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Introducao

@ A medida que o nimero de componentes de um sistema fisico
aumenta, torna-se dificil ou mesmo inviavel a sua descricao
pormenorizada.

@ Em sistemas macroscopicos este numero N é muito grande. Por
exemplo, 1 mol de gas contém 6,02 x 102 moléculas!

@ Em tais sistemas, o conhecimento detalhado do estado de cada
ente deixa de ser relevante. Torna-se importante entdo o
conhecimento de suas propriedades mais gerais e facilmente
mensuraveis como, por exemplo, temperatura e pressao.

@ Adota-se entdo uma abordagem estatistica para os problemas.
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Distribuicao de Boltzmann

Descrita no apéndice C do livro texto [?], esta distribuicdo descreve,
por exemplo, a distribuicdo das energia das moléculas de um gas em
equilibrio térmico a temperatura T.

Suponhamos um sistema isolado contendo N entes idénticos em
equilibrio a temperatura T. Algumas observagdes sobre este sistema:

@ A energia total £7, que é uma constante pois trata-se de um
sistema isolado, sera repartida entre os N entes, de acordo com
alguma distribuigao estatistica f(€, T).

@ A energia média £ de um ente é uma funcéo da temperatura,
= g(T) = ST/N

@ Para que haja equilibrio, estes entes devem necessariamente
trocar energia entre si.
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Distribuicao de Boltzmann

Pergunta fundamantal: Como a energia total do sistema € repartida
entre os N entes?

Hipéteses:

@ Entes idénticos sdo tratados como distinguiveis, exceto quando
no mesmo estado de energia.

@ todas as divisdes possiveis da energia ocorrem com a mesma
probabilidade.

Desenvolvendo-se este problema, chega-se a distribuicao de
Boltzmann:
n(&) = Ae ¢/KT

em que k € a constante de Boltzmann

k=1,381 x 1072J/K
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Indistinguibilidade

Na Mecanica Classica as particulas de um sistema sao tratadas como
distinguiveis umas das outras, ainda que sejam idénticas.

A razao € que elas se encontram separadas espacialmente, isto é, a
distancia média d que separa duas destas particulas € muito maior
que seus comprimentos de onda de de Broglie

g
p

e, portanto, suas fun¢des de onda n&o se superpéem
significativamente.
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Indistinguibilidade

A funcdo de onda de um sistema classico de duas particulas pode ser
escrita como

Yo = ga(1)15(2)

onde « e  denotam autoestados de uma particula e os indices (1) e
(2) identificam as particulas.

Note que a troca dos indices das particulas da origem a funcao

Y% = ys(1)¢a(2) .
distinta da anterior, 0 que pode ser representado por ¢4 2 # 121 .

Isto esta de acordo com o preceito segundo o qual duas particulas
idénticas em diferentes estados séo distinguiveis, do qual deriva a
estatistita de Boltzmann.
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Indistinguibilidade

Quando a distancia média entre as particulas de um sistema torna-se
pequena, comparavel ao comprimento de onda de de Broglie das
mesmas,

g~
p

ocorre uma superposicao entre as funcdes de onda das particulas, as
quais tornam-se entao indistinguiveis.

Sob tais circunstancias, os aspectos quanticos do sistema precisam
ser levados em consideragao.
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Indistinguibilidade

As propriedades de um sistema de particulas indistinguiveis ndo
podem depender dos indices atribuidos as mesmas.

Consequentemente, a densidade de probabilidade |¢*1|, assim como
outros observaveis, deve permanecer inalterada sob troca dos indices
(1 & 2) de quaisquer duas particulas do sistema.

Tal exigéncia implica em que a autofuncéao total ¢ que descreve um
sistema quantico deve ter paridade definida sob troca de indices:

@ Autofungéo simetrica: 121 = +11 2
@ Autofung&o anti-simetrica: 121 = —112
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Indistinguibilidade

No caso particular de sistemas quéanticos com duas particulas
idénticas, as seguintes autofungdes sao adequadas para descrevé-los:

s = Jéwauwﬁ(z)iwﬁ(n%(z)]

Os sinais +/- representam as autofungdes simétrica/anti-simétrica.

Outro efeito da indistinguibilidade é que a presenca de uma particula
em um estado quantico influencia a probabilidade de que outra
particula venha a ocupar o mesmo estado, diferentemente do que
ocorre na mecanica classica.
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Indistinguibilidade

Por exemplo, em sistemas de particulas descritas por autofungoes
anti-simétricas (como elétrons), a presenca de uma particula em um
dado estado implica na impossibilidade de que uma segunda particula
venha a ocupar o0 mesmo estado quantico (principio da exclusao de
Pauli).

Portanto, a indistinguibilidade de particulas idénticas na mecéanica
guantica tem como consequéncia a inadequacéao da estatistica de
Boltzmann para o tratamento dos sistemas quénticos.

A indistinguibilidade tem consequéncias na estatistica
apropriada para descrever um sistema de particulas idénticas!!
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Estatisticas Quanticas

Nas estatisticas quanticas, as particulas sdo classificadas em dois
grupos, dependendo da simetria da autofungéo que as descreve:

@ Férmions - Particulas que obedecem ao principio de exclusao,
sendo portanto representadas por autofungdes anti-simétricas.
Observa-se experimentalmente que estas particulas possuem
spin semi-inteiro:

s=(n+3n,
emquen=0,1,2,....

@ Bodsons - Particulas que nao obedecem ao principio de exclusao
e sao representadas por autofungdes simétricas. Possuem spin
inteiro:

s=nh.
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Estatisticas Quanticas

Conforme mencionado anteriormente, a presenga de um férmion em
um estado quéntico inibe totalmente a presenga de outros férmions no
mesmo estado.

Isto pode ser representado através de um fator de inibicao (1 — n),
em que n & o numero de férmions inicialmente presentes no estado,
tal que
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Estatisticas Quanticas

Ou segja:
@ se ainda ndo ha um férmion em um estado, entao o fatoré 1 e
nao ha inibicao;
@ se ja ha um férmion ocupando o estado entdao o fator é 0 e a
inibicdo é total.

Note-se que para um sistema de férmions idénticos ha apenas dois
valores possiveis de ocupagao de um estado quantico: 0 ou 1.
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Estatisticas Quanticas

Vejamos agora o que ocorre quando dois bésons ocupam 0 mesmo
estado quantico.

O nosso exemplo simples de um sistema de dois bosons idénticos é
representado pela autofungéo:

Us (Ms(2) +s(1)va(2)]

1

=—=[v
Ve 't

Quando as duas particulas encontram-se no mesmo estado, isto é,

o = [3, obtém-se:

s = V2 Ps(1)1s(2)
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Estatisticas Quanticas

Caso a exigéncia de indistinguibilidade da mecéanica quantica nao
houvesse sido levada em conta, a autofungao seria

"lﬁ = %(1 )%(2)
€ No caso em que o = (3, obter-se-ia:

’(/J = ¢f(1 )¢3(2)
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Estatisticas Quanticas

As densidades de probabilidades associadas sdo

[Vs¥s| =2 ¢5(1)15(2)¢s(1)9s(2)

(¥ = ¥5(1)5(2)Ys(1)vs(2)

respectivamente.

Comparando-se as duas expressoes, vé-se que:

[Yss| =2 [
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Estatisticas Quanticas

Podemos interpretar este resultado dizendo que a probabilidade de
dois bésons se encontrarem no mesmo estado é o dobro da de duas
particulas classicas.

Ou seja, a presenca de um bdéson num estado quantico particular
duplica a chance de que um segundo bdson esteja no mesmo estado,
em comparagao com o caso classico, em que nao ha nenhuma
correlacdo entre as particulas.
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Estatisticas Quanticas

Pode-se mostrar que a probabilidade de que mais um béson venha a
ocupar um estado populado por n outros bésons idénticos é (1 + n)
vezes maior do que ocorreria se estas particulas se comportassem
classicamente.

Chama-se a este termo de fator de reforco. Ele é o correspondente
para boséns ao fator de inibicao para os férmions.
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Fungodes de Distribuicdo Quanticas

Vamos estudar agora as taxas de transi¢cdo entre os niveis de energia
de um sistema de particulas idénticas em equilibrio térmico e extrair
as fungdes de distribuicdo apropriadas para descrever sistemas de
férmions e bésons.

Consideremos dois niveis do sistema, conforme o seguinte diagrama:

&

R1 >2 R2 1

&
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Funcdes de Distribuicdo Quénticas

Em que:

@ &4, & - energias dos niveis 1 e 2;
@ ny, no - numero médio de particulas nos estados 1 e 2;

@ Ry_.», Ro_,4 - taxas de transicao por particula entre os dois
estados.
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Fungodes de Distribuicdo Quanticas

1. Particulas Classicas

Consideremos inicialmente a situacao de particulas classicas.

Se o sistema esta em equilibrio entdo o nimero médio de particulas
transitando do estado 1 para o 2 deve ser igual ao de particulas
transitando do estado 2 para o 1.

Esta condig¢ao de equilibrio pode ser escrita como:

N Ri_2 = N2Ra_yq
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Fungodes de Distribuicdo Quanticas

Como as particulas classicas obedecem a estatistica de Boltzmann,
n(€) = Ae¢/KT  a condicéo de equilibrio pode ser reescrita como:

n  Roqy e &/k

ny  Risp e &/

Este resultado serd usado no desenvolvimento das expressoes
apropriadas para particulas quanticas.
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Fungodes de Distribuicdo Quanticas

2. Bésons

A condicao de equilibrio para um sistema de bosons € analoga ao
caso classico. A unica modificagdo que se faz necesséria € o uso da
taxa de transicao para bésons

Rboson _ (1 + nb) Ra—>b

a—b —

no lugar da taxa classica.

O fator (1 + np) € o fator de reforgo para bésons discutido
anteriormente.

