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Mamy:

Krysztat

Strukture pasmowa (f. Blocha)

Gestosci standw elektronowych (prawie swobodny elektron, LCAO)

| H(# )9 (7 R) = E¥(%F) |

H(# R)¥(#, R) = [Ty + E4(R) + G(R)|¥(7. R) =
= D (v () [Z%+ EG(R) + o(ﬁ)]xk(ﬁ) +

Rownanie Schrodingera
dla ruchu jader!
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Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera
| H(#R)w(#R) = E¥(7.F) |
Ho (7, R)¥E (7 R) = [T, + V(7. R) + ,(M|¥E (7 R) = EX(R) W& (7, R)

Rozwigzania dla petnego hamiltonianu uktadu elektronéw i jader (jondw) poszukujemy teraz w
postaci kombinacji liniowej WY (7, R) odpowiadajacych roznym mozliwym funkcjom
elektronowym:

W(7,R) = ) x*(R) Wh(7.R)
Operatory pedu dla jonéw bedg dziataty taki: na WK (7, R):
H(# R)¥(#R) = [Ty + EKL(R) + ¢(R)|W(# R) =
- SO DY g+ D+ 60 +
N

h? o - - 3
+ZM[ZVRN)("(R)VRN W (7 R) + x*(R)dry W4 (7 R)]}
N
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Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera Przyblizenie Borna Oppenheimera

Opis teoretyczny materii skondensowanej

| H(# R)w (7 R) = E¥(7.F) | _ _ | H(#R)w (7 R) = E¥(7.F) |
Ha(7, R)WS (7, B) = [T, + V(7 R) + V(] wh(7, R) = E5(R) wh(7 R) | g e
| A H(# R)¥(#,R) = [Ty + EX(R) + G(R)|¥(#.R) =

- YRS o4+ oR)| 4R

Réwnanie Schrodingera
dla ruchu jader!

Rozwigzania dla petnego hamiltonianu uktadu elektronéw i jader (jondw) poszukujemy teraz w
postaci kombinacji liniowej WY (7, R) odpowiadajacych réznym mozliwym funkcjom
elektronowym:

W(7,R) = ) x*(R) Wh(7.R)

Operatory pedu dla jonéw beda dziataty takze na W5 (7, R):

)(k(ﬁ) ma sens funkcji falowej opisujacej ruch jader (jonéw)
w potencjale wzajemnego ich oddziatywania G(ﬁ) oraz
adiabatycznego wktadu elektronéw w energie ruchu
jader/jonow (energie sieci) ES (R)

H(# R)¥(# R) = [Ty + EX(R) + G(R)|¥(7.R) =

=S OGRS s B5(R) + 6(R)| £ () +
% A- N

h? - = - =
£y 317y (270t ()i WS R) + X (B, W7 R)])
N
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Opis teoretyczny materii skondensowanej
.- . . = ok et -0
Przyblizenie Borna Oppenheimera : : ._ Z/ﬂl 1
7 R)Y¥(7 R) = 7R 2 | d-elect D T
I LHG: R R) = E¥(R) | 0 s 1. Ni: [1522522p63573pF] 3d%4s? [Ar] 3d%s!
| i 4o N 1e uporzadkowanie ferromagnetyczne,
| A H(7, R)W(#R) = [Ty + EX(R) + G(R)|¥ (. R) = F ' {" rozszczepienie wymienne, rézne energie
I\ R P2 . . . - T* standéw z réznym spinem, dwie rézne gestosc
Al = Z{ vk (7, R) Z_ZM +EX(R) + G(R)| x*(R) . stanow dla spinu i
* v N
= Réwnanie Schrédingera S
ke dla ruchu jader!
‘.:. \ g
Réwnowagowy uktad potozer jader/jondw (réwnowagowa wartos¢ statej sieci) odpowiada & |
minimum efektywnego potencjatu dla ruchu jader: l t |
Uerr(R) = Eci(R) + G(R) ~ Ugty(Ro) + U (SR) | |
Energia potencjalna sieci zawieraja cztony co najmniej kwadratowe we wzglednych ~ Denaity of states —
przesunigciach jonéw . Ograniczenie sig do cztondw kwadratowych daje nam obraz drgan sieci Fig. 6. (a) Caleulated density of states of nickel {after [8.3]). The exchange splitting is cabe
jako zbioru sprzezonych oscylatoréw harmonicznych. Dotozenie wyzszych cztonéw rozwiniecia culated to be 0.6 ¢V. From photocketron spectroscopy a value of about 0.3 ¢V is obtained.
daje efekty anharmoniczne (np. rozszerzalno$¢ termiczna, oddziatywanie fonon-fonon) ;'DT ;‘,:L:,,:],'nx::} ::{".:;’:.‘,b“h;';’f.‘..'!’.:“,’:‘“‘:’:.ﬁ.,":.‘f:“.T,J";J‘,iﬁf,"l"i"hﬁ';‘!{:’.‘h'“ u‘;;c:
edge of the d-band of majority spin electrons and the Fermi energy is known as the Stoner
gap. In the bandstructure picture, this is the minimum energy for a spin Mip prowss (the s-

2013-06-02 y 2013+ electrons ane not considered in this treatment). (b) A model density of states 1o deseribe the
thermal behavior of a ferromagnet




Potprzewodniki

Potprzewodniki grupy IV (Si, Ge) — struktura diamentu

Zwigzki pétprzewodnikowe AllIBV (np. GaAs, GaN) i AlIBVI (np. ZnTe, CdSe) — struktura blendy
cynkowej lub wurcytu

Zwigzki pétprzewodnikowe AIVBVI (np. SnTe, PbSe) — struktura NaCl

N

el
: si
Przerwa energetyczna skosna, Eg = 1,1 eV

ok
I 3 Minimum pasma przewodnictwa na kierunku A,
w’ powierzchnie statej energii — elipsoidy obrotowe

. (6 sztuk), m[[=0,92 m0, m1=0,19 mO,

Maksimum pasma walencyjnego w punkcie T,
- mlh=0,153 m0, mhh=0,537 m0, mso=0,234 mO,
" Aso=0,043 eV
B r
aVda a

Za spojnos¢ ciat statych
catkowicie odpowiedzialne jest
elektrostatyczne oddziatywanie
przyciagajace miedzy dodatnio
natadowanymi jgdrami i
ujemnymi elektronami.

oY
o

Hys. 1. Pod rodesjo wigzai b i a) obojgine atomy  calkowick zapebnic-
nymi powlokami eleictronawymi pobyczone sy za posrednictwem stabych oddzinlywad van der
Wanlen, zwigeanyeh 2 fuktuneiami rozkindu ndunk, b) elokirony prRonosscne sy 2 stomi
ey do sloméw chloru, powdtale w Len posil jony dodatnic | ujemne preyelagaly siy cekiee- |
natyeonie, o) slektrony i atommiw littwodw tworsh wepdlng omarae”

2013-06-02 shiktrondw, w kdrym rosmicsaczone = dodatnie jony, ) chojetie atomy s swiszane = soby

w wyniky czchclowego prackrywania si ich roakinddw clektrandw

Mamy:

Krysztat

Strukture pasmowa (f. Blocha)

Gestosci standw elektronowych (prawie swobodny elektron, LCAO)

A co z tg siecig atomowg?

| H(7 R)w(#R) = E¥(7.F) |

H(# R)P (7 R) = [Ty + EX(R) + G(R)]¥ (7. R) =
= D (v () [Z%+ EG(R) + o(ﬁ)]xk(ﬁ) +

Rownanie Schrodingera
dla ruchu jader!
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Wspotczynniki sprezystosci

Energia kohezji (sp6jnosci) krysztatu to energia, jaka trzeba dostarczy, by roztozy¢ krysztat na
zbiér swobodnych atomoéw o tej samej konfiguracji elektrondw, znajdujacy sie w spoczynku, w
nieskoriczonej odlegtosci od siebie.

