n
g

 F
e
r
m

i 


Møc Zero

H×nh 4.2.1: S¬ ®å biÓu diÔn sù lµm ®Çy cña c¸c electron

trong kim lo¹i
 

 kT   

T

H×nh 4.2.2: Hµm ph©n bè Fermi-Dirac vµ ®¹o hµm cña nã theo

n¨mg l­îngë c¸c nhiÖt ®é kh¸c nhau. §­êng chÊm chÊm chØ ®å thÞ

cña ®¹o hµm dE

df

1

f(E,

T)

1

0

T = 0K

T1

T2 > T1
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   f(E,T)  
TBE/kTBk/

e.e


.    (4.2. 10) 

Hàm f(E,T) sẽ có một cực đại nhọn tại lân cận E =  trong khoảng năng lượng cỡ kBT. 

Thật vậy, đạo hàm của f(E,T) theo năng lượng ta được 

   
Tk

1

1e

e

E

f

B

2

Tk

E

Tk/)E(

B

B


























. 

Đạo hàm này có cực đại ở E = , và giá trị này càng lớn nếu f càng biến thiên đột ngột. 

Trong phép gần đúng bậc nhất, ta có thể coi đây là một hàm Delta-Dirac 

   )E(
E

f





      (4.2. 11) 

 Nếu đặt E =  + kBT, với  là một đại lượng biến thiên, lúc đó 

   f = 1/(e +1).        

Bảng 4.2.2 chỉ sự biến thiên của hàm f theo các giá trị của biến   

Bảng 4.2.2 

  -5 -4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4 5 

f 0,99 0,98 0,95 0,88 0,73 0,50 0,27 0,12 0,05 0,02 0,01 

Hình 4.2.3 chỉ đồ thị của hàm f(  ) 

4.2.2.2 Mật độ trạng thái  

Theo (4.2.7b), năng lượng Fermi được cho bởi hệ thức 

   
m2

k
E

2
F

2

F


 ,      (4.2. 12) 

 

  

H×nh 4.2.3: §å thÞ hµm f( ) theo   

f( ) 

-6 -5  -4  -3  -2  -1  0  1  2  3  4  5  6 

0,5 
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trong đó kF là vectơ sóng ứng với electron ở mức Fermi. Để tìm mật độ trạng thái ta đưa 

ra một không gian k


 3 chiều có các trục là kx, ky, kz. Vì ki = (2/L)ni,  i = x,y,z. nên 

không gian k


 bị chia thành từng ô, mỗi ô có thể tích (2/L)
3
. Mỗi ô này ứng với một 

trạng thái được xác định bởi 3 số lượng tử (kx, ky, kz). Mỗi trạng thái  này có thể chứa 2 

electron có spin đối song (trạng thái 2 hạt). Cũng có thể cho rằng mỗi ô trong không 

gian k


 ứng với  2 trạng thái một hạt (kx, ky, kz, ms). Ở OK ta có 

   const
m2

k
E

2
0F

2
0

F



.    (4.2. 13) 

Như vậy mặt đẳng năng là một mặt cầu bán kính kF0, gọi là mặt cầu Fermi. Ở nhiệt độ 

không tuyệt đối tất cả trạng thái trong hình cầu này đều được electron chiếm đầy, ngoài 

hình cầu các trạng thái hoàn toàn trống. Khi nhiệt độ tăng lên T > O K thì sẽ có một số 

electron ở các mức dưới mức Fermi chuyển lên các mức còn trống trên mức Fermi. Nếu 

xét theo hình cầu Fermi thì đều này ứng với sự chuyển từ các trạng thái trong hình cầu 

Fermi  sang các trạng thái ở ngoài hình cầu Fermi. Để tìm  số electron trong một đơn vị 

thể tích ta dùng công thức 

   




0

dE)E(N)T,E(fn ,     (4.2. 14) 

trong đó N(E)dE là số trạng thái trong khoảng năng lượng từ E  E + dE. N(E) là số 

trạng thái trong một đơn vị năng lượng và được gọi là mật độ trạng thái. Ta cần tìm 

N(E). 

Nếu xét trong không gian k


 thì mỗi ô thể tích (2/L)
3
 = (2)

3
/V chứa hai trạng thái một 

hạt. Vậy mỗi trạng thái một hạt ứng với thể tích (2)
3
/2V. Khoảng năng lượng  từ        

E  E + dE ứng với một lớp cầu  giới hạn bởi hai hình cầu đồng tâm bán kính k và       

k + dk. Gọi Z là số trạng thái một hạt trong lớp cầu này. Ta có 

   Z = 


k3
dV

)2(

V2
.     (4.2. 15) 

Số trạng thái trong một đơn vị thể tích  là 

   z = Z/V = 


k3
dV

)2(

2
.    (4.2. 16) 

Đại lượng z trong biểu thức (4.2.16) chính là số trạng thái trong khoảng năng lượng dE  

Như vậy  

   N(E)dE = 


k3
dV

)2(

2
.    (4.2. 17) 
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Tích phân lấy theo thể tích trong không gian k


 giới hạn giữa  k và k + dk , dVk chính là 

thể tích của 1 hình trụ đáy dS, chiều cao dkn, thẳng góc với dS. 

Vậy 

   N(E)dE = n3

S

2
dk dS

(2 )  ,    (4.2. 18) 

vì gradkE = dE/dkn, nên 
|E|

dE

dk/dE

dE
dk

kn
n


 , biểu thức (4.2.18) trở thành 

   N(E)dE =   S k
3

dE
|E|

dS

)2(

2
 . 

Vì 
m

k
|E|

2

k


 , nên  N(E) = 
 S

23 m/k

dS

)2(

2


. 

Vì   dS = 4k
2
, nên N(E) = mk/

22
. Mà k = (2mE/2

) 
½
, ta tìm được 

   N(E) = 2/1

2/3

2232

3

E
m2

2

1Em2












 
.  (4.2. 19) 

Ta dùng biểu thức này để tính năng lượng Fermi. 

Trong công thức (4.2.14) nếu chọn cận trên của tích phân là E
0

F thì hàm phân bố Fermi-

Dirac bằng 1. 

   n = 

3/2(0) (0)

1/2

2 2

0 0

1 2
( ,0) ( )

2

F FE E
m

f E N E dE E dE


 
  

 
  . 

Tính tích phân này ta được 

   EF(0) = 3/22
2

)n3(
m2




.    (4.2. 20) 

Ta thử đánh giá giá trị của EF(0). Mật độ electron trong kim loại thông thường cỡ           

n  10
22

 cm
-3

 thì EF(0) = 5 eV. 

Ta có thể tính được năng lượng trung bình của electron trong kim loại bằng cách lấy trị 

trung bình của  E 

   <E> = eV3)0(E
5

3

dE)E(N

dE)E(EN

F)0(FE

0

)0(FE

0 




.  (4.2. 21) 
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Về mặt vật lý năng lượng Fermi EF(0) ứng với vận tốc chuyển động tịnh tiến vF của các 

electron ở mức Fermi (vận tốc Fermi) 

   vF = (2EF(0)/m)
1/2

.
     

(4.2. 22) 

Năng lượng trung bình <E> thì ứng với vận tốc hiệu dụng 

   veff = (2<E>/m)
1/2

.      (4.2. 23) 

Chuyển động của electron với năng lượng EF(0) ứng với cổ điển là chuyển động nhiệt ở 

nhiệt độ TF và được gọi là nhiệt độ Fermi 

   TF = EF(0)/k.      (4.2. 24) 

Phép tính cho thấy, TF cỡ 10
4
 K, vF cỡ 10

8
 cm/s. 

Năng lượng Fermi ở nhiệt độ T được tính theo biểu thức 

   

2

F

2

FF
)0(E

kT

12
1)[0(EE 








  .   (4.2. 25) 

Ta thấy năng lượng Fermi ở nhiệt độ T phụ thuộc yếu vào nhiệt độ, nên thường ở những 

nhiệt độ không cao lắm ta thường cho EF(0)  EF(T) và cùng được gọi chung là năng 

lượng Fermi. 

4.2.2.3 Nhiệt dung riêng của kim loại 

Vì trong kim loại có electron dẫn nên nhiệt dung của kim loại gồm 2 phần: phần do dao 

động mạng và phần do electron. Nhiệt dung do dao động mạng tuân theo các quy luật đã 

khảo sát ở Chương 2. Ở đây ta sẽ tìm nhiệt dung do phần đóng góp của electron dẫn 

trong kim loại. 

Ta biết rằng các electron trong kim loại phân bố trên các mức có năng lượng từ thấp đến 

cao, nên khi cung cấp cho kim loại một lượng năng lượng là kT thì chỉ có những 

electron ở lân cận mức Fermi một khoảng kT mới bị kích thích, nghĩa là nhận được 

năng lượng và tham gia vào nhiệt dung ( chứ không phải toàn bộ electron đều nhận 

được năng lúng kT như lý thuyết cổ điển). 

Ta tìm số electron này. Gọi N là số electron trong kim loại thì trong khoảng 0  EF(0) 

có N/2 mức. Khoảng cách giữa các mức là E = EF(0)/(N/2) = 2EF(0)/ N . Số mức trong 

khoảng năng lượng kT là 

   (kT/E) = 
FF T

T

2

N

)0(E2

NkT
 . 

Số electron ở trong các mức này là 

   N = 2NT/2TF = NT/TF . 

Năng lượng tổng cộng mà các electron này nhận được là 
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   NT/TFkT =Nk(T
2
/TF) . 

Nhiệt dung của các electron này là 

   (CV)e = 2NkT/TF = T.     (4.2.26) 

Ở nhiệt độ phòng  TF   10
4
 và T  10

2
   nên (CV)e  10

-2
 Nk  << 3Nk. 

Vậy, ở nhiệt độ cao thì  

   (CV)KL  3Nk.      (4.2. 26) 

Ở nhiệt độ thấp 

   (CV)KL   bT
3
 + T.      (4.2. 27) 

Bây giờ ta tìm nhiệt dung của khí electron một cách định lượng hơn bằng cách dùng 

hàm phân bố Fermi-Dirac. 

Ở nhiệt độ T >O K, năng lượng của electron là 

   

0

( , ) ( )TE f E T EN E dE



  .    (4.2.28) 

Nhiệt dung riêng đẳng tích của electron là 

   

0

( , )
( )T

el

E f E T
C EN E dE

T T


 

 
  .   (4.2.29) 

Ta tính hệ thức này như sau: 

Số electron trong kim loại có thể tích V là một đại lượng không đổi theo nhiệt độ 

   

0

( , ) ( )N f E T VN E dE



  .    (4.2.30) 

Nhân 2 vế (4.2.30) cho EF rồi lấy đạo hàm theo T ta được 

   0dE)E(N.VE.
T

)T,E(f

T

N
E

0

FF 











.  (4.2.31) 

Trừ hai biểu thức (4.2.29) và (4.2.31) vế theo vế ta được 

   








0

Fel dE)E(VN)EE(
T

)T,E(f
C .   (4.2.32) 

Đạo hàm của hàm f theo T bằng 

   .

)1e(

e
.

Tk

EE

T

f

2Tk

EE

Tk

EE

2
B

F

B

F

B

F












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Đặt x = (E  EF)/kBT, biểu thức (4.2.32) trở thành 

   
2 2

2

/

( )( ) ,
( 1)

F B

x

el F B x

E k T

e
C VN E k T x dx

e






   (4.2.33) 

trong đó N(EF) là mật độ trạng thái ứng với các electron. Từ (4.2.19) ta có 

   
F

2/32/3

22

2/1

2/3

22F
E

Em2

2

1
E

m2

2

1
)E(N

F

F 























. 

Xem EF(T)  EF(0) và thay biểu thức của EF(0) từ (4.2.20), ta được 

   
F

F
E2

n3
)E(N  .     (4.2.34) 

Cận dưới tích phân trong (4.2.33) có thể lấy bằng , và tích phân ấy trở thành  

   3/dx
)1e(

e
x 2

2x

x
2 







. 

Từ đó (4.2.33) trở thành  

   Cel = 
F

B
2

F

B
2

T

T
Nk

2

1

T

T
nVk

2

1
 .   (4.2.35) 

Như vậy, nhiệt dung của electron dẫn tỉ lệ bậc nhất với nhiệt độ khi nhiệt độ thấp.  

4.3 PHƯƠNG TRÌNH ĐỘNG HỌC BOLTZMANN VÀ ĐỘ DẪN 

ĐIỆN CỦA KIM LOẠI 

4.3.1 PHƯƠNG TRÌNH ĐỘNG HỌC BOLTZMANN  

Các hiện tượng vật lý gây ra do sự dịch chuyển của các phần tử mang điện dưới tác 

dụng của trường ngoài và nội trường bên trong tinh thể thì được gọi là các hiện tượng 

chuyển. Các hiện tượng này cũng có thể được gây ra do sự chênh lệch nhiệt độ giữa các 

phần khác nhau trong tinh thể. Có thể kể ra một số hiện tượng chuyển như: sự dẫn điện 

và sự dẫn nhiệt, các hiện tượng Galvanic từ, nhiệt từ, nhiệt điện, các hiệu ứng quang 

điện và quang từ. Để mô tả các hiện tượng động học trong tinh thể ta cần phải nghiên 

cứu sự chuyển động của các hạt mang điện dưới tác dụng của trường ngoài. Để có được 

một biểu thức chính xác của các đại lượng mô tả các hiện tượng động học ta phải xét vai 

trò của các hạt mang điện ở các trạng thái khác nhau. Phương pháp lý thuyết để mô tả 

các hiện tượng động học là phương pháp phương trình  động học Boltzmann. Phương 

pháp này mô tả sự biến đổi trạng thái của hạt do tác dụng của nhiều yếu tố khác nhau. 

Ta giới hạn khảo sát trường hợp trường ngoài bé, lúc đó nồng độ của electron không 

thay đổi mà chỉ có hàm phân bố thay đổi dưới tác dụng của trường ngoài.  
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Hàm phân bố trạng thái electron trong  tinh thể phụ thuộc vào toạ độ r


, xung lượng k


 

và thời gian t. Nếu tinh thể được đặt trong trường ngoài thì hàm phân bố trạng thái sẽ 

thay đổi theo thời gian như sau 

    )F.f(
1

)v.f(
t

f

t

k

k

f

t

r

r

f

t

f
)t,k,r(f

dt

d
kr








































 ,   (4.3. 1) 

trong đó  v


 = 
dt

d
 r


   và   F


 = 
dk

dt
. 

