Drgania sieci krystalicznej — FONONY

1. model klasyczny (niekwantowy)

a) model osrodka ciggtego (model Debye’a)

- przypadek jednowymiarowy - drgania struny

drgania mogg by¢ podtuzne (guma, sprezyna) i
dwie prostopadte do siebie fale podtuzne

podtuzne:
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fale opisane przez rownanie falowe:
o’u 1 o
ox> V2 ot?

U(X,t) - odksztatcenie, V - predko$é rozchodzenia sie odksztatcer
(charakterystyczna dla danego osrodka)

dla struny o dtugosci L i usztywnionych koncach - fale stojgce
u(x,t) = Asin(kx) cos(wt)

A —amplituda, k=nmt/L , nA/2 =L,



(najwieksze A /2 =L ; zauwazmy zbieznos¢ k z wektorem falowym
dla swobodnych elektronéw w 1D w studni o dtugosci L)

liniowa zaleznos¢ ®( K) , ®=VK, v-predkos¢ (v=ro/2r)

- opisuje jak zmienia sie u w ustalonym miejscu (X)
w funkcji czasu t

k - opisuje jak wyglada periodyczne odksztatcenie
w przestrzeni dla zamrozonej chwili czasu t

w trojwymiarowym osrodku sprezystym (3D), rozwigzanie dla fali
biegnacej jest

u(r,t) = Aexpli(kr —at)]
(fale poprzeczne i podtuzne mogg charakteryzowac sie innymi V)

Model drgajacych weztéw atomowych
(Born, Karman, Blackman)

jednowymiarowa sie¢ monoatomowa (faincuch 1D)

zatézmy drgania ,podtuzne”
drgajacy ruch atomdéw wokot potozen rownowagi atomow

najwazniejsze jest przyblizenie HARMONICZNE

energia oddziatywania dwoch jonéw (np. H, *)
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w otoczeniu potozenia réwnowagi (tzn. dla matych wychylen)
mozna opisac za pomocg paraboli — oscylator harmoniczny;

energia potencjalna bedzie zatem kwadratowg funkcjg wychylenia,
a co za tym idzie — sita dziatajgca na kazdy (n-ty) wezet
bedzie liniowo proporcjonalna do wychylenia,

tzn. bedzie liniowo zalezna od tego jak skroca sie lub wydtuzg
sgsiednie ,sprezynki”

Fn — 0((Un+1 B un) + a(un—l B un)
po wstawieniu do réwnania Newtona : (A)
2
du,

m :a[(unﬂ_un)_(un _un—l)]

2
dt
dla kazdego n=0,1,...,N

mozemy zazadac aby wezty brzegowe byty nieruchome,
lub wprowadzi¢ periodyczne warunki brzegowe: U(0) = U(N)

rozwigzania szukamy w postaci
U, = u*exp[i(kna- ot) ] (B)

periodyczny warunek brzegowy (kNa=27nn) daje k = 2zn / (Na)
a — odlegtos¢ spoczynkowa miedzy weztami

wstawienie (B) do (A) daje

w=22sin(ka/2)



(analogicznie dla drgah poprzecznych, inne o)
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réznice w stosunku do modelu ciggtego osrodka

- @ (K) niejest liniowe
- istnieje ®max !

czym jest ®max ? jak wéwczas drgajg wezty ?
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predkos¢ grupowa: Vg = do / dk - predkos¢é przemieszczania
sie paczki falowej (sygnatu, wychylenia od potozenia rownowagi)
jest teraz funkcjg k

v, =a ¢ cos(ka/2)
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predkos¢ fali biegnacej o D max jest = 0

1. jednowymiarowa sie¢ dwu-atomowa (tancuch 1D z bazg)

- dwieréznemasy: m, M
- N komoérek elementarych
- 2N atoméw

niech:

U, - wychylenie atomu o masie m
Vnh - wychylenie atomu o masie M

zatbzmy takie same state sitowe dla kazdej ,sprezyny”
réwnania wyglgdajg tak:
v 9 "
dt’
d°u

m dtzn =a(v,+V, _,—2U)

rozwigzania muszg mie¢ podobng postac jak poprzednio;
szukajgc w postaci

=a(U,,,+U, —2v,)

n+1

u, = uexp[i(2nka — wt)]
v, =vexp[i((2n+1)ka— wt)]

wstawienie do réwnan da dwa rozwigzania na czestotliwos¢
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... cwiczenia ...

dwie galezie (pasma mozliwych czestosci drgan):
e akustyczna - (k=~0) usr Vv
e oOptyczna - (k=~0) mu = - Mv

pamietajmy, ze pasma (podobnie jak dla elektrondw) przy periodycznych
warunkach brzegowych sprowadzajg sie z duzej liczby gesto potozonych

wartosci 0)(k) [ geste ale dyskretne k -> geste ale dyskretne ]

[ dlak~0, cos(ka)~ 1- (ka)*/2 ]
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dla matych wychylen:

drgania akustyczne (obydwa atomy w fazie)



drgania optyczne (jonowe wigzanie — drgajgcy dipol elektryczny,
drgania podobne do drgan oscylacyjnych molekuty dwu-atomowej —
podczerwien)

o~ |—

k~ O - gatgzoptyczna L

(u - masa zredukowana)

gataz akustyczna
UWAGA! - WAZNE (przy nadprzewodnictwie) —

Fal?2
o~ |— |ka
m+ M

zauwazmy, ze czestos¢ drgan (tym samym tez energia)
zalezag od masy jak M

w rzeczywistych krysztatach dla drgan kazdego typu (akustycznego i
optycznego) moga by¢ rézne gatezie dla moddéw poprzecznych i
podtuznych (nomenklatura)
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Kwantowanie fal sprezystych — fonony




Gdy mamy Z atomow w komorce elementarnej
(numerujmy je indeksem s)
to réwnania na ich wychylenia

M sUs (k) — _ZGss' (k)us' (k)
szukajgc rozwigzan typu S

u (k) = u,(k)e" "

po wsatwieniu otrzymamy

Z {G éJSl' (k) T a)z M 3555'5”'- } usj-l (k) = O
j- skiafiowe kartezjanskie

(XX)
jest to uktad rownan na 3z niewiadomych (z atoméw w komoérce)
rozwigzujac dostaniemy

3z wartosci W; (zaleznych od k)

te wiasnie W); - to mody normalne

- oczywiscie zalezg od k, W; (k)

mozna pokazaé, ze energie catkowitg drgajacej sieci, Exin + V,
w takim przyblizeniu HARMONICZNYM mozna zapisac jako

Ly da® (k) .

a® (k)"
2 K.i dt

(wi (k))2

(XXX)

u —z daszkiem - oznacza rozwigzania (XX)
(XXX) — ma postac energii uktadu oscylatoréw harmonicznych

przechodzac do opisu kwantowego bedziemy mieli



uklad kwantowych oscylatoréw harmonicznych (KOH)

Z energiq

S|
Es — Z nll<s T ha)i (k)
ki 2
S - oznacza stan ukfadu (KOH)

ns - ilosé fonondw w stanie K,I (1-numeruje mod normalny)

.... troche doda¢ o interpretacji kwaziczgstek jako ,wzbudzen” ...
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