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1.1 Wellen

Kreisfrequenz:

Energie:

Masse/Impuls:

Schrodingergleichung

(allgemein)

1.Aufbau der Materie
w=2rf Wellenlange: /1:%
E =mc? = ho = "¢ | [E]=Nm=1=6,24.10%V !
A o e .
m,, = hio = Ppn =M, C _he _h_ rk  mit Wellenzahl k = —
c c A
oW (r,t 2
—th?h—A\P(rt)w (rt) | 0 (&8 @
ot 2m A_ 2+ 2+ 2
OX oy® oz

(zeitunabhangig)

_%A\p(f)w (F)w (F) = (7)

1-dimensionaler Potentialtopf

1-dimensionaler Potentialtopf

3-dimensionaler Potentialtopf

xy Y

V=0

0

Ansatz fir DGL:

Y (x) = C, sin(kx) + C, cos(kx)

mit k = /angE

2_2
h'r )
= 2n
2m,-a

Randbedingungen:

¥(0) = ¥(a) =0

I|‘I’(x)|2 dx =1

V=1,

e
X

0 a

Ansatz fir DGL:
Y (x) = C, sin(kx) + C, cos(kx)

mitk = 2myE fur 11
" n?
und k = /w fiir 1111

Randbedingungen
\PI (0) = IP|| (0); \PII (a) = \Pm (a)

T [ (x)[ dx =1
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Bsp.:

1.2 Das Periodensystem

Hauptquantenzahl: n=12,... (4K.L,..-Schale)
Nebenquantenzahl: 1=0,..,n-1 (é s, p,d, f— Zustanden)
Magnetische Quantenzahl: m=-1,-1+1,...,1-11
Spinquantenzahl: S= J_r%

Entartungsgrad: Wieviele Kombinationen der Quantenzahlen gibt es, die den gleichen
Energiegehalt besitzen? 2n?

Pauli Prinzip:

Alle Elektronen unterscheiden sich in mindestens einer Quantenzahl

Hundschen Regeln:

Q s I 7p
1. Hundsche Regel: b
Schale wird so aufgefiillt, dass [S|=["s,| mits = i% o | e _5gi B
maximal wird N s 4 5\‘”\
2. Hundsche Regel: M| 85 {ISp | 3d
Quantenzahl|L| maximal L c\\%\;\\%&)
3. Hundsche Regel: K[
Schale weniger als halbvoll: s p d f
- Bahndrehimpuls und Spin antiparallel Abbildung 1 Systematik fiir die Besetzung
- Gesamtdrehimpuls J:|J| = [L| -S| der Orbitale
. S: 2 Elektronen
Schale mehr als halbvoII: ' o 5 Elektronen
- Bahndrehimpuls und Spin parallel d: 10 Elektronen
- Gesamtdrehimpuls J: [J|=|L|+|S| f: 14 Elektronen

Vanadium: V=[Ar]3d¥4sz |m=]-2|-1]0]1]2 m=| 0
s= 1111 = |14
S=3~1+£—1=E L=-2-1+0+0+0=-3
2 2 2 2
3 3
I=|L=|s|=3-2==
3= ui-Is] =3~ >

Volle Schalen liefern keinen Beitrag zu S,L. und J

fo

Elektrische Bindungsenergie: E,, = _[ 4q1q2
° Ame,r

0,9, I, : Abstand ( Atomradien r, +r,)

>dr =

Are,ly | q,,0,: Ladung der lonen

Bindungsenergie: elektrische Bindungsenergie # lonisierungsenergien
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1.3 Gase
) . _ p: Druck T: absolute Temperatur
Gasgleichung fir ideale Gase: pV =n-R-T V- Volumen m: Masse o: Dichte
n: Anzahl der Mole
Teilchendichte: N="Na_ A N, = P_ | v2: mittleres Geschwindigkeitsquadrat
v A KT A : relative Atommasse
Druck: p= % Nmv?
P e e = ——— 1
E [n]=cm™®, [p]=Nm™=Pa=10"bar |
1
%mv_2 =—k,T  mitf: Anzahl der Freiheitsgrade (=3 flr einatomige Gase)
Konstanten
Gaskonstante R=8,31 J Boltzmannkonstante k, =1,381-10* V
mol - K K

