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Teoria de bandas nos sólidos 
Situação: 2 átomos idênticos, distantes ⇒ níveis de energia 
desse sistema têm degenerescência de troca dupla.  
A parte espacial da autofunção eletrônica pode ser uma 
combinação das autofunções espaciais individuais que seja 
simétrica ou antissimétrica numa troca de pares de coordenadas 
eletrônicas.  
Átomos afastados ⇒ ambas as 
combinações têm a mesma energia ⇒ 
degenerescência. 
Aproximação remove a degenerescência, 
pois começa a haver superposição das 
autofunções na região entre os átomos ⇒ 
a energia depende se a autofunção é simétrica ou 
antissimétrica ⇒ nível degenerado separa-se em 2. (Vimos isso 
no caso da molécula de H2). Se fossem 3 átomos ⇒ 
degenerescência tripla, 4 átomos ⇒ quádrupla ...  
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Teoria de bandas nos sólidos 
Autofunção espacial simétrica tem distribuição de carga mais 
favorável ⇒ energia mais baixa. 
Antissimétrica ⇒ distribuição de carga desfavorável ⇒ energia 
mais alta. 
Exigência de indistinguibilidade ⇒ separação dos níveis de E em 
torno do valor de E médio (para + e para –) se não houvesse 
indistinguibilidade (em função da distância de separação). 
N átomos ⇒ N x degenerado ⇒ desdobramento em N níveis. 
ΔE depende de R (define o grau de superposição entre as 
autofunções), mas não de N. Quanto maior N ⇒ mais níveis no 
mesmo intervalo de E. 
Para a separação típica dos sólidos, R ~ 10-1 nm ⇒ ΔE ~ eV. 
Como N ~ 1023 ⇒ banda contínua. 
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Aproximação 
de 2 átomos 

Aproximação 
de 4 átomos 

Níveis + baixos 
não afetados 

Níveis mais baixos não são afetados por serem mais ligados e 
terem órbitas menores ⇒ não há superposição! 
Desdobramento depende das características do nível: níveis s ⇒ 
banda com N níveis. Níveis p (3x degenerado, por causa dos                 
mℓ ⇒ 3N níveis. 

Caso do Na: 1s22s22p63s1  
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Na: 1s22s22p63s1 

Nível 3s se transforma 
em uma banda 

Nível 2p não foi afetado na 
separação de equilíbrio 

Verificação experimental: 
transições 3s → 2p 
Na gasoso ⇒ linha estreita dos 
R-X L emitidos. 
Na sólido ⇒ linha larga 
(distribuição de energia dos 
fótons alargada por causa do 
alargamento do nível 3s) 

Banda permitida 

Banda proibida 
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Condução – metais, isolantes e semicondutores 

O comportamento de um sólido em relação à condução de 
eletricidade depende da distribuição e população dos seus 
níveis de energia. As bandas criadas por níveis que, no átomo 
isolado, correspondiam a subcamadas fechadas têm todos os 
seus níveis ocupados. 
As bandas geradas pelos níveis onde se encontram os e- de 
valência podem estar total ou parcialmente ocupadas. 
Um campo elétrico aplicado ao material provoca um aumento na 
energia dos e-, desde que existam níveis de energia disponíveis 
para serem ocupados. Caso contrário, os e- não conseguem 
adquirir energia e o material se comporta como um isolante.   
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Condução – metais, isolantes e semicondutores 

Condutor 

Isolante 
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Condução elétrica em metais 
Elétrons livres no metal ⇒ gás de e- em um poço 3D. 
Movimento aleatório dentro do poço. Caminho livre médio: λ. 
E externo aplicado ⇒ aceleração entre colisões ⇒ velocidade de 
arrasto: vd. 
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Notem que nem     nem λ dependem do campo E aplicado. v
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Condução elétrica em metais 
Caso do fio de Cu, com 4 mm2 e 10 A  
(ρCu = 9 g/cm3, MCu = 63 g/mol):  

m/s 101,21057,177,0
5
6  

5
3

2
1 66F

F
2 ⋅=⋅⋅==⇒==

m
EEEm vv

3-22
23

Cu

ACu cm 105,8
5,63

1069
⋅=

⋅⋅
==

M
Nn ρ

(considerando 1 e-/átomo) 

m/s 108,1
Cm 106,1105,8

A/m )10410( 4
3-1928

26

d
−

−

−

⋅=
⋅⋅⋅⋅

⋅÷
==

ne
jv



4300376 - Física Moderna 2    
Aula  18 

9 

Voltando ao modelo de condutividade elétrica, podemos definir a 
mobilidade: 

v
v

m
e

E
λ

µ == d

e, assim, podemos escrever a condutividade como: µσ ne=

De forma mais abrangente, devemos definir a condutividade 
como: ppnn pqnq µµσ +=
onde n (p) designa o número de portadores de carga negativa 
(positiva). A determinação do tipo (n ou p) é feita por efeito Hall. 