Portanto, a condicao de equilibrio pode ser escrita como:
R3S = np RESY"

m (14 n2)Rio2 = na(1 + ny)Ro
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Fungodes de Distribuicdo Quanticas

Desenvolvendo:

n(1+n)  Royy e &/k

n(1+n1)  Rise e &/kl

N gkT 2 Eo/KT _ —
e = = e/ =f(T)=¢e
(1 —|-I71) (1 —|—n2) ( )

Como o primeiro termo da igualdade depende apenas da particula 1,
além da temperatura, e o0 segundo termo apenas da particula 2, além
da temperatura, entdo ambos devem corresponder a uma mesma
funcéo f(T) da temperatura, parametrizada como e~ (7).
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Funcdes de Distribuicdo Quénticas

Resolvendo-se a equacgéao

para n, obtém-se:

1
&) = meemm 1

que é a distribuicao de Bose-Einstein, a qual especifica 0 numero
meédio (ou provavel) de bésons no estado de energia £ de um sistema
em equilibrio térmico.
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Funcdes de Distribuicdo Quénticas

3. Férmions
Seguindo um raciocinio analogo para os férmions, a condigao de
equilibrio é:

Rferm/on Rferm/on

m(1 —n2)Ri2 = n2(1 — ny)Ro

que fornece:
nm(1—m) Ro,y e &/

m(1—ny)  Rinp e &/k
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Funcdes de Distribuicdo Quénticas

do qual se obtém:

1
NE) = oM et /T 4 1

que é a distribuicao de Fermi-Dirac, a qual especifica a ocupacao
média do estado de energia £ de um sistema de férmions em
equilibrio térmico.

Costuma-se reescrever a distribuicao de Fermi-Dirac em termos de
um parametro chamado de energia de Fermi, &g, definido como:

EF = akT
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Fungodes de Distribuicdo Quanticas

Com a introducao da energia de Fermi, a distribuicdo de Fermi-Dirac
torna-se

1

&) = ge—er/mm 11

e a ocupacao média do estado correspondente a esta energia é 1/2.
Isto é:

n(Er) = 1/2
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Comparacao entre as Distribuicdes Quanticas

[ Distribuicdo |  n(&) |
Boltzmann W
Bose-Einstein m
Fermi-Dirac | —rotmr

0 kT 2kT

3kT 4k1
Energy, €

5kT

Figure: Distribuicbes estatisticas. (Fonte: Beiser)
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Comparacao entre as Distribuicdes Quanticas

Distribuicao de Maxwell-Boltzmann

TK)| @

1000 |- 284
5000 |- 0,42
10000 0,62

n(e)

&(eV)

FIGURA 111, Fungio distribuigdo de Boltzmann em fungdo da energia, para trés valores diferentes de T e
de . Essa funcdo é uma exponencial simples, decaindo de 1/e para cada aumento kT da
energia. A energia kT para cada uma das trés temperaturas aparece na parte de cima da figu-
ra. A figura foi desenhada para um sistema de particulas de mesma densidade do que o da

. figura 11-3. A escolha da densidade fixa o valor de « para qualquer temperatura T.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

1. Gas de Fotons

Os fotons em equilibrio térmico com as paredes de uma cavidade
(problema do espectro de emisséo de radiacdo de um corpo negro)
podem ser tratados como um gas de fétons governados pela
distribuicdo de Bose

1
") = w1

Conforme mencionado anteriormente, o parametro « é especificado
pelo numero total de particulas no sistema. Mas, nesse caso, tal
numero nao é constante. Tanto pode um féton ser absorvido pela
parede da cavidade e desaparecer quanto pode a parede emitir um
novo féton a qualquer instante.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

A distribuicdo de Bose para este sistema ndo pode, portanto,
conter o termo e e assume a forma

B 1
= /KT _q

fazendo-se a = 0.

Para se calcular a densidade de radiagédo por intervalo de energia
p(€)d€ na cavidade, conforme feito no estudo da radiagdo de um
Corpo negro, é necessario conhecer-se a densidade de estados
quanticos por intervalo de energia N(&)d€.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Este resultado foi obtido no Capittlo 1 do livro texto para o nimero de
estados por intervalo de frequéncia v da radiagao:

8773V 2y |
c

N(v)dv =

onde V é o volume da cavidade.

Reescrevendo esta expressdao em termos da energia £ = hv do féton

obtém-se:
8nV E2dE
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

A densidade total de energia dos fétons com energia entre £ e £ + d€
€ entao dada por

EnEIN(E)DE  8reldeE
% — COh3(eE/RT — 1)

p(€)dE =

resultado idéntico ao obtido através da abordagem feita por Planck,
quantizando os modos de vibracao da cavidade e aplicando a
estatistica de Boltzmann.
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

2. Condensado de Bose

Consideremos a aplicacéo da distribuicdo de Bose ao caso de um gas ideal.

Neste caso, o nimero de particulas A do sistema permanece fixo e o
parametro a que aparece na expressao da distribuicdo de Bose n(£) pode
ser determinado impondo-se a condi¢cao de normalizagao

/ T REN(E)IE = N
0
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

N(€)dE é o nimero de estados quéanticos do sistemaentre £ e £+ d€ e
pode ser obtido pela determinagcao e contagem dos niveis de energia
permitidos pela equagédo de Schroedinger para um pogo de potencial
quadrado tridimensional infinito com lado a. A energia dos niveis é dada pela
expressao

h2

= 8maz(n’2( +m+nZ) |, nen,n, =012 .
Apos algum desenvolvimento, chega-se a seguinte expressao para a
densidade de estados de energia por intervalo de energia e por unidade de
volume:

_4nV

N(E)dE = = (2mP)2E2dE .
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

A condicao de normalizagdo pode entéo ser reescrita como:

< arV(em):  £:dE N
0 h3 ex eg/kT _ 1 - :
Esta integral pode ser resolvida através de uma expansao em série de
poténcias do parametro e~ *:

(2rmkT)2 V

N = 3

1 1
e 1+ s %+ 562 +..).
(1+ o1 + 33 +...)
3
Supondo-se grande o termo W (
ser pequeno, ja que N é fixo.

isto &, me/ou T grande), e~ deve

W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ) Estrutura da Matéria Ill October 3, 2019 38/154



Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

No caso em que termos maiores do que o de primeira ordem na expansao

em série possam ser desprezados, obtém-se o resultado

NH

e %= ——m——
(2rmkT)z V

que reproduz um resultado classico obtido através da distribuicao de
Boltzmann.

A energia deste sistema é dada pela integral

E— /0 £n(E)N(E)dE
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

e o resultado € mais uma vez expresso por uma série de poténcias

2rmkT)3V 3 1 1
= %(—kﬂe‘aﬁ + Z—ge—a + e 24,

E
2 33

Usando-se a expressao obtida anteriormente para e~ “ e considerando-se
somente os termos até segunda ordem, obtém-se

3
E— E_3 l11Nh]

— = KT
N2 23 V(27rmkT)?
para a energia média por particula do gas de Bose.

Note que esta energia é menor do que E = ng associada a uma particula
classica. O desvio é representado pelo segundo termo entre colchetes, que
€ chamado de termo de degenerescéncia.
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

3. Gas de Elétrons

De forma anéloga ao feito para um gas de bosons, podemos aplicar também
a distribuicdo de Fermi a um gés ideal de férmions.

O resultado correspondente para a energia média das particulas é

_ E 3
== kT
E=%"2

1 NHR?
1+7573 .
22 V(2rmkT)z

Neste caso, o termo de degenerescéncia é tal que a energia média por
férmion é maior do que aquela associada a uma particula classica.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Um exemplo de sistema que pode ser considerado um gas de férmions sdo
os elétrons de conducdo em um metal.

Um resultado interessante é a obtencao do valor da energia de Fermi &
para T = 0, dado pela expressao

R 3N\??
fr=— =
8m\ nV

Este resultado permanece uma étima aproximagédo enquanto kT < &f, 0 que
para os metais comuns significam temperaturas da ordem de varios milhares
de graus.

W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ) Estrutura da Matéria Ill October 3, 2019 42/ 154



Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

4. O Laser

A palavra laser representa as iniciais do termo em inglés para "amplificagcao
de luz por emissao estimulada de radiagao": light amplification by estimulated
emission of radiation.

Para se compreender o funcionamento do laser é preciso antes entender os
processos de emissao espontanea, absorgao estimulada e emissao
estimulada de radiagéo.

Emissao espontanea: Transicdo espontanea do estado E, para o estado
E;, sendo E, > E;, com a consequente emissao de um féton de frequéncia
v=(E— Ey)/h.

Absorcao Estimulada: Absorgdo de um féton de um campo eletromagnético
aplicado com a consequente transicdo do estado E; para o estado Es.
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

Emissao Estimulada: Transicao de um atomo que se encontra no estado E;

para o estado E;, estimulada pela incidéncia de um féton de frequéncia v,

com a consequente emissao de um f6éton coerente com o primeiro (mesma

frequéncia, fase, direcao).
Antes Depois
Emissdo

espontanea
1

(@)

&1
Absorgdo NN

estimulada
&) —o——

(b)

&1
Emissdo AAA
estimulada FaVa Vv g
&,

()

Figure: Transi¢cdes entre dois estados de energia. (Fonte: Eisberg & Resnick)
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

Sejam:

@ p(v) - densidade espectral da radiagao eletromagnética a qual o &tomo
estd submetido.

@ ny e no - nUmero médio de dtomos nos estados E; e Eo,
respectivamente, sendo E¢ < Eo.

@ Ry_,, - taxa de transigao por atomo do estado 1 para o estado 2
(absorgao estimulada).

