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Assunto de hojes

O basico

Gas de elétrons classicos (Drude)

Gas de eletrons quanticos (Sommerfeld)

Efeitos da rede cristalina (teoria de bandas)

Para la das aproximagdes de relaxagdo e de elétron independente
Liquidos de Fermi

Alguns topicos modernos



O bdsico

Diferencas entre isolantes e condutores.

Isolantes Condutores
Prop. transporte Nao conduzem Conduzem bem
Prop. dticas Frequentemente transparentes | Cor “metalica”
Prop. mecénicas Frequentemente mais maleaveis

Aluminio
Latdo : Ferro

Estas diferencas resultam da estrutura
cristalina e da quimica (Aula 1), que
acabam determinando a estrutura
eletrébnica (Aula 2) que ¢é quem
“‘governa” o comportamento dos
elétrons.
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Algumas perguntas fundamentais:

O bdsico

Que materiais conduzem corrente elétrica?

Porque € que alguns materiais conduzem
melhor do que outros?

Qual a origem microscopica da resisténcia
elétrica? Novmal glass window

Como se da o transporte térmico? _ [

i
— < 22°C

Como dependem esses transportes na "”—"-’!!N

temperatura do sistema?

Como podemos manipular essas
propriedades? /

VO, based smart window

Lo
s




. . O bdsico

Dois regimes de transporte eletrénico distintos:
e Regime difusivo, {<KW,L,
e Regime balistico, {>W,L,

onde £ € o livre caminho médio dos elétrons, W a largura do fio e L o comprimento.

< L b
Diffusive
l« W, L — w
! =
Ballistic
> W, L




Teoria de Drude



Teoria de Drude

Para explicar a conducdo em metais Drude Gas de elétrons de Drude:

porpés que elétrons de valéncia se comportam Elétrons movem-se em linha recta.

como um gas classico. Colidem com os ions da rede cristalina.

Mas ions estédo deslocalizados (jellium).

N&o colidem com os outros elétrons (!).

ApOs colisdo elétron tem velocidade aleatoria.
Em média, cada elétron colidira com um ion a
cada tempo 7.

Drude Model (Free electron gas)

metal
cation

D Nucleus
lon
[ ] core
E Conduction electrons

Velocidade média zero quando E=0 = J=0.



Teoria de Drude

Com campo elétrico constante, E#0, ha uma forca nos elétrons devida ao campo elétrico, F=-e.E

d(v) (v)
N — _mrl a4 F
" dt m T T
A corrente elétrica carregada por cada elétron é j = -e.v.
Se a densidade de elétrons é n=N/V, entdo a corrente
elétrica (média) é dada por (j) = -n.e.(v). A corrente média
pode ser entio relacionada com o campo elétrico E

b = (”m)E

que € essencialmente a lei de Ohm. A constante de
proporcionalidade € chamada de condutividade, o, e seu
inverso é chamado de resistividade, p,

1 m
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Nota: Corrente é dada por I=j.A, a voltagem
por V=E/|, e a resisténcia por R=p.l/A.



Teoria de Drude

O tempo médio de colisao T € um parametro caracteristiCO ELECTRICAL RESISTIVITIES OF SELECTED ELEMENTS*

do material (em geral desconhecido).
( 9 ) ELEMENT 77K 273K 373K %5—2—3—73—'{
273K
Uma escala de comprimento caracteristica de um material L 1.04 8.55 124 1.06
. l inh . di 2 _ . inh . di Na 0.8 42 Melted
€ o livre caminho meédio, { = v.1, i.e. caminho meédio que 1.38 61 Melted
um elétron percorre entre colisées Podemos estima-lo Rb 2.2 1D Melted
Cs 45 18.8 Metted
1 Cu 0.2 1.56 224 105
2777/00 — k’BT Ag 0.3 2.13 1.03
) ) Au 0.5 2.04 2.84 1.02
Verificamos que { é frequentemente muito maior do que a  Be 28 5.3 1.39
Mg 0.62 3.9 56 1.05

distancia interatdbmica num cristal.

Estimamos que para Ag em T=273K temos

I~50A, que é muito maior do que a

‘ @ ‘ @® @ @ @ ‘ ©® @ ‘ distancia interatomica d~1Al!
. ' . ‘ N&o sao os ions que espalham os elétrons!




oria de Drude . -
/ /

Medicbes experimentais da resistividade p a diferentes ELECTRICAL RESISTIVITIES OF SELECTED ELEMENTS®

temperaturas sugerem que o tempo medio de colisdo deve (el Dl c
ELEMENT 771K 273K 313K TR
ser dependente da temperatura, T, (p/T)273 x
m Li 1.04 8.55 124 1.06
T(T) — Na 038 42 Melted
ner(T) K 1.38 6.1 Melted
Rb 22 11.0 Melted
Cs 45 18.8 Melted
0.2 1.56 224 1.05
Ag 0.3 1.51 2.13 | 1.03
Au 0.5 2.04 2.84 1.02
Be 2.8 53 1.39
Mg 0.62 39 5.6 1.05



oria de Drude ' .

