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 Motywacja podjęcia tematu:

a) różne określenia rodzajów pierwiastków
na  rysunkach układu okresowego. 
W szczególności różnie przedstawiana jest:

- granica metal przejściowy-metal prosty

- granica metal prosty - półmetal

- brak pojęcia półprzewodnika

- różne określenie polonu



Resnick + Halliday, PWN 1971



Resnick, Halliday, Walker. PWN 2003



Klasyfikacja: alkali metals, alkaline earth metals, transition 
metals, post-transition metals, metalloids, other nonmetals, 

halogens, noble gases



Klasyfikacja: alkali metals, alkaline earth metals, transition 
metals, poor metals, other nonmetlas, noble gases



 Motywacja podjęcia tematu:

b) osobista:
 
1981 – wspólny pobyt w Bostonie z St. Kaprzykiem
            J. Slater „Scientific biography”

od 1983 r - wykład FCS dla FT, potem dla MN

opracowanie: A. Z. + Rafał Kosturek, Teoria pasnowa 
własności elektronowych ciał stałych, OEN AGH 2003 
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 5. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Twierdzenie Blocha nt. postaci jednoelektronowej funkcji 
falowej w potencjale periodycznym U(r)

n n=  uk kr r k r ( ) ( ) exp( )i 



Jak skonstruować potencjał ?

- potencjał elektrostatyczny jądra 
Vnucl(r)

- potencjał elektrostatyczny chmury 
elektronowej Vel (r) (Hartree 1933)

- potencjał wymienno-korelacyjny 
Slater (1951): koncepcja i wzór 
Vxc(r) =  const [n(r)]1/3 

Cohn, Hohenberg, Sham: 
– teoria funkcjonału gęstości  
(1964)
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Obliczenia f. falowych i energii stanów

  Oblicznie nierelatywistyczne: 
równanie Schrodingera (i metody pochodne)

  Obliczenia relatywistyczne:
Równanie Diraca ( i metody pochodne)

  Potrzebne przybliżenia dotyczą:
- postaci potencjału (np. przybliżenie potencjału miseczkowego)
- funkcja falowa (baza funkcyjna)
- sposobu obliczania Vxc



Schemat obliczeń samouzgodnionych



Obliczenia z zasad pierwszych (ab initio)



Kolekcje wyników dla pierwiastków:

• Moruzzi, Janak, Williams (1976). Calculated 
electronic properties of metals.

-   obliczenia nierelatywistyczne
- tylko metale, od Z = 1 (metaliczny wodór) do Z = 49 (ind)
- struktury tylko bcc i fcc
-  
• Papaconstantopoulus  (1986). Handbook of the 

Band Structure of Elemental Solids
-   obliczenia relatywistyczne
- wszystkie pierwiastki, do Z = 112
- struktury tylko: sc, bcc, fcc, hcp, diamentu 
  liczne bezsensowne wyniki
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1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

 3. Metale: (i) klasyfikacja metali 

 5. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Definicje i rodzaje metali

• doświadczalna: przewodzi prąd dla T=0 K

• w teorii pasmowej:  D(EF) > 0

• D(EF) można przedstawić jako suma składników od 
elektronów typu s, p, d i f

• przewaga f – metale ziem rzadkich i aktynowce
                    d – metale przejściowe
                    s + p – metale proste
                               półmetale: mała, ale niezerowa  D(EF) 



Plan: 

1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

 3. Metale (ii): metale proste grup IA i IIA.
    Miejsce Be i Mg w układzie okresowym 

 4. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
  5. Podsumowanie



Charakter oraz schemat  zapełnienia pasm     
  sp oraz d                                                       

schemat zapełnienia „sztywnego” pasma:       
metale proste  przejściowe  proste



Plan: 