Energia sieci (dla krysztatéw jonowych) — to energia, jaka nalezy dostarczy¢, by roztozy¢
krysztat na zesp6t swobodnych, nieskoriczenie odlegtych od siebie jonéw.

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Wspotczynniki sprezystosci

‘abeta 1. [revgia ksl
U | Be - - — B |¢c |M o |F e
158 | =20 sy - B o s |71 |am |am Jeo |1se
A8 | a3z e ahtore e 1977, a8t | 707 | 2s2 | 260 | 084 | 0020
T TS iz LB, Pl 3720 Fe) ) 134 170 134 | 8003 | 1937 | 046
Na | Mg R ER L [] o |a
107 145 -— - - - [ — - | 2z <) 7 | T
1093 | 18 | = S S i e | 330 | 483 | 33 | 285 | 140 | Dos0
2567 | 347 | - - - - Icabmel] — = — = | &1 | toe7| TR | 6575 | 322 | 188
K Ca mo|v Mn |Fe |Co |[M |Cu |[Zn [Ga |Ge [As |Se |Br |Kr
LA 178 M6 A 512 365 - 413 e am I 130 il 2 883 | 27 18 1z
osae| 1ae | as0 | 4es | s [avo | 20e | a2 |ase |ass | sas | ras |2en |38s |29 |2ae | 132 |06
NS 425 | 800 11,8 | 1224 | 43 | 674 | 987 1013 ] 1024 | 804 o4 | 6a8 | 288 Lk 567 2818 | 268
CERERE Zr |No Mo | |Ru |An |[Pd [Ag |Cd |Im |Sn | Sb | Te | e
mz | e |ez |ma |70 [ese es |eso |ss | |oes w1z Jaa |0 | s fan | owr |52
nesz| 172 e |oas |7 w8z era| sasofase| zes e 282 |aa |27s | zie | L1 |oge
1964 | 3.7 1008 | 1442 | 1745 | 1572 | 158 1554 | 1325 | #9.8 8.0 2673 | 881 T24 €34 8034 | 2562 | .80
Ts lBa o |m |®™ |W |Re |Os | [Pt |As (Mg (M [Pe |B¢ |Po M |An
e m 43 &1 ™ e s - & 564 e o 1" os Eal) 144 "s
op0d| 100 | 447 | 6aa | 800 | 800 017 | 6ss | 5ea | am | 067 203 | 208 | 150 a.202
1054 | £3.7 03,1 | naba | t8en | 2052 | 1esz| 1864 ) 1801 | 134.7 | B7.96 | 155 424 4878 | 50.2 35 468
Fr |Ra |Ac
;ﬂ 210 Ce |Pr |Nd |Pm |[Sm |Eu |Gd oy b |
TR o |y | s 26 |19 |eoo [ o |mwe |3 |mo | s |es
432 |aT0 | 340 2aao|ree | arafaos (34 |aas |2z | 2ez | 1600 |44
0.7 | 853 TR 403 |428 | 858 L) o2 T2.3 758 | 558 | AT 0w
™ [P [U Pu |Am |Cm [Bk |&1 [Es No | L
58 ] 456 T x4 k]
B3 555 | 473 | 26 |27 |26
1429 128 100 830 |63 w2
Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
2013-06-02

13

Tabala 2 Arorena. LR Rugert
U |Be AR | R B |[Cc [N |o |F Ime
537 | 15 e 6305 | 5438 | S)el | 2458
™
a = (P |5 |a |~
mnp | e G335 | eaT wilT | B4 | 1722 | =8
g3

3 T ¥ |cr |mn |Fe |Go |M |cu |Zn |Ga |Ge |As |Se |8 | K
w83 [ 13 1oe0 | oz |2 s |wen | amo [ e | e [eser | a0es | e [reee |am | oess | s
Rb S ¥ o Mo | Mo | Te Ru R Pd cd Sn Sb T [ e
N6 | a2 .o nm T Ee o T %7 27 " 7 8043 | a2mp | 081 ame | TR | AT | A
Cs |Ba |La |HW |T |W |[Re |Os |0 n B |Po |A | Ao
e woe 1154 e o) 060 k] 06 kel Bl . a3 | 5T G007 | 46 | ST

wrz | v2os | o 1246 | 0o | vser | ez | vesa | 1mas | e | o | roos | veoe
Th | Pa Hp |Pu | Am | Cm =] Es |Fm |Md |Ne |Lr
a1 | wees | veos | ero | ena | e | aera | esee

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego

2013-06-02
15

Wspotczynniki sprezystosci
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a) h)

Rys. 14, Uklad wspélregdnych, w ktdrych opisujemy odksztalcenie: a) jednostkowe, prostopadte
wektory osi w stanie nieodksztaleonym, b) deformacja wektordw osi w stanie odksataleonym

X' = (14 €za )X + uy¥ + 2222, Zmiana dtugosci jest w przyblizeniu linjowa:
Yr = Ey.-cJ‘C +(1 +€yy)jf + Eyzﬁ} P . S —:EEF +ed;
7 =¥ + ¥ + (14 £::)2.

=14 faxt...

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Wspotczynniki sprezystosci

Przemieszczenie R punktu r = xX + yy + zZ dor’ = xx' + yy' + zz’ spowodowane
deformacja:

R=v —1=x(x - +y(/ -9 +2(z - 2) W\
\eoe™
R() =1 —1 = (Xege + Vexy + 262,)% + (Xeyx + V7 —Led Wy “12)2
Co mozna zapisa¢ w ogdlnej postaci wpr~ W \t p;
R() = u@® + v(")F + w(r)2 5pf@ LP

=7 3

_ . ou _ _ou . e 'y
Zatemxexx—xa, yexy—ya,ltd'y x

. . v
Sktadowe odksztatcenia e,, = €,, = e G =&y =50 €2 = €22 =5,

Pozostate sktadowe odksztatceri dane
sg przez zmiany katow pomiedzy £
osiami

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Naprezenie to sita dziatajaca na jednostke powierzchni ciata statego. Mamy 9 sktadowych
naprezenia: X, X,, X, Yy ... itd.

I kierunek sity | | kierunek L ptaszczyzny |

| Uwaga: oznaczenia Xy, lub ay,, itp.

Rys. 15. Skiadows napregenia Xo oznacsa
sile dzialajaca w kierunku =z, preylodons
do jednostkows] powierschnl, do ktdrej
prostopadia ma rdwnied kicrunek #; Xy
ornpcza sitg dzinlajgey w kierunku =,

"y preylozony do Jednostkowsj powicrzchai,
do ktére] prostopadia ma kierunek

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Wspotczynniki sprezystosci

Wzgledny przyrost objetosci zwigzany z odksztatceniem nazywany jest rozszerzalnoscia.

1+ €y €xy €xz
Vi=x'-yxz =| € 1+ey €7 |=ltentey,te,
[ €2y 1+e€,,

(pomijamy iloczyny dwdch sktadowych odksztatcenia). Rozszerzalnos$¢ § jest dana przez:
V' -v
5= v Zexy teyy tey

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Naprezenie to sita dziatajgca na jednostke powierzchni ciata statego. Mamy 9 sktadowych
naprezenia: Xy, X, X,, Yy ... itd.