@ AR,_,; - taxa de transigéo por 4&tomo do estado 2 para o estado 1,
proporcional a p(v).
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

A probabilidade por unidade de tempo de que ocorra uma transi¢éo do
estado 1 para o estado 2, isto é, uma absorcao estimulada, é proporcional a
densidade de radiagédo espectral:
Ri_2 = Biyap(v)

sendo Bj> um coeficiente que guarda as caracteristicas dos estados 1 e 2.
Ja a probabilidade de que ocorra uma transigédo do estado 2 para o 1 é dada
por:

Ro_1 = A2t + Boyp(v)

em que o coeficiente Ay esta relacionado a emissdo espontanea e o
coeficiente By a emissao estimulada.
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

Supondo-se que o sistema esteja em equilibrio térmico a temperatura T com
o campo de radiacao, entdo a taxa total de absorcao sera igual a taxa total
de emissdo:

n1R1_2 = N2Ra_yq

Desenvolvendo:

M Bizp(v) = me[Az1 + Bayp(v)]
n
<1B12 - Bz1> p(v) = Az

N
Ay
B4

V) = wEe
ny By
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

No equilibrio térmico, a razao ny/n. é dada pelo fator de Boltzmann

M _ Q(B—E)/KT _ ghv/KT
n
e a densidade espectral de radiagcdo assume a forma:
%
_ 21
pv) = Bio ghu /KT _ 4
B21

Este resultado deve ser equivalente ao resultado obtido por Planck para a
radiacao do corpo negro,
8m° 1
plv) = 3\ e /KT 1

pois trata-se do mesmo problema.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Comparando-se as duas expressdes, obtém-se:
B12 -1 e A21 o 87TV3
Bx B 8

Estes resultados foram primeiramente obtidos por Einstein e A e B sdo por
isso chamados coeficientes de Einstein. Analizando-os, chega-se as
seguintes constatacdes:

@ Os coeficientes de absorcéo estimulada e emissdo estimulada tém o
mesmo valor.

@ A razao entre o coeficiente de emissao espontanea e o coeficiente de
emissao estimulada é proporcional a 3, sendo que v «x E, — E;, a
diferenca de energia entre os niveis.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Portanto, a probabilidade de emissao espontanea em relacdo a emissao
estimulada aumenta com a diferenca de energia entre os estados. Esta
razao é também dada pela expressao:

A
21 _ th/kT 1

Ba1p(v)

Assim, para atomos em equilibrio térmico com a radiacéo:

@ se hv > kT, a emissao espontanea € muito mais provavel do que a
emissao estimulada;

@ se hv ~ kT, a emissdo espontanea e a emissao estimulada sao ambas
significativas;

@ se hv < kT, a emissao estimulada é muito mais provavel do que a
emissao espontanea;
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas
5. Calor Especifico de um Sélido Cristalino

As experiéncias de Dulong e Petit, cujos resultados foram enunciados em
1819, mostraram um valor semelhante para o calor especifico de todos os
sélidos a temperatura ambiente:

Cy =6 cal/mol - K .

Em termos da teoria classica, isto era explicado pelo fato de cada atomo na
rede se comportar como um oscilador harménico independente com 3 graus
de liberdade, sendo £ = kT. Assim:

E =3NokT =3RT. (Lei de Dulong — Petit)

o
W:C\/f?n‘?chal/mol-K.
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

Experiéncias posteriores mostraram que:
Cv=Cy(T).
e que
Cyx T® quando T — 0.

Einstein aplicou a idéia de quantizagao da energia de Planck ao problema do
calor especifico, substituindo:

hv

kT — ehv/kT _ 1

tal termo fornecendo a energia associada com cada um dos 3N, graus de
liberdade, tratados como osciladores independentes.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Neste caso, a expressao para a energia total do sistema torna-se:

hv /KT

o SNOhV -

ehl//kT _

@ O calor especifico calculado a partir desta férmula mostra acordo
qualitativo com a experiéncia, a temperaturas razoavelmente baixas.

@ Embora a curva Cy x T tenha a mesma forma para todas as
substancias, um valor particular de frequéncia v deve ser usado para
cada uma.

@ A férmula obtida por Einstein falha em descrever o comportamento
o T2 observado a temperaturas muito baixas.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Peter Debye encontrou uma abordagem tedrica apropriada para descrever
as observagoes experimentais.

Considerou o solido nao como N, atomos vibrando independentemente em 3
dimensdes, mas como um sistema de 3N, vibragbes acopladas.

Debye usou uma superposicao dos modos de vibracao elasticos do sélido
como um todo para tratar do problema.

A questao a ser resolvida é entao determinar o espectro de frequéncia dos
modos elasticos das vibragdes longitudinais.

Cada modo pode ser tratado como um oscilador independente, com
autovalores quantizados conhecidos, e a energia total do sistema obtida por
uma soma.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Para se obter o espectro de frequéncia dos modos de vibragao, considera-se
gue o solido se comporta como um corpo tridimensional, continuo e elastico.

Os modos permitidos correspondem as vibragées longitudinais que
apresentam noés nas extremidades, e sdo caracterizados por um conjunto
(nx,ny,nz) de numeros quanticos.

O calculo, que ¢é idéntico ao dos modos de vibragao das ondas
eletromagnéticas numa cavidade (radiacéo do corpo negro), fornece o
seguinte nimero de modos entre v e v + dv:

N(v)dv = 4”‘/ V2dv

sendo v e V, a velocidade de propagacéo das ondas elasticas e o volume do
solido, respectivamente.
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Outra hipétese feita for Debye foi que o nimero de modos deveria ser
limitado a 3Ny por mol, igual ao numero de graus de liberdade translacionais
de N, atomos, para levar em conta a natureza atémica do sélido.

Tal hip6tese, impde uma frequéncia de corte, isto é, uma frequéncia maxima
para os modos de vibracdo, a qual pode ser obtida resolvendo-se a integral:

/ " N(v)dv = 3Np .
0

Obtém-se:

VRN
U=V | —— )
<47TV>
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

Tratando-se cada modo como um oscilador unidimensional de energia

hv

€= ghv/kT _ 1

a energia elastica total do soélido é dada por

w4V,
E:/O S o v

que pode ser escrita de forma mais compacta, introduzindo-se a variavel
adimencional

hvpy,
Xm —_ ﬁ .
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Aplicagbes das Estatisticas Quanticas

PROBLEMA

Mostre que, em termos da nova variavel x,,, a expressao para a energia
pode ser escrita como:

3 Xm X3
E_SRTX%/O s

A quantidade hvy,/k tem dimensao de temperatura e é chamada de
temperatura caracteristica de Debye, ©. E pode entdo ser reescrita em
termos de ©:

T4 (O/T 3
E_9R@/O o7 o
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Aplicacoes das Estatisticas Quanticas

PROBLEMA

A partir da expressao anterior e da definigdo de calor especifico a volume
constante, obtenha a férmula de Debye para o calor especifico de um sélido:

3 ,0/T 3
4T / X g9 _1
) J, e —1 T €9/T —1

Cv=9R

O parametro © pode ser obtido independentemente do calor especifico, a
partir de outras propriedades do soélido.

W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ) Estrutura da Matéria Ill October 3, 2019 59/154



FISICA DO ESTADO SOLIDO
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Introducao

A fisica do estado sélido é uma vasta &rea da fisica quéntica que busca
compreender as propriedades da matéria sélida.

No estado solido as moléculas/atomos que compdem uma substancia
encontram-se separadas por pequenas distancias que sao tipicamente da
ordem da prépria dimensao molecular.

Neste caso, ao contrario do que ocorre com as substancias no estado
gasoso, as interagdes entre as moléculas passam a ser importantes e ja nao
podem mais ser desprezadas.

As moléculas/atomos da matéria no estado sélido nao podem ser tratadas
como particulas isoladas.
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Tipos de Solidos

Uma primeira grande divisao dos materiais no estado sélido é entre
cristalinos e nao cristalinos.

Nos soélidos cristalinos o arranjo dos atomos é regular numa configuragao
recorrente ou periddica denominada rede cristalina. A estrutura especifica do
solido é determinada pelo arranjo de ndcleos e elétrons que produz um
sistema quanticamente estavel.

Nos sélidos ndo cristalinos a estrutura ndo mantém sua regularidade para
grandes distancias, embora localmente a estrutura seja ordenada.

Estudaremos apenas os sélidos cristalinos, isto é, aqueles com alto grau de
regularidade em sua estrutura. Eles séo classificados em funcéo do tipo
predominante de ligagdo quimica entre moléculas/atomos, nas seguintes
categorias: molecular, idnico, covalente e metalico.
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Tipos de Solidos

1. Solidos Moleculares

Constituidos por moléculas muito estaveis que se mantém quase inalteradas
quando préximas umas as outras.

Todos os elétrons na molécula se encontram emparelhados e, portanto, os
atomos das diferentes moléculas ndo formam ligagcbes covalentes uns com
0s outros.

A forga de ligagao ¢ a fraca atracao de van der Waals, que é uma interagao
eletromagnética residual, entre dipolos elétricos.

As energias de ligagéo séo da ordem de 10~2 eV e a forga varia com o
inverso da sétima poténcia da separacao intermolecular.
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Tipos de Sdlidos

1. Sdélidos Moleculares (cont.)

Propriedades: faciimente deformaveis e compressiveis, pobres condutores
de calor e eletricidade.

Exemplos: compostos organicos, gases inertes, Oo, No, Ho.
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Tipos de Solidos

2. Solidos l6nicos

Consistem em uma formacgao regular tridimensional de ions positivos e
negativos que se alternam.

A estrutura é estavel porque a energia de ligagéo devido a atragao
eletrostatica resultante é superior a energia gasta na criagdo dos ions.

A forca de ligacao entre os ions é forte, porém, ndo direcional, devido a
simetria dos ions. A geometria exata do cristal depende do tipo de arranjo
espacial que minimiza a energia do sistema, o que depende por sua vez do
tamanho relativo dos ions envolvidos.

Apresentam propriedades de absorgao nas faixas do infravermelho (modos
vibracionais da rede) e ultravioleta (absorcéo 6ética devido as excitacdes
eletronicas).
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Tipos de Sdlidos

2. Solidos Ionicos (cont.)

Propriedades: duros e pouco compressiveis, alto ponto de fusao, pobres
condutores de calor e eletricidade, pois nao dispdem de elétrons livres.

Exemplos: NaCl.
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Tipos de Solidos

3. Sdélidos Covalentes

Formados por atomos ligados entre si por elétrons de valéncia
compartilhados, como nas liga¢des covalentes nas moléculas. As ligagbes
sao direcionais e determinam a geometria da estrutura cristalina.