1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

3. Metale: (ii) metale proste grup I i II.
    Miejsce Be i Mg w układzie okresowym

4. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Metale proste: alkaliczne i ziem alkalicznych

alkaliczne (IA) –
 dobra zgodność z FE.
Tylko w tej kolumnie mamy 

(prawie) kulę Fermiego



Problem grup IIA i IIB – gdzie umieścić Be i Mg ?
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Wnioski:
- Be i Mg – metale proste, pasują lepiej do Zn, Cd, Hg
- Ca, Sr, Ba, Ra – metale ziem alkalicznych  (ang. 

alkaline earth metals) – właściwości pośrednie między 
sp i d



Pogląd ten potwierdza analiza makroskopowych 
własności fizycznych 

i heksagonalna struktura Be, Mg, Zn
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oraz analiza właściwości chemicznych: 

W. B. Jensen. The Place of Zinc, Cadmium, and Mercury in the 
Periodic Table. Journal of Chemical Education 80 (2003) 252-261

&
 hasło „Group 12 element” w Wikipedii 



Plan: 

1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

3. Metale (iii): metale przejściowe.
   Cu, Ag i Au –  przejściowe czy proste?

4. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Metale przejściowe



Właściwości metali przejściowych:
- słabsze odbicie światła (niż proste)
- gorsza przewodność elektryczna 
- wysoka en. kohezji, oraz temperatury topienia i wrzenia
- ww. wielkości (w danej kolumnie) rosną ze wzrostem Z, 
natomiast maleją w  metalach prostych.



Metale przejściowe – struktura elektronowa: 
- stopniowe zapełnianie pasma d
- kolumna metali szlachetnych Cu, Ag, Au
  rozpoczyna obszar metali prostych
- Cu, Ag, Au to pierwiastki przejściowe (klasyfikacja      
     chemiczna), ale metale proste

 



Plan: 

1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

3. Metale (iv): metale proste                    
      od metali szlachetnych do polonu.

4. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Metale proste grup  I B – VI B



Metale proste:
-   dobrze określona liczba Nv = numer kolumny
-   I B  II B III B – coraz lepsza zgodność z modelem FE



Pozostałe 3 metale proste: 
  grupa IV B:  Sn biała, Pb
  grupa VI B: Po – ostatni metal prosty układu okresowego
- dla Pb i Po – przerwa energetyczna poniżej EF 
               
obliczenia 
J. Toboły 
(nieopubl)



Plan: 

1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

3. Metale

4. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Półprzewodniki

                     

   



Półmetale 

                     

   



Struktury pasmowe półmetali 
(ang. semimetals)

grafen & grafit           cyna szara                    bizmut 
     



• Problem terminologii można uzgodnić z 
chemikami przez przyjęcie, że pierwiastki 
określone chemicznym terminem metaloid (ang. 
metalloid) dzielą się na dwa zbiory, półmetali 
(ang. semimetal) oraz półprzewodników (ang. 
semiconductor).

    (jak sugeruje mniej jasno hasło semimetal w 
Wikipedii)  



Izolatory

• „To, co powiedzieliśmy powyżej, pozwala głębiej zrozumieć różnicę 
pomiędzy półprzewodnikiem a izolatorem. Nie polega ona - jak się to 
często mówi - na arbitralnie dobranej wartości przerwy energetycznej, 
np. 2,5 eV. Różnica jest głębsza; dopiero uwzględnienie korelacji 
pozwala zrozumieć, dlaczego istnieją substancje o dużej przerwie 
energetycznej, zachowujące właściwości typowych półprzewodników (jak 
np. diament o przerwie energetycznej ok. 6 eV), a równocześnie istnieją 
substancje (np. jod czy siarka), wykazujące istnienie optycznej krawędzi 
absorpcji rzędu 12 eV, a nie wykazujące właściwości półprzewodników.

• Jerzy Ginter, Wstęp do fizyki atomu, cząsteczki i ciała stałego. PWN 
1979. Str. 322.
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1. Motywacja podjęcia tematu 

2. Obliczenia struktury elektronowej

 3. Metale: problemy (i) – (iv) 

 5. Półprzewodniki, półmetale, izolatory
 
 6. Podsumowanie



Okład okresowy Mendelejewa      
dla faz skondensowanych



Dziękuję za uwagę
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