I kierunek sity | | kierunek L ptaszczyzny

Naprezenie — miara gestosci powierzchniowej sit wewnetrznych wystepujgcych w osrodku
ciggtym. Jednostka naprezenia jest paskal.
o Oxx Oxy Oxz

R
Oyx Oyy Oyz|n

Ozx  Ozy Ozz
Naprezenie w dowolnym punkcie zalezy od kierunku, w ktérym jest rozpatrywane.

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Naprezenie to sita dziatajgca na jednostke powierzchni ciata statego. Mamy 9 sktadowych
naprezenia: X, X,, X, Yy ... itd.

I kierunek sity | | kierunek L ptaszczyzny

Rys. 18. lustracja faktu, 2e dla ciala msjdﬁ“@lo
sig w rownowadse sita ¥e = Xy Suma _al.l
deintajacych w kicrunku & jest réwna zeru, rdwnied
suma sit deialajecych w kierunku p jest réwna
zuru. Enika takie sila eatkowita. Calkowily moment
ohrotowy weglgdem poczatkn ukladu wapdtrzednych
jest réwnicd rowny zeru, jedli Yo = Xy

Ostatecznie jest 6 skladowych naprezenia.

Wspotezynniki sprezystosci sa okreslone w warunkach statycznych (bez np. przyspieszen
katowych)

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Zgodnie z prawem Hooke’a dla dostatecznie matych deformacji odksztatcenie jest wprost
proporcjonalne do naprezenia:
o = S0 Ko + S12Yy + 5132 + 513V + S1s %z + 816Xy

[S] = [powierzchnia]/[sita] |e,, = S21X, + Sea¥, + SonZ. + 52a¥s + Sas e + Sz Xy,
[S] = [objetosc]/[energia] eer = S X, + Su¥y + Fu e + Ful: + Saa e + S Xy,
ey = 80X + Saa¥y + SaaZs + Sl + Sunde + S Xy,

lub notacja & = Spij0ij

5z = S Xz + Ssa¥y + SsaZ. + Faa¥s + Sns s + Spe Xy,
€oy = Sa1 X + Sga¥y + SgaZ: + Sl + Sep.Zs + Ses Xy

Zatem sktadowe naprezenia sg linowymi funkcjami sktadowych odksztatcenia:

Xz = Crierr + Craeyy + Cracas + Craeys + Craeer + Clotay,

Yy = Caiere + Craeyy + Cogeco + Coaeye + Casear + Cugay,

Z; = Cy1ezz + Caatyy + Cszezs + Cragyz + Cinecr + Cgiray [C] = [sita]/[powierzchnia]
Y. = Cugene + Cuzeyy + Cuzer: + Caey, + Castas + Castiny, [C] = [energial/[objetosc
Fp = Csieme + Cszeyy + Csaee: + Cnagy: + Ciseer + Cigeay,

Xy = Cgieaz + Ciatyy + Cozeez + Coaey, + Canear + Conry lub notacja oy, = Chaijéij

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Zgodnie z prawem Hooke’a dla dostatecznie matych deformacji odksztatcenie jest wprost
proporcjonalne do naprezenia:

o = S0 X + S12¥y + S13Z; + S14V: + S1sZz + S16Xy,
eyy = SnX: + SnY, + SanZs + S + Susz + S Xy,
eer = S X, + Su¥y + Fua e + Ful: + Saa e + S Xy,
ey = S Xe + San¥y + S0z 2, + Saals + Sase + Sa Xy,
5z = S Xz + Ssa¥y + SsaZ. + Faa¥s + Sns s + Spe Xy,
ey = Sa1Xu + SgaYy + SaaZ: + Saa¥e + SesZe + Sae Xy

Zatem sktadowe naprezenia sg linowymi funkcjami sktadowych odksztatcenia:

Xz = Craear + Cratyy + Cracas + Craeys + Croeas + Crotayy Wspétczynniki Sy4, Sy, ... itd

¥y = Cnites + Coreyy + otz + Onaeye + Oasean + Caizue | nazywane sg wspétezynnikami
Zy = Capeer + Ciaeyy + Caaee: + Caagys + Cisecs + Capray podatnosci sprezystej, lub
Y, = Cureze + Cugtyy + Cager: + Crary, + Caseas + Castny wspétczynnikami sprezystosci.

Zo = Carens + Contyy + Caseas + Crarye + Cunee + Ogatny, | Wielkosci Cyy, G, ... itd.
wspotczynnikami sztywnosci
sprezystej albo modutem
sprezystosci.

Xy = Cgieaz + Ciatyy + Cozeez + Coaey, + Canear + Conry

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Gestosc¢ energii sprezystej (w zakresie stosowalnosci prawa Hooke’a):

1 6 6
U= EZ Z C.lueleu
=1pu=1

Gdzie wskazniki od 1 do 6 s3 zdefiniowane jako: \
tensor czwartego rzedu
1=xx,2=yy,3=22,4=yz,5=2zx,6 = xy (36 sktadowych)
Notacja Voigta:
01
a;
01 0O Os Uz
Sij =0y = Zs Zz Z4 =|a,
5 4 3 s
Oe
Sktadowe naprezenia to pochodne energii wzgledem odksztatcenia:

U _ou e, .
Xy = Oy = o = e, - 1181+ E,;ZZ(CM —Cp1)eg

Stad Cop = Cpa = %((falg — Cpe) - ostatecznie ,tylko” 21 sktadowych.

2013-06-02 2
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Naprezenie

Notacja Voigta:

01
(]
01 0Og Os o
3
Sij=01=1% 02 Oaf= oy

05 04 O
5 O4 O3 o5
06

3 naprezenia osiowe: 01 = Oyy, 02 = 0yy, 03 = 0z, | 3 $cinania: 05 = 0y, = 0z itp. (na rysunku
7aznaczono Ty, itp.)

Naprezenie dla cisnienia hydrostatycznego

-p 0 0
g;=|10 —-p 0
0 0 -p

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Przemieszczenie R punktu 11 ,
deformacja:

hy

|

Tensor odksztatcen (deform

1(0R; OR; Y o
Sij=—(—+a—ei = 2767

2\ de; s
b
g hex
.

1=xx,2=yy,3=2z4 1 T

i

. 1 iy i
* n:u—uu;—i(—\_llm)

! = Ibach, Lutch
Fig. 4.6, 111 o 1o elucidate the i 1l in the theory of elasticity. (a) Strain akong
the x;-axis: (b) shear along the is, without separation of the rotational part of ch
2013-06-02 the same shear after splitting off | I hy i The atrain ten

Naprezenie
Przemieszczenie R punktu r = xX + yy + z2 dor' = xx’ + yy' + zz' spowodowane
deformacja:

Tensor odksztatcen (deformacji — inna definicja = % ):

1 &

& & 5% &

LA 1ol=|®
Y 2\0e  de;) 2% &2 3%l
1 s

78 7% & &6

1=xx,2=yy,3=22,4=yz,5=2zx,6 =xy

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Naprezenie

Liniowa teoria sprezystosci (prawo Hooke’a)
Tensory naprezen i odksztatcer: sa powigzanie relacjami liniowymi &y, = Sy;0;;, oraz
01 = Craijé€ij (patrz poprzednie slajdy).

W notacji Voigta &; = S;j0; oraz 0; = C;j&j (UWAGA: konwencja sumowania po wskaznikach)
gdzie &; i 0; s3 6-wymiarowymi wektorami odpowiednio naprezen i odksztatcen, zas S;; i Cj; sa
macierzami 6x6 odpowiednio wspétczynnikéw podatnosci sprezystej i modutéw sprezystosci
(wspotczynnikdw sztywnosci).