Khi đã đạt được trạng thái ổn định thì hàm phân bố không đổi theo thời gian:
dt

d
 f = 0, 

nên  )f.F(
1

)f.v(
t

f
kr










 .     (4.3. 2) 

Phương trình (4.3.2) chỉ sự thay đổi hàm phân bố theo thời gian tại mỗi điểm trong 

không gian pha ( r


, k


) do chuyển động của hạt trong không gian thông thường và không 

gian vectơ sóng. Lực F


 được xác định bởi trường ngoài và các yếu tố gây nên sự phá 

huỷ tính lý tưởng của trường mạng như các khuyết tật, các nguyên tử và ion tạp chất, 

các dao động nhiệt của mạng tinh thể. Ta coi lực F


 gồm hai thành phần: một thành 

phần do trường ngoài ký hiệu F


e (ngoại lực), một thành phần do sự sai hỏng tính tuần 

hòan của mạng ký hiệu là F


i (nội lực). Hai thành phần lực này có tác dụng ngược nhau. 

Ngoại lực làm cho các hạt mang điện chuyển động có hướng, trong lúc nội lực làm thay 

đổi vận tốc và chuẩn xung lượng của hạt do sự va chạm của chúng với các tâm tạp chất, 

các khuyết tật hoặc với dao động mạng. 

Như vậy, phương trình (4.3.2) có thể viết lại như sau 

  
1 1

( . ) ( . ) ( . )r i ek k

f
v f F f F f

t


      


 .   (4.3. 3) 

Ta ký hiệu sự thay đổi hàm phân bố do tác dụng của trường ngoài là 















t

f
. Ta có 

  )f,F(
1

)f,v(
t

f
ker
























.    (4.3.4) 

Số hạng này được gọi là thành phần trường của phương trình động học Boltzmann. Sự 

thay đổi hàm phân bố do tác dụng của các va chạm được ký hiệu là  
ct

f












. Ta có 

   )f,F(
1

t

f
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
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






 .     (4.3.4) 
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Thành phần này được gọi là tích phân va chạm (tán xạ). Như vậy sự thay đổi của hàm 

phân bố theo thời gian gồm hai số hạng: 

   
ct

f

t

f

t

f















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


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







.     (4.3.5) 

Số hạng va chạm được tính theo phương pháp thống kê như sau: 

Giả sử rằng do va chạm, hạt chuyển từ trạng thái ( r


, k


) sang trạng thái ( r


’, k


’). Gọi xác 

suất  chuyển trạng thái của hạt trong một đơn vị thời gian là w( k


, k


'). Ta xét hai phần tử 

thể tích dVk và dVk' bao quanh hai điểm k


 và k


’. Như đã biết số trạng thái một hạt 

trong mỗi phần tử thể tích ấy là dVk/(4
3
) và dVk'/(4

3
) . Số trạng thái bị chiếm là 

f( r


, k


)dVk/(4
3
) và f( r


, k


')dVk/(4
3
), còn số trạng thái còn trống là                             

[1- f( r


, k


)dVk/(4
3
)] và [1 - f( r


, k


')dVk’ /(4
3
)]. Do va chạm, electron chuyển từ dVk 

sang dVk' và ngược lại. Số dịch chuyển được xác định bởi xác suất w( k


, k


'). Do sự 

chuyển hạt từ dVk  sang dVk' (chuyển thuận) và từ dVk' sang dVk (chuyển nghịch), số 

trạng thái bị chiếm trong khoảng thời gian dt thay đổi một lượng 

   

'

3 3

'

3 3

( , ') ( , )[1 ( , ')]
4 4

( ', ) ( , ')[1 ( , )] .
4 4

k k

k k

dV dV
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 

 (4.3.6) 

Số hạng đầu chỉ sự giảm mật độ hạt trong phần tử thể tích dVk do sự chuyển hạt sang 

dVk', số hạng thứ hai chỉ sự giảm của mật độ hạt trong phần tử thể tích dVk' do sự 

chuyển hạt sang phần tử thể tích dVk. 

Sự thay đổi số trạng thái bị chiếm trong thời gian dt trong toàn bộ miền biến thiên của 

k


' là 
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3 3
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4 4
k

k k

V

dV dV
dt w k k f r k f r k w k k f r k f r k

 
  

 (4.3.7) 

Mặt khác  số các trạng thái bị chiếm tại mỗi thời điểm bằng f( r


, k


)dVk/4
3
 và sự thay 

đổi của nó trong thời gian dt do va chạm có thể viết dưới dạng 

   
3

k

c 4

dV
dt

t

f














.       (4.3.8) 

So sánh (4.3.7) và (4.3.8)  ta được 
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         , 

     











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kV
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'k

c 4

dV
)'k,r(f)k,r(f)'k,k(w)k,'k(w)k,r(f)'k,k(w)'k,r(f)k,'k(w

t

f 
.          (4.3.9) 

Trong trường hợp xác suất  chuyển thuận và nghịch bằng nhau  

   w( k


, k


') = w( k


', k


) 

thì biểu thức (4.3.9) trở thành đơn giản hơn 

  
3

k

VC 4

dV
)]k,r(f)'k,r(f)[k,'k(w

t

f

k

















.   (4.3.10) 

Cuối cùng (4.3.5) trở thành  

  
3

'k

kV
ker

4

dV
)]k,r(f)'k,r(f)['k,k(wf,F

1
)f,v(

t

f





















  . (4.3.11) 

Phương trình (4.3.11) được gọi là phương trình động học Boltzmann. 

Ở trạng thái dừng 0
t

f





, và phương trình động học có dạng 

   
ct

f

t

f




























, 

hay 

  
3

k

kV
ker

4

'dV
)]k,r(f)'k,r(f)['k,k(wf,F

1
)f,v(


 





  .  (4.3.12) 

4.3.2  PHƯƠNG PHÁP GẦN ĐÚNG THỜI GIAN HỒI PHỤC 

Để giải  phương trình động học trong trường hợp tổng quát ta áp dụng một phương pháp 

gọi là phương pháp gần đúng thời gian hồi phục. Giả sử tại một thời điểm nào đó trường 

ngoài bị ngắt đi thì thành phần trường trong phương trình động học bằng không. Lúc đó, 

phương trình động học trở thành 

   
ct

f

t

f

















.      (4.3.13) 

Tại thời điểm ngắt trường hệ hạt ở trạng thái dừng không cân bằng. Sau khi trường bị 

ngắt thì quá trình va chạm sẽ đưa hệ trở về trạng thái cân bằng đặc trưng bởi hàm phân 
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bố f0( r


, k


). Nói cách khác sự va chạm làm phục hồi trạng thái cân bằng bị phá huỷ bởi 

trường ngoài. Tốc độ của sự hồi phục tỉ lệ với độ lệch [f( r


, k


,t) - f0( r


, k


)] khỏi cân 

bằng 

   
)k(

)k,r(f)t,k,r(f

t

f o

c





















,    (4.3.14) 

trong đó f0 là  hàm phân bố ở trạng thái cân bằng, f là hàm phân bố ở trạng thái không 

cân bằng, 1/t( k


) là hệ  số tỉ lệ phụ thuộc vào k


 và r


 nhưng sau này ta chỉ xét sự phụ 

thuộc của t vào k


.  

Đại lượng t( k


) được gọi là thời gian hồi phục. Hàm phân bố f có thể viết dưới dạng 

khai triển sau: 

   f( r


, k


) = fO( r


, k


) + f1( r


, k


) +…,   (4.3.15) 

trong đó f0 là hàm phân bố cân bằng (khi chưa có trường ngoài), f1 độ lệch của hàm 

phân bố ra khỏi cân bằng khi có trường ngoài. Từ (4.3.14) và (4.3.15) ta được 
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








 1

c

f

t

f
.      (4.3.16) 

Mặt khác hàm phân bố f cũng có thể  viết  dưới dạng khai triển khác như sau 

   f( k


) = fO( k


) +  ...
E

f





    (4.3.17) 

Ở đây để đơn giản ta không xét sự phụ thuộc của f theo r


. So sánh khai triển này với 

khai triển ở (4.3.15), ta được 

   )k(f
E

f
1







 .      (4.3.18) 

Thành phần f1( k


) có thể viết như sau: 

   f1( k


) = C(E) ( k


)
E

f 0




,    (4.3.19) 

trong đó C(E) và ( k


) là những hàm cần xác định. 

Phương trình động học bây giờ có dạng: 
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. (4.3.20) 

Vì ta đã  xét trường hợp hàm phân bố f không phụ thuộc r


 nên trong (4.3.20), ta có 

( 0)f.v r 


. Giả sử trường ngoài  bé thì f1 << f0  thì với độ chính xác đến số hạng bậc 1 

ta có  
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nên  (4.3.20) trở thành 
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. 

Từ đây, ta suy ra 

   ( k


) = k


  và  C(E) = (e/m*) k




  

Như vậy, hàm phân bố bây giờ có dạng 

   f( k


) = f0( k


)   (e/m*) k

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k


E

f o




. 

Bây giờ ta tìm biểu thức của độ dẫn điện của vật rắn nói chung và kim loại nói riêng. 

Mật độ dòng điện được tính theo công thức 

   ( ) ( )j env e vf k N E dE   ,    (4.3.22) 

trong đó ta đã áp dụng công thức của mật độ trạng thái  (4.2.14). 

Vì v


 =  k


/m*  và N(E)dE = 
k

k3
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)2(

2
, với dVk là yếu tố thể tích trong không gian 

k


, nên, biểu thức (4.3.22) trở thành 
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.    (4.3.23) 

Thay (4.3.21) vào (4.3.23), ta được 

   o
o k3

k

e e f
j k[f (k) (k) k ]dV

4 m* m* E


   

  . (4.3.24) 

Vì khi chưa có trường: k


f0( k


)dVk = 0. Để ý rằng 
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biểu thức (4.3.24) trở thành  
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Nếu viết các thành phần của j


 theo 3 trục của  toạ độ Descartes, ta được 
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Hay 

   jx = xxx + xyy  +  xzz 

jy = yxx + yyy  +  yzz    (4.3.26)

 jz = zxx + zyy  +  zzz, 

trong đó ta đã đặt 
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là tenxơ độ dẫn điện của tinh thể chất rắn. ,  lấy các giá trị x, y, z. 

Trong trường hợp kim loại, mặt Fermi là mặt cầu nên chỉ có các thành phần của  ở trên 

đường chéo chính khác không, các thành phần còn lại đều bằng không: 

   xx = yy = zz =  . 

Bây giờ ta tìm biểu thức của  

Dùng hệ toạ độ cầu: dVk = k
2
dksin dd , kx = ksincos thì 
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Vì 
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Biểu thức của độ dẫn điện trở thành 
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Vì     3/12
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 .      (4.3.28) 

Từ (4.3.28) ta thấy rằng, theo lý thuyết lượng tử chỉ những electron nằm ở trên mặt 

Fermi hoặc lân cận mức Fermi mới có thể chuyển lên các trạng thái cao hơn để trở 

thành electron tự do và tham  gia vào quá trình dẫn điện khi có tác dụng của điện trường 

ngoài. Ta thấy biểu thức (4.3.28) có dạng giống như (4.1.8) trong trường hợp cổ điển. 

Tuy nhiên trong biểu thức cổ điển  được xác định bởi vận tốc chuyển động nhiệt:  = 

l/u, trong đó l là quãng đường tự do trung bình giữa hai lần va chạm, u là vận tốc 

chuyển động nhiệt 
m

Tk8
u B


  nên cổ điển   1/T. Trong lúc đó, theo lý thuyết lượng 

tử F ở công thức (4.3.28) là thời gian đặc trưng cho quá trình tán xạ của các electron ở 

lân cận mức Fermi. Tính toán lý thuyết cho thấy  F    TD/T

. Trong đó TD là nhiệt độ 

Debye,  là số nguyên. 

Ở nhiệt độ cao: T >> TD thì   = 1, nên  ~ 1/T   

 Ở nhiệt độ thấp: T << TD thì   = 5, nên  ~ 1/T
5
.    

Các kết quả do lý thuyết lượng tử mang lại hoàn toàn phù hợp với thực nghiệm. 

BÀI TẬP CHƯƠNG IV 

1. Nồng độ electron tự do trong kim loại Natri ở OK là 2,5.10
28

 m
3

. Xác định nhiệt độ 

Fermi và vận tốc của electron ở mức Fermi. 

2. Tỉ số độ dẫn điện của Bạc và Đồng ở cùng nhiệt độ là 6,12/5,76. Tính tỉ số độ linh 

động của electron trong 2 kim loại này, cho biết mỗi nguyên tử chỉ cho một electron 

tự do. 

3. Giả sử E = 0 + , chứng minh rằng với bất kỳ , ta có  f() = 1 f(), trong đó f() 

chỉ hàm phân bố Fermi- Dirac khi E = 0 + , tương tự đối với f(). 

4. Tìm xác suất để ở nhiệt độ phòng  (kT = 0,025 eV) electron chiếm các trạng thái ở 

cách mức Fermi một khoảng 0,1 eV về phía trên và phía dưới.  
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5. Chứng minh rằng 
















1dE

E

f
, với f là hàm phân bố Fermi- Dirac.  

6. Chứng tỏ rằng đối với mạng vuông hai chiều  đơn giản, động năng của các electron 

tự do ở góc vùng Brillouin thứ nhất lớn hơn hai lần ở giữa các mặt bên của vùng. 

    

 



SỰ DẪN ĐIỆN CỦA BÁN DẪN 

5.1 CÁC ĐẶC TRƯNG TỔNG QUÁT CỦA BÁN DẪN 

Như đã khảo sát ở chương III, theo quan điểm của lý thuyết vùng năng lượng thì ở 0K 

chất bán dẫn có vùng hoá trị  hòan toàn bị chiếm đầy và vùng dẫn hòan toàn trống. Bề 

rộng của vùng cấm có giá trị không lớn lắm và phụ thuộc vào cấu tạo của từng loại bán 

dẫn. Khi bán dẫn ở nhiệt độ T > 0K thì các  electron ở các mức trên của vùng hoá trị có 

thể nhận được năng lượng kT > Eg, nên có thể nhảy lên vùng dẫn và trở thành electron 

tự do và sẵn sàng tham gia vào việc dẫn điện. Số electron tạo nên do cơ chế này phụ 

thuộc rất mạnh vào bề rộng vùng cấm. Ngoài ra, có thể nói rằng đối với bán dẫn điều 

quan trọng nhất là sự phụ thuộc rất nhạy của các tính chất điện vào điều kiện ngoài: điện 

trường, từ trường, ánh sáng, nhiệt độ...  