Avogadro-Konstante

Zusammenhang:

1.4 Kiristallstrukturen

5C

bce

R=k,N,

N, =6,022-10mol ™

fee

(simple cubic)
(primutiv kubisch)

(body centered cubic) (face centered cubic)
(kubisch raumzentriert) (kubisch flichenzentriert)

Packungsdichte: P

_ Volumen(Atome)

SC: fcc:
P:EﬂzO,SZ pzﬁﬂzo 74
6 6 ’
bcc: r—ﬁa

3 4
P=—r=~0,68

8
B,

4

n: Anzahl der Atome pro
Einheitszelle (Achtung: Atome, die
von angrenzenden Zellen auch

3

n r

Mischkristallbildung durch Leerstellendiffusion

Volumen(EZ)

4
— T
3
Ve, verwendet werden, dementsprechend
gewichten!)

r: Atomradius

Teilchenstromdichte

Diffusionskoeffizient

Mittlere Eindringtiefe

s-pN
OX
_Ea

D=Dge "'

Xp =vD-t

=)
o
3

mit E,: Aktivierungsenergie fir
Leerstellendiffusion
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2. Mechanische Eigenschaften der Festkdrper

. m mP  mN m: Masse
Dichte: P=y "7 =—F V: Volumen

2ot % P: Packungsdichte
ag: Gitterkonstante

Dehnung: &= al N: Anzahl der Atome in
| der Elementarzelle
Spannung: G:EZS-E i .
A o kg g |
- [p]__a_cms !
. 1dF | !
Elastizitatsmodul: ~ E=-——— . _re1e N
ar | [o]=[E]=— !
1 1

3.1 spezifische Warme | [c]:%
. ou []= >
Warmekapazitat: ~ C :8_T:3Nk5 ! kg-K
e
Spezifische Warme: cotcoLAY G : [¢n] mol-K !
m mAT A Lo

Molwarme: c,=3R+ G_FT = 3R[1+ ZTLJ (spezifische Warme pro 1 mol)

F F

Beitrag der Atome
Innere Energie: U =3Nk,T

3.2 Thermische Ausdehnung

Langenausdehnung: Al = al AT

Volumenausdehnung: AV = SV AT = 3aV,AT

3.3  Waérmeleitung

Transportierte Warmemenge: AQ
Warmemenge: Q=CT
;s o AQ
Warmestromdichte: W=—=
At-A

warmestrom:

Warmeleitfahigkeit: A

Beitrag der Elektronen

=—Agrad (T )- At

| =Q =G-AT mit Warmeleitwert G :/‘LI—

Te

% : Fermitemperatur
B

a: Langenausdehnungskoeft.
B ~ 3a : Volumenausdehnungskoeff.

=-Agrad(T)A=CT |,

}Q

nv,.cAT mit AT = —d—TIX, wobei |, =v,t: 1372
dx 1 [ ]_
A 1
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Bsp: Stab mit homogener Warmeleitung

grad (T (x)) = grad (Tl TTZ x+le _L ITZ

0

| =G-AT :/1TA-(T2 -T,)

3.4 spezifische Wéarme der Elektronen

1
. 1dz (2m\"? 1 ' TD(E)]=—1L
ZUStande'Chte. D(E)ZVE:(FJ ?\/E E [ ( ):I Cm3 'eV
=1,0622-10%
o 1
Fermiverteilung: f (E,T):m
gibt die Wahrscheinlichkeit, dass ein Elektron bei der
Temperatur T die Energie E besitzt, an.
E. ist die Fermi-Temperatur
E-Er
Boltzmannnaherung: f (E,T)ze ke
WE)
1 W(E]
1
0.8t
0.8}
0.6t
0.8t
0.4+t nal
0.2 021l
. . . . E
0.2 0.4 0.6 0.a 1 1.2 Er 0.5 | 1.5 2

Abbildung 2: Fermiverteilung fur T=0K

Abbildung 3: Fermiverteilung fir T=1200K

Die Fermiverteilung ist nur sehr schwach temperaturabhéngig, darum kann meist mit

der Fermiverteilung fir T=0K gerechnet werden.

