Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Co byste méli po dnesni pfednasce umeét:

* definovat a ve spravnych souvislostech pouzit terminy: fonon, Brillouinova z6na,
periodické okrajové podminky, hustota stavd, disperzni relace
* objasnit termin Brillouinova zéna, vysvétlit jeji pouzivani (nejen) pfi studiu kmitt atom(
v krystalové mrizi a zakresilit ji v pfipadé jednoduchych struktur (Ctvercova, kubicka mfiz)
» porovnat Debyellv a Einsteinlv model mérného tepla pevnych latek
* vysvétlit princip méreni fononl pomoci rozptylu neutront
* popsat vliv vibraci atomU na difrakéni zaznam krystalu
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi

v krystalu mame N zakladnich bunék, v kazdé burce s atom(, které kmitaji kolem
rovnovaznych poloh

IIT — Z Zﬂfﬂ ‘|‘ Z Z U’ ‘H _ Rm D ﬁﬂ,m — ﬁﬂ o ﬁm. R-n,m o R;{im — ﬁ‘nm

vychylky kmitll jsou malé (Taylor(v rozvoj):

Ur(Rﬂm) (J(Biim) + A“”m + Bu’nm + C“’;m _I_
(..)=0 (.)=0

harmonicka aproximace

krystal v harmonické aproximaci — soubor 3Ns LHO



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi

9. Die Plancksche Theorie der Strahlung und
die Theorie der spezifischen Wdrme;
von A, Einstein.

1907

Albert Einstein
1879-1955

Einsteinliv model: vSechny LHO maji stejnou frekvenci wq
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi

limita vysokych teplot v Einsteinové modelu:
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

I\ = g =

Vibrace jader atomu v krystalové mfizZi — vazané oscilatory v linearni mftizi
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jednoatomovy fetizek: M =M

(0) _ 0 , _ 4 . g ;
:.',L__} = N0 LTp= mgt} + U, F=-K(z,—xp_1) — K(%p, — Tpny1)
pohybova rovnice: Mz, = — K (u, — up_1) — K(up — tpi1)
T —iwt
A — - _ , u, = U,e ™"
Mz, = —K((2u, — Up_1 — Upy1) n n

Mw?U, = K(2U, — Up—1 — Upi1)

feSeni hledam ve tvaru rovinné viny:  [J, = [J,e'"*®



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

I\ =

Vibrace jader atomu v krystalové mfizZi — vazané oscilatory v linearni mftizi
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

I\ = g =

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — vazané oscilatory v linearni mftizi

jak je to s feSenim mimo 1BZ?

Un = Uﬂcinkﬂ : / : /
} 1 = Czna{k —k) :> T e C.m(k: —k)
Uﬂ _ U[]Cznkfu

2
F=k+Zh hez

T
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a
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Obr. 4.5 Vina zobrazena plnou ¢arou obsahuje tutéZ informaci jako vina zobrazend Carkované. Ke ﬂ
znazornéni pohybu jsou zapotiebi pouze vinové délky vetsi nez 2a.

stojata vina na hranici BZ



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfizi

fazova a grupova rychlost:

fazova rychlost Vp =

K
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — vazané oscilatory v linearni mfizi

fazova a grupova rychlost (rychlost zvuku):

k=~ 0 A — 00 U, — u(x)
D?ulx. t
M *)(fz. ) = —K(u(x) —u(x — a)) — K(u(z) — u(z + a))
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — vazané oscilatory v linearni mftizi

dvouatomovy retizek
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reseni — determinant roven O
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — vazané oscilatory v linearni mftizi

dvouatomovy fetizek
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — vazané oscilatory v linearni mftizi

nekonecny vs. konecCny vzorek

N atomd
A
@ —@ . *—0—©@ @ @ *—0—©@ @ 0 @ *—0—©@ *—0—
. , , Upy N = Up

okrajovée podminky:

e u, =0 (ukotvim) oikaN _ 1

e Born-Karman periodické

® ....jiné 27

J k=—p, p==x1,%£2, ...

™ i T 2T s N N
——<k<—- =) ——<——p<— mm) _° < p<

a a a alN a 2 — 7 7 2

N atomU (vazané kmity) mmmm > N nezavislych vibraci k, w(k)

13



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfizZi — vazané oscilatory v linearni mftizi

na jedno k pfipada v rec.prostoru

B 2 B 2
~aN L —» délka fetizku

Ak

krystal (3D)

objem Q(=L,L,L,) objem bufky
(2

atomi N (N,N,N,) 0y = N

3N (-6) stupnl volnosti ... 3N nezavislych vibraci
k= (k1, ko, ks), w(k)

na jedno k pfipada v rec.prostoru
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

IS =

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — vazané oscilatory v krystalu

obecné: v krystalu s atom( v zakladni burice 3s vétvi w(k)
W
3 akustické 3s-3 opticke
1LA (s-1) LO

::::::::::::::::: 2 TA (2s-2) TO

0 n/a
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi - fonony, kvantovani
kazdy kmit (LHO) se kvantuje samostatné ~ H = > Y H,-
kvantum energie kmitl mrizky: FONON :

F— P kvantové Cislo; mod obsazen n fonony
Zzﬁ“”b k ( T {nbg)/' stav PL .... { }
n —
k bk

Ee~ 1K
stfedni energie kmitd: (F) = 2 be
S e—PE
- bl > 2 2 eBhwy(k) 4 1
_Zzﬁ*’b E ( +<”m.>) :
. | vysoké teploty: T'— o0 —» 3 — 0
1
na1atom: — (E) _<E Z > kT (celkem 3N médd)
N, vt

na 1 mol: TA(E)