Xét về mặt giá trị của độ dẫn thì bán dẫn có giá trị của điện trở suất trung gian giữa kim 

loại và điện môi . Điện trở suất của kim loại ở trong khoảng 10
8

 đến 10
6

 m. Điện trở 

suất của bán dẫn nằm trong khoảng 10
4

 đến 10
10

 Wm (chẳng hạn Ge có điện trở suất 

trong khoảng 5. 10
6

 đến 0,047 Wm, CdS có điện trở suất từ 10
5

 đến 10
10

 Wm. Các vật 

liệu có điện trở suất lớn hơn 10
8 
m được gọi là điện môi (ví dụ: mica có điện trở suất 

từ 10
11

  10
14

 m, thuỷ tinh  có điện trở suất từ 10
6
  10

13
 m). Khác  với kim loại mà 

độ dẫn điện phụ thuộc vào nghịch đảo của nhiệt độ, chất bán dẫn có độ dẫn phụ thuộc 

vào nhiệt độ theo hàm e mũ   exp(-/kBT), trong đó  là một hằng số. Tuy nhiên 

trong một miền nào đó của nhiệt độ, điện trở của bán dẫn có thể tăng khi nhiệt độ tăng. 

Ta chỉ giới hạn trong việc khảo sát bán dẫn rắn
(*)

 có cấu trúc tinh thể.  Cho đến nay 

người ta đã tìm ra hàng loạt bán dẫn tinh thể nguyên chất và hợp chất. Những thông số 

đặc trưng của chúng nằm trong một khoảng rất rộng, phù hợp với các mục đích kỹ thuật 

khác nhau. Ngoài ra bằng cách pha thêm tạp chất hoặc thay đổi các điều kiện vật lý ta 

có thể thu được các bán dẫn hòan toàn mới. 

Các bán dẫn nguyên chất thông thường là Silicium (Si), Gemanium (Ge), thiếc xám 

(Se), Tellure (Te), Selenium (Se)...Ge và Si là hai bán dẫn thông dụng nhất. Chúng 

có cấu trúc tinh thể loại kim cương. Bề rộng vùng cấm của Si là 1,08 eV, Ge là 0,66 eV. 

Hình 5.1.1 chỉ cấu trúc vùng năng lượng của hai bán dẫn này. Bán dẫn hợp chất được 

cấu tạo từ một số nguyên tố khác nhau. Loại bán dẫn này có tính năng vô cùng rộng rãi  

và đã đáp ứng được những yêu cầu của khoa học công nghệ hiện đại. Đặc biệt thông 

dụng nhất là các hợp chất của nhóm III & V (bán dẫn A
III

B
V

), nhóm    II & VI (bán dẫn 

A
II
B

VI
). Những hợp chất này có bề rộng vùng cấm nằm trong một khoảng rất rộng, độ 

linh động của các hạt mang điện có thể có giá trị rất lớn, nhờ đó có thể chế tạo của linh 

kiện bán dẫn  mới  đáp ứng cho nền kỹ thuật hiện nay. Bán dẫn hợp chất A
III

B
V
 có cấu 

                                                 
(*)

 Gần đây thực nghiệm và lý thuyết đã chứng minh được rằng một số chất lỏng và chất rắn vô định hình 

cũng có tính chất bán dẫn điện (Vũ Đình Cự, Vật lý chất rắn, NXB "Khoa học & Kỹ thuật”, Hà Nội, 

1997, t. 316) 
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trúc tinh thể lập phương kiểu kim cương nhưng với hai loại nguyên tử, có liên kết đồng 

hoá trị (Hình 5.1.2) 

 

 

5.2 BÁN DẪN THUẦN 

5.2.1 CẤU TẠO CỦA BÁN DẪN THUẦN 

Các chất bán dẫn không chứa tạp chất và có một số lượng không đáng kể các khuyết tật 

hoặc sai hỏng về mặt tinh thể thì gọi là bán dẫn thuần. Bán dẫn thuần bao gồm các đơn 

Eg = 0,66 eV

  [114]   k


(0,0,0)     [100]

H×nh 5.1.1b: CÊu tróc tinh thÓ cña Ge

 

Eg = 1,08 eV

  [111]   k


(0,0,0)      [100]

H×nh 5.1.1a:  CÊu tróc vïng cña Si

 

GaAs

InSb

H×nh 5.1.2 b: CÊu tróc vïng n¨ng l­îng cña

b¸n dÉn InSb vµ GaAs

 

H×nh 5.1.2 a: CÊu tróc tinh thÓ cña b¸n dÉn hîp

chÊt AIIIBV (     : A;   : B)
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chất như Ge, Si, Se, Te, ... và các hợp chất như GaAs (gallium arsenide), InAs ( indium 

arsenide), InSb (indium antimonide), SiC (silicon carbide).... Ta lấy  chất bán dẫn Silic 

làm ví dụ. Si thuộc phân nhóm IV của bảng phân loại tuần hòan. Mỗi nguyên tử Si có 

cấu hình electron là  1s
2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

2
 và như vậy có 4 electron ở ngoài cùng. Liên kết 

giữa các nguyên tử Si trong mạng tinh thể (có cấu trúc kim cương) là liên kết cộng hoá 

trị. Các nguyên tử lân cận nhau góp chung 4 electron để tạo nên liên kết bền vững. Khi 

nhiệt độ của tinh thể đủ nhỏ sao cho các electron hoá trị không thể  tách ra khỏi liên kết 

để trở thành electron tự do thì tinh thể là một chất cách điện. Về mặt vùng năng lượng, 

điều này ứng với vùng hoá trị hòan toàn bị chiếm đầy, vùng dẫn hòan toàn còn trống. 

Khi nhiệt độ của tinh thể tăng lên sao cho có 1 số electron trong các liên kết nhận đủ 

năng lượng và đủ sức để thắng năng lượng liên kết chúng trong nguyên tử, chúng sẽ 

tách ra khỏi liên kết và trở thành electron tự do có thể dịch chuyển trong toàn bộ mạng 

tinh thể.  

Về mặt cấu trúc vùng điều này ứng với sự chuyển electron từ vùng hoá trị lên vùng dẫn. 

Ở vùng dẫn bây giờ có một số electron tự do, còn ở vùng hoá trị có các lổ trống. Do các 

hạt mang điện tự do nên khi tinh thể sẽ xuất hiện dòng điện khi được đặt trong một điện 

trường. Nếu nhiệt độ tăng thì số liên kết  bị phá vở càng tăng dẫn đến nồng độ hạt mang 

điện tăng lên, do đó điện dẫn suất của bán dẫn tăng theo nhiệt độ. Hình 5.2.1 chỉ cấu tạo 

của bán dẫn Si về mặt liên kết hoá học cũng về cấu trúc vùng. 

EC

EV

Eg

EC

EV

Eg

H×nh 5.2.1b: Sù t¹o nªn electron tù do trong b¸n dÉn thuÇn theo lý thuyÕt

vïng n¨ng l­îng

T = 0 K T > 0 K

 

ee

Si SiSi

Si Si Si

Si SiSi

Si Si Si

H×nh 5.2.1 a: M« h×nh liªn kÕt ho¸ trÞ cña b¸n dÉn thuÇn Si

T = 0 K T > 0 K
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Nếu bề rộng vùng cấm càng nhỏ và nhiệt độ càng cao thì số electron từ vùng hóa trị 

chuyển lên vùng dẫn càng nhiều, do đó độ dẫn của bán dẫn tăng lên. Ví dụ, bán dẫn 

thuần Ge có Eg = 0.66 eV, nồng độ electron dẫn ở nhiệt độ phòng cỡ 10
19

 m
3

 và điện 

trở suất cỡ 0,48 W.m. Trong khi đó với cùng một điều kiện thì kim cương (Eg = 5,2 eV) 

có nồng độ electron dẫn cỡ 10
4
 m

3
 và điện trở suất cỡ 10

8
 W.m.  Khi nhiệt độ tăng lên 

đến 600K thì nồng độ electron dẫn ở kim cương tăng lên nhiều bậc độ lớn do đó điện 

trở suất trở nên thấp hơn nhiều so với khi ở nhiệt độ phòng. Về độ dẫn điện của bán dẫn 

thuần, cần lưu ý hai điểm sau: 

 (i) Độ dẫn của bán dẫn thuần là độ dẫn kích thích. Sự dẫn điện chỉ xảy ra khi có 

các yếu tố bên ngoài như  nhiệt độ, ánh sáng... 

 (ii) Sự phân chia vật rắn thành bán dẫn và điện môi rất tương đối và phụ thuộc 

nhiều vào nhiệt độ. Kim cương là điện môi ở nhiệt độ phòng nhưng lại là bán dẫn ở 

nhiệt độ cao hơn. 

 5.2.2 KHÁI NIỆM LỔ TRỐNG 

Ở nhiệt độ T > OK, electron nhận được 1 năng lượng kBT và bắt đầu dịch chuyển từ 

vùng hoá trị lên vùng dẫn nếu kBT > Eg và trở thành electron tự do. Ở trong vùng hoá 

trị, việc electron chuyển lên vùng dẫn sẽ để lại một chổ trống ở vùng hóa trị. Lổ hổng 

này được gọi là lổ trống (hole). Ta khảo sát chi tiết khái niệm này: 

Khi các mức năng lượng ở vùng hóa trị hòan toàn bị electron chiếm đầy thì tổng vận tốc 

của  các electron ở vùng hóa trị 0i

i

v  . Bây giờ ta giả sử có 1 electron (gọi là 

electron thứ k) chuyển khỏi vùng hóa trị và để  lại đó một lổ trống (hình 5.2.2). Lúc đó 

  
ki

v


i + kv


  = 0,  

hay 

  
ki

v


i =  v


k. 

Dòng điện do các electron còn lại trong 

vùng hóa trị gây ra là   

 (-e) 
ki

v


i = -e(- v


k) = e v


k. 

Dòng điện này tương đương với dòng 

điện do hạt mang điện có điện tích +e 

gây ra. Vậy lổ trống ở vùng hóa trị 

tương đương với một hạt mang điện có 

điện tích +e. Sau này ta ký hiệu lổ trống là (h). Lổ trống có khối lượng hiệu dụng dương 

trong lúc electron có khối lượng hiệu dụng âm (xét ở đỉnh vùng hóa trị). 

læ trèng

EC

EV

Eg

H×nh 5. 2.2: S¬ ®å minh häa viÖc t¹o thµnh læ

trèng
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5.2.3 ĐỘ DẪN ĐIỆN THUẦN 

5.2.3.1 Cơ chế dẫn điện 

Trong bán dẫn thuần các electron và lổ trống đều tham gia vào quá trình dẫn điện và có 

vai trò như nhau. Ta xét dòng điện theo một phương x bất kỳ (cùng phương với phương 

của điện trường ngoài) 

Mật độ dòng điện trong bán dẫn thuần là 

   jx = neevex + nhevhx 
,
      (5.2. 1) 

trong đó eh =  e > 0. 

Thay vex = eEx  và veh = hEx vào (5.2.1) ta được 

   jx = Ex
,
         (5.2. 2) 

với  

    =  neee  + nh.eh.h
,
     (5.2. 3) 

trong đó e và h lần lượt là độ linh động của electron và lổ trống. 

Biểu thức (5.2.3) có thể viết lại như sau 

    =  eh(nee  + nhh).     (5.2. 4) 

Như vậy độ dẫn của bán dẫn gồm 2 

thành phần: thành phần do electron 

và thành phần do lổ trống. Cơ chế 

dẫn điện của bán dẫn thuần được 

minh họa ở hình 5.2.3. 

5.2.3.2 Nồng độ hạt mang điện 

Ta đã biết nông độ electron trong 

kim loại được tính theo công thức 

 n =  f(E)N(E)dE, 

trong đó f(E) là hàm phân bố Fermi-

Dirac, N(E) là mật độ trạng thái  

   N(E) = 2/1
2/3

22
E

m2

2

1









 
 .    (5.2. 5) 

Để tính nồng độ electron ở vùng dẫn và nồng độ lổ trống ở vùng hóa trị ta áp dụng công 

thức (5.2.5) nhưng phải thay  m bằng khối lượng hiệu dụng me của electron hoặc mh  

của lổ trống. Khi tính đến gốc năng lượng đối với vùng hóa trị và vùng dẫn ở bán dẫn, 

ta được biểu thức tính mật độ trạng thái của electron và lổ trống như sau: 

jhxvhx

vex

jex

jx = jex + jhx

H×nh 5.2.3 Minh ho¹ c¬ chÕ dÉn ®iÖn cña b¸n

dÉn thuÇn
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2/1

v

2/3

2

h2/1

v

2/3

2

h

2h

2/1

c

2/3

2

e2/1

c

2/3

2

e

2e

)EE(
h

m2
4)EE(

m2

2

1
)E(N

)EE(
h

m2
4)EE(

m2

2

1
)E(N














































.  (5.2. 6) 

Nồng độ electron và lổ trống được tính theo biểu thức sau 

   





v

c

E

hhh

E

eee dE)E(f)E(NndE)E(f)E(Nn vµ          . (5.2. 7) 

Hàm fh(E)  được tìm từ điều kiện 

  fh(E) = 1  fe(E) = 1    
1e

1

1e

1
Tk/)E(Tk/)E( BB 





.    (5.2. 8) 

Ở nhiệt độ thông thường, với vùng dẫn E   >> kBT, với vùng hoá trị   E >> kBT. 

Lúc đó hàm phân bố Fermi-Dirac cho electron và lổ trống trở thành hàm phân bố 

Boltzmann 

   






 








 


Tk

E
exp)E(f

Tk

E
exp)E(f

B
h

B
e vµ          . (5.2. 9) 

Bán dẫn có hàm phân bố các hạt mang như (5.2.9) được gọi là bán dẫn không suy biến. ý 

nghĩa vật lý của điều này là  trong bán dẫn không suy biến, nồng độ electron ở vùng dẫn 

và nồng độ lổ trống ở vùng hóa trị thường rất nhỏ so với nồng độ electron trong kim loại. 

Ta tính nồng độ electron và lổ trống của bán dẫn không suy biến.    

 Thay (5.2.9) vào (5.2.6) ta được 

  

3/2

/ /1/2

2

3/2

/ /1/2

2

2
4 ( ) ,

2
4 ( ) .

B B

C

V

B B

k T E k Te
e C

E

E

k T E k Th
h V

m
n e E E e dE

h

m
n e E E e dE

h













 



 
  

 

 
  

 





 (5.2.10) 

Ta tính 2 tích phân trên 

Đặt    dEe)EE(IdEe)EE(I

VE
TBk/E2/1

V2

CE

TBk/E2/1
C1 






 vµ          .  