Elektronendichte: n= _[ D(E)f(T,E)dE
0
Er P Ee om 3/2
fir T=0K:  n= [ D(E)-1dE+ [ D(E)-0dE = (—j
[ o(e) 08+ [ o(e) oce - [

27°

! JEdE
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4. Ladungstransport in Festkdrpern

21,2
Energie von freien Elektronen: E(k)= hzk
m
Geschwindigkeit: Vg, = zk
m
hZ
effektive Masse: ms=—
d’E(k)
dk?

5. Elektrische Eigenschaften der Metalle

2 . -
Elektr. Leitfahigkeit: L n: Teilchendichte .
m E, m T: Streuzeit zwischen zwei Stoflen
Streuwahrscheinlichkeit: 1 = i+i y
T Tpn T3 Streuung an Fremdatomen (Verunreinigung) (~ 2) )
— Streuung durch Gitterschwingungen (Phononen) [ ~ T_é\)
freie Weglange d. Elektr.:  I=v.z mit v, = 2E; : Fermigeschwindigkeit
mO
- . 1 L o]0 :
Spezifischer Widerstand: p=— \ [p]=0m !
O 1
. I S |
Mattiessen’sche Regel: P=Py+ P, ! [c]= m |
1 1

P,y ist temperaturabhangig (Je hoher T, desto starker schwingen die Atome)
p; ist temperaturunabhangig = p(0K)=p, und p(300K)= p, (300K)+ p,
Ver-n-fachen der Stérstellen: p. = np,

Thermoelektrische Effekte

Seebeck-Effekt: Hat man bei einem Leiter an beiden Enden eine unterschiedliche
Temperatur, stellt sich aufgrund unterschiedlicher effektiver Geschwindigkeiten und
unterschiedlichen Tragerdichten n der Elektronen ein Diffusionsstrom j ein. Dieser
Strom hat ein elektrisches Feld E zwischen den Enden des Leiters zur Folge:

E, = Sd—T mit dem Seebeckkoeffizient S = —Ei(Dnn) L \-/ o
dX o dT : [S] :H_ :
— AU =S-AT ' <

Peltier-Effekt: Ein eingepragter Strom wird benutzt, um thermische Energie/Warme
zu transportieren.
Wéarmestromdichte: W =TII-j=S-T-j mitPeltierkonstante IT=ST

2
Supraleitung: kritische Feldstarke: H¢ (T)=H o [1—[1;} mit T :kritische T.

C
= kritischer Strom: I. =27-r-H_ r: Radius des Leiters
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6. Halbleiter

WP I,

T

—

T EL/' Fermienergie bei n-Dotierung
] g. —> Fermienergie im intrinsischen(undotierten) Fall

Fermienergie bei p-Dotierung

Leitungsband

Valenzband

Besetzungswahrscheinlichkeit fur Elektr.
f(E,T) (Fermiverteilung siehe 3.4)

Elektronendichte:

n=[D (E)-f(ET)dE
EL
Zustandsdichte:

(Zm:)SIZ
20 Vo

Aquivalente Zustandsdichte:
m kT
27h?

D, (E)=M,

3/2
NE:ZM{ } (M, ist meist 1)

E, -E;
kT

=n=N_-e (mit Boltzmannnaherung)

Besetzungswahrscheinlichkeit fur Locher:
1-f(E,T)

Locherdichte:

p= Ejv D, (E)-[1-f (E,T)]dE

Zust:;mdsdichte:

«\3/2
D, (E)=(2mp) E,—E

) 27°h°
Aquivalente Zustandsdichte:

mk.T
Ny =2 ==
v |:27zh2 }

Eq-Ey

kgT

=p=N,-e (mit Boltzmannnaherung)

Intrinsische Elektronen-/Locherdichte:

Zusammenhang der Teilchendichten:
Fermienergie:

Thermodynamisches Gleichgewicht:

Ey

n=10p =\/NEN\jeiﬁ

n-p=n?
: n| 1
2 2 N

n+N,=p+N]

N, : Anzahl der Akzeptoren (=0 bei n-dot); N, =N,
NJ : Anzahl der Donatoren (=0 bei p-dot); NJ =N,

E B FE KT,
vollstandige

;

lonisation
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Ladungstragereigenschaften

Gesamtstromdichte: =-n-e.v,+p-e-v,

|

j=c-E
Leitfahigkeit: c=e-p-u,+e-n-p,
Ladungstragerbeweglichkeit: pu = er*
m
V=+u-E  (negatives