Liczba niezaleznych wspdtézynnikéw sztywnosci sprezystej moze by¢ zmniejszona, jesli krysztat
ma elementy syemtrii. Np. dla krysztatu regularnego:

1 1 1
U= ECn(e,%x +el, +ez,)+ ECM(e)Z,Z +eZ +ed)+ ECIZ (eyy€sz + €zz8xx + xxeyy)

(tylko takie wyrazenie jest niezmienne wzgledem przeksztatcen symetrii! Np. kat gn)

M. Baj
2013-06-02

2013-06-02




Naprezenie

Liniowa teoria sprezystosci (prawo Hooke’a)
Tensory naprezen i odksztatcer sa powigzanie relacjami liniowymi & = Syy;50;j, oraz
01 = Cryij€ij (patrz poprzednie slajdy).

W notacji Voigta &; = S;;0; oraz o; = (;j&; (UWAGA: konwencja sumowania po wskaznikach)

gdzie ¢; i 0; s3 6-wymiarowymi wektorami odpowiednio naprezen i odksztatcen, zas S;; i C;j sa
macierzami 6x6 odpowiednio wspétczynnikéw podatnosci sprezystej i modutéw sprezystosci

(wspotczynnikdw sztywnosci).

struktura kubiczna (3) struktura heksagonalna (5) ciato izotropowe (2)
M. Baj

Macierze sprezystosci:

2013-06-02

Wtasciwosci mechaniczne

Modut Younga E i wspotczynnik Poissona v dla struktury regularnej (naprezenia osiowe).

Modut Younga (E) — inaczej modut odksztatcalnosci liniowej albo modut (wspétczynnik)
sprezystosci podtuznej (w uktadzie jednostek SI) — wielko$¢ okreslajaca sprezystosé materiatu.
Wyraza ona, charakterystyczng dla danego materiatu, zaleznos¢ wzglednego odksztatcenia
liniowego & materiatu od naprezenia g, jakie w nim wystepuje w zakresie odksztatcen
sprezystych.
o

E = —
€
Wspoétczynnik Poissona (v) jest stosunkiem odksztatcenia poprzecznego do odksztatcenia
podtuznego przy osiowym stanie naprezenia. Wspdtczynnik Poissona jest wielkoscig
bezwymiarowa i nie okresla sprezystosci materiatu, a jedynie sposdb, w jaki sie on odksztatca
Jezeli pret o Srednicy d (lub dowolnym innym charakterystycznym wymiarze, np. szerokosci) i
dtugosci L zostanie poddany rozcigganiu tak, ze wydtuzy sie o AL, to jego Srednica zmieni sie
(zmniejszy sie, stad dla unikniecia wartosci ujemnych wspoétczynnika znak minus we wzorze) o:

AL Ad L

Ad=—dVT=> V=—7E

2013-06-02

1=xx,2=yy,3=22,4=yz,5=2x,6 = xy [Wikipedia]
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Wtasciwosci mechaniczne

W ogdlnosci wspétczynniki macierzy S; i C;j mozna wyrazi¢ przez siebie poprzez odwrécenie
macierzy
eDla struktury regularnej:
Cyy = 54_41
Ci1 = Ci2 = (S11 = S12) 7t
Ci1 +2C1p = (Sy1 +2851) 7"

«Scisliwosé dla struktury regularnej. Cisnienie hydrostatyczne:

—p S11 + 251, AV
—p Si1 + 2545 v —P3(S11 + 2512)
-p Sy +28 Scigliwosé:
a=|, > g=-p 110 12| o L av
0 0 K= _ﬁ(%) =3(S11 +2512)
T
0 0 Modut sprezystosci objetosciowej
1
B=x1= 5(511 + 25,71
1=xx,2=yy,3=22,4=yz,5=2x,6 =xy Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Wtasciwosci mechaniczne

Modut Younga E i wspétczynnik Poissona v dla struktury regularnej (naprezenia osiowe).

Modut Younga (E) — inaczej modut odksztatcalnosci liniowej albo modut (wspétczynnik)
sprezystosci podtuznej (w uktadzie jednostek SI) — wielko$¢ okreslajaca sprezystosé materiatu.
Wyraza ona, charakterystyczng dla danego materiatu, zalezno$¢ wzglednego odksztatcenia
liniowego & materiatu od naprezenia o, jakie w nim wystepuje w zakresie odksztatcen
sprezystych.

Wspotczynnik Poissona (v) jest stosunkiem odksztatcenia poprzecznego do odksztatcenia
podtuznego przy osiowym stanie naprezenia. Wspotczynnik Poissona jest wielkoscig
bezwymiarowg i nie okresla sprezystosci materiatu, a jedynie sposdb, w jaki sie on odksztatca

[Wikipedial. o
& = 01511 = —
01 S11 & =& = 0,51, = —ve
2 3 1212 1
0 511
— 0 - Sll
Gi=|g| T E=PH| 7 Modut Younga E = SL
11
0 0 . . . o Sz
0 0 Wspotczynnik Poissona: v = o9
1=xx,2=yy,3=22,4=yz,5=2zx,6 = xy Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Wtasciwosci mechaniczne

Modut écinania G dla struktury regularnej (naprezenia $cinajace).

Modut Kirchhoffa (G) (inaczej modut odksztatcalnosci postaciowej albo modut sprezystosci
poprzecznej) - wspotczynnik uzalezniajacy odksztatcenie postaciowe materiatu od naprezenia,
jakie w nim wystepuje. Jednostkg modutu Kirchhoffa jest paskal. Jest to wielko$¢ okreslajaca
sprezystos¢ materiatu.[Wikipedia].

0 0
0 0 76
0 0 €6 = 06544 = A
%ilo| T ET% 0| T Modu Kirchhoffa: G = -
0 0 s

06 Sa4

1=xx,2=yy,3=22,4=y2z,5=2x,6 = xy Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
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Wtasciwosci mechaniczne

Cisnienia hydrostatyczne:
zmieniajg strukture pasmowa (energie standw, a wiec np. przerwy energetyczne, masy
efektywne etc.)

Naprezenia osiowe, planarne etc.:

moga zmieniac¢ symetrie, co prowadzi do rozszczepier standw zdegenerowanych (np. pasm
walencyjnych w strukturze diamentu i blendy cynkowej, bocznych miniméw pasm
przewodnictwa, standw domieszkowych etc. etc.)