Ta dùng phương pháp đổi biến số. Đặt  e = E EC ; de  = dE, ta được 

  
( )/ / /1/2 1/2

1

0 0

           .    

 

     C B C B BE k T E k T k TI e d e e d
      

Dùng hàm Gamma 
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    




0

1zx dxxe)z( , 

với   (1) = 1 ; (1/2) =  ; (3/2) = /2... 

Ta tính được 

   
TBk)CE(

Ce eNn


 ,      (5.2.11) 

trong đó ta đã đặt 

   

2/3

2

e
C

h

kTm2
2N 







 
      (5.2.12) 

là số hiệu dụng các trạng thái ở vùng dẫn. 

Tương tự ta tính được nồng độ lổ trống 

   
TBk)vE(

vh eNn


 ,     (5.2.13) 

trong đó    

   

2/3

2

h
v

h

kTm2
2N 







 
      (5.2.14) 

là số hiệu dụng các trạng thái ở vùng hóa trị. 

Từ (5.2.11) và (5.2.13), ta lập tích nenh thì 

   

( )/

/3/2 3/2B

2

.

2 k T
            4  ( ) ,

h

c v B

g B

E E k T

e h c v

E k T

e h

n n N N e

m m e


 





 
  

 

  (5.2.15) 

trong đó   Eg = EC - EV . 

Hệ thức (5.2.15) cho thấy ở một nhiệt độ nhất định tích số của nồng độ electron và lổ 

trống là một hằng số đối với một bán dẫn đã cho. Hệ thức này được gọi là định luật tác 

dụng khối (law of mass action). 

5.2.3.3  Vị trí của mức Fermi trong bán dẫn thuần và độ dẫn thuần 

Đối với bán dẫn thuần (intrinsic semiconductor) thì nồng độ electron ở vùng dẫn và 

nồng độ lổ trống ở vùng hóa trị bằng nhau. Ta đặt ne = nh = ni. Lúc đó từ (5.2.11) và 

(5.2.13), ta được 

  
TBk/)vE(

2/3

2

BhTBk/)cE(
2/3

2

Be e
h

Tkm2
2e

h

Tkm2
2









 








 
, 

hay   
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TBk/)vE(2/3

h
TBk/)cE(2/3

e emem


 . 

Lấy ln 2 vế, ta được biểu thức của năng lượng Fermi  

   
e

h
B

vc

m

m
lnTk)4/3(

2

EE



 .    (5.2.16) 

Như vậy, vị trí của mức Fermi phụ 

thuộc vào nhiệt độ và tỉ số khối lượng 

hiệu dụng của electron và lổ trống.  

Ở nhiệt độ không tuyệt đối T = OK thì  

 = (EC + EV)/2. Nghĩa là mức Fermi 

nằm ở giữa vùng cấm. Khi nhiệt độ 

tăng thì mức Fermi sẽ thay đổi. Nó sẽ 

dịch lên phía vùng dẫn nếu mh > me  

hoặc dịch về phía vùng hoá trị nếu   

mh < me (Hình 5.2.4). Tuy nhiên trong 

nhiều trường hợp sự dịch chuyển này 

rất bé nên ta có thể coi như mức Fermi 

nằm ở giữa vùng dẫn. 

Từ (5.2.15), Cho ne = nh = ni ta tìm 

được nồng độ electron và lổ trống 

trong bán dẫn thuần 

 

   
TBk2/gE

2/3

2

Bhe
i e

h

Tkmm2
2n















 


 
.  (5.2.17) 

Độ dẫn điện của bán dẫn thuần là 

   i  = nieh(|e| + h).   

Thay ni từ (5.2.17), ta được biểu thức của độ dẫn điện thuần 

   i = 0.
TBk2/Eg

e


,       (5.2.18) 

trong đó   0 = eh.n0 (|e| + h), 

với    n0  =

3/2

e h

2

2 m m
2 .

h

B k T 
 
 
 

 

Một cách tổng quát, độ linh động của các hạt mang điện được xác định bởi tán xạ của 

chúng với phonon 

E

Eg/2

mh < me

mh > me
EC



EV

     T

vïng hãa trÞ

Vïng dÉn

H×nh 5.2.3: VÞ trÝ møc Fermi trong b¸n dÉn thuÇn kh«ng suy

biÕn
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2/5

h

2/3

h2/5
e

2/3

e
m

CT

m

CT 

 vµ          ,   (5.2.19) 

trong đó C là một hằng số có liên quan đến tính đàn hồi của mạng tinh thể.  

Như vậy 0 coi như không phụ thuộc nhiệt độ. Từ đó ta có thể xem độ dẫn điện thuần 

phụ thuộc vào nhiệt độ và bề rộng của vùng cấm theo hàm e mũ. Độ dẫn thuần tăng khi 

nhiệt độ tăng hoặc bề rộng của vùng cấm giảm. 

Biểu thức (5.2.18) cho ta xác định được bề rộng của vùng cấm của một bán dẫn khi xác 

định được độ dẫn điện ở một nhiệt độ đã cho. Thật vậy, lấy logarith neper 2 vế của 

(5.2.18), ta được 

  ln i = ln 0 Eg/2kBT. 

Đồ thị của lni theo 1/T  là một đường 

thẳng có độ dốc là , với tan = Eg/2kB  

(Hình 5.2.4). 

Từ đó, bề rộng của vùng cấm là 

  Eg = 2kB.tg.  

Trong thực nghiệm, người ta đo cường 

độ dòng điện qua mẫu bán dẫn khi đạt 

trong điện trường ngoài, lập  đồ thị của 

lnI theo (1/T) rồi đo góc , sau đó xác 

định được Eg.  

5.3 BÁN DẪN TẠP CHẤT 

Chất bán dẫn trong thực tế không hòan toàn tinh khiết mà luôn luôn chứa  các nguyên tử 

tạp chất. Các nguyên tử tạp chất ở trong bán dẫn tạp chất (impurity semiconductor) gây 

ra các mức năng lượng riêng được gọi là mức tạp chất. Các mức này có thể  có thể ở 

trong vùng cho phép hoặc vùng cấm. Ta sẽ khảo sát hai loại mức tạp chất là mức cho 

(donor) và mức nhận (acceptor). 

5.3.1 BÁN DẪN TẠP CHẤT LOẠI n- MỨC TẠP CHẤT DONOR 

Giả sử trong tinh thể bán dẫn Ge (nhóm IV) có tạp chất thuộc các nguyên tố của nhóm 

V, chẳng hạn như As. Nguyên tử As sẽ  góp chung 4 electron với các nguyên tử Ge ở 

lân cận để tạo thành cơ cấu bề vững. Electron thứ 5 của As không tham gia vào liên kết 

nên liên kết yếu với nguyên tử mẹ và có thể trở thành electron tự do nếu nó nhận được 

năng lượng đủ để thắng lực liên kết giữa nó với nguyên tử As. Mức năng lượng của 

electron thứ 5 của nguyên tử As nằm ở vùng cấm cách đáy vùng dẫn một đoạn Ed, trong 

đó Ed là năng lượng cần để tách electron thứ 5 ra khỏi nguyên tử As để trở thành 

electron tự do. Nguyên tử tạp chất có khả năng cung cấp electron tự do được gọi là tạp 

lnI

1/T



H×nh 5.2.4: §å thÞ cña hµm lnI = f (1/T)
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chất donor. Hình 5.3.1 chỉ cấu tạo của bán dẫn tạp chất loại n về mặt liên kết hoá học và 

về cấu trúc vùng năng lượng. Việc tạo thành electron tự do từ nguyên tử tạp chất cho 

không kèm theo sự tạo thành lổ trống như ở bán dẫn thuần mà chỉ làm cho nguyên tử 

tạp chất cho trở thành ion dương. Ở nhiệt độ T > OK sao cho kBT > Eg thì  trong bán 

dẫn loại n có hai sự chuyển: 

 - Sự chuyển electron từ mức donor lên vùng dẫn (sự chuyển mức tạp chất- vùng), 

 - Sự chuyển electron từ vùng hóa trị lên vùng dẫn (sự chuyển liên vùng). 

Như vậy trong bán dẫn tạp chất cho có hai loại hạt mang: 

 - Hạt mang đa số là các electron, tạo thành do cả hai sự chuyển trên, 

 - Hạt mang thiểu số là lổ trống, tạo thành do sự chuyển liên vùng. 

 

 

 

5.3.2 BÁN DẪN TẠP CHẤT LOẠI p- MỨC TẠP CHẤT ACCEPTOR 

Bây giờ ta giả sử trong tinh thể bán dẫn Ge (nhóm IV) có tạp chất thuộc các nguyên tố 

của nhóm III, chẳng hạn như In. Nguyên tử In chỉ có 3 electron ở vòng ngoài cùng nên 

khi tạo nên liên kết với các nguyên tử Ge ở lân cận thì còn thiếu một electron để tạo 

Ed

EC

Møc

donor

EV

H×nh 5.3.1 b: CÊu tróc cña b¸n dÉn t¹p

  chÊt lo¹i n ë T > OK

 

H×nh 5.3.1 a: CÊu tróc cña b¸n dÉn t¹p chÊt

  lo¹i n    ë OK

Ed

EC

Møc

donor

EV

 



 CHƯƠNG V: SỰ DẪN ĐIỆN CỦA BÁN DẪN                                                                                                      100 

 

thành cơ cấu bề vững (quy tắc bát bộ điện tử). Ở nhiệt độ T >OK một electron ở các liên 

kết Ge-Ge lân cận có thể dễ dàng đến chiếm chổ liên kết còn thiếu đó. Liên kết vừa bị 

mất electron sẽ tạo thành một lổ trống.  Đồng thời các electron khác có thể tách khỏi 

liên kết Ge-Ge  để lấp vào lổ trống vừa mới tạo thành và như vậy một lổ trống mới được 

hình thành. Quá trình cứ tiếp tục xảy ra như vậy và ta có sự hình thành liên tiếp các lổ 

trống trong bán dẫn loại p. Lổ trống lúc này đóng vai trò một hạt mang điện dương có 

thể dịch chuyển tự do trong mạng tinh thể và tham gia vào quá trình dẫn điện khi có 

điện trường ngoài. Mức năng lượng của ứng với các lổ trống do nguyên tử In tạo nên 

nằm ở vùng cấm cách đỉnh vùng hoá trị một đoạn Ea, trong đó Ea là năng lượng cần để 1 

electron ở liên kết Ge-Ge đến lấp vào liên kết còn trống ở nguyên tử In. Nguyên tử In 

do nhận thêm electron nên trở thành ion âm và được gọi là nguyên tử acceptor (nguyên 

tử nhận). Sự tạo thành lổ trống từ nguyên tử acceptor không kèm theo sự tạo thành 

electron tự do.  Hình 5.3.2 chỉ cấu tạo của bán dẫn tạp chất loại n về mặt liên kết hoá 

học và về cấu trúc vùng năng lượng.  

Lập luận tương tự như bán dẫn loại n, ta thấy trong bán dẫn loại p hạt mang đa số là lổ 

trống, hạt mang thiểu số là electron. 

 

5.3.3 VỊ TRÍ MỨC FERMI VÀ ĐỘ DẪN ĐIỆN CỦA BÁN DẪN TẠP CHẤT 

Để tìm biểu thức của độ dẫn điện ta cần tìm nồng độ các hạt mang điện, nghĩa là  ta cần 

phải biết biểu thức của năng lượng Fermi cho từng loại bán dẫn. Trước hết ta xét trường 

hợp tổng quát khi bán dẫn có cả 2 loại tạp chất. Tạp chất donor có nồng độ là Nd, tạp 

chất acceptor có nồng độ là Na. Ở nhiệt độ T >OK do sự ion hoá nhiệt nên có các sự 

chuyển trong bán dẫn, do đó tạo nên các electron và lổ trống tự do và các nguyên tử 

donor trở thành ion dương, các nguyên tử acceptor trở thành ion âm. Do điều kiện cân 

bằng điện nên số điện tích âm tạo ra do electron tự do và ion acceptor về độ lớn phải 

bằng số ion dương tạo ra do lổ trống tự do và ion donor. 

   (ne + N
()

a)e  +  (nh + N
(+)

d)eh  =  0.    (5.3. 1) 

Vì   e = - eh nên 

In
Møc acceptor

EC

Ea

EV

H×nh 5.3.2 b: CÊu tróc cña b¸n dÉn lo¹i p ë T > OK
 

In
Møc acceptor

EC

Ea

EV

H×nh 5.3.2 a: CÊu tróc cña b¸n dÉn lo¹i p ë T = OK
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   (ne + N
()

a)   (nh + N
(+)

d) =  0,    (5.3. 2) 

trong đó nồng độ electron ở vùng dẫn và nồng độ lổ trống ở vùng hóa trị được tính theo 

công thức (5.2.11) và (5.2.13). Nồng độ ion donor và acceptor tính theo công thức 
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

    (5.3. 3) 

Thay vào phương trình (5.3.2) ta được 

1e2

N
eN

1e2

N
eN

Tk/)E(

dTk/)E(

vTk/)E(

aTk/)E(

c
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Bv
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












. (5.3. 4) 

5.3.3.1 Độ dẫn điện của bán dẫn loại n 

Đối với bán dẫn loại n thì Na = 0, phương trình (5.3.4) trở thành  

  
1e2

N
eNeN

Tk/)E(

dTk/)E(

v

Tk/)E(

c
Bd

BvBc







.   (5.3. 5) 

Ý nghĩa của phương trình này là ở chổ số electron ở vùng dẫn  bằng số electron chuyển 

từ vùng dẫn và mức donor lên. Hai sự chuyển này không tương đương mà phụ thuộc 

một cách khác nhau vào nhiệt độ, năng lượng ion hoá mức donor và bề rộng vùng cấm.  

Ta xét phương trình (5.3.5) ở từng vùng nhiệt độ. 

 (a) Khi bán dẫn ở nhiệt độ thấp sao cho chỉ có sự chuyển electron từ mức donor 

lên vùng dẫn và chưa có sự chuyển liên vùng. Lúc đó trong bán dẫn chưa có lổ trống 

nên số hạng thứ nhất ở vế phải của phương trình (5.3.5) bằng 0. Ta có     

   
1e2

N
eN

TBk/)dE(

dTBk/)cE(
c







, 

hay 

   d
TBk/dETBk/(TBk/EcTBk/

c N]1e.e2.[e.eN 


. 

