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I. PHÖÔNG TRÌNH SCHRODINGER CUÛA 

ÑIEÄN TÖÛ TRONG TRÖÔØNG  TINH THEÅ 
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Coi caùc haït nhaân ñöùng yeân khi xeùt chuyeån ñoäng cuûa 

caùc electron vaø coi caùc electron taïo ra moät tröôøng 

trung bình khi xeùt chuyeån ñoäng cuûa caùc haït nhaân      

haøm soùng coù theå vieát ñöôïc döôùi daïng: 
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A. PHEÙP GAÀN ÑUÙNG ÑOAÏN NHIEÄT 

Khoâng theå giaûi baøi toaùn toång quaùt vaø chính xaùc.  

Caùc pheùp gaàn ñuùng : 

 Pheùp gaàn ñuùng ñoaïn nhieät  

 Pheùp gaàn ñuùng moät electron  



   Phöông trình cuûa heä nhieàu haït, khoâng theå giaûi 

toång quaùt vaø chính xaùc  Giaûi gaàn ñuùng.  

Phöông trình Schrodinger ñöôïc taùch thaønh hai 

phöông trình: 

 Phöông trình cho caùc loõi nguyeân töû: 
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 Phöông trình cho caùc electron: 
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B. PHEÙP GAÀN ÑUÙNG MOÄT ÑIEÄN TÖÛ 

KHAÙI NIEÄM VEÀ TRÖÔØNG TÖÏ HÔÏP  

Tröôøng do caùc electron khaùc gaây ra taïi vò trí cuûa electron thöù i 
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Nghieäm cuûa phöông trình Schrodinger coù theå vieát: 
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Suy ra heä phöông trình ñoäc laäp daïng: 
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Phöông trình Schrodinger cuûa moät electron trong 

tinh theå 
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Haøm soùng cuûa electron trong tröôøng theá tuaàn hoaøn 

coù daïng 

HAØM SOÙNG   CUÛA ELECTRON  

TRONG TRÖÔØNG THEÁ TUAÀN HOAØN 

Goïi         laø toaùn töû tònh tieán. Ta coù theå vieát haøm 

Bloch döôùi daïng toaùn töû: 
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phöông dieän vaät lí  Haøm soùng coù theå vieát döôùi 
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 Toaùn töû H vaø T giao hoaùn vôùi nhau      Chuùng 

coù chung heä haøm rieâng. 
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NAÊNG LÖÔÏNG ELECTRON TRONG TINH THEÅ 

Haøm soùng laø moät haøm cuûa k neân trò rieâng E cuûa 

Hamiltonian  (naêng löôïng cuûa heä) cuõng phuï thuoäc 

vaøo k :   
)k(EE


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 E laø moät haøm chaün cuûa k  :  E(-k)  =  E(k) 

TÍNH CHAÁT CUÛA HAØM   )k(EE
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Thay haøm Bloch vaøo phöông trình Schrodinger ta coù: 
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Lieân hôïp phöùc: 
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Vaäy naêng löôïng cuûa ñieän töû trong tinh theå laø moät 

haøm chaün cuûa k.  

Khi k  0 thì E(k)  k
2
. 



E(k) laø moät haøm tuaàn hoaøn vôùi chu kyø cuûa maïng 

ñaûo. 
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Do tính chaát naøy, ngöôøi ta thöôøng giôùi haïn vieäc 

nghieân cöùu söï phuï thuoäc cuûa E theo k trong tröôøng 

hôïp moät chieàu trong khoaûng: 

Trong khoâng gian k ba chieàu, mieàn giôùi haïn ñoù, 

ñöôïc goïi laø vuøng Brillouin thöù nhaát, laø oâ nguyeân toá 

Wigner - Seitz cuûa maïng ñaûo.  
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Trong caùc vuøng Brillouin:   

E laø haøm ña trò cuûa k. ÖÙng vôùi moät giaù trò cuûa k coù 

voâ soá giaù trò cuûa E trong töøng vuøng. Do ñoù phaûi coù 

theâm chæ soá n ñaëc tröng cho giaù trò khaùc nhau cuûa 

vuøng. 

   Ñaëc tröng E
n
(k)       n :  chæ soá vuøng. 

   Taäp hôïp caùc vuøng naêng löôïng öùng vôùi n 

khaùc nhau xaùc ñònh caáu truùc vuøng naêng löôïng cuûa 

chaát raén.  