= 3kl Dulong-Petitdiv zakon
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

I\ =

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi - fonony, kvantovani

fonony jako kvaziCastice

LY {”m}'} (n,2)

oscilator fonony
1
zakladni stav 5?1;;_;0 nejsou fonony
1
excitovany stav hw 5 +n
Ef—!a:g Ef:Ei Ef—zizgj:(? Eszij:huJ

pruzny, elasticky, rozptyl

nepruzny, neelasticky, rozptyl
hk; — hk; = hB + hq
219 2
Wk K]
2M,, 2M,

4+ hw
k¢

ki/v ~__ fonon

Brockhouse, Chalk River (1964)
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi - fonony, kvantovani

Triple-axis Spectrometer (TAS)

Analyzer
’ @
\-/ f xh__,\ Detector
Monochromator t & ‘

18



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

I\ =

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi - fonony, kvantovani
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfizi — fonony, kvantovani

fonony jako kvaziCastice

kvazicastice jen uvniti krystalu, interaguje jako Castice

{ silné interagujici systém jader == system neinteragujicich kvantovych kvaziééstic}

kvazi€astice:
fonon elasticka vina
plasmon kolektivni elektronova vina
magnon  magnetizacni vina

polaron  elektron + elastickad deformace

exciton polarizacni vina
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony — mérné teplo

ouU 1 N elPhwsk
Cv = = L = — k ok
oT v ¥ N ; ; & kgT (C,ﬁﬁwbk - 1)2
Einsteindv model  wy(k) = wg pro V bk
2 p
hw edhwg
1 mol (1-atomova mfizka): Cyv = 3N kp e - 5
kBT (CldﬁwE 1)
O
Cv = 3R —
v fE =
et w
fE ) = $2 3
=T ey
Einsteinova teplota ), = hwg
ks B /AR L SRl
0 0.1 0.2 03 04 0. 06 07 08B 09 1.0

7189,

diamant, 6.=1320 K
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomt v krystalové mfizi - fonony meérné teplo N — o0
1 | (2m)° f() Flk)
C E = ;If = — - ? E! p dt k
TN ; ; f®) Z N ? Q (2m)3  "Jgz (2m)3
Debyetiv model w;,(E) = c|k| V bk
kp O 4 OUJB : -'?\"TGWQ(‘B
— N=—_—7k3 =2 W :
/Bz /n V= @3 T s T D QO
Ustota stavi () dN (w) Q w?
ustota stav: () = = ——
J dw 2gecd
wp
pro 1 atom, 3 vétve kmitd: = 3 / w) f(w)Edw
hw
T =
JISZBT

22



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

I\ -

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony — mérné teplo

¥»)

T 4
Debyetiv model Cv = 9%p (1) / & = 5 >l
Op/ Jo (e*—1)

I' — oo Cy =3kp Dulong-Petitdv zakon
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony — mérné teplo

~
S

~

o0

g ((o)

Einsteiniv model

wp(k) = wg pro V bk

hwg

O =
= k B

Einsteinova teplota

dobré priblizeni napr. pro optické fonony

Debyelv model

—

wn(E) = c|k| ¥ bk

ﬁ.w_D

0p =

Debyeova teplota
;-TB

dobré priblizeni napr. pro akustické fonony
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony — mérné teplo
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony — mérné teplo

LUNiAl.... 3atomy - n=3
3*n = 9 fononovych vétvi — 3 akustické a 6 optickych
aproximace exp. dat pomoci 3 parametru, kazdy popisuje 3 fononové vétve

LUNIAI

80 -
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Electrons

Debye

| —— Einstein 1

60 — . .
Einstein 2
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony — mérné teplo

Anharmonicita
- neekvidistantné rozdeélené vibracni hladiny u molekul

- ,Zzakazané" vibracni prechody v molekulach vody — barva vody

- méerne teplo u vyssich teplot prekracuje klasickou limitu (Dulong-Petit)

- vicefononové procesy

7 , |
U(z) =Up + E,if.;c? = g““:r’:.ir:‘3 o

2

J—oo + £ .
(B) = . ) E— (z) = —kpT
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony

28



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony

T izs <Z f*ezq (Ro.n+1n) me g (Ro.m~+dm ) >

| ~ LLfm * ol 7-(Ro,n—Ro,m) <ei@(ﬁm—ﬁn)>

<e@9“ Um —Un > - <eiq'(umq_unq)>
(%)

[‘\3|I—'-

Baker-Hausdorff teorém: <em> = e
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony

(g4 (tma—tina) ) — e 30 (umg—timq)?)

Zme it (Fon—Rom) o= 30" (na) =27 (ha) 1
+ ZZ fmf*eiq (ﬁﬂ’n_ﬁo’m)e_%q2<“%’£Q>e_%q2<“?2‘1Q> {eq2<umqu”q> — 1}
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony

~ ZZ fmf;ei@(ﬁn,n—ﬁo,m)e—%qg(u%lq>e—%qQ(u%q> L]
_|_ Zmef* ?,q (R(]n RO m)e Qq < - q>e_%q2<u%q> {eq2<’umqﬂnq> — 1}
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Vibrace jader atomu v krystalové mfiZi — fonony

L S o e o B WD 1
4 Zme i (Ro,n—Ro.m) g~ 59* (wha) o =37 (uhg) {eq%umqunq) _ 1}

/1 111

teplotni difuzni rozptyl (TDS)
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