Medicbes experimentais da resistividade p a diferentes ELECTRICAL RESISTIVITIES OF SELECTED ELEMENTS®

temperaturas sugerem que o tempo medio de colisdo deve

(p/T)373
ELEMENT 77K 273K 373K e
ser dependente da temperatura, T, (p/ T3
m Li 1.04 8.55 124 1.06
T(T) — Na 038 42 Melted
neQP(T) K 1.38 6.1 Melted
Rb 22 11.0 Melted
Cs 45 18.8 Melted
° T T T 0.2 1.56 2.24 1.05
0.3 1.51 213 | 1.03
sl u +3.32at% Ni | Au 0.5 2.04 2.84 1.02
Be 28 53 1.39
G Mg 0.62 39 5.6 1.05
"FI: 4= ____,,/ Cu + 2.16 at% Ni /— /
% 3 Deformed’,z”’>_
§ - //, gt Em metais simples a variagdo de p em
L YA temperaturas ndo muito baixas parece ser
R i / linear em T,
L= "Pure” copper —
/ — |
Lot T /| i | | p(T) o
0 ——

-250 -200 -150 -100 -50 0 +50

Temperature (°C)



Teoria de Drude

Medigbes experimentais da resistividade p a diferenteS ELECTRICAL RESISTIVITIES OF SELECTED ELEMENTS*

temperaturas sugerem que o tempo medio de colisdo deve

(p/T)373
ELEMENT 771K 273K 373K e
ser dependente da temperatura, T, (p/T)273 x
m Li 1.04 8.55 124 1.06
(T) = Na 08 4.2 Melted
neZP(T) K 1.38 6.1 Melted
Rb 22 11.0 Melted
Cs 45 18.8 Melted
) o T T T T 0.2 1.56 2.24 1.05
Mais desordem parece 0.3 .51 2.13 | 1.03
aumentar o valor da ol u +3.32 at% Ni | gu 0.5 2.04 2.84 1.02
e 28 53 1.39
resistividade no limite de £ ] — | Me o L 36 L
a4 - Cu + 2.16 at% Ni —
temperatura zero, p(T=0). 0 e |~ /
§3_ Deformed/,/”//_ . . . »
--—// PR Em metais simples a variagdo de p em
. -t temperaturas ndo mui ix rece ser
Colocando estas duas \|i°[ | __—T | — ;[|en egfe?;uTaS 40 muito baixas pa
observagdes juntas e / _ !
//p, B p(T) x T
p<T) - po + aT 9 —51-5) —’—’2(;) —1|50 -100 -50 (l) +50

Temperature (°C)



Teoria de Drude

Medicbes experimentais da resistividade p sugerem dependéncia na temperatura

p(T) = po + aT

Quais fontes de espalhamento?
e Defeitos cristalinos (impurezas, vazios, etc.);
e VibragOes da rede cristalina (fonons); I Concentracdo de defeitos devera ser

* InteragOes eletron-elétron; independente da temperatura. Associamos
p, a defeitos cristalinos.

E razoavel esperar que uma maior temperatura gere
Vamos para ja ignorar as maior “agitacdo térmica” dos atomos do cristal. A
interagOes elétron-elétron. resistividade devida aos fénons devera ser responsavel
por pelo menos parte da dependéncia p(T).



oria de Drude

Podemos estender as derivagcdes anteriores para o caso de um campo elétrico variavel no tempo e no

espaco (tensdo AC). Para um campo respeitando A>{, a corrente média sera

J) (r,w) = o(w)E(r,w)

onde a condutividade sera uma fungdo complexa
dependente da frequéncia
ago ne-T

o) = Ty BT

Para frequéncias altas, corrente e campo estardo
defasadas (e corrente atenuada).

-1.0%

20

30



Teoria de Drude

Usando as equacdes de Maxwell podemos derivar a equagao de onda que governa a propagacao de uma
onda EMG num metal E(r,t) = E(r).e™",

3
~-V’E = %E(W)E onde e(w) = 1-|—z'47m(w)

w

€ a funcao dielétrica.

Para frequéncias altas, o> 1, podemos escrever

2 2
4mne
w m
onde o_ € chamada de frequéncia de plasma. Dois casos qualitativamente distintos:
e Quando ®<e 0 campo elétrico decai exponencialmente dentro do metal. Metal é opaco.

e Quando ®>0 0 campo elétrico propaga-se no material. Metal torna-se transparente.




Teoria de Drude

A teoria de Drude permite também calcular a corrente térmica
devida aos elétrons quando existe um gradiente de temperatura.