Vv : Driftgeschwindigkeit
T Streuzeit zwischen zwei StoRen

VZ 2Elektronen,

positives VZ Locher >Ldcher)

7. Dielektrische Eigenschaften von Festkdrpern

Permittivitat

Dielektrische Verschiebung:

Freqguenzabhangige Permittivitat:

D=¢E=g,E=

&1+ 7)E = 50E+5

Komplexe relative Permittivitat: ¢, =&'= je"=|e,|e” "
Eqyr — &
c'l=g 4 istat %
iy 10 1+ o'’ Egu = €(@=0)
Fir O<w<27-10"Hz e —g o
g"(a))zlsr‘—zja)r ngg(a)zZﬁ-lo Hz)
T
Verlustfaktor: tano = g— = - o
€ 1+%‘°(1+(a)r)2)
Estat T €0
Restleitfahigkeit des Dielektrikums: o =€" &, @
f,: tand|, . maximal
. . = Estat 1 _ 1 oo
Relaxationszeit: = e, 2xf, ey i f 8"|f:fg maximal
A s
A Sichtbares
Licht - Im technisch relevanten

e e e —

Adisfall der

Bereich (f<100GHz) nur Ausfall
der Orientierungspolarisation

- Wenn Polarisationsart nicht
vorhanden, dann & im
zugehorigen Bereich konstant
und & =0

Ofientierungs- | Ausfall der
pdlarisation [T iAusfaII der
’ ! polarisation | Eleidranen -
5 i polarisation
] ! o
Mikrowellen Infrarot uv

6.2.2008



David Lenz, Sebastian Bachmann, Annemarie Turnwald

. N: Atomdichte
w o: Polarisierbarkeit des Atoms
L - — —. | E.:auRen anliegendes Feld
Polarisation: P=N-p=NgaE, : J

aN ¢ -1 aN

Claudius-Mosotti-Gleichung —=—"—¢ =1+
3 &+2 1 @ Lorentz-Feld
(kann oft vernachlassigt werden)

Elektronische Polarisation

Elektronenhdille verschiebt sich auf Grund eines anliegenden elektrischen Feldes
=>» induziertes Dipolmoment
tritt immer auf

Polarisierbarkeit: a =4nR?

3

lonische Polarisation

Positive und negative lonen werden durch ein &ul3eres elektrisches Feld gegeneinander

verschoben -> Dipolmoment: p = Ar - q Ar : zusétzlicher Abstand der lonen
Ar berechnen: —
E PHAr
F :8_U mit Potential U Q_WW/WW_@
or
F.(r)=0 Fy E F F,
Taylorreihe von F, aF qE
F(r,+Ar)=-F = F(r,)+— Ar=—(QE © Ar=————
r( 0 ) el r ( 0) ar o q ﬁ
or r=n

Orientierungspolarisation

Permanente Dipole richten sich im duf3eren elektrischen Feld (teilweise) aus

0: Winkel zwischen p und
Polarisation: P=N-p-coséd anliegendem Feld E

r, : Abstand zweier lonen
Dipolmoment: p=r,-q g: Ladung der lonen
Langevin-Funktion: cosd=L(v)=cothy 1 mit v = i .Tp

4 B

fiir grofe v: cothy ->1=L(v)=1

fiir kleine v: cothv z%+%(+) = L(v) =%
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8. Magnetische Eigenschaften von Festkorpern

) _ — - B : magn. Flussdichte/Induktion
Magentische Flussdichte: B=pH=p,p,H H : magnetische Feldstérke
B=p,H+J=p,(H+M) M : Magnetisierung
Magentische Suszeptibilitat: 3™ =p —1=—>-M J: magnetische Polarisation
pH H u, : relative Permeabilitat
_4r107 8
Erscheinungsformen des Magnetismus: Ho =512~ m

u, <1 und %" <0: Diamagnetismus o - ,
u,>1 und %™ >0: Paramagnetismus
u, >>1und "™ >>1: Ferromagnetismus

