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Wärmekapazität und Elektronen im Festkörper



2Organisatorisches

Klausurprüfung für Geophysik und Meteorologie: 

in der aktuellen Situation werden (große) Klausurprüfungen 
 am KIT zentral  koordiniert. 

Für Mod. Phys. (L) habe ich 

    Di. oder Mi. 9:00 – 12:00 am 4./5. oder 11./12. August 

  als Termine beantragt. 

Es wird im Herbst eine lt. Prüfungsordnung vorgeschriebene Nachklausur geben.

Anmeldung zur Prüfung in Campus ist erforderlich und wird freigeschaltet,  
  wenn die Vorleistungen eingetragen sind.

Auch zur Verbuchung der Vorleistung („Übungsschein“) ist die Anmeldung
 im Campus-System erforderlich. 
           Falls noch nicht geschehen, bitte umgehend erledigen !

Termine für Mündliche Prüfungen für Lehramt  werden individuell vereinbart.
   Terminblöcke sind für Mitte August und Ende September vorgesehen. 
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Inhaltsübersicht  VL Moderne Physik

 
1)  Einführung

2)  Wiederholung wichtiger Konzepte der klassischen Physik

3)  Spezielle Relativitätstheorie

4)  Schlüsselexperimente und Grundlagen der Quantenphysik

5)  Die Schrödingergleichung

6)  Anwendungen der Schrödingergleichung

7)  Das Wasserstoff-Atom

8)  Atome mit mehreren Elektronen

9)  Wechselwirkung von Licht und Materie

10)  Grundlagen der Festkörperphysik

11)  Kern- und Teilchenphysik

12)  Ausblick
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ok für Raumtemperatur, aber 

  experimentell 



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   

Analog zum Problem der Schwarzkörper-Strahlung postulierte Albert Einstein

dass analog auch Schwingungsenergie nur in Quanten      

vom Festkörper aufgenommen bzw. abgegeben werden können.



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   

Analog zum Problem der Schwarzkörper-Strahlung postulierte Albert Einstein

dass analog auch Schwingungsenergie nur in Quanten      

vom Festkörper aufgenommen bzw. abgegeben werden können.

Stark vereinfachend nahm Einstein an, dass alle Gitterbausteine 

  mit der gleichen Frequenz          schwingen. Er erhielt das Ergebnis: 



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   

Analog zum Problem der Schwarzkörper-Strahlung postulierte Albert Einstein

dass analog auch Schwingungsenergie nur in Quanten      

vom Festkörper aufgenommen bzw. abgegeben werden können.

Stark vereinfachend nahm Einstein an, dass alle Gitterbausteine 

  mit der gleichen Frequenz          schwingen. Er erhielt das Ergebnis: 

Rechnung ganz analog 
  zu Einsteins Herleitung
  des Planck‘schen 
  Strahlungsgesetzes



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   

Analog zum Problem der Schwarzkörper-Strahlung postulierte Albert Einstein

dass analog auch Schwingungsenergie nur in Quanten      

vom Festkörper aufgenommen bzw. abgegeben werden können.

Stark vereinfachend nahm Einstein an, dass alle Gitterbausteine 

  mit der gleichen Frequenz          schwingen. Er erhielt das Ergebnis: 

Rechnung ganz analog 
  zu Einsteins Herleitung
  des Planck‘schen 
  Strahlungsgesetzes



Wärmekapazität
Erinnerung: klassische Vorgehensweise

                       N Atome im Festkörper → 3N Schwingungsmoden

                        mit je kinetischer und potentieller Energie (Faktor 2) →   

Analog zum Problem der Schwarzkörper-Strahlung postulierte Albert Einstein

dass analog auch Schwingungsenergie nur in Quanten      

vom Festkörper aufgenommen bzw. abgegeben werden können.