Sua estrutura é rigida, o que explica propriedades como a dureza e
resisténcia a deformagéo. Alguns sélidos covalentes, como o silicio e 0
germanio tém propriedades semicondutoras.

A temperatura ambiente, alguns sélidos covalentes, como o diamante, sao
transparentes pois a energia necessaria para excitar seus estados
eletronicos é superior a dos fétons da regiao visivel do espectro
eletromagnético.
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Tipos de Sdlidos

3. Solidos Covalentes (cont.)

Propriedades: duros e pouco compressiveis, alto ponto de fusao, pobres
condutores de calor e eletricidade, pois nao dispdem de elétrons livres.

Exemplos: diamante, Si, Ge.
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Tipos de Solidos

4. Solidos Metalicos

Exibem uma ligagéo que pode ser vista como um caso limite da ligagao
covalente em que os elétrons da camada mais externa dos 4tomos sao
compartilhados por todos os ions do cristal.

Exibem tal tipo de ligagéo os elementos cujos atomos tém poucos elétrons
(tipicamente um ou dois) na camada eletrénica incompleta e que nao podem,
portanto, formar ligacdes covalentes.

Os elétrons compartilhados se comportam como elétrons “quase livres”,
movendo-se sobre a acdo do campo elétrico combinado dos ions positivos e
demais elétrons da rede, o0 que pode ser aproximado por um poco de
potencial tridimensional cujas paredes sao as bordas do metal.
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Tipos de Sdlidos

4. Solidos Metalicos (cont.)

Conforme veremos em breve, de fato estes elétrons ocupam niveis de
energia que se formam na rede e que definem a banda de conducéo,
caracterizada por um nimero muito grande de niveis com pequena
separagao entre eles.

Propriedades: bons condutores de calor e eletricidade devido aos elétrons
livres, absorvem a radiagao incidente em uma ampla gama do espectro
eletromagnético, inclusive na regiao do visivel, sendo por isso opacos.

Exemplos: elementos alcalinos, alcalinos terrosos e outros metais.
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Revisao: Ligacdes Moleculares

Nesta secéo, apresentamos uma breve discussao sobre ligacdes
moleculares e a estrutura de niveis energéticos decorrente das interacdes
entre os atomos que participam de uma ligacao.

Sua compreensao seré fundamental para o entendimento das bandas de
energia que surgem em um solido cristalino.

As ligagdes moleculares podem ser consideradas sob dois pontos de vista:

@ arranjo estavel de um grupo de nucleos e elétrons;

@ estrutura estavel formada pela associagao de dois ou mais atomos.

Ambas abordagens séo Uteis e complementares.
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Revisao: Ligacdes Moleculares

Os seguintes efeitos devem ser considerados quando dois atomos se juntam
para formar uma molécula:

@ os elétrons das camadas internas permanecem fortemente ligados ao

nucleo original e sédo pouco perturbados pela proximidade com o outro
atomo;

@ 0s elétrons das camadas externas, fracamente ligados ao ndcleo, sao
mais fortemente perturbados pelas particulas que compdem o sistema
(ions + elétrons).

As funcoes de onda dos elétrons externos séo significativamente
modificadas quando os atomos se aproximam.

Essa interagé@o proporciona o estabelecimento da ligagao, pois a energia do
sistema & minimizada quando os atomos encontram-se préximos.

W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ) Estrutura da Matéria Ill October 3, 2019 71/154



Revisao: Ligacdes Moleculares

Denominada forca interatémica, essa interacdo tem origem eletromagnética.

Do exposto anteriormente, vé-se que os elétrons de valéncia desempenham
um papel predominante na ligagdo molecular.

A seguir, analisaremos brevemente os dois principais tipos de ligacao
molecular: a ligagéo iénica e a liga¢do covalente.

Exemplos de ligagdes idnica e covalente sdo as moléculas NaCl e Ho,
respectivamente.
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Revisao: Ligacdes Moleculares
1. Ligacoes lonicas

Nat +e”+Cl

5,1eVNa 3,8eVCl
Na+Cl energia __ afinidade
\ de ionizagdo eletrdnica
\
\
\

o

+ - ——
RN Mo
.. 1

+ ~ = o)
I U T T A N B B | Na* +Cl” ganR =)
1K 21\3 4 5 6 7 8 9 101112

- —

Na +Cl

Energia (eV) —>

Nat +CI”

366V
«-1/R

-49

FIGURA 12-1. Energia dos dtomos neutros Na e C1 ¢ dos fons Na* ¢ CI” em fungio da separagdo inter-
nuclear R. A combinagdo ionica tem menor energia para péquena separagio, enquanto que
a combinagdo de tomo neutro tem energia mais baixa quando os dtomos esto mais afasta-

dos. Assim quando os dois dtomos neutros sfo aproximados passam-a’ ter ama forma dnica
a partir de um certo valor da distincia interatdmica.

Figure: Diagrama energético de uma ligagcao iénica. (Fonte: Eisberg &
Resnick)
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Revisao: Ligacdes Moleculares

2. Ligacdes Covalentes

Formagao de uma molécula de Hj (Paridade da autofungéo):

impar
P R=11 4

Energia (eV)

x (&)
-6-5-4-3-2-1 0 1 2.3 4 56

FIGURA 12-2. Em cima A funcdo potencial e bs dois niveis de menor energia de um elétron numa molécula
HY e distincia intetnuclear R = 1,1 A A fungfo potencial foi calculaa 0 fongo da reta que
passa:pélos dois nilcleos. Embaixo: par ¢ fmpar dois niveis
de energia, calouladasao longo da reta internuclear. Proximo de cada um dos niicleos, ambas
as apafynedes tém. intensidades que sfo exponenciais decrescentes com a distincia a partir
dos nycleas, como,pp estado fundamental do dtomo de hidrogénio.

Figure: Diagrama energético de uma ligacdo covalente. (Fonte: Eisberg &

Resnick)
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Revisao: Ligacdes Moleculares

Formacéo de uma molécula de H, (Energia vs. Paridade)

Energia (eV) —>
g
B

~136 \ /
_163 N Par

FIGURA 12-3, Energia total da molécula H, para os dols niveis eletrdnicos de menor energia, em fungdo da
8 ligada somente no estado de autofuncdo ele-

distdncia i
trdnica par.

Figure: Dependéncia da energia com a paridade da autofuncéo. (Fonte:
Eisberg & Resnick)
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Revisao: Ligacdes Moleculares

Formagao de uma molécula de Hx (Energia vs. Spin)

Quando se leva em conta a contribui¢cdo do spin dos elétrons, conclui-se que

somente a configuragdo com spins antiparalelos é capaz de formar um

estado ligado do H,.

FIGURA 124.Energia total da molécula de H, para spins

Figure: Dependéncia da energia com a autofungéo de spin. (Fonte

& Resnick)
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Teoria de Bandas nos Sdélidos

Para se entender o que ocorre quando varios atomos sao préximos uns aos
outros, devemos comecar por dois atomos, inicialmente distantes um do
outro.

Como visto na formacao da ligacao covalente em uma molécula de H,, todos
os niveis de energia deste sistema de dois atomos tém uma dupla
degenerescéncia de troca.

Estados do sistema com autofuncéo espacial simétrica e autofuncao
espacial antisimétrica ttm a mesma energia.

Quando os atomos se aproximam, a degenerescéncia de troca é removida,
ou seja, um mesmo nivel de energia se desdobra em dois niveis distintos.

O grau de desdobramento aumenta em funcao da superposicao das
autofungoes dos atomos.
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Teoria de Bandas nos Soélidos

Se comegassemos com trés atomos, haveria uma tripla degenerescéncia de
troca.

A figura a seguir mostra esquematicamente o que ocorre para um nivel de
energia tipico de um sistema com 6 atomos.

R

FIGURA 13-1. Desenho esquemitico do. desdobramento de um nivel de energia num sistema de seis dtomos,
em fungdo da separagdo R entre dtomos adjacentes.

Figure: Desdobramento dos niveis de energia de um sistema com 6 atomos.
(Fonte: Eisberg & Resnick)
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Teoria de Bandas nos Sdélidos

O desdobramento dos niveis comega quando a separag¢ado R entre 0s
centros dos atomos torna-se suficientemente pequena para que suas
autofungdes comecem a se superpor.

A medida que R decresce, ocorre a diminuicdo da energia para as
autofuncdes correspondentes a configuracdes mais favoraveis da carga
eletrbnica e 0 aumento da energia para as autofuncdes correspondentes a
configuragcdes menos favoraveis.

Os niveis sao espalhados pelo efeito da indistinguibilidade e do principio de
exclusao agindo sobre os elétrons.

Quando se considera um sistema de N atomos idénticos postos em
proximidade, cada nivel de energia dos atomos isolados da origem a N
niveis de energia desdobrados.
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Teoria de Bandas nos Soélidos

As figuras, a seguir, ilustram o efeito sobre os niveis de energia tanto da
aproximagado quanto do aumento do nimero de atomos na rede.

FIGURA 132.Em cima: Esquema de niveis de energia par dois atoihos isolados. No meio: Ex .
filveis de’energia pira os mesmos”ddis’ &tbriod nurhd moléculd diatormica. Embaixo: Esdid-
ma de ‘niveis dé eriergii pars’ quatre Wonios do- mesmo fipo niim GHital fudfinéntar Ui~
‘mensional. ue-a-nivel mais:baixo nfo:é.desdobmat apreciyvelments: parque: -

autofungSes atdmicas para esse nivel ndo se superpdem de forma significativa.

Figure: Esquema dos niveis de energia de um sistema com varios atomos.
(Fonte: Eisberg & Resnick)

W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ) Estrutura da Matéria |1l October 3, 2019 80/154



Teoria de Bandas nos Sdélidos

Constata-se que a diferenga de energia A& entre o nivel desdobrado mais
alto e o nivel desdobrado mais baixo correspondente aoc mesmo nivel de
energia do atomo isolado:

@ depende da separacdo R entre os atomos do sistema;

@ ndo depende significativamente do nimero N de atomos.

