
（优选）第一章固体中电子能量
结构和状态ppt讲解
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金刚石和石墨
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金刚石的原子结构 碳原子示意图
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石墨和晶体结构

        如此差异，原子核的状态没有区别，只是因为核外
的电子能态不同而造成的

        材料的物理性能强烈依赖于材料原子间的键合、晶体结构、电子能
量结构与状态，这三者之中尤其以电子的能量与状态最为重要。                                 
因果关系体现在什么地方？
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本章内容        第一章为描述、分析材料的物理性能提供理论工具，
后六章相对独立，分别介绍了各种不同的物理性能。

        材料物理性能主要依赖于材料中的电子结构，因此第
一章的理论主要针对电子在不同情况下的能量结构和状态，

因此第一章的关键词：电子行为描述。主要内容有：

§电子的波动性

§金属的费密（Fermi）-索末菲（Sommerfel）

  电子理论

§晶体能带理论

内容先后基本按照人类对电子行为认识的逐渐深入
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霍尔效应(Hall effect)
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以金属导体为例：

金属中的电流就是自由电

子的定向移动（与电流反

向）。

自由电子受洛仑兹力作用导致正、负电荷相对集
中,产生Hall电场

金属的上下表面出现电势差

——霍尔电势差。

1.1 .1电子的粒子性
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平衡时，

横向电势差为：

——Hall系数，仅与导体材料有关。
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 Hall效应的应用：

（1）测量载流子浓度(n)

（2）测量磁感应强度

（3）判断半导体载流子的种类

半导体有两种载流子：

        对Hall效应来说，正电荷的运动与等量负电
荷的反向运动并不等效！
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p型半导体
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n型半导体
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第一节1.1 .2电子的波动性

微观粒子的波粒二象性

1、光量子的波粒二象性

光子理论成功的解释了光的发射和吸收，爱因斯坦由此获得了1921年诺贝
尔物理学奖 

普朗克常量 

        1905年，爱因斯坦（26岁）为解释光电效应，提出光是由
一种微粒－光子组成，频率为       的光子能量

2、微观粒子的波粒二象性

1924年法国物理学家德布罗意（32岁）提出物质波的假
说
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一个能量为 E 、动量为P 的粒子，同时也具有波动性

德布罗意波长

        1927年被美国贝尔实验室德戴维森和革末的电子
衍射实验所验证，两人因此获1937年的诺贝尔物理学
奖。

3、波粒二象性是一切物质具有的普遍属性

频率 E为相对论能量
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例  计算电子经过U1=100V和U2=10000V的电压加速后的德
布罗意波长λ1和λ2分别是 多少？

解：经过电压U加速后，电子的动能为

根据德布罗意公式，此时电子的波长为：

将已知数据代入计算可得：

λ1= 0.123nm， λ2= 0.0123 nm（误差较小，未考
虑相对论效应）
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1.1.3 波函数

波函数是微观粒子运动的数学描述形式

经典力学中斜抛运动的
数学描述为

      物质波的描述方法思想与经典粒子不同，物质波是一种具有
统计规律的几率波，设为

粒子在有限空间出现的几率

令 成为归一化波函数

则 归一性

有限性
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电子云示例

n = 1, l = 0

n = 2, l = 1

n = 3, l = 2

ml = 0

ml = 0

ml = 0

ml =±1

ml =±1 ml =±2

含Z 轴的剖面上的电子云示意图

 “电子云”            代表微观粒子在空间出现的几率密度，若用点子 疏密                密
程度表示粒子在空间出现的几率密度，这种图形称为电子云（描电子波动的一个
工具，定性分析，较为形象，但不是真实的图像）
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1.1.4 薛定谔（Schodinger）方程

     电子在不同的条件下运动，其薛定谔方程的具体形式
不同，由此得到的波函数不同

     考虑方向时，K为矢量，称波矢量，以K为自变量的三维
坐标轴成为K空间，描述电子的行为就在K空间中

一维传播的平面波可以表示为

（只体现波动性）

引入波数

考虑德布罗意假设以及归一化条件，波函数表示为

电子能量
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定态波函数
      电子运动所在的势场其势能只是坐标的函数，则电子在
其中运动状态总会达到一个稳定态，可表示为

电子在空间出现的几率密度和时间无关

薛定谔方程的建立的主要思路

因 （非相对论形式，E为经典粒子动能）

此为一维条件下自由电子的薛定谔方程�在是18� \一共有43� \��于星期二



如电子是不自由的，其总能量是势能和动能之合

三维空间中

拉普拉斯算符

非相对论非定态形式
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   波函数的性质

▲ 有限性： 在空间任何有限体积元 V 中找到

▲ 归一性： 在空间各点的概率总和必须为1。

根据波函数的统计解释，它应有以下性质：

必须为有限值。粒子的概率

▲ 单值性：

▲ 连续性：
度在任意时刻、任意位置都是确定的。

波函数应单值， 从而保证概率密

及其一阶导数是连续的。

势场性质和边界条件要求波函数
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        由于进行了量子力学的基本研究，特别是对波函数作出
的统计解释，获得1954年诺贝尔物理学奖。

玻恩（M.Born，英籍德国人，1882—1970）

        波函数由薛定谔方程确定，应该体现粒子的
波粒二象性:波指得是波动性，指粒子能发生衍射、
干涉等现象；粒子性主要指粒子的能量是不连续
的、是量子化的。

        在自由状态下，E、K都是连续的，但一般说来电子不可能处于完
全自由态，电子的运动总是受到各种限制，称为束缚态，束缚态下的
电子的能量E和波矢K都是连续的都是量子化的
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