Stark vereinfachend nahm Einstein an, dass alle Gitterbausteine 

  mit der gleichen Frequenz          schwingen. Er erhielt das Ergebnis: 

Rechnung ganz analog 
  zu Einsteins Herleitung
  des Planck‘schen 
  Strahlungsgesetzes

Damit geht die Wärmekapazität tatsächlich
 mit T gegen Null, beschreibt aber die
 experimentellen Daten nicht perfekt !
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                                                     (wie es schon Debeye getan hat) 

Erinnerung Vorlesung Quantenstatistik:   

Die Zustandsdichte berechnen wir über die Zahl der Moden 

 stehender Wellen im Volumen V: 

mögliche Wellenvektoren: 

→ Zahl der Zustände: 

für Phononen gibt es zwei transversale 
               und eine longitudinale Mode    → Faktor 3 

→ Zustandsdichte: 

vereinfachende Annahme:

      ggf. mitteln:  
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                     der Debye-Frequenz 

→ Zustandsdichte: 

Für Phononen wählen wir die Bose-Einstein-Verteilung  zur Berechnung der 

inneren Energie

Berechnung der 
 Wäremkapazität
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Cv(T)  im Debye-Modell 
   mit experimentellen Werten

korrektes Verhalten für T → 0 K und T→ ∞

              
                    nennt man Debeye-Temperatur

In der Realität ist die 
  Zustandsdichte komplizierter
  als im Debeye-Modell angenommen:

Zustandsdichte und Debye-Frequenz für
 NaCl, verglichen mit dem  aus gemessenen 
 Kraftkonstanten berechneten Verlauf
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… sind zahlreicher als Gitterbausteine 

  und sollten daher die thermischen Eigenschaften bestimmen:

wichtige Messgrößen:
● spezifische Wärmekapazität cv  

● Wärmeleitwert κ und Zusammenhang mit der elektrischen Leitfähigkeit

                            Wiedemann-Franz‘sches Gesetz (1853):   
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Wir wissen schon viel über das Elektron:

- als Fermion mit Spin ½ unterliegt es dem Pauli-Prinzip

- Anordnung in Schalen um den Atomkern bestimmt chemische Eigenschaften

   und Struktur der Bindung in Festkörpern

- statistisches Verhalten vieler Elektronen beschrieben durch

    Fermi-Dirac-Verteilung , Zustandsdichte bestimmt durch Welleneigenschaften
           (s. V14: „Elektronengas“) 

Grundlegendes Verständnis der Rolle von Elektronen im Festkörper

   mit Hilfe zweier Modelle: 

1) Fermi-Gas freier Elektronen

2) Überlagerung und Aufspaltung atomarer Zustände Gitter

Vollständige Beschreibung:  

Stationäre Schrödingergleichung mit periodischen Randbedingungen

→ Bloch-Wellen als Lösungen (s. später)
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Beispiel Silber:
Teilchendichte Silber

Ladungsträgerdichte

→ 1 Elektron / Atom !

Anmerkung: bei einigen Materialien
 beobachtet man einen „anomalen
 Hall-Effekt (negative Hall-Spannung)

        Positive Ladungsträger !? 
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sehr langsam !
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Mikroskopisches Ohm‘sches Gesetz folgt aus                                          :



 

  Pause 

  und Zeit für Fragen ? 
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klass. 
 Erw.

Korrektur-
  faktor fF

Die Ursache für die deutlich geringere Wärmekapazität 

 von Metallen als erwartet ist das Pauli-Prinzip !

z. B. T= 300 K, EF = 3 eV:   fF = 3%

   →    Nur Elektronen mit E ~ EF tragen bei !

Definitionen: 

    Fermi-Temperatur:

    Fermi-Impuls

    Fermi-Geschwindigkeit:

z. B. T= 300 K, EF = 3 eV:   
Geschwindigkeit von Elektronen
    an der „Fermi-Kante“

sehr schnell !

geht linear 
  mit T → 0 



Materialkonstanten

Elektrondichten und Fermi-Energien einiger Metalle
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     Bändermodell 
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25 10 5 

Es bilden sich „Bänder“ erlaubter Zustände um die atomaren
 Niveaus – jedes Band hat so viele Zustände, wie es Atome gibt.→ 
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In Bändern mit feien Zuständen sind Elektronen leicht beweglich.