Potencjat deformacyjny:

Zmiana energii danego stanu pod wptywem deformacji jest w przyblizeniu liniowym
proporcjonalna do deformacji, np. zmiana energii ekstremum pasma pod wptywem deformacji

zmieniajgcej objetos¢:
(1%
OEnk = Qni 7

podobnie dla innych deformacji, w tym $cinajacych

M. Baj
2013-06-02 35

Wtasciwosci mechaniczne

Podsumowanie:

Struktura regularna: Ciato izotropowe:
1 E= 1
TS S11
e oS
1 Sn E 1 S E
=k 1=z A= — B=x1=—(S 28,,) 1= ——
B=x 3 (511 + 2512) 30— 2v) K 3( 11+ 2812) 30-2v)
1
G=— G=—-
Saa 2(1+v)

1=xx,2=yy,3=22,4=yz,5=2x,6 =xy Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego

2013-06-02 3

Wtasciwosci mechaniczne

r
[Marian Grynberg Rys. 1. Praejécio od standw w izol h stomach do
[Leonard Sosnowski n,:b w punkeie d, 8y mwﬁmmmﬁ m’ e

Tnstyint Fizyki Dodwindesalne) UW
Warszawa Instytul Fieyki PAN, Warssnws

Ciénieniowe metody badania struktury pasmowej péiprzewodnikow *

Pressure Methods in Investigation of the Band Structure of Semiconductors . B
. Baj

2013-06-02 36

2013-06-02



Efekt piezoelektryczny

W krysztatach bez srodka inwersji naprezenia prowadza do zjawisk piezoelektrycznych:

D; = diq04 + €jE;
D - wektor indukcji elektrycznej
E - wektor natezenia pola elektrycznego
€;j - tensor przenikalnosci elektrycznej
d;q - macierz wspotczynnikdw piezoelektrycznych (@ = xx,yy, zz,yz, zx, xy )
0q- Naprezenie

(51

0
D, 0 0 0 0dgs0 Uz €1 0 0]fE
Dy|=|0 0 0dpy 00[-|of+|0 € O |IE
D3 d3ydsdsz 0 0 0 o 0 0  €33(lE;3

O¢
Krysztaty piezoelektryczne charakteryzujg sie tym, ze posiadajg wigzania jonowe, a ich komérka
elementarna nie posiada srodka symetrii. Sposrod 32 klas symetrii we wszystkich uktadach
krystalograficznych istnieje 20 spetniajgcych ten warunek. Pod wptywem naprezenia w takich
krysztatach dochodzi réznego przesuniecia "srodkow ciezkosci" tadunku dodatniego i ujemnego,
co powoduje polaryzacje elektryczna krysztatu. Pojawiajacy sie na krawedziach krysztatu
tadunek jest proporcjonalny do odksztatcenia.
Wikipedia
2013-06-02 37

Efekt piezoelektryczny

W krysztatach bez srodka inwersji naprezenia prowadza do zjawisk piezoelektrycznych:
D; = diq0q4 + €;;E;

Np. kwarc:
Piezoelectric Crystgl_s
@ ®

o0 6% 000

oo o0 oo

TTT = 1 I 1

http://dydaktyka.fizyka.umk.ply i/files/zrodla/pit fekt.html!

2013-06-02 39

Efekt piezoelektryczny

W krysztatach bez srodka inwersji naprezenia prowadza do zjawisk piezoelektrycznych:
D; = diq0q + €iE;

A
Podluzne zjawisko Poprzeczne zjawisko
piczoelekiryezne piezoelekiryczne
on G on
o
“— > p —» > -+ Py Ll
—» < —>
—» —
Pr=oamon Py=c3n0n X2
>
Rys.2.1-2. Nustracja podiuinego i popreecenego zjawiska piezoclekinycznego oraz sens
feyeeny moduldw piceoclekirycenych dyy 1 digy
Wikipedia
2013-06-02 38

Fale sprezyste

2013-06-02
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Naprezenie

Naprezenie to sita dziatajgca na jednostke powierzchni ciata statego. Mamy 9 sktadowych
naprezenia: X, X,, X, Yy ... itd.

I kierunek sity | | kierunek L ptaszczyzny

Naprezenie — miara gestosci powierzchniowej sit wewnetrznych wystepujacych w osrodku
ciggtym. Jednostka naprezenia jest paskal.

F Oxx ny Oxz
sn})E =61 = |%x Oyy Oyz|nd
o
Ozx Jzy Ozz

Naprezenie w dowolnym punkcie zalezy od kierunku, w ktérym jest rozpatrywane.

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
2013-06-02 41

Fale sprezyste

analogicznie mozna napisac dla x-owych sktadowych sit dziatajacych na pozostate powierzchnie,
co prowadzi do wyrazenia na x-owg sktadowa sity wypadkowej:

o 3y az)-Ax-Ay-Az

00yy 00y, 00y,
=

Réwnanie ruchu na x-owa sktadowa wektora wychylenia (7, t):

N %u

F=m-a=(p -AV) —

med=(pAV) S
0°u 0oy, 00y, Doy,

Pz ax "oy oz

Sktadowe tensora naprezen g;;, w ramach liniowej teorii sprezystosci daja sig wyrazi¢ przez
sktadowe tensora odksztatcen ¢;; (ktére z kolei s3 odpowiednimi pochodnymi wychylen u;)

_1(oy 4 [
& =3 ox;  0x;

oraz macierz wspétczynnikéw sztywnosci C;j

2013-06-02 a3

Fale sprezyste

Réwnanie ruchu: objgtode Ax Ay Az
Kostka o wymiarach Ax - Ay - Az )
Eo~ 0yx () - S = 0y (x) - Ay - Az —
- X.(x)
Az
|
X,(x + Ax)
0o,y (X
O (X + AX) = 0y (X) + () - Ax
dax
00, (x
Fe = [0xx (X + Ax) — 0y (X)] - Ay - Az = %() “Ax - Ay - Az
2013-06-02 22

Fale sprezyste

Dla réznych krysztatéw otrzymane wzory beda sie rdznity; dla krysztatu kubicznego:

ay? ' az2

0%u, 0%u, 0%u, 0%u,
+ Cyq
dxdy  0x0z

0%u, 0%u
PG =g +—)+(c12+c44)(—"+ ")
0%u,, _
at?

p-

0%u,
P ez T

Jest to klasyczne réwnanie falowe!

2013-06-02 a4

2013-06-02
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Fale sprezyste

Dla réznych krysztatéw otrzymane wzory beda sie rdéznity; dla krysztatu kubicznego:
0%u, 0%u, 0%u, 0%u, u,, 0%u,
. =, C. C C.
P =gz (Gt 5 | Gt G550+ 55,
6Zuy _
ot?
0%u,
P ez
Fale w kierunku [100] - (7, t) = tlpeltkx* ~@D
C
‘Bzux -c 9%uy « Fala podtuzna o predkosci v = =t
p "ztz 11 azxz p
o 0%uy -C 0%uy « 2 zdegenerowane fale poprzeczne o predkosci
02t2 +* Ox? c
u, _ . o, S T
P o =Cuge e
(predkos¢ fal poprzecznych jest mniejsza)

2013-06-02 a5

Fale sprezyste

|
‘r |T| 7
P ﬁ ‘
L T L :
» \K T

fala w kicrunk [100] fala w kieruskn [110] fala w kierunku [111]
L:Cy Ll i€y +Cpp + 200) L:4(Cyy + 20 + 4C0)
T:Cu T:Cu T:}{Cy—Cia + Caa)

Ta i (€ =Ca)

Rys. 20. Efektywne moduly sprezystodci dla trzech rodeajow fal spregystych, rozchodzacych sig
wadtuz trzech gléwnyeh kierunkdw w krysztale o strukturze regularnej. Dwie fale poprzeczne,
ktdre rozchodzy sig w kierunkach [100] i [111], sq zdegenerowane

Ch. Kittel Wstep do fizyki ciata statego
2013-06-02 47

Fale sprezyste

(k2
Fale w kierunku [110] - ©(7, t) = @, e‘(ﬁ’”ﬁy ”")

Ve o Ptte o P 0y e
P 9tz 117552 44 Z o ay? 12 44 B ay
azuy 0%u, 0%u,
P =Ch——F ax? + Cas——3 ax? +(C12+C44)a xdy
0%u, 0%u, 0%u,
oc? _C“(axz + ayZ)
Cy1 + Cip + 2C.
Fala podtuzna u || [110] o predkosci v = et ek

2p

Ci1— Cqp Wyznaczenie 3 predkosci
L= \j Y fal rozchodzacych sie w
kierunku [110] umozliwia
C wyznaczenie wszystkich
Fala poprzeczna u || [001] vy = % wspétezynnikéw C;;