(3 = —~VT

onde o factor de proporcionalidade € chamado de condutividade

térmica. Drude obteve para a condutividade térmica
1

3

onde c, € o calor especifico. Este resultado permitiu-lhe obter (com
a ajuda de um erro) a lei de Wiedemann-Franz

- 8
i.e. elétrons transportam carga e calor (de forma semelhante).

2 = ﬁ(@)zT —
o €

HEAT

SOURCE |

—>

me

3

ELECTRICAL CONDUCTIVITY, 6, 10° Q™" m™

Pt solid solution

o : Pt-Ni alloy
APtV alloy

Wiedemann-Franz relation

2 2Ni

0 pure Pt

THERMAL CONDUCTIVITY, A, W m™ K™

100




Teoria de Drude

Drude conseguiu clarificar muitos fenémenos:

Obteve semi-quantitativamente a lei de Ohm;

Estimou resistividades, coeficiente de Hall, magnetoresistencia;
Descricao da condutividade elétrica AC;

Descricao da condutividade térmica e lei de Wiedmann-Franz;

Mas varias coisas ficaram por explicar:

Calor especifico eletrénico muito errado (3k;/2).

Observacéao de coeficientes de Hall negativo em certos materiais.

Porque alguns materiais sao isolantes (mesmo tendo elétrons de valéncia).



Teoria de Sommerfeld



Teoria de Sommerfeld

A melhoria 6bvia a teoria de Drude do gas classico de elétrons, é considerar um gas quantico de elétrons. Foi

isso que Sommerfeld fez.

Parte da equacgao de Schrodinger. Usa a distribuicado de Fermi-Dirac
(e ndo a de Maxwell-Boltzmann) para calcular grandezas estatisticas.

n;

Elétrons ainda sdo independentes! ;

Fermi Surface

h2k?

k) = 2m

A

«Bose — Einstein

< Maxwell — Boltzmann
Fermi — Dirac

\J

Energy Ep

fE) =

e@—w/ksT 1 |



Teoria de Sommerfeld

Usando esta teoria obtemos a mesma condutividade térmica de antes. Mas como agora o calor especifico
(gas quantico de elétrons livres) é
w2 (kgT
Gy = nkp

2\ &

(muito melhor do que o resultado classico c =3.n.k;/2) conseguimos obter exatamente a lei de
Wiedemann-Franz.

A condutividade DC e AC assim como o coeficiente de Hall e a magnetoresisténcia sdo os mesmos do caso
de Drude.

Apesar dos sucessos face a Drude, a teoria de Sommerfeld continua com muitos dos problemas da de
Drude.

e Coeficientes de Hall errados (negativo) em alguns materiais.
e N&o explica porque € que o mean-free-path € tdo longo (muitas distancias interatomicas).
e N&o explica porque alguns materiais sdo condutores, outros isolantes eoutros semicondutores.



Teoria de Bandas



Teoria de Bandas

Tomamos agora em conta o potencial periodico dos ions da estrutura cristalina.

Elétrons quasi-livres: A abordagem mais simples € considerar um gas
quéantico de elétrons sujeito a um pequeno potencial perturbativo \/

periodico no espaco, V(r+G)=V(r). /

Usando teoria de perturbagbes obtemos bandas de energia /\
(separadas por gaps nos limites da zona de Brillouin).
N

-3 -2n -n 0

E

F

/\> E,
// ka
n 2n 3n
Ainda assumindo que os elétrons nao interagem, usamos o Principio de Pauli para preencher os niveis de

energia. Nivel de Fermi no meio da banda caracteriza um condutor. Nivel de Fermi no gap caracteriza um
isolante.

Daqui podemos logo perceber porque nem todos os materiais com elétrons de valéncia sao condutores:
densidade de elétrons € crucial.




Teoria de Bandas

discreta) sdo ondas de Bloch

() = e ETu(r) - w W 7 Ty

onde u,(r+G) = u, (r) tem a periodicidade do potencial (i.e. rede cristalina).

Os auto-estados de um sistema periodico (i.e. com simetria de translagao | M
\ A /\/\ M o

Na Aula 2 viram que podemos usar Linear Combinations of Atomic Orbitals (LCAO) para refinar a
aproximacao do gas de elétrons livres com pequena perturbagao periddica. As estruturas de bandas LCAO
serao necessariamente mais complexas do que a anterior, resultando da ac¢ao combinada das simetrias

da estrutura cristalina e das propriedades gquimicas dos elementos que compdéem o material.
Elk.al

Simplificando... Solido 1D: /\
e Distancias inter-atbmicas determinam larguras de banda.

e Quimica dos atomos (orbitais) define a posicado em energia
e curvatura das bandas.
e Quantidade de elétrons determina se isolante ou condutor.