Em condigées concretas, com N muito grande (~ 102%) e A€ da ordem de
alguns elétrons-volt, para R da ordem de alguns angstrons, a separacao
entre niveis consecutivos de energia é tdo pequena que a distribuicao
torna-se praticamente um continuo, uma banda de energia.

A préxima figura mostra a distribuicdo dos niveis de energia para uma rede
formada por atomos de sédio (Na) em funcao da distancia de separagao
interatbmica.
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Teoria de Bandas nos Sélidos
Na: 1s? 2s? 2p° 3s'

|
S
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Energia (V)
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FIGURA 13-3. Mostrando a formagdo das bandas de energia a partir dos niveis de energia do dtomo de s6-
dio isolado 3 medida que a separagdo interatomica diminui. A linha tracejada indica a se-

paragio interatdmica observada no sbdio solido. As vérias bandas superpostas que consti-
tuem cada banda p ou d nfo estdo indicadas.

Figure: Formacao das bandas de energia no sédio. (Fonte: Eisberg &
Resnick)
W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ)
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Teoria de Bandas nos Sdélidos

Observa-se a formagao de bandas permitidas de niveis de energia e bandas
proibidas, que sao regides em energia nas quais nao se encontram niveis
possiveis de serem ocupados por elétrons.

As bandas proibidas sdo comumente denominadas gaps.

A linha tracejada representa a distancia interatémica de equilibrio no s6dio
sélido. Note que a esta distancia, os niveis 3s e 3p dos atomos da rede
desdobram-se produzindo bandas de niveis energia, inclusive
superpondo-se uma a outra.

Mesmo desconsiderando-se a sobreposi¢do das bandas 3s e 3p, a banda 3s
no sodio encontrar-se-a parcialmente ocupada pois cada atomo contém um
Unico elétron neste subnivel, que comporta dois elétrons. Portanto, dos 2N
niveis na banda 3s, somente N estdo ocupados.
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Teoria de Bandas nos Sdélidos

Solidos formados por atomos alcalinos monovalentes como o sédio
comportam-se portanto como condutores, em razao dos elétrons de valéncia
formarem uma banda semiocupada.

Consequentemente, um campo elétrico aplicado sera capaz de ceder
energia aos elétrons e pb-los em movimento.

Em atomos alcalinos terrosos o nimero de elétrons de valéncia é suficiente
para preencher toda a banda de valéncia.

Porém, se esta banda se superpbe a uma outra, como no caso das bandas
3s e 3p no sédio, entdo os elétrons encontrardo niveis vazios para os quais
transitarem sob a agdo de um campo elétrico, e 0 material também serd um
condutor.
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Teoria de Bandas nos Sdélidos

Por outro lado, mesmo quando a banda de valéncia esta ocupada e um gap
a separa da banda de conducao (préxima banda de energia), ha uma chance
de que os elétrons possam saltar da primeira para a segunda, por excitacao
térmica, quando T > 0.

Dependendo do tamanho do gap, os materias séo classificados como
semicondutores ou isolantes.

Nos materiais semicondutores, o gap é da ordem de 1 eV, ao que
corresponde uma quantidade ndo desprezivel de elétrons migrando para a
banda de conducgéo.

Ja os materiais isolantes apresentam um gap da ordem de alguns eV, o que
torna desprezivel a probabilidade de ocupagao da banda de condugao.
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Conducao Elétrica em Metais

A seguir, apresentamos um modelo classico simplificado para a condugéao
dos elétrons em um metal.

Primeiramente, assume-se que na auséncia de campo elétrico aplicado, os
elétrons movem-se aleatoriamente em fungéo das colisdes com a rede
cristalina do metal, sujeita a vibragbes devidas a agitagdo térmica.

Estas colisdes podem ser caracterizadas por um livre caminho médio, A,
sendo esta a distancia média percorrida por um elétron entre duas colisbes
sucessivas.

Sob a acdo de um campo elétrico, os elétrons adquirem uma velocidade na
diregcdo do campo, chamada velocidade de arrasto vy4. Esta velocidade é
muito menor do que a velocidade instantanea v (e aleatéria) do elétron,
devida a agitagao térmica.
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Conducao Elétrica em Metais

A velocidade de arrasto pode ser calculada em fungao de v, A e do do campo
elétrico E aplicado.

Sob a acdo de E, surge uma forga eE sobre o elétron, a qual corresponde
uma aceleragéo a= eE/m.

O intervalo de tempo médio entre duas colisdes do elétron com a rede &, por
suavez, t = \/v.

Portanto, a velocidade de arrasto pode ser escrita como:

eE
Vg = at = =
myv
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Conducao Elétrica em Metais

Se no condutor houverem n elétrons livres por unidade de volume, entao, a
densidade de corrente j sera

' nevs — ne’E
/= d— mv 5

em que usamos a expressao anteriormente obtida para vg.

Combinando esta expressao com a definicdo de resistividade p = E/J,
obtém-se:

. mv
- ne2\’
Este resultado pode ser considerado uma expressao em termos de variaveis

microscopicas para a lei de Ohm, pois o valor da resistividade independe do
campo elétrico aplicado.

p
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Conducéo Elétrica em Metais

Frequentemente, ao invés da resistividade, utiliza-se o seu inverso, que é a
condutividade
1 ne?x

g =— = =
p  mv

Outra grandeza elétrica util € a mobilidade p, que € a razao entre a
velocidade de arrasto dos elétrons e o campo elétrico aplicado:

Vo el

E mv’

Observe-se que a condutividade assume uma forma simples, em termos da
mobilidade:

o=neu.
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Conducao Elétrica em Metais

Se a condugao no metal ocorre também através de portadores positivos de
carga, além dos negativos, entao a expressao para a condutividade torna-se:

0 = Nqniin + PQplip ,

em que g» € gp Sa@o as cargas elétricas dos portadores negativos e positivos,
n e p suas densidades volumeétricas e i, € i, as respectivas mobilidades.

E possivel se determinar o sinal do portador da carga elétrica em um metal
utilizando-se uma fina lamina de metal percorrida por uma e com um campo
magnético ortogonal a ela.
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Conducao Elétrica em Metais

Sob a acao do campo magnético, surge uma forga ortogonal tanto ao campo
quanto ao deslocamento das cargas, fazendo com que estas se acumulem
em uma das extremidades do metal.

Medindo-se a diferenga de potencial entre as extremidades da placa, pode-se
deduzir o valor da grandeza 1/ng, sendo n o numero efetivo de portadores
de carga por unidade de volume e g a carga efetiva destes portadores.

Este efeito € chamado de efeito Hall e 1/ng é denominado coeficiente Hall.

Medidas mostram que, em alguns metais, predominam efetivamente os
portadores de carga positiva, o que € interpretado como fruto da mobilidade
dos “buracos" deixados na camada de valéncia destes metais pela transicao
dos elétrons para a banda de condugao.
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O modelo Quantico de Elétrons Livres

Na secdo "Gas de Elétrons", aplicamos a teoria quantica e a distribuicao de
Fermi aos elétrons de condugéo de um metal.

Utilizamos uma aproximagéo na qual o potencial em que se movem o0s
elétrons de conducéo foi representado por um pogo de potencial retangular.

Mi(x)

0 pey &

Figure: Pogo de potencial retangular.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

Neste modelo, as variagbes periédicas reais devidas aos ions na rede sao
aplainadas e o efeito médio de todos os elétrons restantes sobre o potencial
€ incluido.

Esta aproximagao simplifica enormemente os célculos e descreve muito bem
vérias propriedades dos solidos como potenciais de contato e calor
especifico eletrdnico.

A seguinte distribuicdo de energia dos elétrons foi obtida neste modelo

_8rV(@2m):  E:dE

n(€)N(E)dE

e sera usada na discussao sobre 0 modelo quéantico de elétrons livres.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

Assume-se que a distribuicdo dos estados de energia numa banda é
aproximadamente a mesma que para elétrons livres, desde que a energia de
Fermi &£ ndo se encontre préxima do topo da banda.

Esta condicao aplica-se, por exemplo, aos metais alcalinos, em que a banda
de conducado encontra-se parcialmente cheia.

Na préxima figura, mostra-se a distribuicdo em energia dos elétrons desta
banda em duas situagdes distintas: T=0e T > 0.

Nesta figura, £ = 0 representa a base da banda de energia, sendo Emnax 0
valor da maior energia permitida na banda. Observe-se que & < Emax-
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O modelo Quantico de Elétrons Livres
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Figure: Distribuicdo de energia dos elétrons em uma banda parcialmente
ocupada. (Fonte: Eisberg & Resnick)
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

A densidade de estados de energia N(&) por unidade de volume entre £ e
E+d¢€

8rV(2md)z

N(E)dE = =5

£rde

é representada pela linha tracejada nos diagramas do topo da figura.

Ja os diagramas do meio representam a ocupagao média n(£) de um estado
de energia, dada pela distribuicdo quantica apropriada, neste caso, a de
Fermi-Dirac.

Por fim, os diagramas de baixo mostram a convolucao da densidade de
estados com a ocupacdo média dos estados, que fornece a distribuicao
média dos elétrons nos niveis de energia da banda.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

Na temperatura de zero absoluto, todos os niveis até a energia de Fermi
estdo preenchidos e todos os niveis acima deste limite encontram-se

desocupados.

A temperaturas maiores do que zero, elétrons que ocupam niveis de energia
proximos a £r sao excitados e migram para niveis de energia superiores.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

A largura da banda de energia pode ser estimada a partir do modelo de
potencial assumido para o sistema.

Por simplicidade, vamos estimar sua largura usando um modelo de metal
unidimensional e potencial tipo pogo retangular com largura L.

A resolugéo da equacao de Schréedinger para os elétrons sujeitos a este
potencial fornece autofungdes representadas por ondas senoidais
estacionarias:

V(x) = Acos (27;\)(> = Acos kx

W(x) = Asin (27;’(> — Asin kx

em que k = 27/ é o nimero de onda.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

As autofungdes devem ser nulas na regido fora do poc¢o, o que implica na
condicao de contorno

e, consequentemente,

%A =L (n=1,2,3,..)

