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Alheet talla viikolla

* 1D harmonisen ketjun normaalimoodit ja dispersiorelaatio
° Fononit

° Diatomisen 1D-ketjun varahtely

° Mitatttuja hilavarahtelyn dispersiorelaatioita

° Sananen todellisten hilavarahtelyjen anharmonisuudesta
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Osaamistavoitteet, viilkko 3

° Osaat tulkita yksinkertaisten monatomisten ja diatomisten atomiketjujen
varahtelyjen dispersiorelaatioita: Brillouinin vyéhykkeet, vaihe- ja
ryhménopeudet, varahtelyn akustiset ja optiset haarat.

° Osaat selittda kasitteet fononi (maaritelma, ominaisuudet) ja
kideliikemaara (miten eroaa todellisesta likemaarasta ja miksi).
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1D-hilavarahtelyt




Monatominen harmoninen ketju

Liikeyhtals

mox, = k(0x,11 + 0x,_1 — 20x,)

Yrite: normaalimoodit tasoaaltoja

K
ox, = Aei(wt—kna) 0):2'\/:"2
Dispersiorelaatio ®

K.
w=24/— |sin(ka/2)]

m

: | : : ' :
k=—m/a 0 I k=+mla
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1D-ketju: dispersiorelaation tulkintaa

-rr/a

A!
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r/a

2rla

A: Minkalaista ionien liiketta piste

k = 0 vastaa?
Koko kiteen liiketta! Kaikki atomit liikkuvat
tdsmalleen samassa vaiheessa nollataajuudella.

B: Mita tdma viiva kuvaa
(dispersiokayran tangentti
pisteessa k = 0 tai lineaarinen

sovitus, kun k - 0)
Akustinen approksimaatio dispersiorelaatiolle.
Kulmakerroin = &&anen nopeus.

C: Mik& on tdman pisteen
fysikaalinen merkitys? Minkalaista

ionien liiketta se vastaa?
1. Brillouinin vyohykkeen raja, vierekkaiset
atomit vastakkaisessa vaiheessa.

D: Mitka néaista viivalla olevista
pisteistd kuvaavat samaa ionien
varahtelya?

Kaikki tuottavat saman taajuuden véarahtelyn,
mutta laitimmaisten pisteiden tapauksessa

ryhmanopeus on negatiivinen, keskimmaisen
pisteen tapauksessa positiivinen.



1D-ketju: suuruusluokka-arvio

A!
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Suuruusluokka-arvio ionien varahtelyn
ylarajataajuudelle (k = *x/a).

Esim. lyijylle [100]-suunnassa

Vo=1188m/s o, ~1.5.108rad/s
2a =4.95A rax ’ /




Vaihe- ja ryhmanopeus

SAVAVAVAVAVAVIVAV AR VAVAVAVAR U VAVAVAYS,

W
® Vaihenopeus Up = f)\ = E Yksittaisen aallon vaiheen etenemisnopeus
) Ow | | |
Ryhménopeus Vg = % Moduloivan aallon (aaltopaketin) etenemisnopeus

Voidaan ilmoittaa derivaattana, kuten tass4, jos
tarkasteltujen aaltojen taajuudet ovat likimain samat.

Esimerkkeja

YouTube: animaatio, jossa Vg >V
YouTube: animaatio, jossa Vg < 0

Kts: http://en.wikipedia.org/wiki/Group_velocity
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https://www.youtube.com/watch?v=tlM9vq-bepA
https://www.youtube.com/watch?v=ePJdV75fT5o

Brillouinin vyohykkeet

-4r/a -3r/2a -2zxla -rt/a k rla 2r/a 3nx/2a  4rla

Varahtelyn taydellinen kuvaus l6ytyy kunkin Brillouinin vyohykkeen sisalta.
Mukavuussyista (useimmiten) kdytamme vain 1. Brillouinin vyohyketta.