Fala poprzeczna u || [110] o predkosci

2013-06-02 6

Fale sprezyste

Podsumowanie:

* Dla kazdego kierunku rozchodzenia sie fali (wersora propagacji) istniejg 3 rodzaje fal —
,podtuzna” i 2 ,poprzeczne” z klasycznymi (liniowymi) relacjami dyspersyjnymi

* W ogdlnosci wszystkie te fale maja rézne predkosci

* Czasami fale poprzeczne s3 zdegenerowane (tzn. maja te same predkosci, a wiec i takie same
relacje dyspersyjne)

* Dla dowolnego kierunku propagacji fale nie sq ani scisle podtuzne, ani scisle poprzeczne

M. Baj

2013-06-02 8
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Przy omawianiu przyblizenia Borna-Oppenheimera doszlismy do wniosku, ze ruch jonéw/jader
atomowych odbywa sie w efektywnym potencjale: gdzie jest adiabatycznym wktadem
elektronéw w energie ruchu jonéw/jader, a jest zbiorem wektoréw potozer wszystkich
jondw/jader

Réwnowagowy uktad potozen jader/jonédw (rownowagowa warto$¢ statej sieci) odpowiada
minimum efektywnego potencjatu dla ruchu jader:

& (R) = EX(R) + G(R) =~ U, (Ro) + ULk (8R)

Eé‘, (ﬁ) jest adiabatycznym wktadem elektrondw w energie ruchu jonéw/jader, a
R = (R,, Ry, R, Ry, .. jest zbiorem wektorow potozert wszystkich jonéw/jader

Energia potencjalna sieci zawieraja cztony co najmniej kwadratowe we wzglednych
przesunigciach jondw . Ograniczenie sie do cztonéw kwadratowych daje nam obraz drgan sieci
jako zbioru sprzezonych oscylatoréw harmonicznych. Dotozenie wyzszych cztonéw rozwiniecia
daje efekty anharmoniczne (np. rozszerzalno$¢ termiczng, oddziatywanie fonon-fonon).

M. Baj
2013-06-02 29

Drgania sieci krystalicznej — drgania uktadu dyskretnego o 37N stopniach swobody, gdzie r —
liczba atoméw bazy (liczba atoméw w najmniejszej komérce elementarnej), N — liczba komérek
elementarnych krysztatu

Nowe oznaczenia, wprowadzajace explicite:
* numerowanie komérek elementarnych # = (ny,ny,n3), n; = 1,2,3 ... N;, NyN,Ng = N
gdzie potozenie komorki dane jest wektorem:

Ry, = nydy + nydy + nzds

* numerowanie atoméw w baziea = 1,2,.. r

« wychylenia atoméw z potozen réwnowagi: Uiz, oznacza wychylenie z potozenia réwnowagi
atomu a znajdujacego sie w komérce elementarnej opisanej wektorem 71

M. Baj

2013-06-02

Opis teoretyczny materii skondensowanej

Przyblizenie Borna Oppenheimera
| H(#R)w (7 R) = E¥(7.F) |

| g = T - - o
wt| M H(# R)W(#R) = [Ty + EX(R) + G(R)|¥ (A R) =
RS o P - o o
o = DGR Y. oo + ES(R) + 6(R)| x(R)
4 £ 2My
" it Réwnanie Schrédingera

dla ruchu jader!

Rownowagowy uktad potozeri jader/jondw (réwnowagowa wartosc¢ statej sieci) odpowiada
minimum efektywnego potencjatu dla ruchu jader:

Uerr (R) = E(R) + G(R) ~ Ugrs (Ro) + Uf, (SR)
Energia potencjalna sieci zawieraja cztony co najmniej kwadratowe we wzglednych
przesunieciach jondw . Ograniczenie sie do cztonéw kwadratowych daje nam obraz drgan sieci
jako zbioru sprzezonych oscylatoréw harmonicznych. Dotfozenie wyzszych cztonéw rozwiniecia
daje efekty anharmoniczne (np. rozszerzalno$¢ termiczng, oddziatywanie fonon-fonon)

2013-06-02

nth elementary cell
N = (N, Ny, Ny}

R, = nyd; + nyd, + n3ds

10,0,0)

Fig. 4.1. Explanation of the vector nomenclature used to describe lattice vibrations in a
three-dimensional periodic erystal: The lattice vector ry extends from an arbitrarily chosen
lattice point (0,0,0) to the origin of the ath unit cell # = (1, nz,n3), from which the posi-
tions of the atoms o are deseribed by the vector r,. The displacement from equilibrium of  jpaeh, Luth

atom e in eell o is then ng,. Thus the time-dependent position of this atom relative 10
LR (0).0.0) is ru, + itao (1) Where ra, = ru + 1,

2013-06-02
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Zmieniajac oznaczenie energii Uz,‘ff(}_f) na ®(R) (kolizja z Uiz, i rozwijajac na szereg z
doktadnoscig do cztonéw kwadratowych w wychyleniach (przyblizenie harmoniczne)
otrzymujemy:

1 %P
2 ~. 6xﬁm-axﬁ5j

mp j

Ulsr(R) = ©(R) = o(Ro + 6R) = (R,) + Usigilisigj

gdzie i oraz j oznaczaja sktadowe kartezjariskie odpowiednich wektoréw

,State sitowe”:
R

B i
6xﬁai0xmﬁj

flai

muszg by¢ niezmiennicze wzgledem operacji translacji sieciowych i operacji grupy punktowej
krysztatu i zaleza tylko od wzglednego potozenia komdrek. Np. warunek niezmienniczosci
wzgledem translacji sieci:

) _ m-p

nai Oai

M. Baj
2013-06-02 53

Podstawienie powyzszej postaci do réwnania ruchu daje:

1 e
—0?uq (§) + E E ——— o id(RmRn) y5 . (§) = 0
«i(§) e m flai ﬂ](Q)

Oznaczamy
. 1 It
Dk = Z— 716 o (R =)
m

\/m nai
0 U@+ ) D@ =0
Bj
Jest to réwnanie liniowe, jednorodne, rzedu 3r — tzw. macierz dynamiczna. Rdwnanie to nie

mpJ _ -]

zalezy od n, bo dhmi oai

Uktad jednorodnych réwnan liniowych ma rozwigzanie wtasne tylko wtedy, gdy
det{Df/ (@) - 0?1} = 0

(37 réznych rozwigzan — numerowanie atoméw w baziea = 1,2,... 1)
Ibach, Luth

2013-06-02 55

Réwnanie ruchu atomu a z komdrki elementarnej 7 (i-ta sktadowa):

Mz + Z DI g = 0
mpj
gdzie sity pochodzg od oddziatywar ze wszystkimi pozostatymi atomami. Nalezy zwrdci¢ uwage,
7e przewaznie w tym réwnaniu wystarczy sie ograniczy¢ do statych sitowych zwigzanych z
oddziatywaniem z bliskimi sgsiadami

Rozwigzania, zaleznego wytacznie od potozenia danej komorki elementarnej, poszukujemy w
postaci fal ptaskich:

Uqi (‘7) el (@Fn-wt)

1
Uiai = \/M_a

Dla 7 = (ny,ny,n3) mamy R, = nyd; + nyd, + n3ds

(wstawiamy teraz do réwnania ruchu)

M. Baj
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det{Df/ @) - 0?1} =0
(37 réznych rozwigzan — numerowanie atoméw w baziea = 1,2, ... r)
= Dostaniemy relacje dyspersyjna o (q).

