Estrutura Eletronica em Solidos

LIGACAO METALICA



Algumas Propriedades dos Metais:

0 Condutividade Elétrica
0 Condutividade Térmica
d Brilho

O Maleabilidade

Mobilidade dos elétrons de valéncia
na estrutura.



Condutividade no Estado Solido

Substancia Tipo Ligacdo Condutividade

(ohm-1. m-1)
Ag Metalica 6,3x10’
Na Metalica 6,0x107
NacCl Idnica 10-9
Quartzo Covalente 10-16
Diamante Covalente 10-16

Condutividade: c
ohmim1!l=S.m1
S= Siemens



Teoria de Bandas: Formacao de Orbitais Moleculares
envolvendo todos os orbitais atomicos dos atomos no
solido.
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Banda de Energia: Conjunto de OM com pequenas
diferencas de energia entre orbitais (niveis) sucessivos.



Conducao Eletronica e Distribuicao Eletronica:

a) Orbitais Atomicos Semi-Preenchidos
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b) Orbitais Atomicos Preenchidos, Ex: Be
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Niveis de Fermi: Niveis eletronicos de maior
energia ocupados em um solido a T= 0K

Nivel de Fermi

Nivel de Fermi G HOMO

HOMO= Highest Occupied Molecular Orbital
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Processo de Conducao Elétrica em Solidos Metalicos



Formacao de lacunas (buracos positivos)
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Condutores, Semi-Condutores, Isolantes

leV~ 96,5 kJ.mol1
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AE~S5 eV gap
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AEQ0,6 - 1,1 eVI “gap”

BV

Condutor Semi-Condutor Isolante



TEMPERATURA E CONDUTIVIDADE

Temperatura Condutividadel

>T — > vibracoes atomicas

S 5665
S 5665
T1 T2

T2>T1



TEMPERATURA E CONDUTIVIDADE

B) Semi-Condutores:

Temperatura Condutividade I

C) Isolantes: Quando condutividade é mensuravel

Temperatura Condutividade I

Processo Excitacao Térmica:

BY m=m)



SEMI-CONDUTORES INTRINSECOS

g
BV
Excitacdao Térmica Fluxo de elétrons

ou Luminosa



SEMI-CONDUTORES EXTRINSECOS

iI- Tipo p (positivo)

Dopagem com elementos deficientes
de elétrons em relacao a matriz

Si Si Si Si Si
B Si Si Si Si






i- Tipo p (positivo)
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SEMI-CONDUTORES EXTRINSECOS

iIi- Tipo n (negativo)

Dopagem com elementos com mais
elétrons em relacao a matriz

Si Si Si Si Si
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ii- Tipo n (negativo)
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Conexao com um Gerador Externo de
Corrente




Outros sistemas que apresentam propriedades
semi-condutoras

Sistemas AB
O Média dos elétrons de valéncia = 4

d Sem grande diferenca de
eletronegatividade entre A eB

EX:
GaAs
InP
InSb



Alotropos de Carbono

Diamante: Isolante

Grafite: Semi-Condutor/Condutor
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Diamante Grafite




C-C (etano)= 0,152 nm (152 pm)
l C-C (diamante)= 0,154 nm (154 pm)

C-C (plano)= 0,142 nm (142 pm)
(142 pm) C-C (benzeno)= 0,139 nm (139 pm)



Anatomia Ligacoes ?



energy

Orbitais Moleculares Sistemas © do Benzeno

3 antibonding molecular orbitals

3 bonding molecular orbitals

non-bonding







Grafite: Condutividade anisotropica

Condutividade: 1 S.m"!

Resistividade: 1 QO .m

Condutividade: 7,7x104 S.m"!
Resistividade: 1,3x105Q .m



Gap de energia a 298K

Material E/eV
Carbono (diamante) 5,47
Carbeto de Silicio 3,00
Germanio 0,66
Silicio 1,11
Arseneto de Galio 1,35
Arseneto de indio 0,36