Phương trình này có thể biến đổi về dạng 

    0e
N2

N
e.e

2

1
e

TBk/)dEcE(

c

dTBk/TBk/dE2TBk/



 (5.3. 6) 

Nếu chọn gốc năng lượng tại đáy vùng dẫn thì EC = 0 và  Ed = |Ed|. Lúc đó phương 

trình (5.3.6) trở thành   

    0e
N2

N
e.e

2

1
e

TBk/|dE|

c

dTBk/TBk/|dE|2TBk/



. (5.3. 7) 
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Nghiệm của phương trình (5.3.7) có dạng 

  

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11e

4

1
e .  (5.3. 8) 

Khi T  0,  thì 1e
N

N8 Tk/|E|

c

d Bd  , nghiệm (5.3.8) trở thành  

  
| |/ | |/2 | |/2/ 81
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  
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Từ biểu thức này ta tìm được hệ thức để xác định vị trí mức Fermi 

   
c

dB
d

N2

N
ln

2

Tk
|E|

2

1
 .    (5.3. 9) 

Khi T = 0 thì 

     =  
2

1
|Ed|.       (5.3. 10) 

Như vậy khi T  0 thì mức Fermi nằm giữa mức donor và đáy vùng dẫn.  

Nồng độ electron ở vùng dẫn trong trường hợp này theo (5.2.11) là 
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 . (5.3.11) 

Độ dẫn điện trong trường hợp này chỉ do các electron từ mức tạp chất: 

   n = e ene.  

Nồng độ electron ne được tính từ (5.2.11) có tính đến  hệ thức (5.3.9) của mức Fermi 
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  (5.3. 12) 

trong đó  

   4/3
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2
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deon T
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Như vậy, độ dẫn của bán dẫn loại n tăng khi nhiệt độ tăng. 

 (b) Khi nhiệt độ càng tăng lên thì càng có nhiều nguyên tử chất donor bị ion hoá. 

Ở nhiệt độ T =TS sao cho (8Nd/NC)e
|Ed|/kBT

 << 1 hay 8Nd << NC thì số hạng trong căn 

bậc hai của (5.3.8) có thể khai triển gần đúng. Lúc đó biểu thức (5.3.8) trở thành  
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c

dTk/|Ed|

c

dTk/|Ed|Tk/

N

N
e

N

N4
11e

4

1
e BBB 












. 

Từ đó 

    = kBTln(Nd/NC),      (5.3. 13) 

   ne = NCe 
/kBT

 = Nd . 

Như vậy, khi T = TS  nồng độ electron không phụ thuộc vào nhiệt độ và bằng nồng độ 

tạp chất donor điều này ứng với trường hợp mọi nguyên tử tạp chất đều bị ion hoá. Lúc 

này ta nói tạp chất đã bị cạn kiệt, và nhiệt độ TS được gọi là nhiệt độ bảo hòa (nhiệt độ 

ứng với sự cạn kiệt của tạp chất). Vì nồng độ electron lúc này là một hằng số nên độ dẫn 

chỉ phụ  thuộc vào độ linh động. 

Từ (5.3.12) ta có 2 trường hợp: 

 (i) Nếu Nd > NC thì  >0, điều này có nghĩa là mức Fermi nằm ở trên mức EC, 

tức là ở trong vùng dẫn. Trường hợp này bán dẫn đang xét giống như kim loại. Như vậy 

khi nồng độ tạp chất lớn và ở nhiệt độ đủ cao thì tính dẫn của bán dẫn loại n giống như 

kim loại. Bán dẫn trong trường hợp này được gọi là bán dẫn suy biến. 

 (ii) Nếu Nd < NC thì   <0 , mức Fermi nằm ở dưới đáy vùng dẫn. Khi nhiệt độ 

thay đổi thì mức Fermi càng hạ xuống về phía giữa vùng cấm. 

Độ dẫn điện trong 

trường hợp này phụ 

thuộc vào nhiệt độ 

thông qua độ linh 

động e của electron. 

Nếu Nd nhỏ thì  e  

được xác định do tán 

xạ electron-phonon 

e  T 
-3/2

. Ngược lại 

nếu Nd lớn thì e 

được xác định do tán 

xạ của electron và 

tâm tạp chất  e  T 
+3/2

. Nhiệt độ bảo hòa 

TS có thể xác định 

bởi (5.3.12) bằng 

cách cho  = |Ed| : 

 TS = |Ed|/kBln(NC/Nd).       (5.3.14) 

Đối với bán dẫn có Ed = 0,01 eV, Nd = 10
16

 cm
-3

, thì TS  10K. 

EV

d

EC

(T)

  TS Ti                             T

E

H×nh 5.3.3 Sù phô thuéc cña vÞ trÝ møc Fermi trong b¸n dÉn t¹p chÊt

lo¹i n
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(c) Khi nhiệt độ tiếp tục tăng T > TS thì bắt đầu có sự chuyển liên vùng, lúc này 

nồng độ electron trong vùng dẫn là ne = Nd + nh. Khi nhiệt độ càng tăng thì nh càng tăng, 

đến một nhiệt độ Ti nào đó thì nh >> Nd, lúc đó ne  nh. Như vậy nồng độ electron ở 

vùng dẫn bằng nồng độ lổ trống ở vùng hóa trị, bán dẫn tạp chất trở thành bán dẫn 

thuần. Mức Fermi lúc này hạ xuống ở giữa vùng cấm (hình 5.3.3). Độ dẫn điện trong 

trường hợp này chính là độ dẫn thuần (5.2.18). Nhiệt  độ Ti được gọi là nhiệt độ thuần. 

Hình 5.3.4 chỉ đồ thị của sự phụ 

thuộc của lnd theo 1/T.  

5.3.3.2 Độ dẫn điện của bán dẫn 

loại p. 

Trong trường hợp bán dẫn loại p 

thì  số hạng N
(+)

d trong phương 

trình (5.3.2) bằng không, lúc đó 

phương trình (5.3.4) trở thành 

( )/

( )/

( )/

2

,

c B

a B

v B

E k T a
c E k T

E k T

v

N
N e

e

N e











 





(5.3.11) 

Hòan toàn tương tự như trường hợp bán dẫn loại n, ta có thể xác định được vị trí mức 

Fermi và độ dẫn của bán dẫn loại p. Hình 5.3.5 chỉ sự phụ thuộc của vị trí mức Fermi 

vào nhiệt độ trong bán dẫn loại p. 

BÀI TẬP CHƯƠNG V 

1. Chứng minh công thức (5.2.13). 

2. Tìm nồng độ và độ dẫn của bán dẫn tạp chất loại n khi nhiệt độ thấp. 

3. Trong mẫu bán dẫn Ge chứa 10
23

 m
-3

 nguyên tử Sn. Cho rằng ở nhiệt độ phòng toàn 

bộ nguyên tử đều bị ion hoá. Xác định nồng độ của electron và lổ trống. Cho rằng 

nồng độ electron được xác định chỉ bởi các tâm tạp chất. Từ đó tính điện trở suất 

của mẫu Ge ở nhiệt độ phòng. Cho độ linh động của electron và lổ trống lần lượt là 

0,38 và 0,18 (đơn vị của độ linh động là m
2
/Vs). 

4. Nồng độ acceptor trong bán dẫn loại p là 10
18

 m
-3

 . Mức năng lượng của acceptor là 

0,5 eV kể từ bờ trên của vùng hoá trị. Tính độ dẫn của bán dẫn ở nhiệt độ phòng và 

ở nhiệt độ của oxy lỏng (90K). Cho độ linh động của lổ trống trong vùng hoá trị là 

100cm
2
/V.s). Bỏ qua độ dẫn riêng của bán dẫn.  

 

i

lnd

     0    1/Ti    1/TS 1/T

H×nh 5.3.4: Sù phô thuéc cña ®é dÉn ®iÖn cña b¸n dÉn lo¹i n

vµo nhiÖt ®é

d

 



CÁC HIỆU ỨNG TRONG KIM LOẠI VÀ BÁN DẪN 

 

Trong chương này chúng ta sẽ xét một số hiện tượng tiêu biểu xảy ra trong kim loại và 

bán dẫn. Đó là hiệu ứng Hall, hiệu ứng quang dẫn và hiện tượng tiếp xúc. 

6.1 HIỆU ỨNG HALL 

Khi  vật dẫn có dòng điện chạy qua được đặt trong một từ trường đều có phương thẳng 

góc với phương của dòng điện thì trong vật dẫn sẽ xuất hiện một suất điện động, gọi là 

suất điện động Hall. Sức điện động này có phương thẳng góc với  mặt phẳng chứa vectơ 

mật độ dòng điện và vectơ cảm ứng từ. Như vậy có thể định nghĩa hiệu ứng Hall như 

sau: 

Hiệu ứng Hall là hiện tượng xuất hiện một  điện trường ngang khi vật dẫn được đặt 

trong  một từ trường vuông góc với phương của dòng điện. 

Ta lần lượt xét hiệu ứng Hall trong kim loại và bán dẫn 

6.1.1 HIỆU ỨNG HALL TRONG KIM LOẠI 

Xét một bản kim loại có tiết diện ngang (a x b), dài c,  với c rất lớn so với a và b. Giả sử 

dòng điện chạy qua bản và từ trường tác dụng vào bản có phương như hình 6.1.1 

   ,0,0)(E :Evµ            x


)B,0,0(:B , 

Lực Lorentz tác dụng lên electron chuyển động là 

   F


L = e v


 x B


.        (6.1. 1) 

Vì  v


 thẳng góc với B


 nên lực Lorentz có độ lớn 

 FL = evB. (6.1. 2) 

Phương của F


L thẳng góc  

mặt phẳng (xOz) và hướng 

theo chiều âm của trục Oy. 

Do tác dụng của lực F


L  

nên electron bị lệch khỏi 

phương chuyển động ban 

đầu  và hướng về phía  một 

mặt bên của bản (mặt 1). 

Do vậy, mặt (1) được tích 

điện âm, mặt (2) được tích 

điện dương, giữa hai mặt 

này xuất hiện một điện 

trường hướng từ mặt (2) 

 

F


H 

F


L B


 E


H 

c 

v


 j


 

y 

x 

z 

  (2)  + + +  + + + + + + + + + +    

b 

(1)                      

 

a 

H×nh 6.1.1 S¬ ®å minh ho¹ hiÖu øng Hall trong kim lo¹i 
 



CHƯƠNG VI: CÁC HIỆU ỨNG TRONG KIM LOẠI VÀ BÁN DẪN                                                          106 

sang mặt (1). Điện trường này được gọi là điện trường Hall E


H và nằm trong  mặt 

phẳng xOy. 

   E


H : (0, Ey, 0).  

Điện trường  Hall tác dụng  lên electron một lực F


H = e E


H, lực này hướng ngược chiều 

với lực Lorentz F


L nên có khuynh hướng làm cho electron chuyển động theo phương cũ. 

Thực nghiệm cho thấy điện trường Hall phụ thuộc vào cường độ từ trường B, mật độ 

dòng điện j và vào tính chất của vật dẫn 

   EH = RHjB,         (6.1. 3) 

trong đó RH là một hệ số tỉ lệ và được gọi là hằng số Hall. 

Hằng số Hall RH  được xác định như sau: 

Khi kim loại đạt trạng thái cân bằng thì lực Lorentz cân bằng với lực điện trường. Hay 

   evB = eEH.     vB = EH. 

Vận tốc chuyển động của electron được xác định từ hệ thức v = j/(ne). Từ đó 

   EH = jB/ne.         (6.1. 4) 

So sánh (6.1.3) và (6.1.4) ta được 

   RH = 1/ne.         (6.1. 5) 

Vì điện tích electron e <0 nên hằng số Hall đối với kim loại có giá trị âm. Từ bảng 

(4.1.1) ở chương IV, ta thấy một số kim loại hằng số Hall có giá trị dương theo thực 

nghiệm, trong lúc theo lý thuyết hằng số này phải có giá trị âm. Lý thuyết electron cổ 

điển không giải thích được điều mâu thuẫn này. Chỉ có thuyết electron lượng tử mới 

giải thích được điều này. 

6.1.2 HIỆU ỨNG HALL TRONG BÁN DẪN 

Ta xét bán dẫn có cả hai loại hạt mang. Mật độ dòng điện là 

   hhhee vnevn.ej


 . 

Vì j


 chỉ nằm trong mặt phẳng xOy nên ta viết thành phần của nó theo 2 trục x, y 

   

,

.

x e ex h h hx

y e ey h h hy

j n ev n e v

j n ev n e v

 

 
       (6.1.7) 

Ta có 

   )BxvE(v eee


 , 

nên 
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( . ),

( . ).

ex e x ey

ey e y ex

v E v B

v E v B





 

 
       (6.1.8) 

Thay biểu thức đầu ở (6.1.8) vào biểu thức sau, ta được 

   
2 2

[ ( . ) ],

        . ( . ) .

ey e y e x ey

e y e x e ey

v E E v B B

E E B B v

 

  

  

  
 

Coi từ trường là nhỏ, ta có thể bỏ qua số hạng luỹ thừa bậc hai của B, từ đó 

   
2 .ey e y e xv E E B          (6.1.9a) 

Tương tự đối với lỗ trống 

   
2 .hy h y h xv E E B          (6.1.9b) 

Từ (6.1.7) mật độ dòng jy có thể viết lại như sau 

  

h

2 2

2 2

e e h h h e h h

( . ) ( )

       (en e n ) (en e n ) .

y e ey h h eh e e y e x h h h y h x

y e y

j n ev n e v n e E B E n e E BE

E BE

   

   

     

   
 

Ở trạng thái cân bằng thì jy=0, nên 

   

2 2( )
.

( )

y e e h h h

x e e h h h

E en e n B

E en e n

 

 





      (6.1.10) 

Vì 

    EH = RHjxB = RHExB, 

nên 

   
B.

1
.

E

E
R

X

H
H


 .        (6.1.11) 

Vì    EH = Ey  và   = eh(ne|e| + nhh), với e = - eh  

nên (6.1.10) và (6.1.11) cho ta 

   
2

hheeh

2
ee

2
hh

H
)n||n(e

nn
R




 .      (6.1.12) 

Đây là biểu thức của hằng số Hall cho bán dẫn có hai loại hạt mang. 

Đối với  bán dẫn loại n ( và kim loại ) thì nh = 0 và (6.1.12) trở thành 

   0
e.n

1
R

e

n

H  .        (6.1.13) 

Đối với  bán dẫn loại p thì ne = 0 và (6.1.12) trở thành 
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   0
en

1
R

hh

p

H  .        (6.1.14) 

Trong trường hợp tổng quát, dấu của RH phụ thuộc vào dấu của tử số  của biểu thức 

(6.1.12). 