Powyszsza procedura oznacza przejscie do wspdtrzednych normalnych, dzieki czemu wyjsciowy
uktad 3rN jednowymiarowych, sprzezonych oscylatoréw harmonicznych opisujacych ruch
poszczegdlnych atomdw staje sie uktadem N niezaleznych jednowymiarowych oscylatorow
harmonicznych opisujacych ruchy kolektywne o wektorach falowych .

Dla kazdego ¢ otrzymujemy 37 niezaleznych drgai normalnych (modéw wtasnych) w postaci fal.
Mamy wiec 37 relacji dyspersyjnych dla réznych rodzajéw fal i 3rN jednowymiarowych
oscylatoréw harmonicznych.

Wektor falowy § nalezy do 1SB.

Kittel

rmacji
aypck

2013-06-02
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Przypomnienie — ruch jednowymiarowego taricucha ztozonego na przemian z réznych mas
My > M,:

—a—- C - stata sitowa

AAAAANAAAAAAAAAAAAAABAAAAN AR B AAAAAAA-

n nsl onel
5 1 My My My

IZI'.'[L ot H i galg# fonondw optycznych

\ Gt

M,> M, X
acmy*

pakyd
fonondw akustycenych

& |al—
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W réwnowadze z termostatem o temperaturze T obsadzenie stanu fononowego ($rednia liczba
fononéw w danym stanie fononowym):

< (T)) 1 T kT «T
iD= @
e “;{qu -1 hawg(§)
w wysokich temperaturach liczba fononéw jest proporcjonalna do temperatury.

Podobnie jak dla elektronéw gestos$¢ standw fononowych w przestrzeni wektora (patrz
poprzedni wyktad - gestos¢ stanow elektronowych) jest stata i wynosi (3D):

p(d) = W
W krysztale z bazg sktadajaca sie z r atomdw mamy 3 gatezie fonondéw akustycznych, dla ktérych

ws(g =0) =0 (1 ,podtuznych” LAi 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktérych wg(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” ' 7 i 2r — 2 ,poprzecznych” TO)

\S o .10'&3
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Dla kazdego ¢ otrzymujemy 3r niezaleznych drgar normalnych (modéw wtasnych) w postaci fal.
Mamy wiec 37 relacji dyspersyjnych dla réznych rodzajéw fal i 3r N jednowymiarowych
oscylatoréw harmonicznych.

kwantowanie oscylatoréw = oscylatory ,numerowane” numerem gatezi s (jest ich 37) oraz
wektorem falowym g:

N,
Eosc = (nsﬁ + E) hw(q)

kwant wzbudzenia danego oscylatora nazywamy fononem (kwaziczastka). Stan kwantowy
fononu opisuja liczby kwantowe s i §. Dowolnie duzo fononéw moze obsadzaé ten sam stan
kwantowy (bo dany oscylator moze by¢ w dowolnie wysokim stanie kwantowym) = fonon jest
bozonem:

Energia E ;5 fononu:
Kwaziped p fononu:

2013-06-02 58

Fonony akustyczne w § = 0 odpowiadaja drganiom wszystkich r atoméw bazy w zgodnych
fazach (brak momentu dipolowego zwigzanego z drganiami).

W przypadku fononéw optycznych, jesli atomy bazy nie sg jednakowe, takie momenty dipolowe
sie pojawiaja — mozliwe sprzezenie z falg elektromagnetyczng: dla krysztatéw jonowych silna
absorpcja dla czestosci odpowiadajgcych fononom optycznym (Reststrahlen)

W ogélnosci (dla dowolnego §) ani gatezie , poprzeczne” ani ,podtuzne” nie odpowiadaja $cisle
drganiom poprzecznym i podtuznym (patrz fale sprezyste w osrodkach ciagtych)

W przyblizeniu harmonicznym fonony sg kwaziczastkami catkowicie ze soba nieoddziatujgcymi

Wyjscie poza przyblizenie harmoniczne pozwala np. zrozumie¢ :
* skad sie bierze rozszerzalnosé¢ termiczna

* dlaczego (fononowe) przewodnictwo cieplne jest skoriczone
* Oddziatywania fonon-fonon (rozpraszanie)
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W krysztale z baza sktadajaca sie z r atomdéw mamy 3 gatezie fononéw akustycznych, dla ktérych
ws(g = 0) =0 (1 ,podtuznych” LA i 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktérych ws(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” LO i 2r — 2 ,,poprzecznych” TO)
Aluminium, r = 1 (tylko fonony akustyczne)
1THz =4meV
et L— A —
i 7 0 . 0 f 1 :
THz a[UUC] Ll THz | B logel 1 . ot THe | © 1334 -’l
B : 8 sy 8 !
Al ) o TS .
Lt W~ _8;[ T . .
5r ¢ ) ! GF R 2 v h sl ." . | B N
* s b0 S
* ik ® L PR >y ’ FRSL
- L ! 1
. « 7= 80K . p ? &
1 o7 = 30K | gf_)
2
D v 4 g 0 ¥ N S E S S T r— / L L L
R. Stedman, G. Nilsson, Physical Review 145, 492 (1966) model osrodka ciggtego M. Baj
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W krysztale z bazg sktadajaca sie z r atomdéw mamy 3 gatezie fononéw akustycznych, dla ktorych
ws(g = 0) =0 (1 ,podtuznych” LAi 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktérych ws(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” LO i 2r — 2 ,,poprzecznych” TO)
Krzem, r =2
[500] 1550} B8] 1THz =4meV
20 S ————— T
W = Wro |
15 F
E_ L'
>
5 -
o [N R [ B ] |
00 02 04 06 OB 10 08 06 04 02 00 01 02 03 04 05
J. Kulda et al., Physical Reviéw B 50, 13347 (1994) 3 5 M. Baj
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W krysztale z baza sktadajaca sie z r atoméw mamy 3 gatezie fononéw akustycznych, dla ktérych
ws(§ = 0) = 0(1,podtuznych” LA i 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktdrych wg(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” LO i 2 — 2, poprzecznych” TO)

Diament,r =2
Wy = Wro

R Il s
s /4‘ Rimf - , 4}’4’

‘5\4 L LA

Frequency (10'2s7")

- x
Ibach, Lut}? [ EOO]
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W krysztale z baza sktadajaca sie z r atomow mamy 3 gatezie fononéw akustycznych, dla ktérych
ws(G = 0) =0 (1 ,podtuznych” LA i 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktérych ws(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” LO i 2r — 2, poprzecznych” TO)
GaAs,r =2
Wro > Wro 8cmt=1meV
400
' 300 J
E i tttiee- S
E 200 | ]
=]
2 100 3 .
& - s
=
(1]
r K X r L X w L
J. Kulda et al., Physical Review B 50, 13347 (1994) M. Baj
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W krysztale z baza sktadajaca sie z r atomdéw mamy 3 gatezie fononéw akustycznych, dla ktérych
ws(G = 0) = 0(1,podtuznych” LA i 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktérych ws(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” LO i 2r — 2, poprzecznych” TO)

Wi > Wro

NaCl,r =2

Czym bardziej spolaryzowane
wigzanie pomiedzy atomami,
tym wigksza réznica
pomiedzy i w;p i Wrgp-

e 00” rod sec

1
8 cm?=1meV 0.0, 0.0.00.17 a Bod 555
G. Raunio et al., Physical Review 178, 1496 (1969) M. Baj
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Relacja Lyddane’a-Sachsa-Tellera

£(0)  wiy
() Wk

Gdzie £(0) i £(o0) sa niskoczestosciowq i wysokoczestosciowq statg dielektryczna.