8.1 Elementare Magnetische Dipolmomente

r: Radius
— m, : Masse des Elektron

Mechanischer Drehimpuls: L=TxmyV=m,’e _
- o: Kreisfrequenz
Magnetisches Moment: el . m2=—— [ | S L, J:siehe Punkt 1.2
2n 2m,
J(I+1)+S(S+1 LL1:[L] kg:m’ _\/pg !
— 1 = = [}
Gyromagnetisches Verhaltnis: g=1+ U+ )+25 J+ )1 (L+]) ! S !
(+1) | [M]=Am? :

Betrage einsetzen firL,J,S *----------------

8.2 Diamagnetismus

Der Diamagnetismus tritt immer auf, wird aber vom Para- und Ferromagnetismus

uberlagert und ist temperaturunabhangig.

:Ng:— N -Z"l—.ez._2
H 6m,

Diamagnetische Suszeptibilitat: Yoa =

|

N: Atomdichte
2

r°: Erwartungswert des effektiven Bahnradius

Z': effektive Kernladungszahl (Anzahl der Elektronen auf
der &uReren Schale abzuglich den Leitungselektronen)
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8.3 Paramagnetismus

Tritt auf bei Molekilen bzw. Atomen mit magnetischem Dipolmoment, d.h. wenn die
Elektronenschalen nicht abgeschlossen sind und ist temperaturabhéngig.

2 2
Paramagnetische Magnetisierung: M . = NgJU +DughH ug =9,27-10* Am?
3kgT ,
c Bohr’sche Magneton
Paramagnetische Suszeptibilitat: ... =T
2 2
mit C= Npog™J(J +Dug
3kg
Magnetisches Dipolmoment: M,=-g-pg-J
Betrag des Dipolmoments: IM|=g-/JJ+1) ‘Ug

Effektive Magnetonenzahl
8.4 Leitungselektronen

Paramagnetische Suszeptibilitat: .. . :E-n Hoble )
2 kT m_ m m _ Nug
1 X _Xpara +Xdia - KT Lo
Diamagnetische Suszeptibilitat: Yt = —Exg“ara BUF
h? 2
Fermienergie: E. =k,T. = > (3n*n)3
m

8.5 Ferromagnetismus

Ferromagnetismus tritt nur bis zur Curie-Temperatur auf. Danach Paramagnetismus!

Curie-Weiss-Gesetz: " =—— (O = paramagnetische Curie-Temperatur)

Hystereseverluste:

B, : Sattigung
B, : Remanente Flussdichte
” Neukurve (Restmagnetisierung auch wenn
N / kein &uleres H-Feld mehr anliegt)
- H. :koerzitive Feldstarke

j H (bendtigt um Magnetisierung zu
beseitigen)

7

Verlustdichte: w, = BdH
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Wichtige Konstanten:

Avogadrokonstante N,

6,022-10%mol ™

Normaltemp. T,

300K

Boltzmannkonstante k,

103 J
1,3807-10 %(

Planckkonst. h
fi

6,6261-10* Js
1,05457-107* Js

Bohr‘sches Magneton g,

9,27-10* Am®

Elektrische Feldkonst. &,

10-2C
8,8542.10 Am

Elektron Ruhemasse m,

9,1094-10*'kg

Elementarladung e

1,6022-10°C

Gaskonstante R

J
8,31454 mol

Magnetische Feldkonst.