Nếu    nhh
2
 > nee

2
  thì  RH > 0, 

   nhh
2
 < nee

2
  thì  RH < 0. 

Điều này giải thích được dấu dương của hằng số Hall một số chất đã nêu ở bảng 6.1.1. 

Vì ở bán dẫn, nồng độ hạt mang phụ thuộc rất mạnh vào nhiệt độ nên hằng số Hall cũng 

phụ thuộc mạnh vào nhiệt độ. Trong cùng một bán dẫn có thể có trường hợp hằng số 

Hall có giá trị dương ở miền nhiệt độ này mà có giá trị âm ở miền nhiệt độ khác điều đó 

phụ thuộc vào quan hệ giữa hai số hạng  nhh
2
 và nee

2 
 khi nhiệt độ thay đổi. 

Ở nhiệt độ T > Ti khi mà tính dẫn thuần chiếm ưu thế thì ne  nh, lúc đó 

   
2

hehe

2

e

2

h

H
)|(|e.n

R



 .      (6.1.15) 

Trong trường hợp bán dẫn thuần khi  e = h thì hằng số Hall bằng không. 

6.1.3 ỨNG DỤNG CỦA HIỆU ỨNG HALL 

Từ các hệ thức (6.1.13), (6.1.14) ta thấy rằng nếu biết được dấu của hằng số Hall thì có 

thể xác định được dấu của điện tích hạt mang điện, nghĩa là xác định được loại bán dẫn. 

Mặt khác từ (6.1.13) ta có thể viết 

   RH = /ne.e  = /      = RH. 

Điều này cho ta xác định được độ linh động của hạt mang điện khi biết được hằng số 

Hall. 

6.2 LỚP CHUYỂN TIẾP P-N 

6.2.1 SỰ TẠO RA LỚP CHUYỂN TIẾP P-N 

Rõ ràng là không thể tạo ra lớp chuyển tiếp bằng cách đặt hai bán dẫn khác loại tiếp xúc 

với nhau theo phương pháp cơ học. Với sự tiến bộ của kỹ thuật chế tạo các linh kiện bán 

dẫn hiện nay thì lớp chuyển tiếp p-n được  tạo ra trong quá trình nuôi tinh thể. Sau đây 

chúng ta sẽ xét một vài phương pháp tạo ra lớp chuyển tiếp p-n.  

Phương pháp hợp kim hoá: Đặt một mảnh chất In trên một miếng bán dẫn Ge loại n. 

Sau đó đặt chúng trong lò nung đến nhiệt độ 500600 
0
C trong môi trường khí Hydro 

hoặc Argon (hình 6.2.1a). Khi In nóng chảy, các nguyên tử In sẽ khuếch tán vào trong 

Ge (hình 6.2.1b). Sau khi In nóng chảy và bảo hòa với Ge, ta làm nguội tấm Ge. Lúc 

này lớp Ge có pha In sẽ có tính dẫn loại p. Vì vậy ta có một lớp tiếp xúc p-n tại biên 

giới của mẫu Ge loại n chưa bị In khuếch tán và lớp Ge pha In có tính dẫn loại p (hình 

6.2.1c). Lớp In còn dư trên bề mặt của mẫu Ge được dùng như một contact ohmic. 
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Phương pháp khuếch tán: Có thể tạo ra lớp chuyển tiếp bằng cách khuếch tán tạp chất 

acceptor vào trong bán dẫn loại n hoặc tạp chất donor vào bán dẫn loại p. Quá trình 

khuếch tán có thể tiến hành ở pha hơi, lỏng hoặc rắn. Sự xuyên sâu của chất khuếch tán 

và độ sâu của lớp chuyển tiếp được xác định bởi nhiệt độ và thời gian của quá trình 

khuếch tán. 

Phương pháp epitaxy: Đây là phương pháp được dùng phổ biến nhất hiện nay. Lớp 

chuyển tiếp p-n được tạo ra bằng cách cho lắng đọng hóa học một lớp màng mỏng chất 

bán dẫn loại p lên bề mặt một mẫu bán dẫn loại n. 

Phương pháp cấy ion: Phương pháp này được ứng dụng trong những năm gần đây. 

Trong phương pháp này các ion tạp chất có loại xác định được bắn tới bề mặt bán dẫn. 

Vì các ion có năng lượng cao (50- 300 keV) nên chúng xuyên sâu vào trong mẫu chất 

bán dẫn và tạo nên các miền có tính dẫn khác nhau. 

6.2.2 TRẠNG THÁI CÂN BẰNG CỦA LỚP CHUYỂN TIẾP 

Trong miền bán dẫn loại n có hai loại hạt mang: 

 - Hạt mang cơ bản là electron, nồng độ là ne. 

 - Hạt mang không cơ bản là lỗ trống, nồng độ n
0
h. 

Trong miền bán dẫn loại p có: 

 - Hạt mang cơ bản là lỗ trống, nồng độ nh. 

 - Hạt mang không cơ bản là electron, nồng độ là n
0
e. 

Nồng độ hạt mang cơ bản cỡ 10
16

 cm
3

. Nồng độ hạt mang không cơ bản cỡ 10
10

 cm
3

. 

Vì có sự chênh lệch nồng độ giữa hạt mang điện cơ bản và không cơ bản (nồng độ 

electron ở miền bán dẫn loại n lớn hơn nồng độ electron ở miền bán dẫn loại p cỡ 1 triệu 

lần và nồng độ lỗ trống ở miền bán dẫn loại p lớn hơn nồng độ lỗ trống ở miền bán dẫn 

loại n cũng cỡ 1 triệu lần) nên có sự khuếch tán các hạt mang từ miền nọ sang miền kia 

qua lớp tiếp xúc: electron từ miền n sang miền p và lỗ trống từ miền p sang miền n. Do 

sự dịch chuyển này mà miền n (lân cận lớp tiếp xúc) sẽ tích điện dương và ở miền p (lân 

cận lớp tiếp xúc) sẽ tích điện âm. Như vậy trong khối bán dẫn ở lân cận mặt phân cách 

hình thành nên một lớp điện tích không gian tích điện trái  dấu, gọi là lớp điện kép. Từ 

In nãng ch¶y

b¶o hßa víi Ge      In

 (a) (b) (c)

H×nh 6.2.1: Sù chÕ t¹o líp chuyÓn tiÕp p-n b»ng ph­¬ng ph¸p hîp kim hãa

Ge

Ge lo¹i pGe lo¹i n
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đó mà xuất hiện một điện trường hướng từ miền n sang miền p, gọi là điện trường tiếp 

xúc E


C. Điện trường tiếp xúc sẽ ngăn cản sự dịch chuyển các hạt cơ bản nên sự dịch 

chuyển này ngừng lại khi bán dẫn đạt trạng thái cân bằng. Về mặt  cấu trúc vùng trong 

quá trình dịch chuyển của các hạt mang thì các mức Fermi sẽ thay đổi vị trí. Mức n của 

bán dẫn loại n hạ xuống còn mức p của bán dẫn p được nâng lên.  

Ở trạng thái cân bằng thì 2 mức này sẽ ngang nhau. Hình 6.2.2 chỉ sơ đồ năng lượng của 

lớp chuyển tiếp. Ở trong phạm vi lớp chuyển tiếp các mức năng lượng bị uốn cong, ở xa 

lớp chuyển tiếp nơi không có điện trường tiếp xúc, các mức năng lượng là các đường 

thẳng nằm ngang. Giữa các mức năng lượng tương ứng ở hai phía của lớp chuyển tiếp 

có sự chênh lệch năng lượng E. Như vậy năng lượng của hạt mang điện ở hai phía có 

một sự chênh lệch E ứng với sự chênh lệch điện thế 0. Lúc này ta nói giữa hai phần 

của bán dẫn có một hàng rào thế cao 0. Vì trước khi tiếp xúc mức Fermi tương ứng ở 

hai bán dẫn là n và p nên 

   0 = n  p. 

Phép tính cho thấy  

  0  = (e/2 e0.e)(Nd.d
2

n + Na.d
2
p ).      (6.2. 1) 

Ta gọi dn và dp lần lượt là bề dày của lớp điện tích không gian ở miền n và miền p thì bề 

dày toàn phần của lớp điện kép là 

   d = dn + dp  .        (6.2. 2) 

EC

E = e0

E = e0

EC

EV

EV

EC

p n

       d

dp  dn

        + + +

P         + + +         n
        + + +

H×nh 6.2.2: Tr¹ng th¸i c©n b»ng cña líp chuyÓn tiÕp
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Chiều dày dn và dp được tìm theo lập luận sau 

Mật độ điện tích không gian ở miền p là  

   rp =  eNa.         (6.2. 3a) 

Mật độ điện tích không gian ở miền n là  

   rn = + eNd.         (6.2. 3b) 

Trong (6.2.3) Na và Nd lần lượt là nồng độ nguyên tử tạp chất cho và tạp chất nhận. 

Tổng đại số điện tích trong một hình trụ chiều cao d = dn + dp đáy có diện tích bằng đơn 

vị  là      eNa dp+ eNd dn. Ở trạng thái cân bằng thì tổng điện tích này bằng không 

    eNa dp+ eNd dn = 0.       (6.2. 4)

  

Từ đó ta được 

   Na dp =  Nd dn.        (6.2. 5) 

Từ (6.2.5) và (6.2.2) ta tìm được biểu thức liên hệ giữa dn và dp. 

   n

a

d
p d

N

N
d  .        (6.2. 6) 

Như vậy khi Nd > Na thì  dp > dn và ngược lại. Còn khi Nd = Na thì  dp = dn.  

Độ dài của lớp điện tích không gian tìm được từ (6.2.1), (6.2.2) và (6.2.5) 

   
ad

adoo

N.N

NN

e

2
d


 .      (6.2. 7) 

Bây giờ ta xét tác dụng của điện trường tiếp xúc E


C. 

Điện trường tiếp xúc E


C  ngăn cản chuyển động của các hạt mang cơ bản và thúc đẩy 

chuyển động  của các hạt mang không cơ bản. Khi E


C có giá trị xác định thì dòng hạt 

mang cơ bản và không cơ bản cân bằng nhau  do đó mật độ dòng qua lớp chuyển tiếp 

bằng 0. 

6.2.3 TÁC DỤNG CHỈNH LƯU CỦA LỚP CHUYỂN TIẾP 

Trước hết ta xác định biểu thức của mật độ dòng điện của các loại hạt mang qua lớp 

chuyển tiếp. Gọi: 

 + jnp là mật độ dòng của electron từ miền n sang miền p (hạt mang cơ bản) 

 + j
(0)

 pn là mật độ dòng của electron từ miền p sang miền n (hạt mang không cơ bản) 

 + jh, pn là mật độ dòng của lỗ trống từ miền p sang miền n (hạt mang cơ bản) 

 + j(0)h,np là mật độ dòng của lỗ trống từ miền n sang miền p (hạt mang không cơ bản) 
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Mật độ dòng của các hạt mang không cơ bản được xác định như sau 

   j
(0)

 pn = en
(0)

epve ,        (6.2. 8) 

trong đó n
(0)

ep là nồng độ electron ở miền bán dẫn loại p; ve là vận tốc khuếch tán trung 

bình của electron từ miền p sang miền n. Ta có  

        ve =  Le/e,        (6.2. 9)  

trong đó Le được gọi là độ dài khuếch tán, nghĩa là độ dài trung bình mà electron 

khuếch tán từ biên tiếp xúc vào sâu trong bán dẫn trong khoảng thời gian e. 

Vậy 

   
e

e
)0(

ep)0(
pn

L|e|n
j


 .       (6.2. 10) 

Tương tự, dòng lỗ trống từ miền n sang miền p là 

   
h

hh
)0(

hn)0(
np,h

Len
j


 .       (6.2. 11) 

Bây giờ ta xét hiện tượng xảy ra khi lớp chuyển tiếp được mắc vào một thế  hiệu ngoài. 

Ta xét hai trường hợp sau    

6.2.3.1 Dòng thuận 

Khi hiệu điện thế ngoài V có cực dương nối với miền p, cực âm nối với miền n, thì ta 

nói thế hiệu ngoài được mắc theo chiều thuận. Điện trường do thế hiệu ngoài gây ra 

(điện trường ngoài) ngược chiều với điện trường tiếp xúc. Vì vậy điện trường ngoài E


 

có tác dụng thúc đẩy dòng hạt mang cơ bản, trong lúc dòng hạt  mang không cơ bản 

không ảnh hưởng bởi điện trường ngoài. Vì mặt năng lượng ta thấy, hàng rào thế đối 

với hạt mang cơ bản giảm  từ 0  0 V (hình 6.2.3). Vì xác suất  vượt rào thế tuân 

theo thống kê Boltzmann ( w  e 
-U/kBT

) nên khi hàng rào thế giảm một lượng eV thì mật 

độ dòng tăng một lượng e
 eV/kBT

 lần  so với giá trị cân bằng. Do đó mật độ dòng của 

electron từ miền n sang miền p là 

   
Tk/eV)0(

pnnp
Bejj  .        (6.2. 12) 

Tương tự dòng lỗ trống từ miền p sang miền n là 

   
Tk/eV)0(

np,hpn,h
Bejj  .       (6.2. 13) 

Dòng toàn phần qua lớp chuyển tiếp khi có hiệu thế thuận được gọi là dòng thuận và có 

dạng 

   jf = jnp + jh,pn - (j
(0)

pn + j
(0)

h,np ) = (j
(0)

pn + j
(0)

h,np)(e 
eV/kBT

  1) 



CHƯƠNG VI: CÁC HIỆU ỨNG TRONG KIM LOẠI VÀ BÁN DẪN                                                          113 

      =   1 -
Tk/eV

h

hh
)0(

hn

e

e
)0(

ep
Be

LenL|e|n



















, 

hay 

    1 -
Tk/eV

sf
Bejj  ,       (6.2. 14) 

với  

   
h

hh
)0(

hn

e

e
)0(

ep

s

LenL|e|n
j





      (6.2. 15) 

là dòng của các hạt mang không cơ bản. Dòng này có giá trị rất bé so với dòng của hạt 

mang cơ bản. 