Efektywny, poprzeczny tadunek Borna:
Jedna z ,,dynamicznych” definicji tadunku efektywnego

e" = o [ (£(0) — £(e)

gdzie u jest masg zredukowang, a N — koncentracja drgajacych par atoméw
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W krysztale z baza sktadajaca sie z r atoméw mamy 3 gatezie fononéw akustycznych, dla ktérych
ws(§ = 0) = 0(1,podtuznych” LA i 2 ,poprzecznych” TA) oraz 3r — 3 gatezi fononéw
optycznych, dla ktdrych wg(§ = 0) # 0 (r — 1 ,podtuznych” LO i 2 — 2, poprzecznych” TO)

r K M W > ®ro A
GaN, r = 4 (wurcyt) 800 ——— Y WP
A ,(LO)
700 Fm~— ] b::"A
P 8"
i 1 1 1 EmO) ]
£ 500 Ao T [
= 400 F + ¥ 1
) P.
g 300 F L + 4
w
200 } § i 3
100 b + r
) AP M ol
8cml=1meV 0 010203040504030201 0 0102030405
12
rlu. 3 rlu. rlu.
T. Ruf et al., Physical Review Letters 86, 906 (2001?‘ ( ) 9, ( ) a.( ) M. Baj
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Pojemnosc cieplna

Doswiadczalna obserwacja — w wysokich temperaturach molowe ciepto przy statej objetosci
Cy = 3R. Jest to zgodne z modelem klasycznym i zasadg ekwipartycji energii — prawo Dulonga-
Petita (~3N, jednowymiarowych oscylatoréw na mol, na kazdy wypada $rednio kT energii =
molowa pojemnosc¢ cieplna 3RT). Jednak w niskich temperaturach T — 0 w niemetalach Cy
~T3 (a prawo Dulonga-Petita przewiduje C,, = const )

Wktad fononéw do energii wewnetrznej (na jednostke objetosci, bo p(§) jest liczone na
jednostke objetosci):

v =" [ hos@ng)p@ dq
S 1SB
gdzie s numeruje gatezie fononéw

Znajomos¢ relacji dyspersyjnych dla wszystkich gatezi fononowych pozwala znalezé U(T) i ciepto
przy statej objetosci liczone na jednostke objetosci:

o (%
v \at ),

Dwa proste modele fononowego wktadu do pojemnosci cieplnej sieci krystalicznej — Einsteina i
Debya:
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Pojemnosc cieplna

Model Einsteina:
W réwnowadze z termostatem o temperaturze T obsadzenie stanu fononowego ($rednia liczba
fononéw w danym stanie fononowym):

1
(ng(M) = 07—
e -1

Zbidr 3N oscylatoréw kwantowych, wszystkie o jednakowej energii Aiw, (model w przyblizeniu
stuszny dla fononéw optycznych dla ktérych w(g) ~ const)

1
U(T) = 3N - hwg - (n(T)) = 3N - thW

e kT —1
jesliwzig¢ N = N, , to molowe ciepto:
U x2e* 70
— | =3R——— 3R
(ar)T -0z
x = hk% gdzie w ten sposdb odtwarzamy prawo Dulonga-Petita, ale w niskich temperaturach
otrzymuje sie zalezno$¢ szybsza niz doswiadczalna

C =
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Pojemnosc cieplna

Model Debye’a:

fonony akustyczne z uproszczong (liniowa) dyspersja:
wry = urq (2 gatezie)

w4 =uLq (1gata?)

wszystkie 3 gatezie (zaktadajac degeneracje obu gatezi poprzecznych):
w? (2 1 302 1
w0 =5 ) =
Stad wp = Y6m2N -u

]
@
:
5 Ibach, Luth
:E Fig. 5.2, Phonon density of
A states of 5i [5.1] (Fig. 4.4)
The dashed line s the den-
sity of states that one would
obtain for an elaste Botro-
3 3 - pic conti (Ixbye ap-
1 y proximation with & = 640 K:

Pojemnosc cieplna

Model Debye’a:

fonony akustyczne z uproszczong (liniowa) dyspersja:
wra =urq (2 gatezie)

wpa =uLq (1gata)

gestos¢ standw na jednostke czestosci, na jednostke objetosci, na jedna (i-ta) gatai:
2

plw)dw; = p(G)d*q; = %471%2 dq; = ﬁ%d“’i
wszystkie 3 gatezie (zaktadajac degeneracje obu gatezi poprzecznych):
_wr (2 1\_3w* 1
p() —ﬁ<u—+u—) S

u — pewna $rednia predkosé

Zatozenie sferycznej symetrii relacji dyspersyjnych zmusza do ograniczenia sie do obszaru , tak
aby catkowita liczba (koncentracja) stanéw fononowych wyniosta 3N:
w,
P 1 wlhax

3N=J’ p(w)dw:ﬁ‘ e

0

Stad wp, = V62N - u
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Pojemnosc cieplna

Model Debye’a:

wp
3

Winax
u3

1
3N = dw ==
fp(m) =5
0
Stad wp, = Y6m?N - u

Definicja temperatury Debye’a:

h hu
e:ﬂ: 3,)67[2N._

kg kg

Whktad fonondéw do energii wewnetrznej (na jednostke objetosci):

v 3 8 W
o)
u(r) = f hw p(w)(n(w,T))dw = Pk o do =
0 0o ekT —1
2 o/T
_3hkT4fx3d_3hkT4fx3d
B RTER -1 T 2 " -1
0 0
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Pojemnosc cieplna

Model Debye’a:

Otrzymujemy wktad fononéw (akustycznych) do energii wewnetrznej wg. modelu Debye’a
o/T
3

(L) = onke T4f 4
(@)_ (e) P
0

UT INkO AN T4
(6) ~omee-(g) 15

Niskie temperatury:

Zgodnie z doswiadczeniem Cy,~T3

Wysokie temperatury:
U(T) 9INK® (T)4
e/ 0

Prawo Dulonga-Petita C;; = 3R, jesli policzymy U dla N4 oscylatoréw.

x3

¢ 1/0\°
—dx=9NkG)-(—) =(2) =3wkT
1+x-1

e/ 3\T

o
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Pojemnosc cieplna

L J =
o p— -
5 = nn
-
P
k I =
b o7 L
s i
0 )i 1
22— ,‘{ f - t 1
of 3 | |
' 1— t
)‘f e | |
o @1 02 03 04 05 06 07 08 05 10
Ty
" Lo 1ah 1 e [ -

diament, linia — model Einsteina staty argon, linia — model Debye’a

Ch. Kittel, Wstep do fizyki ciata statego
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Pojemnosc cieplna

Model Debye’a:

Ibach, Luth

05 10 15 20

Y8

Fig. 5.3. The specific heat capacity per unit volume according 1o the Debye model. The
specific heat is normalized 1o the Boltzmann constant <, the density of unit cells N/V and
the number of atoms in the unit cell r. In this model dilferent materials are only distin-
guished by their values of Debye temperature &
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Fonony

Na koniec wazna uwaga:
%
Zasada zachowania energii i kwazipedu:
o hw; = hw, + hws
a @
o Ki=K,+Ks;+G
Procesy umklapp
a
a,
G
\t’ a
Fiz. $6. A normal decay process (a)
— % and an umklapp process (b) in g-
space. In case (b) the vector ¢ &
split with the belp of the vector &
into two vectors g; and gy, for which
the group velocity s in the negative
godirection. This causes a reversal of

b Ibach, Luth the direction of energy Mow _
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