A. GIAÛI PHÖÔNG TRÌNH SCHRODINGER BAÈNG 

PHÖÔNG PHAÙP NHIEÃU LOAÏN 

I . Pheùp gaàn ñuùng electron töï do 

* Baøi toaùn khoâng nhieãu loaïn ñöôïc moâ taû bôûi phöông trình 

cuûa electron  töï do: 
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CAÁU TRUÙC VUØNG NAÊNG LÖÔÏNG CUÛA CHAÁT RAÉN 

Nghieäm cuûa phöông trình khi ñoù: 
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* Nhieãu loaïn trong pheùp gaàn ñuùng naøy laø theá naêng 

cuûa tröôøng tinh theå  U (r)  



Electron töï do ñöôïc moâ taû bôûi soùng chaïy daïng   
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Haøm soùng truyeàn trong moâi tröôøng coù tính tuaàn hoaøn 

(tinh theå ). Do ñoù seõ coù phaûn xaï Bragg khi thoûa maõn 

ñieàu kieän 

   2dsin  =  n    

Khi electron chuyeån ñoäng vuoâng goùc vôùi maët phaúng 

nguyeân töû   = 90
0
 vaø d = a, phöông trình Bragg 

thaønh 
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 Xaùc suaát tìm thaáy electron  tyû leä vôùi  2
 

Khi electron coù k thoûa maõn                thì soùng töông 

öùng vôùi chuùng seõ phaûn xaï treân maët nguyeân töû .  
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Soùng tôùi vaø soùng phaûn xaï coù theå toå hôïp vôùi nhau taïo 

neân soùng ñöùng doïc theo chieàu vuoâng goùc vôùi caùc 

maët nguyeân töû  ñang xeùt. 

Giaû söû caùc soùng truyeàn treân phöông cuûa truïc 0x, coù 2 

caùch toå hôïp: 
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Theá tuaàn hoaøn moät chieàu 

Caùc electron taäp 

trung quanh caùc ion 

+ taïi x = 0, a, 2a, ... 
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Vôùi soùng chaïy:   * = e
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 coù theå tìm thaáy ñieän töû taïi moïi nôi trong tinh theå. 

Vôùi soùng ñöùng: 

 Soùng +
:  

cos        =  1          = n; n  Z x
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 caùc electron coù 

xu höôùng taäp trung 

ôû giöõa caùc ion +. 
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Soùng -
:  

sin        =  1          = (2n+1)        ; n  Z x
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Hai caùch saép xeáp treân phaûi töông öùng vôùi caùc naêng 

löôïng khaùc nhau.  



Do soùng ñöùng khoâng truyeàn 

naêng löôïng neân vaän toác nhoùm:  

 NHAÄN XEÙT 
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+ Naêng löôïng cuûa electron trong tinh theå bò giaùn 

ñoaïn khi                 Caùc vuøng naêng löôïng ñöôïc 

pheùp xen keõ giöõa caùc vuøng caám naêng löôïng. 
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+ Vôùi                        hình thaønh soùng ñöùng .  
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 haøm E ( k ) ñaït cöïc trò taïi:  

Naêng löôïng cuûa electron 

trong tinh theå 



Trong phaïm vi moät vuøng, naêng löôïng cuõng giaùn 

ñoaïn. Vôùi tinh theå kích thöôùc L thì k nhaän giaù trò 

giaùn ñoaïn caùch nhau moät löôïng   

L
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Xeùt tinh theå daïng laäp phöông trong khoâng gian k 

caïnh  

a
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Goïi N laø soá giaù trò ñöôïc 

pheùp cuûa k trong khoâng 

gian k thì: 
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N = soá nguyeân töû coù trong tinh theå = soá möùc naêng 

löôïng coù trong moät vuøng naêng löôïng.   

Vuøng naêng löôïng coù beà roäng khoaûng 1eV thì khoaûng 

caùch giöõa 2 möùc lieân tieáp khoaûng 10
-22 

eV  Naêng 

löôïng trong moät vuøng coù theå xem nhö lieân tuïc. 



Naêng löôïng cuûa electron töï do 

+ Khi k  0 ,  . Caùc electron coù böôùc soùng raát 

daøi khoâng caûm thaáy söï thay ñoåi tuaàn hoaøn cuûa 

tröôøng theá naêng cuûa tinh theå : 

E ( k ) coù daïng nhö cuûa 

electron  töï do, nghóa laø: 

       k  0 ,  E(k) ~ k
2
  

 





* Phöông trình cho baøi toaùn khoâng nhieãu loaïn ñöôïc 

laáy laø phöông trình cuûa electron  trong nguyeân töû 
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* Theá naêng cuûa tröôøng tinh 

theå U (r) ñöôïc xem laø nhieãu 

loaïn trong pheùp gaàn ñuùng naøy. 

 II. Pheùp gaàn ñuùng lieân keát maïnh 

trong ñoù V (r)  laø  theá naêng 

cuûa electron trong nguyeân töû

  



  Pheùp gaàn ñuùng lieân keát maïnh hai nguyeân töû 



Söï phuû cuûa caùc haøm soùng laøm taùch caùc traïng thaùi : 

 

   Traïng thaùi huùt:  maät ñoä electron giöõa caùc 

nguyeân töû cao hôn ,  chaén nhieàu hôn 

 

   Traïng thaùi ñaåy: maät ñoä electron giöõa caùc 

nguyeân töû  nhoû hôn ,  chaén ít hôn.  