Os autoestados de energia correspondentes sao dados por

p2 h2 n?
“2m 2m2

~ 8ml2
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

O menor valor de n corresponde a energia na base da banda enquanto o
maior valor de n corresponde ao nivel de maior energia na banda.

Neste modelo unidimensional com N ions na rede distanciados de a temos
que N =L/ae n= N é maximo valor de n nesta banda, que corresponde a
energia:

que é a largura da banda de energia.

Portanto, a largura da banda depende do espagamento entre os ions da rede
mas nao do numero de ions.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

Usando a relagéo k = 27 /), a energia de um autoestado pode ser escrita

como

h2 k2
E=—
2m

Comparando-se esta expressao com a expressao anterior para Ep,ay,

h? h2k?

E.. - >
M 8ma? — 2m
obtém se os valores limite para o nimero de onda k:

k=421
a

Ou seja, o dominio de valores possiveis para 0 nimero de onda é
—r/a< k <m/a.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

Podemos agora extender este modelo para o caso bidimensional, com ions
espacados da mesma distancia a tanto na direcdo x quanto na direcao y.

De forma anéloga ao caso unidimensional, os valores permitidos para os
vetores de onda ky e ky, encontram-se uniformemente distribuidos no
intervalo —w/a < k < 7/a.

Cada par ky, ky representa um estado quantico diferente de um elétron livre
no metal. Os estados permitidos podem ser representados no plano ky-ky,
formando um quadrado, conforme ilustrado na préxima figura.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

. +n/a
| dN « kdk
ky
iy _.”/a
—nja +m/a

Figure: Distribuigdo dos valores permitidos dos vetores de onda ky e kx em
uma banda de energia. (Fonte: Eisberg & Resnick)
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

Note-se que a densidade de pontos, ou estados, esta uniformimente
distribuida no interior do quadrado.

Uma circunferéncia de raio k dado por k? = kZ + kZ passa, portanto, por
estados com a mesma energia:
_ R+ k) _ Pk
2m 2m

O numero de estados dN, com valores de k entre k e k + dk, é igual ao
nuamero de pontos na area delimitada pelas circunferéncias k e k + dk.

Para k < w/a, dN cresce com k, sendo dado por dN = 2rkdk, até atingir seu
valor méximo para k = w/a. Para valores k > 7/a, dN comega a decrescer
até atingir o valor 0 para |k«| = |ky| = 7/ a.
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

O mesmo comportamento é obtido quando convertemos a densidade de
estados em k para a densidade de estados em £. N(£) aumenta de zero na
base da banda até atingir um maximo e entao decresce até voltar a zero no
topo da banda.

Em termos gerais, este é o comportamento observado em um metal
tridimensional.

O passo seguinte para obter uma descricao mais precisa do movimento dos
elétrons na rede, seria levar em conta a periodicidade desta rede.
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O modelo Quéntico de Elétrons Livres
Um modelo simplificado, mas que, no entanto, leva em conta a periodicidade
da rede, consiste em aproximar o potencial periédico por uma sucessao de

possos retangulares e barreiras, conforme ilustrado a seguir para um modelo
unidimensional.

l“—a —>l ° L] L]
Potencial
real
Vo Modelo de Potencial
de Kronig-Penney

b a-1

Figure: Modelo simplificado do potencial periédico de uma rede. (Fonte:
Eisberg & Resnick)
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O modelo Quéantico de Elétrons Livres

O efeito da periodicidade do potencial € alterar a forma da autofungéo da
particula livre (onda progressiva), introduzindo uma modulagdo com periodo
igual ao espacamento a dos atomos da rede:
¥(x) = uk(x)e™
Uk(x) = uk(x + a) = uk(x + na)
A resolucéo da equacéo de Schroedinger para este potencial fornece

solucdes senoidais em certos intervalos (bandas permitidas) e ondas
exponenciais reais decrescentes em outros intervalos (bandas proibidas).
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Semicondutores

Os materiais semicondutores sdo extremamente importantes pois suas
propriedades permitem a confec¢ao de variados dispositivos eletrénicos,
como diodos e transistores.

Por outro lado, no aspecto tedrico, constituem uma excelente ilustracdo das
idéias desenvolvidas sobre a formagéo de bandas de energia nos sélidos.

Os semicondutores sao solidos covalentes que podem ser considerados
“isolantes” pois, a T = 0 K, sua banda de valéncia encontra-se cheia e a de
conducgéo totalmente vazia.

No entanto, o intervalo entre estas bandas ¢ inferior a 2 eV, o que contrasta
com materiais isolantes classicos cuja banda proibida é da ordem de varios
elétronvolts. Estas diferengas na estrutura de bandas dos soélidos estédo
representadas na proxima figura 14.
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Semicondutores

Proibida

V.7
Permitida, | [
vazia
Permitida,
ocupada

Legenda Condutor Condutor Isolante Semicondutor

Figure: Estrutura das bandas de energia nos sélidos. (Fonte: ?)
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Semicondutores

A tabela a seguir mostra a largura do gap para o silicio e para o germanio, os
dois principais materiais semicondutores.

Semicondutor | E, (eV) | exp(—Ey/KT)
Si 1,14 ~10-20
Ge 0,67 ~1071

A populagéo relativa entre um nivel energético da base da banda de
conducgao e um nivel energético do top da banda de valéncia é governada
pela fungéo de distribuicdo de Fermi-Dirac e depende da largura do gap, E,.

A temperatura ambiente, kT ~ 0,025 eV e, portanto, Eg > KT para os
semicondutores. Sob estas condi¢des, a populacao relativa sera
extremamente pequena, dada aproximadamente por

exp(—E,/kT) < 1.
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Semicondutores

Na terceira coluna da tabela anterior sdo mostrados os valores da populagéo
relativa dos niveis para o silicio e para o germanio, a temperatura de 300 K.

Estes valores sdo muito pequenos. Porém, como tanto o nimero de estados
disponiveis na banda de condugédo quanto o nimero de elétrons existentes
no topo da banda de valéncia sdo muito grandes, havera uma quantidade
significativa de elétrons, excitados termicamente, transitando para a banda
de conducao, mesmo a temperatura ambiente.

Como resultado, ainda que pequena, a condutividade do semicondutor sera
nao-nula.
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Semicondutores

Esta condutividade de origem térmica é denominada intrinseca e cresce
rapidamente com a temperatura, sua variagao sendo dada pelo fator
exp(—Eg/KT).

Para se ter uma idéia, no caso do silicio, o numero de elétrons excitados
aumenta por um fator da ordem de 10° (!!) quando a temperatura dobra,
passando de 300 K para 600 K.

Outra contribuicao a condutividade de um semicondutor vem dos “buracos”
deixados na banda de valéncia pelos elétrons excitados para a banda de
conducéo. Estes buracos comportam-se como portadores de carga elétrica
positiva.
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Semicondutores

Uma outra maneira de reforgar a condutividade de um semicondutor é
através da fotoexcitacao, ja que o intervalo de energia proibida nos
semicondutores corresponde a energia dos fétons na regiao do espectro
visivel. Esta contribuigdo aumenta com a intensidade da fonte de luz e cai a
zero quando cessa a iluminagao.

A condutividade pode ser aumentada ainda de uma outra maneira: pela
adicdo de impurezas ao semicondutor. Este processo é denominado de
dopagem.

O processo de dopagem consiste em substituir alguns atomos do
semicondutor por atomos de outro elemento, com tamanho
aproximadamente igual mas diferente valéncia. Costuma-se chamar de
impureza, o elemento adicionado a rede.
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Semicondutores

O elemento dopante é classificado de acordo com o nimero de elétrons de
valéncia, o que determina o tipo de semicondutor: tipo-n ou tipo-p.

Um semicondutor do tipo-n é formado quando se adiciona arsénio (As) ao

silicio (ou germanio). O arsénio tem cinco elétrons por &tomo na banda de
valéncia. Consequentemente, um destes elétrons nao formara uma ligagao
covalente com atomos de silicio vizinhos e ficara praticamente livre.

Estes elétrons “excedentes” provenientes dos atomos de arsénio dardo
origem a niveis de energia préximos a base da banda de conducéao.

Devido a proximidade, os elétrons destes niveis podem facilmente transitar
para a banda de condugéo.
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Semicondutores

A figura seguinte mostra a estrutura da rede de um semicondutor tipo-n.

(a) Elétron a mais (b) Banda de conducao
i ot g ‘ i vazia
_@i} >-0-{Sj-o-0-Siro—o /sll\ o\o-(Si—
O O O O
2 _“ ~9-9 Niveis
Elétron —8)re-o _o—o— doadores
a mais
i @ e
—Siro-0-{S
©)
? ? Banda de valéncia
—<S,Si;» o—o~{Si) (Si) {Si} completa

Figure: Semicondutor tipo-n. (Fonte: Tipler & Llewellyn)
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Semicondutores

Um semicondutor do tipo-p é formado adicionando-se gélio (Ga) ao silicio
(ou germanio). O galio tem apenas trés elétrons por atomo na banda de
valéncia. Consequentemente, nao formara ligacao covalente com um dos
atomos de silicio vizinhos.

Estes “buracos” provenientes dos atomos de gélio introduzem niveis de
energia vazios ligeiramente acima do topo da banda de valéncia.

Analogamente ao caso dos semicondutores tipo-n, a proximidade faz com
que elétrons da banda de valéncia possam facilmente transitar para estes
niveis.
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Semicondutores

A figura seguinte mostra a estrutura da rede de um semicondutor tipo-p.

(b) Banda de conducao
vazia

Niveis o
o
aceltadores
e e

Banda de valencna
completa

Figure: Semicondutor tipo-p. (Fonte: Tipler & Llewellyn)
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Semicondutores

Denominam-se impureza doadora e impureza aceitadora aquelas
adicionadas aos semicondutores tipo-n e tipo-p, respectivamente.