Samalla aallonpituudet ovat "fysikaalisempia”.
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1. Brillouinin vyohyke
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hyke

Inin vyo

1. Brillou

siirtyma ajanhetkella t + ot.

llon

aa

Mustan

Ajanhetkella t.

Otetaan sitten huomioon mya@s sinisen aallon siirtymé ajanhetkella t + ot
(huomioi aaltojen eri vaihenopeudet dispersiorelaation mukaisesti, v, = w/k).
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Kaanteishila

Siirtyma G,, = 2zm/a tuottaa saman
kuvauksen varahtelysta. Pisteet G,
: : Gl = 21/a muodostavat k-avaruudessa

A /P\ atomiketjumme kaanteishilan.
G, =-2zla 4\ '
/ . / \\’/32 = 4rla
k

/ - \4 '

Mikali nyt 1D-ketjussa etenee aalto, joka
vastaa jotain k&anteishilan pistetta, aallon
vaihe jokaisen atomin kohdalla on sama.

sin (2np/a)

Atomien véli on k&anteishilan pistetta
vastaavan aallonpituuden moninkerta!

o Kaanteishilan kasitteeseen palataan
A' Aalto University tarkemmin kurssin viikolla 5 (Simon, luku 13).
|
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Fononit ja kidelilkemaara

Katso viikon luentomuistiinpanot

v




Diatominen ketju




Diatominen ketju

--------------

Rakennetta voidaan kuvata yksikkokopilla, — Trrrrrrerenns
toistuvalla rakenteella, joka tayttada koko ketjun
(yksikkdkopin valinta ei yksikasitteinen!) L

..............

..............

A

Y

Valitsemalla referenssipiste, hilapiste,
yksikkokopissa ja spesifioimalla eri atomien
paikat hilapisteen suhteen (kanta), saadaan
ketjun rakenteen taydellinen kuvaus.
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arkasteltu diatominen ketju

Liikeyhtalot atomeille
m m m m m m

B FL I 51 mox, = ke (0y, — 6x,) + K1 (0Yn_1 — dxy,)

m5yn = K1 (5517n+1 - 5%1) + Ko (&En - 5yn)

Yritteella or, = A,e (wi—kna)

L t(wt—kna
oy, = Aye ( )
Saadaan dispersiorelaatio

1
wr = — |:(H,1 + Ko) £ \/(ﬁ]l + Kg)2 — 4k kg sin®(ka/2)

m

(T T T T |
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Diatomisen ketjun dispersiorelaatio

® energiaraukko
o = 2_](1
W Vm
F
%
: { : : } :
k=—7/a 0 k=+nla

Kahden atomin kannassa dispersiorelaatiossa on kaksi haaraa (akustinen ja optinen), joiden vélissa
on kiellettyjen taajuuksien aukko (~ energia-aukko).
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Atomien varahtely, kun k — 0

m m m m m m
Akustinen haara K1 K2 K1 K
— - - -> > >
™m m m o m m m
Optinen haara ." ' K1 ‘ K1 ‘
e > = > <

Aaltoluvulla k = 0 on akustisessa haarassa yksikkokopin sisélla atomeilla sama vaihe. Sen sijaan
optisessa haarassa atomit varahtelevat vastakkaisessa vaiheessa yksikkokopin sisalla.

Kummassakin tapauksessa vierekkaisten yksikkokoppien valilla on hienoinen vaihe-ero.
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Vain 1. Brillouinin vydhyke

v‘y&
k=mla 0 |

k;+7t/a

altettu ja laajennettu esitys

| s
i 7 i
L | | 1 1 1 l 1 i I 1
1 = I i 1 } T 1 I | I 1
k==2n/a —T/a 0 T/a k=+21/a
<——First Brillouin Zone ——>
g — . P N
h 2nd Zone 8 2nd Zone