 2 nguyeân töû Na  

Khoaûng caùch giöõa hai nguyeân töû 

N
a
ên
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 l
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huùt 

ñaåy 

Na+Na 

Na2 



5 nguyeân töû Na  

Khoaûng caùch giöõa hai nguyeân töû 

10
23

 nguyeân töû Na  

Vuøng naêng 

löôïng goàm 

caùc möùc 

naêng löôïng 

saùt nhau 



Pheùp gaàn ñuùng lieân keát maïnh N nguyeân töû 

Khaûo saùt ñònh tính 

Giaû söû ban ñaàu coù N nguyeân töû ñöôïc saép xeáp 

moät caùch tuaàn hoaøn nhöng ôû khaù xa nhau  

Boû qua töông taùc giöõa chuùng.  

Moãi nguyeân töû coù naêng löôïng cuûa moät nguyeân 

töû rieâng bieät.  

Heä nguyeân töû naøy coù caùc möùc naêng löôïng 

gioáng nhö cuûa moät nguyeân töû, nhöng moãi möùc 

coù ñoä suy bieán baäc N. 

  



+ Dòch chuyeån caùc nguyeân töû laïi gaàn nhau ñeå taïo 

thaønh tinh theå  caùc möùc naêng löôïng taùch ra 

giaûm suy bieán cuûa caùc möùc.  N möùc truøng nhau 

tröôùc ñaây taùch ra taïo thaønh vuøng naêng löôïng. Tuøy 

theo möùc ñoä taùch cuûa caùc möùc maø ta coù ñoä roäng cuûa 

caùc vuøng naêng löôïng khaùc nhau. 

+ Caùc vuøng coù theå choàng leân nhau moät phaàn, coù 

vuøng naêng löôïng ñöôïc pheùp vaø coù vuøng caám. Moãi 

vuøng naêng löôïng coù N möùc. Moãi möùc chöùa toái ña 2 

ñieän töû. 

+ Vuøng naêng löôïng cao nhaát coù chöùa ñieän töû goïi laø 

vuøng hoùa trò. 



Khi nguyeân töû ôû xa nhau, möùc naêng löôïng cuûa 

ñieän töû xaùc ñònh vaø ñieän töû ñònh xöù trong nguyeân 

töû  = 0    .  

 Thôøi gian caùc ñieän töû toàn taïi treân caùc möùc ñoù 

laø voâ haïn. 

Khi nguyeân töû tieán laïi gaàn nhau ñeå taäo thaønh tinh 

theå, möùc naêng löôïng cuûa ñieän töû bò taùch ra  

taêng taïo thaønh vuøng   giaûm.  

 Thôøi gian cacù ñieän töû toàn taïi treân caùc möùc ñoù 

laø höõu haïn vaø caùc ñieän töû coù theå di chuyeån töø 

nguyeân töû naøy sang nguyeân töû khaùc. 

+ Ñoä roäng caùc vuøng naêng löôïng ñöôïc xaùc ñònh nhôø 

nguyeân lí baát ñònh: 

.   



Keát quaû töø  tính toaùn ñònh löôïng 

 Khi taïo thaønh tinh theå chaát raén, möùc naêng löôïng E
a
 

cuûa nguyeân töû rieâng bieät do töông taùc bò dòch xuoáng 

moät löôïng C.  

C  = haèng soá khoâng phuï thuoäc k. 

 Möùc nguyeân töû trong tinh theå môû roäng thaønh vuøng 

naêng löôïng trong ñoù naêng löôïng cuûa ñieän töû thay ñoåi 

tuaàn hoaøn theo k vaø laø moät haøm chaün: 

E ( k) = E (-k) 

vaø naèm trong khoaûng: 

E
min

 = E
a
 – C – 6A  

 E
max

 = E
a
 – C + 6A 

Vôùi A = giaù trò cuûa tích phaân trao ñoåi phuï thuoäc vaøo 

möùc ñoä phuû nhau cuûa caùc haøm soùng nguyeân töû vaø naêng 

löôïng nhieãu loaïn. 



Ñoä roäng cuûa moät vuøng naêng löôïng: 

E = E
max

 - E
min 

E = phuï thuoäc vaøo ñoä lôùn cuûa tích phaân trao ñoåi. 

Caùc möùc nguyeân töû coù naêng löôïng caøng cao thì haøm 

soùng cuûa caùc ñieän töû phuû nhau caøng nhieàu, töùc laø A 

caøng lôùn. 

Giöõa caùc vuøng naêng löôïng ñöôïc pheùp laø caùc vuøng 

caám naêng löôïng. Khi naêng löôïng taêng, ñoä roäng cuûa 

caùc vuøng caám giaûm. 

Khi thay ñoåi nhieät ñoä cuûa tinh theå, neùn hay keùo 

daõn tinh theå, khoaûng caùch giöõa caùc nguyeân töû trong 

tinh theå thay ñoåi  möùc ñoä phuû nhau cuûa caùc haøm 

soùng thay ñoåi  A thay ñoåi  Ñoä roäng cuûa caùc 

vuøng naêng löôïng hay vuøng caám ñeàu thay ñoåi. 