Analogamente, os niveis de energia originados destas impurezas sao
denominados niveis doadores e niveis aceitadores.

A separacao em energia entre estes niveis e as bandas de condugao (£;) ou
valéncia (£,) séo fornecidos nas tabelas seguintes para diferentes
semicondutores e elementos dopantes.

Em ambos os casos, a separacgao é da ordem do fator kKT ~ 0,025 eV a
temperatura ambiente. Consequentemente, nos semicondutores tipo-n uma
fragao significativa dos elétrons dos niveis doadores migrarédo para a banda
de conducgéo, enquanto nos semicondutores tipo-p ocorrera a ocupagao dos
niveis aceitadores por elétrons provenientes da banda de valéncia.
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Semicondutores

Impurezas Doadoras

Semicondutor | Arsénico | Antimobnio
Si 0,049 0,039
Ge 0,0127 0,0096

Table: Separagao em energia (eV) entre a base da banda de conducgéo e os

niveis doadores (£; — Egoador)-

Impurezas Aceitadoras

Semicondutor | Galio Indio
Si 0,065 0,16
Ge 0,0108 | 0,0112

Table: Separacao em energia (eV) entre o topo da banda de valéncia e os

niveis aceitadores (£aceitador — Ev)-
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Semicondutores
Energia de Fermi em um Semicondutor

Em um semicondutor intrinseco, a energia de Fermi se situa no meio da
banda proibida. J& em semicondutor extrinseco, ela se desloca em fungao
da presenga dos niveis doadores/aceitadores.

& &
Niveis
doadores
&g
altz: o baixa
concentracd ~
8,2t—————————T== X P ———— concentra¢do
& baixa _ g/ "
concentragdo <—alta
concentragao
3,=0 T &,=0 T
//,Banda Niveis
de valéncia / aceitadores
ittriittintiis /
tipo n tipo p

Figure: Energia de Fermi em fungao da temperatura para semicondutores
extrinsecos. (Fonte: Eisberg & Resnick)
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Semicondutores
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Propriedades Magnéticas dos Sélidos

Os materiais podem ter momento de dipolo magnético:
@ Intrinseco;
@ Induzido por um campo magnético externo.

Na presenca de um campo de indugéo magnética B, os dipolos elementares
(intrinsecos e induzidos) reagirdo de forma a produzir um campo de indugao
proprio que modificara o campo original.

Pode-se escrever
B = Moﬁ + ,lto/\_/7
em que:
M - Magnetizacao, é a densidade volumétrica de momentos de dipolo

magnéticos;

—

H - Intensidade do campo magnético, esta associado somente com
correntes macroscopicas.
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Propriedades Magnéticas dos Sélidos

Em certos materiais magnéticos, observa-se empiricamente que
M = xH
sendo x chamada de susceptibilidade magnética.

O principal problema no estudo das propriedades magnéticas destes
materiais consiste em determinar x e sua dependéncia com a temperatura T
e H.

Para tais materiais, pode-se expressar a magnetizacdo em termos de x e B:

—

. YB
M= —2—_
po(1 + x)

Se y << 1, entéo M ~ xé/uo, € a contribuicdo dos momentos magnéticos
para B sera pequena. Isto se aplica a materiais que sao diamagnéticos ou
paramagnéticos.
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Propriedades Magnéticas dos Sélidos

@ Diamagnetismo (x < 0): A magnetizacdo tem sentido oposto ao do
campo de indugéo, de modo que x € negativo. O diamagnetismo é
explicado em termos da lei de Lenz pelo fato de os momentos de dipolo
magnéticos induzidos por um campo se oporem a este campo. Um
supercondutor € um diamagnético perfeito que exclui todo fluxo de seu
interior, tal que y = -1 ¢ B=0. Diamagnéticos comuns exibem valores
tipicos de xy < 107%;

@ Paramagnetismo (y > 0): A existéncia de atomos com momento de
dipolo magnético intrinseco faz com que o valor da susceptibilidade
resultante seja positivo, devido a tendéncia dos dipolos de se
orientarem na dire¢cdo do campo de inducao aplicado. M tera entdo a
mesma diregdo de B. Materiais paramagnéticos tipico tém y ~ 10~4.
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Propriedades Magnéticas dos Sdlidos

Uma observagao importante é que todas as substancias sao diamagnéticas.
Porém, no paramagnetismo a contribuicdo positiva a susceptibilidade y dos
momentos de dipolo intrinsecos se sobrepde a contribuicdo negativa
diamagnética.

Um terceiro tipo de magnetismo é o Ferromagnetismo, que se caracteriza
pela presenga de magnetizagao espontanea, mesmo na auséncia de um
campo de indugao externo. Os Unicos elementos ferromagnéticos sao: ferro,
cobalto, niquel, gadolineo e disprésio. Materiais ferromagnéticos podem
apresentar valores de susceptibilidade maiores do que 10°.

DIAMAGNETIC PARAMAGNETIC FERROMAGNETIC
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Propriedades Magnéticas dos Sdlidos

Paramagnetismo

@ O momento de dipolo magnético permanente /i dos atomos de
materiais paramagnéticos esta associado com o spin e 0 movimento
orbital dos elétrons.

@ Um campo de indugdo magnética externo B aplicado tendera a orientar
esses momentos de dipolo paralelamente ao campo.

@ Como a energia € menor quando /i é paralelo ao campo do que
antiparalelo, a orientacéo paralela é preferida.

@ A consequéncia € um campo de indugao que se soma ao campo
aplicado, sendo x > 0.
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Propriedades Magnéticas dos Sdlidos
Paramagnetismo

@ Porém, a tendéncia dos momentos de se orientarem na diregéo do
campo é contrariada pela agitacdo térmica, que tende a tornar aleatoria
a direcdo dos dipolos.

@ A susceptibilidade sera portanto dependente de T e dependera da
relagéo entre a energia de interacdo magnética —/i - B e a energia
térmica KT.

@ Espera-se que x decresca com a temperatura.

@ Curie observou que para campos fracos e temperaturas ndo muito
baixas

X = % (Lei de Curie)

em que C é uma constante positiva caracteristica do material
paramagnético.
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Propriedades Magnéticas dos Sdlidos

Magnetic field absent In presence of magnetic field

Paramagnetism

Ferromagnetism
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Propriedades Magnéticas dos Sdlidos
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Supercondutividade

Em 1911, o fisico holandés H. Kamerlingh Onnes descobriu que a
resisténcia elétrica do mercurio cai abruptamente para um valor
incomensuravelmente baixo ao ser resfriado abaixo da temperatura critica de
4,2 K, conforme ilustrado na figura abaixo. A este fenébmeno, deu-se o nome
de supercondutividade.

(Ohms)

Resisténcia

40 4.1 4.2z 4z 44

Temperatura Kelvin

Figure: Resisténcia do mercario em funcao da temperatura. (Fonte: Tipler &
Llewellyn)
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Supercondutividade

Posteriormente, identificaram-se varios outros elementos e ligas que
apresentam esta propriedade.

Porém, nem todos os elementos tornam-se supercondutores a baixas
temperaturas. A figura abaixo ilustra o diferente comportamento de materiais
supercondutores e ndo-supercondutores, a baixas temperaturas.

Non-superconductive 7
Metal ~
" K*‘— Superconductor

0K Te Temperature

Resistance

Figure: Comportamento a baixas temperaturas de materiais supercondutores
e ndo-supercondutores. (Fonte: ?)
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Supercondutividade

Na presenga de um campo magnético, a temperatura critica € menor do que
na sua auséncia.

Ha um valor critico de campo magnético, B, acima do qual o material nao
mais apresenta propriedades supercondutoras, ndo importando quao baixa
seja a temperatura. Este efeito esta representado no grafico abaixo.

thallium
L | | 1
0 1 2 3 1
temperature/K

Figure: Variagdo da temperatura critica com o campo magnético. (Fonte:
http://openlearn.open.ac.uk/mod/oucontent/view.php?id=398540)
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Supercondutividade

A tabela seguinte relaciona alguns materiais supercondutores e 0s
respectivos valores de temperatura critica, T, € campo magnético critico, Be.

Elemento | 7. (K) | B.(T)
Al 1,175 | 0,0105
Cd 0,517 | 0,0028
Hg 4,154 | 0,0411
In 3,408 | 0,0282
Nb 9,25 | 0,2060
Os 0,66 | 0,0070
Pb 7,196 | 0,0803
Sn 3,722 | 0,0305
T 2,38 | 0,0178
Zn 0,85 | 0,0054

Table: Supercondutores tipo |.
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Supercondutividade

Como a resisténcia de um material supercondutor € nula, pode existir
corrente no material mesmo na auséncia de campo elétrico, ja que nao ha
dissipacao de energia.

A auséncia de resisténcia perceptivel ao fluxo da corrente elétrica d& ensejo
a utilizacdo de materiais supercondutores em aplicacdes tecnoldgicas que
demandam campos magnéticos muito intensos.

Na medicina, encontram aplicagdo em equipamentos para ressonancia
magnética. Na fisica de particulas sdo usados na construcdo dos magnetos
dos aceleradores, como o LHC, e também em magnetos que fazem parte
dos sistemas de rastreamento de particulas dos detectores. Nos transportes,
sdo0 a base dos sistemas de levitagdo magnética de trens.
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Supercondutividade

Efeito Meissner

Em 1933, H. W. Meissner e R. Oschenfeld descobriram que quando uma
substancia supercondutora é resfriada na presenca de um campo magnético
de intensidade menor do que o valor critico B, ela expulsa todo o fluxo
magnético de seu interior, ao atravessar a barreira da temperatura critica.

Este fenémeno, hoje conhecido como efeito Meissner, é ilustrado na figura
abaixo.

=T =T g

Figure: Efeito Meissner. (Fonte: http:/pt.wikipedia.org/wiki/Supercondutividade)
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Supercondutividade

O supercondutor age, portanto, como um material diamagnético perfeito.