6.2.3.2 Dòng ngược 

Bây giờ cực dương của hiệu thế ngoài nối với miền n và cực âm nối với miền p (hiệu 

điện thế ngược). Trong trường hợp này điện trường ngoài cùng chiều với điện trường 

tiếp xúc E


C, vì vậy dòng hạt mang cơ bản sẽ bị ngăn cản, trong lúc đó dòng hạt mang 

không cơ bản vẫn không bị ảnh hưởng. 

Lý luận như trường hợp dòng thuận ta thấy trong  trường hợp này mật độ dòng của dòng 

hạt mang cơ bản giảm đi một lượng exp(eV/kBT) lần so với giá trị cân bằng. Về mặt 

e(0-V)

 eV

    E


C

 E



     +

e(0-V)

EC

EV

EV

EC

p

n

       d

dp  dn

      + + +

P       + +  + n
      + + +

H×nh 6.2.3: Tr¹ng th¸i cña líp chuyÓn tiÕp khi cã hiÖu thÕ thuËn
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năng lượng ta thấy hàng rào thế đối với hạt mang cơ bản tăng từ 0  0 + V       

(hình 6.2.4). Mật độ dòng của hạt mang điện có dạng 

   Tk/eV)0(
pn,hpn,h

Tk/eV)0(
pnnp

BB ejjejj


 vµ          .   (6.2. 16) 

Như vậy dòng toàn phần qua lớp chuyển tiếp là 

    1 -
Tk/eV

sr
Bejj


 .       (6.2. 17) 

 

6.2.3.3 Đặc trưng Volt- Ampère của lớp chuyển tiếp 

Trong trường hợp tổng quát, dòng điện qua lớp chuyển tiếp khi có thế hiệu ngoài là  

    1ejj
Tk/eV

s
B 


,       (6.2. 18) 

trong đó đấu (+) chỉ dòng thuận, dấu () chỉ dòng ngược. 

Khi hiệu thế ngoài tăng (V  )  thì  

   jr  jS  

và   jf  jSe 
eV/kBT

 .        (6.2. 19) 

Đồ thị của dòng qua lớp chuyển tiếp theo hiệu thế ngoài (đặc trưng volt-ampère)  được 

cho ở hình 6.2.5. Từ đồ thị ta thấy khi  V<0 thì j =  jS.  Khi V tăng theo chiều dương 

 eV

    E


C

  E


 +    

e(0+V)

e(0+ V)

EC

EV

EV

EC

p

n

       d

dp  dn

       + + +

P        + + +            n
       + + +

H×nh 6.2.4: Tr¹ng th¸i cña líp chuyÓn tiÕp khi cã hiÖu thÕ ng­îc
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thì dòng diện qua lớp chuyển tiếp tăng theo hàm mũ. Hiện tượng dòng điện qua lớp 

chuyển tiếp chỉ theo một chiều nhất định được gọi là hiện tượng chỉnh lưu. Cần chú ý là 

khi hiệu điện thế ngoài V tăng theo chiều âm đến một giá trị nào đó thì dòng j lại tăng 

rất đột ngột. Hiệu điện thế ở đó j có bước nhảy đột ngột được gọi là hiệu thế đánh thủng 

Vbd. Lúc đó lớp chuyển tiếp sẽ bị hỏng và không còn tác dụng chỉnh lưu nữa. Tỉ số dòng 

thuận và dòng ngược ứng với cùng một thế hiệu ngoài được gọi là hệ số chỉnh lưu 

   
1e

1e

j

j
Tk/eV

Tk/eV

r

f

B

B







.       (6.2. 20) 

Hệ số chỉnh lưu phụ thuộc vào nhiệt độ. Khi nhiệt độ tăng thì nồng độ hat mang không 

cơ bản tăng lên và do đó mật độ 

dòng hạt không cơ bản tăng. Ở 

nhiệt độ đủ cao   T > Ti, dòng hạt 

này trở nên đáng kể và bằng dòng 

hạt mang cơ bản, bán dẫn tạp chất 

trở thành bán dẫn thuần. Trong 

trường hợp này lớp chuyển tiếp 

mất tác dụng chỉnh lưu. Mỗi loại 

lớp chuyển tiếp thường hoạt động 

dưới một nhiệt độ giới hạn Tgh nào 

đó. Ví dụ:  Lớp chuyển tiếp làm 

bằng Ge thì Tgh = 75 
0
C ; lớp 

chuyển tiếp làm bằng Si thì        

Tgh = 150 
0
C.    

6.3 HIỆU ỨNG QUANG DẪN 

Trong phần này ta sẽ khảo sát sự thay đổi độ dẫn điện của bán dẫn khi chịu tác dụng của 

ánh sáng. 

6.3.1 HẠT MANG CÂN BẰNG VÀ KHÔNG CÂN BẰNG 

Ta đã biết rằng trong bán dẫn sự sinh hạt mang xảy ra do nhiệt khi bán dẫn có nhiệt độ  

T > 0K . Lúc đó xảy ra các sự chuyển electron và lỗ trống. Sự chuyển liên vùng làm 

sinh ra các electron và lỗ trống ở vùng dẫn và vùng hóa trị với số lượng bằng nhau. Sự 

chuyển giữa mức donor và vùng dẫn chỉ sinh ra electron cho vùng dẫn. Sự chuyển giữa 

mức acceptor và vùng hóa trị sinh ra lỗ trống cho vùng hóa trị. Đồng thời với quá trình 

sinh thì cũng có quá trình tái hợp trong đó một electron gặp một lỗ trống và kết quả là 

một cặp hạt mang bị biến mất. Khi bán dẫn ở một nhiệt độ nhất định, một trạng thái cân 

bằng được thiết lập giữa  quá trình sinh hạt mang và quá trình tái hợp. Lúc đó các hạt 

mang trong bán dẫn được gọi là hạt mang cân bằng. 

Ngoài sự sinh hạt mang do nhiệt, các hạt mang còn được kích thích do các nguyên nhân 

khác như: chiếu ánh sáng vào bán dẫn, chiếu chùm ion vào bán dẫn, bơm hạt mang vào 

H×nh 6.2.5: §Æc tr­ng Volt-AmpÌre cña líp chuyÓn tiÕp

pn.

       V

       j

       Vbd

    jS
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bán dẫn...Các hạt mang sinh ra do các nguyên nhân này được gọi là hạt mang không cân 

bằng. Tổng số hạt mang ở vùng dẫn và vùng hoá trị là 

   ne = ne0 + ne;  nh = nh0 + nh ,     (6.3.1) 

trong đó ne0 và nh0 nồng độ hạt mang cân bằng , ne và  nh  là nồng độ hạt mang không 

cân bằng tại thời điểm t, khi bán dẫn ở một nhiệt độ nhất định. Mỗi một hạt mang không 

cân bằng có một thời gian sống nào đó trước khi bị tái hợp. Vì vậy ta đưa ra thời gian 

sống trung bình cho electron e và thời gian sống trung bình cho lỗ trống h.  Quá trình 

sinh hạt mang được đặc trưng bởi tốc độ sinh g, đó chính là  số hạt mang sinh ra trong 

một đơn vị thể tích bán dẫn trong thời gian 1 giây. Quá trình tái hợp được đặc trưng bởi 

tốc độ tái hợp R, đó chính là số hạt mang bị tái hợp trong 1 đơn vị thể tích trong 1 giây. 

Tốc độ tái hợp đối với electron và lỗ trống là 

   

( )
,

( )
.

e e
n

h h
h

dn d n
R

dt dt

dn d n
R

dt dt


   


   

      (6.3. 2a) 

Dấu trừ ở (6.3.1) chứng tỏ sự tái hợp làm giảm số hạt mang.  

Giả sử ánh sáng gây ra trong bán dẫn các hạt mang không cân bằng với nồng độ 

electron và lỗ trống bằng nhau. Tại thời điểm chúng có nồng độ ne0 và nh0., nguồn 

ánh sáng bị ngắt thì nồng độ hạt mang sẽ giảm dần do sự tái hợp. Vì các hạt mang 

không cân bằng có thời gian sống trung bình là n và h nên tốc độ tái hợp của chúng là  
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,
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.

e e
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e

h h
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d n n
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d n n
R

dt





 
  

 
  

      (6.3. 1b) 

Từ 2 phương trình (6.3.2b) ta được 

/

0

/

0

,

.

e

h

t

e e

t

h h

n n e

n n e









  

  
  (6.3.2) 

   

Như vậy khi  t =  thì n = n/e. Điều này 

có nghĩa là  chính là thời gian để nồng độ 

hạt mang giảm đi e lần sau khi ngừng tác 

dụng của ánh sáng. Hình (6.3.1) diễn tả sự 

phụ thuộc của nồng độ hạt mang không cân 

bằng khi có ánh sáng và khi ngừng tác dụng 

của ánh sáng. 

T¾t ¸nh s¸ng

t


n0

n

H×nh 6.3.1: §å thÞ phô thuéc nång ®é h¹t mang

kh«ng c©n b»ng vµo thêi gian khi cã vµ kh«ng cã

¸nh s¸ng

ChiÕu ¸nh s¸ng T¾t ¸nh s¸ng
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Sự tái hợp hạt mang có thể xảy ra theo các cơ chế khác nhau: electron có thể từ vùng 

dẫn trở về vùng hóa trị một cách 

trực tiếp hoặc có thể từ vùng dẫn 

trở về vùng hóa trị một cách gián 

tiếp thông qua các mức tạp chất 

(hình 6.3.2). Trong cả hai loại tái 

hợp bán dẫn giải phóng một lượng 

năng lượng  bằng bề rộng của vùng 

cấm Eg. Năng lượng có thể được 

giải phóng dưới dạng lượng tử ánh 

sáng (photon), hoặc dưới dạng nhiệt 

(phonon). Lý thuyết và thực nghiệm 

cho thấy tái hợp trực tiếp xảy ra chủ 

yếu trong bán dẫn có bề rộng vùng 

cấm hẹp ở nhiệt độ khá cao (từ 

nhiệt độ phòng trở lên. Ở bán dẫn 

có bề rộng vùng cấm lớn thì tái hợp 

diễn ra theo cơ chế gián tiếp là chủ yếu.  

6.3.2 HIỆU ỨNG QUANG DẪN 

Ta đã biết ở nhiệt độ T > 0K thì trong bán dẫn có tồn tại các hạt mang cân bằng. Các hạt 

mang này gây ra độ dẫn của bán dẫn, ta gọi là độ dẫn do nhiệt hay độ dẫn tối. Khi bán 

dẫn được chiếu sáng thì ngoài các hạt mang cân bằng trong bán dẫn còn có các hạt 

mang không cân bằng do sự chuyển hạt mang dưới tác dụng của năng lượng ánh sáng. 

Hiện tượng giải phóng electron do tác dụng của ánh sáng được gọi là hiệu ứng quang 

điện trong. Lúc đó độ dẫn của bán dẫn tăng lên. Phần độ dẫn tăng thêm do ánh sáng 

được gọi là quang dẫn. Giả sử khi được chiếu sáng nồng độ hạt mang không cân bằng 

trong bán dẫn là ne và nh . Lúc đó, biểu thức của quang dẫn là  

    = ph = ee ne + ehh nh .     (6.3. 3) 

Như vậy để có hiện tượng quang dẫn xảy ra thì năng lượng của ánh sáng phải thoả mãn 

các điều kiện nào đó. Đối với bán dẫn thuần điều kiện đó là h  Eg. Trong lúc đối với 

bán dẫn tạp chất thì h  Eim, trong đó Eim là năng lượng ion hóa tạp chất.  

Ta giới hạn ở việc xét quang dẫn trong bán dẫn thuần. Trong trường hợp này ta có      

ne =  nh , vì vậy (6.3.4) trở thành  

   ph = eh(|e| + h )ne.       (6.3. 4) 

Để xác định ph ta cần tìm ne 

Số electron  sinh ra ở vùng dẫn trong khoảng thời gian dt được xác định bởi biểu thức 

   dN1 = (gT + gph)dt,       (6.3. 5) 

EV

Ed

EC

(3)

(2)

(1)

H×nh 6.3.2: Sù t¸i hîp c¸c h¹t mang trong b¸n dÉn:

(1)  t¸i hîp trùc tiÕp; (2) + (3)  t¸i hîp gi¸n tiÕp qua

møc t¹p chÊt
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trong đó gT là số electron sinh ra trong một đơn vị thời gian do tác dụng của nhiệt; gph là 

số electron sinh ra trong một đơn vị thời gian do tác dụng của ánh sáng.  

Số cặp electron và lỗ trống mất đi do quá trình tái hợp là 

   dN2 = nenhdt,        (6.3. 6) 

trong đó  được gọi là hệ số tái hợp; ne ; nh là nồng độ electron và lỗ trống toàn phần 

(bằng tổng của hạt mang sinh ra do nhiệt và do ánh sáng) 

   ne = ne,T + ne,  

   nh = nh,T + nh . 

Ở trạng thái dừng thì quá trình sinh cân bằng với quá trình tái hợp, nghĩa là dN1 = dN2 . 

Hay 

   gT + gph   =  nenh =  ne
2
.       (6.3. 7) 

Từ (6.3.8) ta được 

   

2/1

phTe )gg(
1

n 










 .      (6.3. 8) 

Trong trường hợp chưa có ánh sáng thì (6.3.9) trở thành  

   TT,e g
1

n


 . 

Nồng  độ hạt mang không cân bằng là 

   TphTT,eee ggg(
1

nnn 


 .   (6.3. 9) 

Ta xét hai trường hợp của chế độ chiếu sáng 

 (a) Chiếu sáng yếu: Lúc đó sự sinh hạt mang do ánh sáng rất nhỏ so với sự sinh 

hạt mang do nhiệt gph << gT. Dùng phép tính gần đúng: 
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Từ đó (6.3.10) trở thành  

   
T

ph

e
g2

g
n


 .        (6.3. 10) 

Ta biết tốc độ sinh hạt gph phụ thuộc vào cường độ ánh sáng theo hệ thức 

   gph = kJ ,            với k là hệ số tỉ lệ 

Vì vậy, quang dẫn có biểu thức 
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với b là số hạng ở trong ngoặc ( ). Vì vậy ta có thể kết luận rằng khi chiếu sáng yếu thì 

dòng quang dẫn tỉ lệ bậc nhất vào cường độ sáng. 

 (b) Trường hợp chiếu sáng mạnh thì gph >> gT . Lúc đó biểu thức của ne trở 

thành 

   ne =  /gph   . 