Vuøng 

naêng 

löôïng 

trong 

chaát 

raén 

Möùc 

naêng 

löôïng 

trong 

nguyeân 

töû 

Söï hình thaønh vuøng naêng löôïng trong chaát raén 



  








 

2

2

2m

U x x E x( ) ( ) ( )Y Y

 trong ñoù  a  =  a’ + b  

GIAÛI PHÖÔNG TRÌNH SCHRODINGER 

PHÖÔNG PHAÙP PENNEY - KRONIG 

Tröôøng hôïp theá naêng cuûa tröôøng tinh theå coù daïng 

ñôn giaûn: 
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U b x
U x

x a

  


 
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Phöông trình Schrodinger taùch thaønh hai cho hai 

mieàn  
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Giải (I1):    2
1 1 0x x    

nghiệm tổng quát: 1

i x i xAe Be   

Đặt:      2

1 1

2 2 2 2(1) 0

x x

x x

x e x e

e e i

 

 

  

     

  

        

1 1;i x i xe e  

   

Giải (II2):    2
2 2 0x x    

Đặt:     2

2 2

2 2 2 2

2 2

(2) 0

;

x x

x x

x x

x e x e

e e

e e

 

 
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  
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 

 

   

       

  

nghiệm tổng quát: 2

x xCe De   



Vì hai phương trình mà có 4 ẩn A,B,C,D nên để giải 

được ta buộc phải có điều kiện biên là điều kiện liên 

tục của các hàm sóng và đạo hàm của chúng tại x = 0 

và x = a’    

   

   

   

1 2

, ,

1 2

, ,

1 2

, , , ,

1 2

0 0 ;(1)

0 0 ;(2)

;(3)

;(4)

a a

a a

 

 

 

 









                          (1)  A+B = C+D                            (a) 

                         (2)  iA - i  B = C - D           (b)  



Theo tính chất hàm Block: 

       
  

2 2 2 2

( )

ika ika

x aika x a

x a x e x x a e

e Ce De
 

   

  

    

 

 Từ (3) suy ra: 

Từ (4) ta có: 

, ,i a i a ika b bAe Be e Ce De         (c) 

, ,i a i a ika b bi Ae i Be e Ce De            (d) 



, ,

, ,

i a i a ika b b

i a i a ika b b

A B C D

i A i B C D

Ae Be e Ce De

i Ae i Be e Ce De

   

   

   

   

 

 

  


  

     
     

Từ (a),(b),(c),(d) ta có hệ 4 phương trình 4 ẩn số sau : 



0

1 1 -1 -1

iα -iα -β β

, ,
iαa -iαa ika -βb ika βb

e e -e e -e e

, ,
iαa -iαa ika -βb ika βb

iαe -iαe -βe e βe e

Để hệ phương trình trên có nghiệm không tầm 

thường, thì định thức của chúng phải bằng 

không: 



 
   

 
 

 

βb -βb βb -βb2 2 e -e e -eβ -α
, ,cos ka = sin αa + cos αa

2αβ 2 2

Hay có thể viết: 

 
 

       
2 2

β -α
, ,

cos ka = sh βb sin αa +ch βb cos αa
2αβ

(e) 

Tính ñònh thöùc, keát quaû: 



Vieäc tính toaùn treân khaù phöùc taïp, Penney vaø Kronig 

ñaõ giaûi gaàn ñuùng baèng caùch giaûm ñoä roäng cuûa haøng 

raøo theá cho b  0 vaø taêng ñoä cao cuûa theá U
0
   

sao cho bU
0
 = const.   

Goïi T laø ñoä trong suoát T cuûa haøng raøo theá ñoái vôùi 

ñieän töû coù naêng löôïng E =  hệ số truyền qua: 

 
2

2 0

0

b m U E

T T
 

 e



Với      Uo>>E,  T~ 
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2 0b m U

e














 bmU2

b2

0


T = T
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
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 Uo       0 02 2
b b

b m U E b bm U    

Khi b0, a= a
,
+b  a

,
  

,

02 ,

2ma p
P U b b b

a
  

Đặt: 

Vì giữ Uob= const, nên P = const và khi b tiến về 0 

thì b tiến về 0. 



  Khi b0  sh(b)  b 

  Uo 0 ; /<<1 

 
22 2

, ,

2
( )

2 2 2 2

b P b P
sh b b

b a b a

  
 
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
   

Khi b 0 thì ch(b) 1, do đó b 0 và Uo  

 sao cho Uob = const thì phương trình (e) trở thành: 

 
   

,

, ,

,
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cos cos

a
P a ka

a





 

  PHƯƠNG PHÁP ÑOÀ THÒ 



 
 

,

,

,

sin
cos

a
a

a





 ,cos ka

          Đặt vế trái của (1) là hàm F(a,)=F(E) 

          Đặt vế phải của (1) là hàm f(ka, )   

 * Trước tiên ta dựng đồ thị F(E). Sau đó cho 

trước giá trị của ka,  ta tính được f(ka,), rồi vẽ đường 

thẳng f(ka, ) song song với trục hòanh.  