Quando o material se torna supercondutor, aparece uma supercorrente em
sua superficie com a diregao e intensidade apropriadas para anular o campo
magnético no interior do supercondutor, decorrente da fonte externa.

Ao campo magnético criado pela supercorrente estd associada uma energia

que é proporcional a B2. Quando B torna-se maior que B;, o material retorna
ao estado nao-supercondutor, por ndo ser capaz de produzir a supercorrente
necessaria para anular o fluxo magnético no seu interior.

Em outras palavras, quando B > B; é energeticamente mais vantajoso ao
material permanecer na fase ndo-supercondutora.
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Supercondutividade

A levitagdo mostrada na figura baixo deve-se a repulsédo entre o ima
permanente que produz o campo externo e o campo magnético produzido
pelas correntes induzidas no material supercondutor.

Figure: Efeito Meissner. (Fonte: ?)
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Supercondutividade

Supercondutores Tipo | e Tipo Il
Nem todos os supercondutores apresentam as mesmas propriedades.

Por exemplo, apenas parte deles apresentam o efeito Meissner exatamente
como descrito anteriormente. Estes supercondutores séo denominados do
tipo I. Quase todos séo elementos metalicos muito puros.

Outros materiais, denominados supercondutores do tipo Il, sdo
caracterizados por dois valores de campo magnético critico, B¢y € Beo.
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Supercondutividade

Enquanto B < B¢, 0 material se comporta como um supercondutor do tipo |,
expulsando todo o fluxo magnético de origem externa do seu interior.

Se B > B, 0 campo penetra em toda a amostra e o material volta ao seu
estado normal.

Entretanto, se B,y < B < B, ocorre a penetragédo parcial do campo
magnético no material. As linhas de campo concentram-se em tubos de
fluxo, denominados vortices. Nesta situagdo, o material encontra-se no
estado normal no interior dos vortices e no estado supercondutor fora deles.

A préxima figura apresenta o diagrama de campos criticos versus
temperatura critica para um supercondutor tipo II.
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Supercondutividade

Fig. &

Hc?

Maorral Srate

Mixed
State

Magnetic Field

cZ

Superconducting State T

Temperature Kelvin Te

Figure: Campos magnéticos criticos para um supercondutor do tipo Il. (Fonte:

%)
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A maioria dos supercondutores tipo Il sdo ligas metalicas ou metais com

Supercondutividade

resistividade relativamente alta no estado normal. Alguns exemplos

encontram-se relacionados na tabela abaixo. Observe-se que o valor de

campo critico destes materiais é tipicamente centenas de vezes maior do

que para os supercondutores tipo .

W. Carvalho (DFNAE/IF/UERJ)

Elemento | 7. (K) | B.2 (T)
NbsSn 18,1 24,5
Nb3Ge 23,2 34,0

NbN 16,0 15,3
V3;Ga 16,5 35,0
V;Si 17,1 15,6
PbMoS 14,4 6,0
CNb 8,0 1,7

A12CM03 9,8 15,6
Rb3Csp 29,0 ?

CSQRbCﬁ() 33,0 ?

Table: Supercondutores tipo Il.
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Supercondutividade

Teoria BCS

A descoberta em 1950 de que cristais feitos com isétopos diferentes do
mesmo elemento apresentam diferentes valores de temperatura critica,
indicou que as vibragdes na rede desempenham um papel importante na
supercondutividade.

O efeito isotdpico, estabelece a seguinte relagao entre a massa isotépica
média M do solido e a temperatura critica, sendo « ~ 0,5 para varios
materiais supercondutores:

M<T, = const
J& se sabia que a supercondutividade estava associada ao comportamento
coletivo dos elétrons de condugdo. Com a descoberta do efeito isotépico,

ficou claro que as interagdes elétron-fénon nao podiam ser ignoradas no
estudo da supercondutividade.
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Supercondutividade

Em 1957, J. Bardeen, L. Cooper e J. R. Schrieffer formularam uma teoria
para a supercondutividade que ficou conhecida como teoria BCS.

A teoria BCS estabelece que os elétrons de um supercondutor formam pares
correlacionados, denominados pares de Cooper, em baixas temperaturas.

A correlagao entre os elétrons do par tem origem na sua interagao mutua
com a rede cristalina, através da troca de fénons com os atomos da rede.

Os elétrons que formam um par de Cooper tém spins opostos e momenta
linear com mesmo modulo porém sentidos opostos. Tal sistema tem spin
zero e comporta-se como um bdson. Dai o comportamento fortemente
correlacionado relacionado ao fendbmeno da supercondutividade.
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Supercondutividade

Supercondutores de Altas Temperaturas

Em 1986, J. G. Bednorz e K. A. Miiller descobriram que um éxido de
lantanio, bario e cobre se tornava supercondutor a 30 K.

Posteriormente, uma série de outros compostos supercondutores com alto
valor de T, foram descobertos, como o YBa,Cu;07, que torna-se
supercondutor abaixo de 92 K.
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Supercondutividade
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Supercondutividade

Videos relacionados a supercondutividade e a superfluidez:

@ https://www.youtube.com/watch?v=h6FYs_AUCsQ

@ https://www.youtube.com/watch?v=276UJbwxBZI
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https://www.youtube.com/watch?v=2Z6UJbwxBZI

EXERCICIOS
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Fisica Estatistica

Questoes

1. Descreva as diferengas fundamentais entre as estatisticas de
Maxwell-Boltzmann, Fermi-Dirac e Bose-Einstein.

Explique o0 que séo bdsons e férmions.
Explique o que sé&o os fatores de inibicdo e reforgo.

Qual o significado da energia de Fermi?

o M 0D

Analise a distribuicdo de Fermi-Dirac quando a temperatura do sistema
€ T = 0K, justificando a sua forma e valores.

6. Dados trés recipientes a mesma temperatura, o primeiro contendo um
gas de moléculas classicas, o segundo um gas de férmions e o terceiro
um gas de bosons, qual tera a maior pressao? Justifique sua resposta.

7. Explique o funcionamento do laser.
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Fisica Estatistica

Problemas

1. N atomos distinguiveis estéo distribuidos entre dois niveis de energia
& =0eé&=¢.

(a) Calcule a razao entre as populagdes de particulas nos dois niveis de
energia.

(b) Mostre que a energia do sistema é dada por

Nge—é'/kT
T 1fe E
2. O momento magnético de um nucleo atémico vale
1,4 x 10726 J. m? /weber. Calcule a diferenga relativa de populagéo dos

niveis nucleares Zeeman num campo magnético de 1 weber/m?, (a) a
temperatura ambiente e (b) a 5 K.
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Fisica Estatistica

3. Seja um gas de particulas classicas em equilibrio térmico a temperatura
de 500K. (a) Calcule a razao entre as populagdes de particulas em duas
diferentes energias, 2,4 e 2,6eV. (b) Calcule a mesma razao para um
gas de fotons (bésons), usando a condicdo de normalizacdo o« = 0. (¢)
Idem para um gas de férmions com energia de Fermi & = 2, 5eV. (d)
Repita o calculo anterior para & = 2,0eV e & = 3,0eV.

4. Faga um gréfico da fungdo de distribuigdo de Fermi-Dirac ngep(E) em
funcdode Epara(a) T=0,1Tre (a) T =0,5T¢, onde Tr = Ef/k.

5. (a) Se T = 5800K, para que energia a funcao de distribuicao de
Bose-Einstein nge sera igual a 1, tomando-se a constante a« = 0?7 (b)
Ainda para a = 0, em que temperatura nge = 0,5 para a energia
calculada no item (a)?
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Fisica dos Sdélidos

Questoes

1. O que caracteriza um so6lido cristalino?

2. Com relagéo ao tipo de ligagcao quimica, em que categorias se dividem

os sélidos cristalinos?
Expligue como surgem as bandas de energia em um sélido.
O que sao bandas permitidas e bandas proibidas em um so6lido?

O que caracteriza um sélido semicondutor?

o o & w

Qual o principal efeito do aumento de temperatura em um sélido
semicondutor?

7. Qual a diferenga entre condutividade intrinseca e condutividade
extrinseca em um semicondutor?
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Fisica dos Sdélidos

8. O que caracteriza um semicondutor tipo-n? E um tipo-p?

9. O que é temperatura critica de um material supercondutor? E campo
magnético critico?

10. O que difere um supercondutor do tipo | de um supercondutor do tipo I1?
11. O que é o efeito Meissner?

12. Expligue o mecanismo fisico que da origem a supercondutividade do
tipo |, segundo a teoria BCS.

13. Em que categorias se dividem os materiais, com relagdo as suas
propriedades magnéticas? Explique quais séo as principais
caracteristicas relacionadas a estas categorias.
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Fisica dos Sdélidos

Problemas

1. O cobre é um metal monovalente cuja densidade vale 8g/cm?® e o peso
atémico 64. (a) Calcule a energia de Fermi em eV a OK. (b) Faga uma
estimativa da largura da banda de condugéo.

2. Faca uma estimativa da largura da banda de condug¢do em um metal
cujo espagamento internuclear tem o valor tipico de 3,5 x 10~'°m.

3. Um féton com um comprimento de onda de 3, 35um tem exatamente a
energia suficiente para excitar um elétron da banda de valéncia para a
banda de condugéo de um cristal de sulfeto de chumbo. (a) Determine a
largura da banda proibida do sulfeto de chumbo. (b) Determine a
temperatura T para a qual kT € igual & largura da banda proibida.
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4. Considere um pequeno cristal de silicio com 100nm de aresta. (a)
Calcule o numero total N de atomos de silicio no cristal (a densidade do
silicio é 2,33g/cm?®. (b) Sabendo que a banda de condugéo do silicio
tem uma largura de 13eV e lembrando que existem 4N estados nesta
banda, estime o valor da distancia entre estados adjacentes da banda
de condugao.

5. O chumbo tem trés is6topos naturais, o 2°°Pb, 0 2°’Pb e o 2%Pb.
Consulte uma tabela de massas atémicas e obtenha os valores relativos
das temperaturas criticas nas quais estes is6topos se tornam
supercondutores.
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