Wyktad 16 (Fonony)

Cieplo wtasciwe krysztalu w przyblizeniu harmonicznym:
relacje dyspersji

Model Einsteina

Model Debya

Poréwnanie z eksperymentem
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Drcjelrllel Kryszienow - foriony

AR 0

-1 & Sj+1

U
U(81, 8, &an) = U(0,0,..0) + Z( ()E; )
J

—O

+3 ZZ(;&%) Gy +

=1 7=

= U(0,0,...0) + 5 Z kij&i&5 +

{fﬂ} : wychylenia atomow wzgledem 1ch potozen
rownowagowych ( w krysztale)

(W granicy matych wychylen mozna zaniedba¢ cztony wyzszego rzedu,
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: - 1
U(&r, €y En) = U(0,0,...0) + 5 Zj kil + .. ..

diagonalizujemy k;; ; po diagonalizacji | zamianie zmiennych

‘Mamy 3N wspolrzednych normalnych, lub 3N - 6
nieoddziatywujacych, niezaleznych oscylatorow o czestosciach

wj = (kj/pf.j)l-f? (j =1,2,...3N =6

3N dla N~ 10%)

*Catkowitg energi¢ krysztatu mozna zapisa¢ w tym przypadku

jako:

AN 1

E=FE{{n;})= Z hwi(n; + ) =

J=1

3N
E hw;n; 4 energia drgan zerowych

g=1
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aN

1
E({n;}) E hwi(ng + _—| — E hw;n; 4 energia drgan zerowych

=1 =1

Energi¢, E, mozna interpretowaé jako energie ukladu ny, no,

, gy niezaleznych, nierozroznialnyeh czastek. obsadzajacyeh stany 1.2, ..., 3N o ener-
oiach huwy., hws, .. ., huwsp . Poniewaz nie ma ograniczen na liczby obsadzent {ny, 1o, ..., nay }

musza to bvé bezmasowe bosony (o spinie 1 - bo istnieja 3 polarvzacje). Takie "quasi-
czastki” nazywaja sie wiasnie fononami. Zatem drgajacy krysztat w przyblizeniu harmon-
icznym to gaz nieoddzialywujacych fononéw i do odpowiednich rachunkéw termodynam-
icznych mozna uzywac badz wzorow dla oscylatorow. badz réwnowaznych relacji

wyprowadzonych dla bezmasowych bosonow

Wiez "3N7 jest na liczbe standw jednoczastkowyeh, a nie na ich obsadzenie, t2n. zmienna

"3N" odnosi sie do potencjalu chemicznego krysztalu i jest zwiazana z dodaniem (lub

odjeciem) "fizyveznego” atomu, a nie z liczba fonondw.
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anN

E({n;}) Z e (n; + Z hw;n; 4+ energia drgan zerowych
i=1
Z — AU (p) i i _ghw-':jl
‘ H 1 e Thwi )
1=1

N
: hw;

[ =—FkTIhZ =k.T In [ 2sinh + U{p)

B B zj: ( o HT) P,

- hw
—kyT In  2sinh —— ) D{w)dw + Ul p).
5 4 n inh ST T (w)dw + Ul p)

/ D{w)dw = 3V.
41
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insteina ciepla wlasciwego gy
““e“' (1907) vs”all,

- o i hw - S
F=—kyTnZ = ,LHT./U In (2:-;11111 %_”T) Di{w)dw 4+ Ul p).

Dw) = 3Na I::w‘ — WEg ,I

2 _ hior 2 hop/kpl fa) 2 Op/T
C = —T(r_ 2) :3_-"\’.;{';3(3 L) : 2:5\.;1;;( I) FM 5
JdT= ) kT | (ehwe/keT _ 1) T (ePB/T _ 1)
' T T — o (prawo Dulonga-Petita)
— 3Nk B B 2
(SE) e o8/ T — 0

(model nie daje poprawnego zachowania C,, w niskich temp.)
Powod: prawdopodobnie zta funkcja D(m)
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Porownanie molowego ciepta wiasciwego przy statym cisnienu dla diamentu
z przewidywaniami teorii Einsteina dla ©5 = 1320°K( C.Kittel, Fizyka Ciala Statego oraz
A. Einstein Ann. Physik,22, 180, 1907).
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Bardziej systematyczne podejscie.
Gestosc stanow:

traktujemy fonony jak czastki kwantowe z pedem hk (i energia hw)
zamkniete w objetosci V (objetos$¢ krysztatu). Zatem, jak wynika z poprzedniej
analizy (wyktad 15)w przypadku nieoddziatywujacych czastek,
e . | od>xd’p ,
w objetosci d°xd°p przestrzeni fazowej mamy 3 stanow
(0:degeneracja spinowa), lub — odwotujac sie do wektoréw falowych — (p = hk)
od3xd3k
(2 m)?
aVd3k

(2 m)°

mamy stanow. Mozna teraz wycatkowac po objetosci krysztatu aby

otrzymac = D(k)d3k standw we wnece,w przedziale [k, k + d>k].