Teoria de Bandas

Mas porque € que ter o nivel de Fermi no meio de uma banda caracteriza um condutor?
Alternativamente, porque um isolante/semicondutor tem o nivel de Fermi no gap?

Velocidade de uma onda de Bloch
B Diferencas entre condutor,

Vn(k) = thS,L(k) semicondutor e isolante

Aplicando (pequeno) campo elétrico e usando teoria de
perturbacdes, verificamos que corrente ndo nula s6 se E_ no

meio de uma banda. E[k,a]

Semiconductor
—_—

Resistivity

/
— k Xa Superconductor Conductor

i

/

Temperature



i Teoria de Bandas

E onde aparece o espalhamento nesta teoria?

E— e .

Os elétrons ndo sdo espalhados pelos ions, mas na verdade por
falhas da rede cristalina, i.e. por defeitos na periodicidade do
sistema (impurezas, auséncia de atomos, atomos trocados, etc.).
Estes defeitos perturbam a propagagao das ondas de Bloch.

Mas a “big picture” € a mesma que Drude e Sommerfeld (esta
teoria é essencialmente semi-classica).

ks



Para ld das aprox. de relaxagdo e de eletron independente



Para & das aprox. de relaxacdo e de elétron independente

Para la da aproximacao de relaxacao

E natural esperar que o espalhamento eletrénico ndo seja 0 mesmo para todos os elétrons. Afinal eles
“vivem” em diferentes bandas de energia e em diferentes k.

Podemos ter isso em conta, o que implicara que tenhamos que seguir a evolugao no tempo da funcio de
distribuicio das velocidades e posicoes eletronicas. Isso € tipicamente feito com a equacéo de transporte
de Boltzmann

dg 0 1 o  (0g
otV at R a—kg‘(alol



Para I%s aprox. de relaxagdo e de elétron independente

Para la da aproximacao de elétron independente

Num metal as interagdes (efetivas) elétron-elétron s&do em principio fracas devido ao “screening”
(blindagem eletrénica).

Landau argumentou que se ligarmos lentamente a interagao elétron-elétron, conseguiremos corresponder
1-para-1 cada um dos estados do sistema sem interagdes elétron-elétron e o sistema com interacdes
eletronicas. No entanto, os auto-estados terdao propriedades (massa, etc.) e auto-energias renormalizadas.

.

ee



Para & das aprox. de relaxacdo e de elétron independente

A teoria de Landau dos liquidos de Fermi diz que o sistema com interagdes elétron-elétron (nao
excessivamente fortes) tera caracteristicas muito semelhantes ao sistema nao-interagente.

As excitagbes de baixas energias serdo muito

; . ; Real particle Quasiparticle
semelhantes a particulas independentes (do gas de i )
elétrons sem interagdes e-e). ~—©® ‘e @

<« N\ @ a0
: . O0g ®
Tém um tempo de vida finito (que decresce com a S
distancia a energia de Fermi). Chamamos-lhes por isso .
Real horse Quasihorse

‘quasi-particulas’.

Estas tém propriedades “vestidas’/efetivas (como
massa, momento magnético, etc.) diferentes das
propriedades originais das particulas (no sistema sem
interacdes).




Podemos mostrar que muito proximo de E_ as quasi-particulas quase
nao conseguem “colidir’ com outras quasi-particulas, e por isso vivem
longamente (tempo de vida tende a infinito quando E tende a E.).

Para além disso, em baixas temperaturas, um quasi-elétron com uma
energia apenas ligeiramente acima da energia de Fermi, tem um
espalhamento (por outros elétrons) que depende de 1/r oc T2

Imgure Mutals

Em resumo, a resistividade de um metal tera as seguintes contribuigbes

Resistivity (p)

Purs Metas

T) = po + aT + bT* |

\ , P
/ elétron-elétron |
Temperature (T)

elétron-impurezas fé
P elétron-fonon Figure 3.2: Variation of resistivity with temperature
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Topicos modernos

Supercondutores 1
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Metais estranhos

resistivity

i

icos modernos

Toffe—Regel limit

saturation

electron—phonon

electron—electron

-

temperature




Topicos modernos

Supercondutores nao convencionais (exemplo dos 6xidos de cobre)
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Topicos modernos

Materiais 2D e heteroestruturas 2D

Graphene

Boron
Nitride

MoS,

.
=% Graphene

R
K "
0 " W892

Temperature, T (K)

M1, 6=1.16°
0.6

0.5

0.4

0.3

Temperature, T (K)

0.2

0.1 ! 4 ] : i
-1.8 -1.6 -14 -1.2 -18 -16 -14 -12 -10 -08
Carrier density, n (10'2 cm) Carrier density, n (102 cm™?)



Topicos modernos

i &

Ay

Materiais topolégicos

E
\\ /conduclion band

/1 edge states
/

k

/
] /'
. ‘ ‘alancc band

(a) (b)