 * Từ giao điểm của đường thẳng này với đường 

F(E) ta hạ đường thẳng vuông góc với trục hòanh rồi 

xác định nghiệm E(k) ứng với ka, đã chọn. 



* Từ đồ thị ta nhận 

thấy:hòanh độ giao 

điểm của các đường 

với đường F(E) chỉ 

tập trung vào một số 

vùng nhất định.  

 Các vùng nhất định này là vùng năng lượng hay 

dãy năng lượng. Xen kẽ các vùng năng lượng là các 

vùng cấm hay khe năng lượng, nơi mà E không nhận 

giá trị nào tại các vùng này. 

 Do đó phổ năng lượng của điện tử trong 

trường tuần hòan có cấu trúc vùng. 



E là hàm tuần hòan theo số sóng k với chu 

kỳ (2/a). 

               E(k)=E(k+ 2/a)  

Giá trị E thỏa mãn 

với một giá trị ka 

nào đó, thì E cũng 

sẽ là nghiệm của 

những phương trình 

với (ka+2n). 



MOÄT VAØI TRÖÔØNG HÔÏP RIEÂNG 

1/ Khi P: hố thế năng không trong suốt, điện tử 

liên kết rất mạnh với hạt nhân: 

a,  0 

Nên   F(0) P+1  

Nên F( a,) giảm rất nhanh theo a, suy ra độ rộng 

của các vùng năng lượng giảm, vùng cấm tăng rút 

về dạng các mức năng lượng của nguyên tử riêng 

biệt.   



2/Khi P0: hố thế năng trong suốt đối với 

điện tử (5) trở thành:    

   ,,
cos cosa ka 

  có thể nhận mọi giá trị  E có thể nhận 

mọi giá trị  không còn vùng cấm năng 

lượng điện tử có thể xem là hòan tòan tự 

do. 



   1 cos
n

n n nE A B ka   

Từ công thức  En  này , một lần nữa ta có thể 

kiểm lại tính chất của hàm E như sau: 

* E là hàm tuần hòan theo k với chu kỳ là 2/a. 

* E  là hàm chẵn của k , n đóng vai trò chỉ số 

vùng. 
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0n

2

0n
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

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
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-/a /a 

-/a /a 
cấu trúc vùng năng lượng suy ra từ mô hình Penny-Kronig  



Vectô soùng k 

Ge 

Si GaAs 

CAÁU TRUÙC VUØNG NAÊNG LÖÔÏNG  

   CUÛA Ge , Si VAØ GaAs 



KHOÁI LÖÔÏNG HIEÄU DUÏNG   

1. Vôùi electron töï do, döôùi taùc duïng cuûa ngoaïi löïc F 

noù chuyeån ñoäng theo quy luaät: 

     F  =  m a 

trong ñoù m laø khoái löôïng vaø a laø gia toác cuûa 

electron. 

Trong tinh theå :        

 F  +  F
noäi   

=  m a     

F
noäi 

 khoù xaùc ñònh  

Trong moät soá tröôøng hôïp naøo ñoù (chaúng haïn khi k ~ 

0 töùc laø gaàn caùc cöïc trò cuûa vuøng naêng löôïng , ôû ñoù 

coù söï phuï thuoäc  E ~ k
2
 ) coù theå vieát döôùi daïng: 



Vôùi khoái löôïng hieäu duïng, phöông trình 

Schrodinger cho electron trong tröôøng tinh theå coù 

daïng phöông trình cuûa electron  töï do :  

  
2

2

2m

x E x

*

( ) ( )Y Y

                                   F   =   m* a 

Coù daïng cuûa phöông trình chuyeån ñoäng cuûa haït töï 

do vôùi khoái löôïng m*. 

Nhö vaäy, trong pheùp gaàn ñuùng khoái löôïng hieäu 

duïng: 

electron chuyeån ñoäng trong tröôøng tinh theå coù theå 

xem nhö electron töï do neáu gaùn cho noù khoái löôïng 

hieäu duïng m* . 



2. Khoái löôïng hieäu duïng m* coù theå ñöôïc xaùc ñònh 

töø  caáu truùc vuøng naêng löôïng cuûa electron .  

Khai trieån haøm E(k) gaàn caùc cöïc trò cuûa vuøng naêng 

löôïng  
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+ m* phuï thuoäc vaøo caáu truùc cuûa vuøng naêng löôïng, 

chính xaùc hôn laø phuï thuoäc vaøo ñoä doác cuûa vuøng 

naêng löôïng.  

+ m* coù theå döông, aâm, coù theå lôùn hôn hay nhoû hôn 

khoái löôïng m cuûa ñieän töû töï do. 