Coeficientes Hall medidos e número de e-/átomo obtidos 
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Modelo quântico da condução elétrica em metais 

g(ε) g(ε) 

f(ε) f(ε) 

    n(ε)        n(ε)    

A ocupação dos estados de energia de um gás de e– num poço 
quadrado, é dada por: 
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Consideremos inicialmente um poço 1D:   , com k > 0 ou     
k < 0, conforme o e- esteja em movimento para a direita ou para a 
esquerda.  
As autofunções têm nós nas extremidades do poço ⇒ nλ/2 = L, 
onde L é a largura do poço.  
Como a energia dos e- é:  E = p2/2m, obtemos o resultado 
conhecido:   
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Como temos N átomos igualmente espaçados de a ao longo do 
comprimento L ⇒ N = L/a.  
Lembrando que o número de níveis na banda é igual ao número 
de átomos no sólido, temos que o valor máximo de n = N.  
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Dessa forma, a energia máxima de um e- na banda será: 
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Na verdade há uma 
diminuição na densidade 
de níveis próximo do final 
da banda. 

Não depende de N 
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Mas acabamos de ver que: 
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No caso de um metal 2D, teremos kx e ky, 
com as mesmas limitações. Assim:  

ky 

Quando k passa de um certo valor (π/a), a 
densidade de estados começa a diminuir. 

kdkkdg π2)( =
Daí a redução da densidade de estados 
próximo ao final da banda. 
Essa redução também vale para um 
sólido 3D real. 
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Ψ(x, t) = uk (x)e
i(kx−ωt )

Função que modula a amplitude da onda pela periodicidade da rede 

Os e- podem ser espalhados pelos átomos da rede. Isso depende da relação 
entre o comprimento de onda de de Broglie e o espaçamento dos átomos. 

Função de onda do e-: onda progressiva. Em vez 
de amplitude constante, temos uma função. 

Se E << V0 e b é grande, então temos o e- preso a um poço, com a estrutura 
de níveis já conhecida. À medida que os poços se aproximam, as funções de 
onda podem penetrar as barreiras ⇒ níveis se transformam em bandas.  

Movimento em uma rede periódica  

uk (x) = uk (x + a) = uk (x + na)
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e- em um poço de 
potencial isolado 

e- em sistema de 
poços periódicos, 

com b = l/16 

A eq. de Schrödinger 
pode ser resolvida 
para o potencial de 
Kronig-Penney, de 
onde aparecem as 
bandas permitidas e 
as proibidas.  
É interessante notar 
que intervalos 
proibidos aparecem 
para determinados 
valores de k. 
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Rede unidimensional de periodicidade a: 

 ,3 ,2 ,
aaa

k πππ
±±±=

Descontinuidades em 

Concordam com o 
resultado obtido com 
base no número de 
estados da banda! 
(transparência 15)  

Podemos entender os 
intervalos proibidos 
como resultado da 
reflexão parcial da onda 
progressiva pelas 
sucessivas barreiras. 
Ondas refletidas em fase 
⇒ 2a = λ, 2λ, 3λ, ... 
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Para entendermos melhor como aparecem 2 valores de energia para o 
mesmo k, vamos considerar a situação em que a amplitude da onda refletida 
é igual à da incidente:  eikx = eiπx/a (incidente) e e–ikx = e–iπx/a (refletida). 
A autofunção total é uma combinação linear de ambas, podendo ser: 
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Em ambos os casos as ondas incidente e refletida têm a mesma amplitude e 
combinam-se formando uma onda estacionária.  
Essas ondas estacionárias, no entanto, apresentam densidades de 
probabilidade muito diferentes em relação à posição dos íons da rede.  
Uma tem máximo próximo às cargas positivas, enquanto a outra tem 
probabilidade nula nessa região. Dessa forma, uma apresenta energia mais 
baixa que a outra. 
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