 Elektronen aus vollständig besetzten Bändern benötigen zunächst Energie,

      um in ein Band mit freien Zuständen zu gelangen.
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● die Berechnung der  Lösungen ist recht aufwändig;

  man nennt sie „Bloch-Funktionen“
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https://w
w

w
.spektrum

.de/lexiko n/physik/ bandstruk t
ur/

Beispiele von Lösungen („Bloch-Funktionen“)

Lösung mit  geringer

 Aufenthaltswahrscheinlichkeit

 zwischen den Gitterstellen

Lösung mit  hoher 

 Aufenthaltswahrscheinlichkeit

 zwischen den Gitterstellen

https://www.spektrum.de/lexikon/physik/bandstruktur/
https://www.spektrum.de/lexikon/physik/bandstruktur/
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Beispiele von Lösungen („Bloch-Funktionen“)

Lösung mit  geringer

 Aufenthaltswahrscheinlichkeit

 zwischen den Gitterstellen

Lösung mit  hoher 

 Aufenthaltswahrscheinlichkeit

 zwischen den Gitterstellen

→ Energieaufspaltung weg. unterschiedlicher Beiträge des Potentials 

https://www.spektrum.de/lexikon/physik/bandstruktur/
https://www.spektrum.de/lexikon/physik/bandstruktur/
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  – die Elektronen sind quasi frei

– Dispersionsrelation 
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Energieverlauf E (k)  von Elektronen im 
  periodischen Potential mit Periode a

 – Dispersionsrelation anders als für freie Elektronen 
Laue- bzw. Bragg-Bedingung für die Elektronen erfüllt

D
em

tröder , P
hysik 3

verbotene Bereiche,
    „Bandlücken“



Reale Bandstruktur

Richtungen:

      Γ :   Zentrum der Brillouin-Zone

      L :   Zentrum einer hexagonalen Fläche

      X :   Zentrum einer quadratischen Fläche

     W :  Eckpunkt

      K :   Kantenmitte 

de
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 Erste Brillouin-Zone eines fcc-Gitters; 
die Struktur des reziproken Gitters ist bcc.

In realen (3d-) Gittern muss die Richtung angeben werden,  

   entlang derer die Elektron-Energie variiert 

Bandstruktur von Silizium im 

Reduzierten Zonenschema

https://de.w
ikipedia.o rg/w

iki/B
a ndstrukt

ur

https://de.wikipedia.org/wiki/Bandstruktur
https://de.wikipedia.org/wiki/Bandstruktur
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Wir halten fest:

Gitter ändert den Zusammenhang zwischen Energie E und Wellenvektor k 

 in der Nähe der Grenzen einer Brillouin-Zone 

 an den Rändern der Brillouin-Zone ist dE/dk gleich null

 dort tritt eine Energielücke für erlaubte Zustände auf, die man auf die

  Reflexion der Elektronenwelle an der Zonengrenze zurückführen kann

die Energielücke ist umso größe, je kleiner die räumliche Periode ist;

 insbesondere kann sie im 3d-Gitter in unterschiedlichen Richtungen

  verschieden groß sein. 
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 an den Rändern der Brillouin-Zone ist dE/dk gleich null

 dort tritt eine Energielücke für erlaubte Zustände auf, die man auf die

  Reflexion der Elektronenwelle an der Zonengrenze zurückführen kann

die Energielücke ist umso größe, je kleiner die räumliche Periode ist;

 insbesondere kann sie im 3d-Gitter in unterschiedlichen Richtungen

  verschieden groß sein. 

das letzte besetze Band heißt „Valenzband“ , 

das erste Band mit freien Zuständen heißt „Leitungsband“

Nomenklatur :



 

  Ende Vorlesung 17 

  und Zeit für Fragen ? 
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