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Tröôøng hôïp 3 chieàu: 



Khi ñoù tensor nghòch ñaûo khoái löôïng hieäu duïng coù 

daïng: 


*

m

1

*

xx
m

1

*

xy
m

1

*

xz
m

1

*

yx
m

1

*

yy
m

1

*

yz
m

1

*

zx
m

1

*

zy
m

1

*

zz
m

1

Ñaây laø tensor ñoái xöùng. Neáu choïn heä toïa ñoä thích 

hôïp  ta coù theå cheùo hoùa tensor ñoù thaønh: 
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m00

0m0
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Trong tröôøng hôïp tinh theå khoâng hoaøn toaøn ñaúng 

höôùng, naêng löôïng cuûa electron gaàn ñieåm cöïc trò k
o
 

coù theå vieát döôùi daïng 
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3
 laø khoái löôïng hieäu duïng töông öùng 

doïc theo truïc x , y vaø z.  



Neáu vuøng hoùa trò hoaøn toaøn ñaày electron  thì maät ñoä 

doøng toång coäng baèng 0 vì khi naøo cuõng coù 2 electron 

vôùi vaän toác baèng vaø ngöôïc chieàu nhau. 

Trong tröôøng hôïp vuøng hoùa trò hoaøn toaøn ñaày 

electron tröø moät möùc i coøn troáng thì : 

LOÃ TROÁNG 

Maät ñoä doøng do n  electron  coù trong vuøng hoùa trò:  

trong ñoù toång ñöôïc laáy theo moïi traïng thaùi coù 

electron chieám. 
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Neáu vuøng hoùa trò ñaõ hoaøn toaøn ñaày thì khi taùc duïng 

ngoaïi löïc F leân heä, gia toác toång coäng cuûa caùc 

electron trong vuøng ñoù baèng 0 . Gia toác cuûa taäp theå 

electron trong moät vuøng hoaøn toaøn ñaày tröø moät 

möùc troáng : 
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Taäp hôïp caùc electron ñoù ñöôïc gia toác nhö khi heä chæ 

coù moät haït (loã troáng) vôùi vectô soùng k
i
 vaø vôùi khoái 

löôïng hieäu duïng baèng vaø ngöôïc daáu vôùi khoái löôïng 

hieäu duïng cuûa electron khuyeát .  

Taäp theå electron ôûù trong vuøng hoùa trò chæ coøn moät 

möùc troáng coù taùc duïng daãn ñieän nhö moät haït tích 

ñieän döông : loã troáng. 





Caùc loã troáng xuaát hieän ôû caùc ñænh cuûa vuøng naêng 

löôïng . ÔÛ ñoù khoái löôïng hieäu duïng cuûa electron  laø 

aâm :  loã troáng coù khoái löôïng hieäu duïng döông. 

Naêng löôïng cuûa loã troáng ñöôïc tính theo chieàu 

ngöôïc vôùi chieàu cuûa electron 

Loã troáng coù spin = 1/2 vaø tuaân theo caùc phöông 

trình chuyeån ñoäng nhö electron . 

Lieân keát 

bò gaõy 



Naêng löôïng thaáp 

nhaát cuûa electron 

Naêng löôïng 

thaáp nhaát 

cuûa loã troáng 

Taäp hoïp cuûa caùc electrons trong 

vuøng hoùa trò töông ñöơng moät haït 

coù +m* vaø +q 

Chieàu taêng 

naêng löôïng cuûa 

electron 

Chieàu taêng 

naêng löôïng 

cuûa loã troáng 



Ñoäng naêng 

cuûa ñieän töû 

Ñoäng naêng 

cuûa loã 

troáng 

Theá naêng 

cuûa ñieän töû 

Theá naêng 

cuûa loã 

troáng 

Naêng 

löôïng cuûa 

ñieän töû 

Naêng 

löôïng cuûa 

loã troáng 

Chieàu taêng naêng löôïng cuûa ñieän töû vaø 

loã troáng 



 Khoái löôïng hieäu duïng m* lôùn  vaø    nhoû 

Khoái löôïng hieäu duïng   



Coäng höôûng Cyclotron           caùc maët naêng 

löôïng cuûa vuøng daãn vaø vuøng hoùa trò gaàn bieân 

vuøng 




m

eB
c

m
*
 laø khoái löôïng hieäu duïng 

cyclotron 

Tinh theå 
Electron 

(m
e
/m) 

Lỗ troáng 

naëng     

(m
hh

/m) 

Lỗ troáng 

nheï (m
lh

/m) 

GaAs 0.066 0.5 0.082 

InAs 0.026 0.39 0.025 

Cu
2
O 0.99 -- 0.58 



Lyù thuyeát nhieãu loaïn cho hay, vôùi tinh theå coù vuøng 

caám thaúng, khoái löôïng hieäu duïng cuûa electron tyû leä 

vôùi ñoä roäng vuøng caám E
g .
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Vuøng caám caøng heïp, khoái löôïng hieäu duïng caøng nhoû. 
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PHAÂN BIEÄT CAÙC CHAÁT  

BAÙN DAÃN ÑIEÄN - KIM LOAÏI VAØ ÑIEÄN MOÂI 

DÖÏA VAØO CAÁU TRUÙC VUØNG NAÊNG LÖÔÏNG 

CUÛA CHUÙNG 

  Doøng ñieän laø doøng chuyeån ñoäng coù höôùng cuûa caùc 

haït mang ñieän döôùi taùc duïng cuûa ñieän tröôøng ngoaøi.  

