
第二十三章.固体的能带结构
 

到本章我们就开始实现物理学有史以来最为伟大的梦想，那就是希望用最少的微观基本理论来理解复

杂的宏观现象。 

请同学们仔细体会一下，物理学的一个基本精神，就是对任何现象的理解总是要基于比对象具有更小

尺度的物质层次，以那个物质层次的相互作用来作为我们所观察到的现象的原因。本章的讨论就体现了这

种精神。  

一方面我们希望从基本原理开始彻底地理解复杂现象，另一方面，我们还受到数学计算能力的局限，

因此在对凝聚态的研究中，至关重要的是通过恰当的近似来提取事物变化发展中的主要矛盾，忽略次要矛

盾，这也是我们需要在学习中紧紧把握的一点。 

  

晶态固体的基本性质。 

我们讨论的是自然界最简单的凝聚态—晶态固体。 

从微观结构决定宏观性质的观点来看，晶体最本质的特征是结构的周期性，也就是所谓长程有序性。

这样我们就能对晶体的一些宏观特征得到直接的理解，例如晶体具有对称性的外形，各种物理性质的各向

异性等等，这些都可以直接从微观结构周期性来得到理解。  

晶体的另外一些性质，如具有一个确定的熔点，以及存在解理面等等，也是从此出发所得到的更为具

体的理论所能加以解释的。 

从宏观几何属性的角度来看，晶体分成单晶体和多晶体两种。 

从微观的粒子之间的相互作用力的不同，晶体可以分成四种：离子晶体，共价晶体，分子晶体，金属

晶体。这种微观分类可以通过很多物理属性表现出来，不过这些分类也并非是绝对分明的，因为实际的晶

体常常是同时具有几种相互作用性质的。 

  

晶体中的电子状态。 

所谓晶体中的电子，并不是指晶体结构中的所有电子，对于离子实中的电子一般并不参与寻常我们需

要研究的物质性质，所以我们不需要考虑它们，因此晶体中的电子首先只是指受到核束缚很弱的外壳电

子。不过这时我们需要考虑的电子仍然还是数目庞大，导致每个电子都是处在所有点阵离子实和其它外壳

电子所叠加而组成的电场中，而这个电场仍然难以处理，因此我们进一步给出一种近似方法，就是把每个

离子实都看成是固定在点阵位置，这样就可以认为，对于任何的单独的一个电子，是在位置固定的离子实

和其它所有电子所形成的静态平均势场中运动，这就使得问题简化为单电子的运动问题，这种近似思想被

称为单电子近似。 

再考虑到各个点阵离子实都是周期排列，因此可以得到更细致的静态周期场。 

同学们在这里可以体会到，我们通过不断的加以近似，来得到足够刻划主要的宏观特征的主要微观因

素。 

  

能带结构。 

应用单电子近似的结果，就是晶体里的每一个电子不再是处于一个具有确定数值的能级里，而是和其

它所有原子里具有相同轨道的电子共同处在一个具有一定宽度的能量范围里，形成所谓能带，能带之间则

是任何电子都不能稳定存在的能量区域，称为禁带。 

能带产生的根本原因还是在于泡利不相容原理。由于组成晶体的大量原子的相同轨道的电子被共有化

后，只有把同一个能级分裂为相互之间具有微小差异的极其细致的能级，这些能级数目巨大，而且堆积在

一个一定宽度的能量范围内，以至于可以看成是在这个能量范围内，电子的能量状态是连续分布的。 

晶体里的价电子从它们在单原子里的能级分裂为价带，激发态能级则分裂为导带，一般晶体中每条能

带的宽度只与晶体中原子之间的结合状况有关，与晶体中的原子数目无关，宽度一般为几个电子伏特。而

一条确定的能带里的电子数目可以依据晶体里的原子数目估计出来，一般由N个原子组成的晶体，相同量

子数l的一条能带里的最多可以容纳的电子数目是2（2l+1）N个。 
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电子在能带中的填充和运动。 

如果一条能带的所有能态都被电子填满，则这条能带称为满带。 

满带中的电子没有导电作用。 

如果一条能带的所有能态并没有被电子填满，则可以表现出具有导电的作用，因此称为导带。 

与各原子的激发能级相应的能带，如果在没有被激发时没有填充电子，则被称为空带。由于空带也可

以表现出导电作用，因此也可以称为导带。 

应用能带理论可以依据导电性质对材料进行分类。 

如果价带已经被填满为满带，而满带与其最低的空带之间的禁带宽度比较大，在一般条件下满带中的

电子很少能被激发到空带中，因此在外电场作用下没有电子参与导电，这种晶体就称为绝缘体。 

导体的能带电子填充情况分为三种： 

（1）     价带只填充了部分电子，不构成满带； 

（2）     价带已经填满，但同时与相邻空带相接或部分重叠，则共同形成一条导带。 

（3）     价带没有填满，同时还与其它空带重叠，同样形成导带。 

如果最高的满带（价带）与最低的空带（激发带）之间的禁带宽度比较窄，在一定条件下，用少量的

激发能量就可以使得价带里的电子激发到空带中，同时价带顶部就剩下空的能态，即空穴，空穴与激发电

子都能参与导电，这种晶体称为半导体。 

  

本征半导体和杂质半导体。 

利用导带中的电子和满带中的空穴来参与导电作用的半导体称为本征半导体。 

参与导电的电子与空穴称为本征载流子。这种导电性称为本征导电性。 

在纯净半导体晶体点阵中间应用扩散的方法掺入少量其它元素的原子，构成杂质，这种半导体称为杂

质半导体。 

杂质半导体按照导电机制分为两种： 

（1）     n型半导体。 

n型半导体是通过杂质中的多余电子激发后跃迁到导带而参与导电作用。 

（2）     p型半导体。 

p型半导体是通过满带中的由杂质带来的空穴参与导电作用。 

  

P-n结以及半导体器件。 

把一片本征半导体的一面掺入施主型杂质，在另一面掺入受主型杂质，分别得到p型半导体与n型半导

体，这两种半导体在接触处由于空穴和电子的相互扩散，而形成一个电偶层，同时产生抵消扩散作用的反

向电场。达到平衡后，形成接触电势差。这种结构就是p-n结。 

由接触电势差所构成的势垒区或称为阻挡层，使得附近的能带出现弯曲，这样在p-n结的两端加上不

同方向的电压时，就会表现出不同的导电性。这使得p-n结这种特殊的结构获得了极其重要的应用价值。 

利用半导体的其它特性，还能得到多种多样的半导体器件。 

例如利用半导体的电阻温度系数为负值的特性，可以制造热敏电阻。利用一些半导体对光的敏感性，可以

制造光敏电阻，等等，半导体技术构成了我们生活中影响极为深刻的因素。 
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