Esitykset ovat ekvivalentteja, ja niista voi valita mieleisensa tarpeen mukaan. My6s periodinen esitys
(taitettu esitys, mutta jatkettu kaikkien Brillouinin vy6hykkeiden yli) on mahdollinen.
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Diatominen — monatominen ketju

e
\
|
Ih

k=—2nla ~T/a 0 T/a k=+2n/a
P \%— First Brillouin Zone ——>
> <
2nd Zone 2nd Zone

Kun kytkentavakiot lahenevét toisiaan, kaksiatominen kanta periodisuudella a muuttuu yksiatomiseksi
kannaksi periodisuudella a/2 — 1. Brillouinin vyéhykkeen raja siirtyy arvoihin k = *£2x/a.
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Mitattuja hilavarahtelyjen
dispersiorelaatioita




Dispersiorelaatioiden mittaaminen

° Phonons in Pb °
Uni. Basel @ TASP
03-04 June 2013

hv [meV]
hv [meV]

15 1.75 2 2.25 2.5 14 16 18 2 22 24 26
Qy, [r.l.u] Q, [r.l.u]

Valon sironta
Erityisesti rontgensateet ja nékyva valo, vuorovaikutus ensisijaisesti elektronien kanssa.

Neutronisironta
Vuorovaikutus ensisijaisesti ytimien kanssa, erittdin hyva energian erotuskyky.

Tassé hieman "hyvaé tietaa™asiaa.
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Mitattuja dispersiorelaatioita (Pb)
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Tassa eri kidesuunnille kokeellisesti maaritettyind. Ainoastaan akustisia haaroja, mutta huomaa
kuinka pitkittaisten (L) ja poikittaisten (T) polarisaatioiden dispersiorelaatiot eroavat toisistaan.

Taman kurssin puitteissa 3D-dispersiorelaatioiden tulkinta ei ole keskeisesséd asemassa. Tassa ja
seuraavassa diassa kuitenkin naytteita siitd, milta aidot fononien dispersiorelaatiot nayttavat.

Brockhouse et al., Phys. Rev. 128 (1962) 1099.
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Mitattuja dispersiorelaatioita (K)
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Eri suuntia kiteessa
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Ilatiheys g(w)

A Pb H X Ylin kdyra on kokonaistilatiheys,
alemmat ovat taman eri
polarisaatioita vastaavat

. komponentit: pitkittéainen (L) ja
") poikittaiset (T, ja T,).
5
S 3k . o L
3 Huomioi kdyrien paraabelimainen
8 muoto pienilla taajuuksilla.
- _ (Vertaa Debyen mallin akustiseen
3 2r approksimaatioon!)
o
.1 [ -
|
0 6

w (10" rad s™)

Stedman et al., Phys. Rev. 162 (1967) 549
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Esimerkki: timantin fononinen tilatineys

1500 :
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Huomaa tilatiheyden huiputtuminen kohdissa, joissa dispersiorelaatiossa on runsaasti pienen
kulmakertoimen kontribuutioita eri haaroista. Huomaa my6s timantin tapauksessa 3 optista haaraa
3 akustisen haaran lisaksi (3 eri polarisaatiota). Yksinkertaisen atomiketjun tarkastelun mukaisesti
tdma viittaa siihen, etta timantin alkeiskopissa olisi kaksi atomia (kuten onkin).

Mounet & Marzari, Phys. Rev. B 71 (2005) 205214.
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Anharmonisuus Esimerkkeia

¢ Lampolaajeneminen

® Ominaislampotkapasiteetti
korkeilla [ampdtiloilla

¢ Fononi-fononi —vuorovaikutukset
¢ Lammonjohtuminen (fononien

valisista vuorovaikutuksista johtuva
terminen resistiivisyys)

Energia

¢ Dispersiorelaation riippuvuus
lampdotilasta

Harmoninen approksimaatio on hyva
ensimmainen approksimaatio hilavarahtelyjen
ja niistd seuraavien materiaalin ominaisuuksien

Etaisyys r tarkasteluun.

Tasséa kuitenkin muutamia esimerkkeja
todellisten vuorovaikutusten anharmonisen
luonteen seurauksista.
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