Vaän toác cuûa taäp theå electron döôùi taùc duïng cuûa 

ñieän tröôøng ngoaøi phaûi coù thaønh phaàn khaùc 0 doïc 

theo phöông cuûa ñieän tröôøng.  

  Trong moät vuøng hoaøn toaøn ñaày electron , caùc 

electron chæ coù theå thay ñoåi vò trí cho nhau vaø doïc 

theo moät chieàu naøo ñoù, vectô vaän toác toång coäng 

baèng 0.  



 Khi ñaët ñieän tröôøng leân tinh theå, electron coù theå 

thu ñöôïc naêng löôïng khi chuyeån ñoäng trong tröôøng 

ñoù.  

 Naêng löôïng maø electron thu ñöôïc treân quaõng 

ñöôøng bay töï do  baèng eE  .  

 Treân thöïc teá eE  <<  Eg.  

 Nhö vaäy noùi chung, naêng löôïng maø electron thu 

ñöôïc khi ñoù khoâng ñuû ñeå cho noù nhaûy qua vuøng caám 

ñeå leân vuøng daãn.  

  muoán daãn ñieän toát, chaát phaûi coù vuøng naêng 

löôïng chöa ñaày electron . 

 



Naêng löôïng dao ñoäng nhieät cuûa maïng tinh theå coù 

theå cung caáp naêng löôïng cho electron nhaûy töø  moät 

vuøng ñaày leân vuøng troáng ôû treân. 

 ÔÛ moät nhieät ñoä T naøo ñoù, ñoäng naêng trung bình 

cuûa caùc nguyeân töû  baèng 3kT/2 ( khoaûng 0,037 eV ) 

ôû nhieät ñoä phoøng.  

 Treân thöïc teá bao giôø cuõng coù caùc nguyeân töû coù 

naêng löôïng raát lôùn hôn giaù trò trung bình ñoù. Theo 

phaân boá Boltzmann, xaùc suaát ñeå nguyeân töû dao ñoäng 

coù naêng löôïng baèng E  tyû leä vôùi exp(-E
g
/kT) .  



Caùc nguyeân töû , khi va chaïm vôùi caùc electron , 

nhöôøng cho chuùng moät phaàn hay toaøn boä naêng löôïng 

cuûa mình.  

Neáu naêng löôïng ñoù baèng hoaëc lôùn hôn ñoä roäng vuøng 

caám E
g
 thì electron coù theå nhaûy leân vuøng treân.   

Vôùi nhöõng ñieàu vöøa noùi, döïa vaøo caáu truùc vuøng naêng 

löôïng cuûa moät chaát ta coù theå bieát chaát ñoù daãn ñieän 

hay caùch ñieän.   



1. Chaát coù vuøng hoùa trò chæ ñaày moät phaàn(kim loaïi 

kieàm) hay ñaõ ñaày hoaøn toaøn nhöng coù moät phaàn 

truøng vôùi vuøng naèm ôû treân (kim loaïi kieàm thoå) .  

      Döôùi taùc duïng cuûa ñieän tröôøng ngoaøi, caùc 

electron  coù theå chuyeån ñoäng deã daøng trong 

phaïm vi cuûa vuøng hoùa trò.  

KIM LOAÏI 



VÍ DUÏ 

Caùc kim loaïi kieàm : Li, Na, K, Rb vaø Cs .  

      Caùc electron hoùa trò trong caùc kim loaïi naøy naèm 

ôû traïng thaùi n
s
.  Khi taïo thaønh tinh theå chaát raén, caùc 

vuøng naêng löôïng tröø vuøng hoùa trò, ñeàu hoaøn toaøn ñaày 

electron .  

Vuøng hoùa trò (hình thaønh töø  möùc n
s
 ) coù 2N traïng 

thaùi nhöng chæ coù N electron  : vuøng hoùa trò chæ ñaày 

moät nöûa.  

      Caùc kim loaïi kieàm daãn ñieän toát.  

 



KIM LOAÏI KIEÀM 

Na11 : . . . 3s1 



Khi hình thaønh tinh theå, vuøng ns vaø np phuû nhau moät 

phaàn. Nhôø ñoù, caùc electron naèm ôû caùc möùc cao cuûa 

vuøng ns chieám caùc möùc thaáp cuûa vuøng np cho ñeán 

khi caû hai vuøng chöùa electron ñeán moät möùc ngang 

nhau .  