4rz-107 V%m

Normaldruck p,

1013 mbar

13
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e

(57274

1 Ordnungszahl
2 Elementsymbol
3 Relative Atommasse
3 Thralpusty 4.0026
dopunkt - 2 2 270
& Bektronogeivitt (Aled, Rochow Periodensystem der Elemente s
ationss! n . 5 w
8 Elektronenkonfiguration Periodic Table of the Elements H e
g o N [ee]
1 Hmitibec Tabla Periodica de los Elementos S
ym
3 zn_u.-?n g.c-:mn mass 152 m
M “on.__u_::manﬁq 12,011 14.007 15.999 18.998 20.18|
& Bacironaguiivity [Alirod Rashiewl 5 3367 |7 -209.86|8 -218.4|9 -219.62| 10-228.67 ik
; S + e, st s e g | o) e Cssgal - Cdasos
= . Metalle, metals, metales z o 1 zm
1 Nimero atémico D Nic 1l 1 Imid
2 Simbolo del elemento - o - =-4,2,4|=3,2,3,4,5 =2, -1 -1
3 Poaso atémico relative Ubergangsmetalle, transition metals, elementos de transicion He 2522p? He2s22p%| He2s22p?| He2s22p5| He 2s22pé
4 Punto de fusio ) D Elemente der f-Reihe, elements of the f-series, elementos de la serie f [ 28.086 30.974 32.066 35.453 39.0a8
& Ut d e Rutiou), 0% ierung, column labelling, nimero de grupo 14 1410\ 15 " 331 |16 “112.8| 17 -100.98| 18 “ise2
7 Niveles de oxidacién l IUPAC, Nomenclature of Inorganic Chemistry, 1989 7 2355 280 444.67 -34.6 -185.7
8 Configuracién electrénica B8 1uPAC, Rules for Inorganic Nomenclature, 1970 1.5] mm 1.7 1 2a m 2.4 n_ 2.8 >q
| -3,3,5( -2,2,4,6(-1,1,3,57
Ne3s23p3| Ne3s23p?| Ne3s23p5| Ne3s23pé
|||||||||||||||| 74,922 78.96 79.904 83.80
2133 17|34  217|35 72|36 -1566
| 684.9 58.78 -152.3
Se “Br “Kr
-2,8,6(-1,1,3,5,7 2,4
Ar 3d104524p4 | Ar 3d194524p5 | Ar 3d104s24pt
| 127.60 126.90 131.29
u» 449.5 uu 113.5 mh =111.9
9290 184.4 -107.1
| 2.0 2.2
Te I "Xe |«
3y 5 -2,4,6(-1,1,3,5,7 2,4,6
5p? | Kr 4d195525p | Kr 4d105525p5 | Kr 4d105525p6
D *209.99 *222.02
85 302/86 n
337 -61.8
2
xlbm_ﬂwm._ah-usm

Rf Rutherfordium
Db Dubnium

Sg Seaborgium
Bh Bohrium

Hs Hassium

Mt Meitnerium

#* JUPAC Empfehlungen 1997
IUPAC Recommendations 1997
IUPAC Recomendaciénes 1997

140.12 140.91 144.24] , - *146.92 150.36 151.96 157.25 158.93 162.50 164.93 167.26 168.93 173.04 174.97

59 031|60 1021(61 1168(62 1077|633 " 822|64 1313|65 1355|066 1412|607 1472|6068 1297|069 1525|700 e19|7T1 1663

3512 3068 2460 1791 1597 3266 3123 2562 2605 2900 1947 1194 3395

1‘ 1.1 zm__.._ v 1.1 m 1.1 mc 1.0 Om__._ qv 1hy | U 1.1 Io 1.1 m-l 1.1 q 1.1 *T 1.1 Fc 1.1

3,4 3 3 2,3 2,3 3 3,4 < 3 a 3 2,3 2,3 a

Xedf6s2| Xedfs?| Xedf56s?| Xedfbs?| Xedf76s?|Xedf5d16s?| XedfPés?| Xedfl08s2| Xedf'6s2| Xedf126s2| Xedf36s2| XeafI6s? | Xeafid5di6s?

S "232.04 | = *231.08 | u pu'238.03 | v 2 237.05 | o = '288.06 | . 203,06 | pn o "247.07 | pn 2 "247.07 | pu 03" 251,08 | m 252,08 | o m 72 257.18 | o 1258.10 | 4 m 259,10 |- ~ 262,11
SR 1750 (9T 1600|992 1132|933 " 640|948 " 64195 " 994|96 " 1330|97 98 99 100 101 102 103

: 4790 ag1e 3902 3232 2607 i

- [Th "Pa”U “INp“/Pu “/Am’|Cni’|Bk”|Cf "[Es ""Fm"”/Md No |Lr

: a 45| 3,456 u.m.o 3,8,56| 3,456 3,4 3,4 3,4 a 3 3 2,3 3

Rn 6d2752 |Rn 5f26d'752 |Rn 5f36d1752 |Rn 5f%6d! 752 Rn 5f67s2 Rn 5f775s2 |Rn 5f76d1752 Rn5f%7s?| Rn5f97s2| Rn5f77s2| Rn5f127s2| Rn5f13752| Rn5f197s2 | Rn 5f196d'752
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