Dòng quang dẫn trong trường hợp này là 

   J.
k

|)|(e ehhph


 .      (6.3. 12) 

Vậy khi chiếu sáng mạng thì dòng quang dẫn tỉ lệ với căn bậc hai của cường độ sáng 

Cần lưu ý rằng trong một số trường hợp độ dẫn của bán dẫn khi được chiếu sáng lại nhỏ 

hơn so với trường hợp khi chưa chiếu sáng. Trong trường hợp này ta có hiện tượng 

quang dẫn âm (ph <0), nghĩa là ánh sáng làm giảm độ dẫn của bán dẫn. Điều này có thể 

giải thích như sau: electron và lỗ trống do ánh sáng sinh ra ở gần bề mặt chiếu sáng 

khuếch tán vào sâu trong bán dẫn, và do đó khả năng tái hợp các hạt mang tăng lên. 

Điều này làm giảm nồng độ hạt mang, do đó độ dẫn của bán dẫn giảm. 

Trong hiện tượng quang dẫn nhiệt độ đóng vai trò rất quan trọng. Khi nhiệt độ giảm thì 

nồng độ hạt mang điện được kích thích do nhiệt giảm, điều này sẽ làm giảm sự tái hợp 

của các hạt mang không cân bằng. Vì vậy độ lớn của dòng quang dẫn tăng lên, đồng 

thời tỉ số giữa dòng tối và dòng sáng cũng được nâng lên.  

6.3.3 EXCITON  

Ta đã biết trong hiện tượng quang dẫn, 

do tác dụng của ánh sáng electron từ 

vùng hóa trị chuyển lên vùng dẫn và trở 

thành electron tự do. Tuy nhiên, đôi khi 

xảy ra trường hợp electron bị kích thích 

tuy tách khỏi liên kết với nguyên tử mẹ 

do tác dụng của ánh sáng nhưng vẫn 

chưa trở thành electron tự do mà còn 

liên kết yếu với nguyên tử mẹ. Kết quả 

là có sự tạo thành một hệ electron-lỗ 

trống gọi là exciton ( theo cách gọi của 

Ya. I. Frenkel). Exciton có thể xem 

tương tự như  một nguyên tử Hydro ở 

trạng thái kích thích. Chúng đều là một hệ gồm 1 electron chuyển động xung quanh một 

điện tích dương và có phổ năng lượng rời. Hình 6.3.3 chỉ các sơ đồ vùng năng lượng 
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của bán dẫn khi có sự tạo thành exciton. Các  mức năng lượng của exciton nằm trong 

vùng cấm, ngay sát dưới đáy vùng dẫn. Vì exciton là một hệ trung hòa điện nên sự xuất 

hiện của chúng không làm tăng thêm các hạt mang  trong bán dẫn, vì vậy không kèm 

theo hiện tượng quang dẫn.  

Theo quan điểm hiện nay thì sự tạo thành exciton trong một vài trường hợp có thể gây 

ra quang dẫn. Exciton sinh ra khi chuyển động lang thang trong tinh thể sẽ va chạm với 

phonon, các tâm tạp chất hoặc các sai hỏng khác của mạng tinh thể và do đó electron và 

lỗ trống trong exciton sẽ tái hợp lại hoặc phân tách thành 1 cặp hạt mang tự do. Trong 

trường hợp đầu, năng lượng kích thích được truyền cho mạng tinh thể hoặc được bức xạ 

dưới dạng lượng tử ánh sáng (sự phát huỳnh quang). Trong trường hợp sau, do có sự tạo 

thành hạt mang nên xảy ra hiện tượng quang điện.  

6.3.4 ỨNG DỤNG CỦA HIỆNTƯỢNG QUANG DẪN 

6.3.4.1 Quang trở 

Hiệu ứng quang dẫn được ứng dụng để tạo ra các quang trở. Một quang trở gồm một 

màng mỏng bán dẫn được làm lắng đọng (deposit) trên một đế cách điện. Màng mỏng 

bán dẫn được bảo vệ bằng một lớp mỏng chất hữu cơ. Dòng điện qua bán dẫn được đưa 

ra mạch ngoài bằng các điện cực (hình 6.3.4). Quang trở thường được làm từ bán dẫn 

cadmium sulfide (CdS), đó là một chất nhạy quang nên dòng quang dẫn có thể cao hơn 

dòng tối  10
5
 10

6
 lần.  Ngoài ra người ta còn dùng chất sulfide chì (PbS) là chất rất 

nhạy với ánh sáng hồng ngoại 

xa. Việc dùng quang trở có 

nhiều tiện lợi hơn so với tế bào 

quang điện vì chúng có độ nhạy 

cao.  

6.3.4.2  Chụp ảnh điện tử 

Hiệu ứng quang trong được ứng 

dụng trong ký thuật chụp ảnh 

được gọi là phép chụp ảnh điện 

tử (electrophotography). Kỹ 

thuật này được mô tả như sau: 

Một màng mỏng chất nhạy 

quang (ZnO) được làm lắng 

đọng trên bề mặt một tờ giấy. 

Trước khi chụp ảnh, màng chất 

bán dẫn được làm cho tích điện âm. Khi ảnh cần chụp được chiếu lên tờ giấy thì các 

điện tích bề mặt ở các phần được chiếu sáng sẽ thoát ra khỏi màng bán dẫn và do đó sẽ 

để lại hình ảnh tích điện của vật trên giấy sau khi chụp. Để rửa ảnh người ta phun lên tờ 

giấy một loại sơn khô đặc biệt (gọi là toner). Các phân tử của toner được lắng động trên 

phần tích điện âm của giấy làm cho ảnh được rửa. Để cố định hình ảnh trên giấy sau khi 

§iÖn cùc kim lo¹i

Líp ¸o b¶o vÖ

Mµng máng chÊt b¸n dÉn

§Õ c¸ch ®iÖn

H×nh 6.3.4: S¬ ®å biÓu diÔn cÊu t¹o cña mét quang trë
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rửa, người ta nung tờ giấy đến nhiệt độ sao cho các phân tử toner nóng chảy và bám 

chặt vào giấy ảnh.   

6.3.4.3 Máy đếm bán dẫn 

Ngoài ánh sáng hiệu ứng quang điện trong còn có thể xảy ra bằng cách chiếu lên bán 

dẫn các chùm hạt electron, ion, hạt ... Các hạt như thế khi đi vào bán dẫn sẽ gây ra sự 

sinh các hạt mang không cân bằng và làm tăng độ dẫn của bán dẫn. Vì số hạt mang sinh 

ra tỉ lệ với số hạt đi vào bán dẫn nên số hạt đến bán dẫn có thể được xác định bằng cách 

đo sự thay đổi dòng điện qua bán dẫn khi được chiếu xạ. Đây là nguyên tắc để chế tạo 

máy đếm hạt bằng bán dẫn. Để tăng cường độ nhạy của máy đếm, dòng điện qua bán 

dẫn thường được khuếch đại nhờ các dụng cụ điện tử chuyên dụng (ví dụ như lock-in 

amplifier). Máy đếm bán dẫn hiện nay được sử dụng rộng rãi trong nghiên cứu hạt nhân, 

trong khoa học không gian, trong y học... 

6.4 SỰ PHÁT QUANG 

6.4.1 KHÁI NIỆM VỀ SỰ PHÁT QUANG 

Ta  đã biết mọi vật được nung nóng (ở nhiệt độ T >0K) đều phát bức xạ nhiệt mà thành 

phần phổ của nó phụ thuộc vào nhiệt độ của vật. Tuy nhiên, sự phát bức xạ do nhiệt 

không phải là quá trình duy nhất. Các vật có thể phát xạ ánh sáng do các kích thích khác 

như ánh sáng nhìn thấy hoặc ánh sáng tử ngoại, tia X, tia , electron hoặc các hạt khác. 

Vật cũng có thể bức xạ khi được đặt trong điện trường... Ánh sáng phát ra có thể ở trong 

miền khả kiến của phổ mặc dầu nhiệt độ của vật khá thấp.  Sự phát xạ ánh sáng trong 

trường hợp này được gọi là sự phát quang. Nếu sự phát quang gây ra bởi ánh sáng thì 

được gọi là sự quang phát quang. Sự phát quang có các tính chất sau: 

 (i) Khác với sự phát bức xạ nhiệt là quá trình cân bằng, sự phát quang là quá trình 

bức xạ không cân bằng. Nếu một vật phát quang được đặt trong một hốc (cavity) có 

thành phản xạ tuyệt đối thì bức xạ phản xạ sẽ bị vật hấp thụ và bị chuyển thành năng 

lượng của dao động nhiệt của các nguyên tử của vật. Vì vậy sự phát quang sẽ tắt dần và 

toàn bộ năng lượng của chất phát quang sẽ chuyển thành nhiệt. 

 (ii) Sự phát ánh sáng trong quá trình phát quang còn tiếp tục ít nhất khoảng 10
10

 s 

sau khi ngừng kích thích. Thời gian phát quang đối với các chất khác nhau thì rất khác 

nhau. Sự phát quang có thời gian xảy ra dưới 10
6 

s  thì được gọi là huỳnh quang, trong 

lúc sự phát lân quang có thời gian xảy ra lớn hơn 10
5

s -10
6 

s . 

6.4.2  CÁC ĐẶC TRƯNG CỦA SỰ PHÁT QUANG 

6.4.2.1 Định luật Stokes 

Năm 1852 Stokes
(*)

 lần đầu tiên phát biểu về sự phát quang như sau: 

                                                 
(*)

Stokes, Sir George Gabriel (1819-1903), Nhà toán học và vật lý học người Anh, giáo sư đại học 

Cambridge chuyên nghiên cứu về toán lý, đặc biệt là về chuyển động sóng, về chuyển động của vật rắn 

trong lưu chất, về sự phát huỳnh quang và về khúc xạ ánh sáng.  
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Bước sóng của ánh sáng mà vật phát ra trong hiện tượng quang phát quang thì lớn hơn 

bước sóng do vật hấp thụ. 

Hình 6.4.1 chỉ phổ của bức xạ phát quang và bức xạ kích thích. Ta thấy phần phổ của 

bức xạ phát quang nằm về 

phía sóng dài so với bức xạ 

kích thích. Tuy nhiên, trong 

nhiều trường hợp hai phổ 

này có phần chồng lên nhau. 

Người ta gọi phần phổ phát 

quang có bước sóng nhỏ hơn 

bước sóng của ánh sáng kích 

thích được gọi là phần đối 

Stokes, phần còn lại là phần 

Stokes. Tuy định luật Stokes 

không được thoả mãn trong 

phần đối Stokes, nhưng 

trong thực nghiệm người ta 

vẫn quan sát được phần đó. Vì vậy định luật Stokes đã được chính xác hoá như sau:  

Toàn bộ phổ phát quang và cực đại của nó bao giờ cũng dịch chuyển về phía sóng dài 

so với toàn bộ phổ hấp thụ và cực đại của nó. 

Ở nhiệt độ thấp cường độ của bức xạ Stokes lớn hơn cường độ của bức xạ đối Stokes 

nhiều. Khi nhiệt độ tăng thì cường độ của bức xạ Stokes giảm và cường độ của bức xạ 

đối Stokes  tăng lên nhưng vẫn nhỏ hơn cường độ của bức xạ Stokes. 

6.4.2.2 Hiệu suất phát quang 

 Hiệu suất phát quang được định nghĩa là tỉ số của năng lượng bức xạ toàn phần của vật 

trong quá trình phát quang với năng lượng hấp thụ của vật. Trong một miền bước sóng 

nào đó, hiệu suất phát quang  tăng tỉ lệ với bước sóng nhưng rồi giảm nhanh đến zero 

khi bước sóng tăng (Định luật Vavilov). 

Đối với một số chất hiệu suất này có thể lên tới 80% (Hình 6.4.2). 

6.4.3 CƠ CHẾ CỦA SỰ PHÁT QUANG 

Ta khảo sát hiện tượng phát huỳnh quang như hình 6.4.3. Mức tạp chất A ở giữa vùng 

dẫn và vùng hóa trị. Khi các nguyên tử của tạp chất (chất kích hoạt) hấp thụ một photon 

h thì một electron ở mức A sẽ được chuyển lên vùng dẫn 



HÊp thô

MiÒn ®èi Stock

Ph¸t quang

H×nh 6.4.1: Minh ho¹ ®Þnh luËt Stock
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Electron này trở thành tự do và 

đi lang thang trong mạng tinh 

thể cho đến khi gặp một ion tạp 

chất và tái hợp với nó. Điều này 

không thể xảy ra trong tinh thể 

hòan thiện mà chỉ xảy ra trong 

tinh thể có các khuyết tật, 

thường là các tinh thể có chứa 

tạp chất.  Các tạp chất được gọi 

là chất kích hoạt. 

Sự tái hợp này làm phát ra một 

lượng tử của ánh sáng huỳnh 

quang. Thời gian xảy ra sự phát 

huỳnh quang được xác định bởi 

thời gian sống của chất kích 

hoạt bị kích thích, thường không quá 10
9

 s. Vì vậy sự phát huỳnh quang thường chấm 

dứt ngay sau khi ngừng kích thích tinh thể.  

Cơ chế của sự phát lân quang được giải thích như ở hình 6.4.4. Trong trường hợp, này 

chất phát quang không chỉ chứa chất kích hoạt A mà còn chứa các bẩy electron L ở gần 

dưới đáy vùng dẫn. Các bẩy này 

thường được tạo bởi các nguyên 

tử tạp chất, các vacancy, 

vv...Khi bị kích thích electron từ 

mức kích hoạt A được chuyển 

lên vùng dẫn và trở thành 

electron tự do. Trong quá trình 

chuyển động trong tinh thể, 

electron dễ dàng bị bắt bởi các 

bẩy do đó khả năng tái hợp với 

các ion chất kích hoạt giảm. Để 

giải phóng electron khỏi bẩy 

phải cần có một năng lượng EL. 

Năng lượng này được lấy từ dao động của mạng tinh thể. Thời gian mà electron bị nhốt 

trong bẩy tỉ lệ với EL theo hàm e mũ (   exp(EL/kBT). Nếu EL lớn thì  sẽ khá lớn. Khi 

electron được giải phóng khỏi bẩy nó lại lang thang trong mạng tinh thể cho đến khi nó 

bị bắt bởi một bẩy khác hoặc tái hợp với ion chất kích hoạt và một lượng tử của ánh 

sáng phát quang được phát ra. Thoi gian của sự phát quang trong trường hợp này tỉ lệ 

với thời gian electron bị giam trong các bẩy. Vì vậy thời gian này lớn hơn so với sự phát 

huỳnh quang (không có bẩy). 


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 0     200          400     600     (nm)

           H×nh 6.4.2: Minh häa ®Þnh luËt Vavilov
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