Caùc kim loaïi 

kieàm thoå  coù hai 

electron hoùa trò 

naèm ôû traïng thaùi 

n
s
.  

 

KIM LOAÏI KIEÀM THOÅ 



 VÍ DUÏ 

Mg12 : 1s22s22p63s2 

Caû hai vuøng naøy ñeàu coù electron vaø coøn nhieàu 

möùc troáng. Kim loaïi kieàm thoå daãn ñieän toát.  



2. Chaát coù vuøng hoùa trò chöùa ñaày electron  vaø 

treân ñoù laø vuøng caám naêng löôïng coù ñoä roäng baèng 

E
g
 .  

ÔÛ nhieät ñoä 0 K chaát naøy hoaøn toaøn khoâng daãn ñieän 

vì naêng löôïng maø electron thu ñöôïc trong ñieän 

tröôøng ngoaøi vaø dao ñoäng nhieät khoâng ñuû ñeå vöôït 

qua vuøng caám. 

ÔÛ moät nhieät ñoä T naøo ñoù, xaùc suaát ñeå electron coù 

naêng löôïng baèng E
g 

 tyû leä vôùi exp(-E
g
/ kT) . 

 Nhö vaäy, bao giôø cuõng coù moät soá electron  coù naêng 

löôïng nhieät ñuû  ñeå nhaûy leân vuøng naêng löôïng naèm ôû 

beân treân coøn raát nhieàu möùc troáng.  

CHAÁT CAÙCH ÑIEÄN VAØ CHAÁT BAÙN DAÃN 



Neáu Eg khaù lôùn vaø ôû nhieät ñoä khoâng quaù cao thì soá 

electron nhaûy ñöôïc leân vuøng treân khoâng ñaùng keå vaø 

chaát nhö vaäy treân thöïc teá laø moät chaát khoâng daãn 

ñieän.  

Thöôøøng quy öôùc : chaát coù caáu truùc vuøng vôùi Eg  3 

eV laø chaát caùch ñieän.  

Neáu Eg < 3 eV, khi nhieät ñoä khoâng quaù thaáp thì soá 

electron coù ñuû naêng löôïng ñeå vöôït qua vuøng caám 

khaù nhieàu  Chaát baùn daãn 

Soá electron  töø vuøng hoùa trò nhaûy leân vuøng treân 

(ñöôïc goïi laø vuøng daãn) trong moät ñôn vò thôøi gian 

baèng  Aexp(-Eg / kT) vôùi A laø moät heä soá tyû leä khoâng 

phuï thuoäc nhieät ñoä. 

 



ªMoãi electron nhaûy ñöôïc leân vuøng daãn ñeå laïi moät 

loã troáng ôû trong vuøng hoùa trò.  

ªÑoàng thôøi vôùi söï nhaûy leân vuøng naêng löôïng cao 

hôn cuûa electron  laø quaù trình nhaûy ngöôïc trôû laïi 

vuøng hoùa trò (quaù trình taùi hôïp electron -loã troáng ) . 

ª Toác ñoä cuûa quaù trình naøy tyû leä vôùi noàng ñoä n cuûa 

electron coù trong vuøng daãn vaø noàng ñoä p cuûa loã 

troáng coù trong vuøng hoùa trò , nghóa laø baèng .n.p 

vôùi  laø heä soá tyû leä.  

n
A E

kT

g

 


exp

2

kT

E

expA
g

 =  .n.p  =   n2
    ( vì  n = p ).  

Trong traïng thaùi caân 

baèng ñoäng 



Nguyeân toá         a ( nm)         E
g
 

C (kim cöông)   0,356         5 eV 

Si                       0,543        1,1 eV 

Ge                      0,566        0,7 eV 

Thieác                 0,646      



Kim loaïi             Chaát baùn daãn           Ñieän moâi 

 

E 
f 

Eg   

E  c 
E  c 

E  v 
E  v 

Eg   





°  Giaûi thích ñöôïc taïi sao chaát raén laø chaát daãn 

ñiện, chaùt baùn daãn hoaëc chaát caùch ñiệän. 

 

°  Thieát laäp quan heä giöõa caùc tính chaát cuûa vaät 

lieäu vaø nguyeân töû. 

 

°  Giaûi thích söï toàn taïi cuûa caùc haït coù ñieän tích 

döông (loã troáng) vaø giaûi thích khaùi nieäm khoái 

löôïng hieäu duïng.  

 

° Pheùp gaàn ñuùng moät electron khoâng theå tính ñeán 

caùc hieäu öùng taäp theå nhö hieän töôïng saét töø vaø sieâu 

daãn vaø söï chuyeån pha do naêng löôïng toaøn phaàn 

cuûa electron. 

THAØNH COÂNG VAØ HAÏN CHEÁ  

CUÛA LYÙ THUYEÁT VUØNG ÑÔN GIAÛN 