Musimy jeszcze znalez¢ relacje dyspersji w(k) oraz o. Odwolamy sie do modelu Deby a.
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a0l oehya ciepta wiasciwego krysztatu "iem9'3liczneg
&Q

*Drgania krysztatu — fale stojace generowane w osrodku
clagtym

| 2T . | ; . I 2T 2T ;
olr.t) = Asin T — vt = Asinlkr — wt); C= — W = U= vk,
x,t 3 ( ) | ) 3

Dfala stojaca = Alsin(kr — wt) + sin(kx 4+ wt) = 2Asin(ka) cos(wt).
k= nn/L, gdzie n > 0.

w = vk dla 1 modu podiuznego
vy, - predkosé dzwieku

relacje dyspersji:
w = vk dla 2 modow poprzecznych
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w =k dla 1 modu podiuznego
relacje dyspersii: vy, - predkosé dzwieku

w = vk dla 2 moddw poprzecznych

-najkrotsze dtugosci (najwigksze k) sg rzedu 2 x stala sieci

E(k) = hw(k) [n+ 1]

Taka klasyczna fala stojgca (drganie normalne) to na poziomie
mechaniki kwantowej oscylator albo (lepiej) rdj fononow
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Znajdziemy obecnie gestosé stanow w modelu Deby a.

w = yk; dla 1 modu podhiznego
relacje dyspersji: vy, © predlosé dzwieku
w = vk dla 2 moddéw poprzecznych
| dk(w) dk
Diw)dw = — o) ——dw.,  odzie w=uk=kFk=w/vy, — =1/u.
) g v W, = /Yl /
2m dw dw
o V ow? 1 Vol .
Diw)dw = ~———+ —dw = -5 Zwidw
2me v U 27
. Vol .
Dtiu,-‘)dm = 53w dew,
212 vy

%, /

2772

Ale poniewaz modow drgajacyeh jest tylko 3N, zatem musi istnie¢ maksymalna czestosc
Wp, zwana czestoscia Deby’a, powyzej ktorej] D{w) = 0, tzn.
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D(w)dw = [Di(w) + 2D¢(w)] dw = — ( =+ — ) wrdw.
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o o Vil o2y,
D{w)dw = [Di{w) 4+ 2D (w)] dw = Sl=mts)w dw.

Diw)dw = { 2w

L1

e

"Lt . ) .Lr ]_ 9 l |
D(w)dw =3N = | %+ —= | —w} = 3N.
-/u - 27 (e'f‘ " vf) 3P
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Diw)dw = { 22 \ v} v Wh
0. W = Wp.
) e T 9
3 o ewikel hw o
Cy=Fkg — 5 | 7 Diw)dw
Jo  (efw/EBT _ 1) kgl
T ™ SN B 2
':_]"l‘k ;1';3 / D {’?ﬁ““ABf ﬁf.u‘ 9 1
= —— wdw
3 T 2 R “‘"
wyp Joo (etw/keT — 1)° \ kgl

e he
Podstawienie { = =% oraz ©p = 32

A
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f(@p/T)
§ef > & 3
eduze T m ={ - iD) + O (27)

2
y e I (Op\"
.fi_(—);};-T_J—l—%< 7 ) + O

O 3
(7)
'mate T (poprawne zachowanie w niskich temperaturach)

O -4 _E
{; ' L ol 4
/ - ] .1..2 — .r__illn .
Jo  (eb—1) 15

1 T 3
(v =3Nkp [ =7 —
=3 (37) (57)

=
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1.0 _—_—_—_——————‘
0.8 Krzywa Deby'a
< 0,6
e
ff:
~
) 04 |- a8 AlOGp=390°K
+ Cu®p=315°K
02_ uPb(T)D:BSnK
0 _‘-+ ] | ] 1 ] 1 L |
0.4 0,8 1,2 1.6
T,

Porownanie ciepta wlasciwego wyliczonego w ramach modelu Deby'a z
dodwiadezalnym wyvznaczonyvim cieptem wladciwvim kilku krysztatéw,

Dlaczego model tak dobrze pracuje?
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B 11T S . ’ ': AT r " ! \
w = vk dla 1 Ill{}{llljlli}{}hllﬂl{ o0 E(k) = ho(k) [” n L}]
relacje dyspersii: vy, o predkosé dzwiekn -
w = vk dla 2 moddw poprzecznych

W niskich temperaturach wazne sg jedynie niskie czestosci,
a wiec mate k ( wysokie cz¢stosci odpowiadajg wysokim
energiom — a te nie sa wzbudzane).

Dla matych k, z kolei, detale struktury sieciowej nie sg
istotne 1 stgd mamy uniwersalne zachowanie.
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Bardziej realistyczne krzywe dyspersji ( w 1d):

Dla duzych k relacje dyspersji sptaszczajg si¢
1 zalezg (silnie) od detali struktury krystaliczne;
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Koniec
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