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FALE SPREZYSTE W OSRODKACH
CIAGLYCH



Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

Sprobujmy napisac¢ rownanie ruchu dla kostki o wymiarach Ax-Ay-Az

objetos¢ Ax Ay Az

o — O 3 (X)

. x-owa skfadowa sity dziatajacej na powierzchnie prostopadte do osi x:

F, =|o, (x+AX) -0, (X)]- Ay Az = 00,4 ()

-AXAY Az
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

analogicznie mozna napisac dla x-owych sktadowych sit dziatajgcych na
pozostafe powierzchnie, co prowadzi do wyrazenia na x-owg sktadowa
sity wypadkowe;j: "

Réwnanie ruchu na x-owgsktadowa wektora wychylenia U(T,t)
o‘u, oo, 0o, OJOc
pP——F =——+ LR & p — gestosd
ot OX oy 0z
Sktadowe tensora napreieﬁGij , W ramach liniowej teorii sprezystosci
dajq sig wyrazic przez sktadowe tensora odksztatcen & (ktore z kolei sg

odpowiednimi pochodnymi wychylen u,):

1 ou, ou;
&i == +
2 ox;  OX,

|
oraz macierz wspotczynnikow sztywnosci C;;
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

Dla réznych krysztatéw otrzymane wzory bedg sie roznity; dla krysztafu
kubicznego otrzymuje sie:

2 2 2 2 aZU 2
B e R e

R oy oz OXoy  Oxoz
o°u o°u o°u, o°u 2 2
P—zy:Cn—zy"'CM 2y+ 2y +(C12+C44)[a Ux_i_@uzj
ot oy OX 0z OXxoy oyoz
ou o2u o%u, o, o?u.  ou
——1=C,,—=%+C Z 4 C,+C !
oo~ 1 ““[ e oy ] +(Cp + “4)£axaz ayazJ

sq to klasyczne rownania falowe
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

2 2 C
P 6atu2x - Cﬂ% — fala podtuzna poruszajaca sig z predkoscig Vv, = f
o°u o°u )
P 2y =Cu 2y | |
ot ox” | —2zdegenerowane fale poprzeczne poruszajace sig z
o°u, o’u, predkoscia
p -C,, —*

V = —C““ <V
1= 0 I

predkosc¢ fal poprzecznych jest mniejsza
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

i(ﬁ+ﬁ—a)tj
o Fale rozchodzgce sie w kierunku [110]: ( (F,t) =U 0 € V2 2
U — fala podtuzna poruszajgca sie z
o, o, 0%, ou, | - C,,+C,+2C
p?:c’lly—ch—z—'—(Cﬂ +C44)ﬁ predkosua V|| = = 21; =
22U 22U 02U AU " oraz fala poprzeczna U, || [110]
P—=7 =Cu—m +Cy—7+ (C12 + (:44)—X oruszajgca sie z predkosci
ot oy OX oxoy | P Ja € Zpre C]
o°u 0%u, o v o= |Su=Cp
PFZZ: 44 8X22 + 6y22 e 2p
fala poprzeczna U, || [00]] poruszajaca
Wyznaczenie 3 predkosci fal sie z predkoscia
rozchodzqgcych sie w kierunku v = Cu
21

[110] umozliwia wyznaczenie
wszystkich wspotczynnikow C;;
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

K

AT “Tl {
T /ﬁ 1 =

» T
/K
fala w kierunku [100] fala w kierunku [110] fala w kierunku [111]
L:Cll L% (C1‘+C12+2C44) L:—;“(C“ +2C12+4C44)
Y C44 Tl s C44 T :%(Cu = C12 =+ C44)

T,:5 (Ci1—Cr2)

Rys. 20. Efektywne moduty sprezystosci dla trzech rodzajéw fal sprezystych, rozchodzacych sig
wzdluz trzech gléwnych kierunkéw w krysztale o strukturze regularnej. Dwie fale poprzeczne,
ktére rozchodza sie w kierunkach [100] i [111], sa zdegenerowane

Ch. Kittel, ,Wstep do fizyki ciata statego”
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Fale sprezyste w osrodkach ciggtych

Podsumowanie:

. Dla kazdego kierunku rozchodzenia sie fali (wersora propagacji) istnieja 3
rodzaje fal — 1 ,,podtuzna” i 2 ,,poprzeczne” z klasycznymi (liniowymi)
relacjami dyspersyjnymi

. W ogdlnosci wszystkie te fale majg rozne predkosci

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

. Dla dowolnego kierunku propagacji fale nie sg ani scisle podfuzne, ani
scisle poprzeczne
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FONONY
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Przypomnienie — ruch jednowymiarowego, nieskoriczonego tancucha

ztozonego na przemian z
, . a C
roznych mas: : : g;)

n-1 n n+1 n+1

n
M, My Mg Wy | My

stata sitowa

(q) gatgz drgan

1 1 112
2ol + 3 ) \WV*‘ b
Q2CIM,)" S,f'\\\\ A | ,-/’ g |
MI>M2 L \’\‘C\\‘;;_‘;’y,/’:’ ‘ | | ! ,\Q\\\‘
@cimy)"” : d;_J T L ;

Rys. 5. Fala przedstawiona za pomoca linii ciaglej nie zawiera zadnych dodatkowych informacji

: ”.?'"—‘s
- i

i g

w stosunku do fali przedstawionej za pomoca linii przerywanej. Do opisania ruchu czastek

ga{aj drgar’] potrzebne sa tylko fale o dlugosci wigkszej niz 2a
akustycznych

q Ch. Kittel, ,Wstep do fizyki ciata statego”

Qla
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Przy omawianiu przyblizenia Borna-Oppenheimera doszlismy do wniosku,
ze ruch jonéw/jgder atomowych odbywa sie w efektywnym potencjale:

U*# (R) = EX(R)+G(R)
gdzie EekI (Ii) jest adiabatycznym wktadem elektrondw w energig ruchu
jonéw/jader,a R = (R, R,, R;,....) jest zbiorem wektoréw potozen
wszystkich jondw/jader

Drgania sieci krystalicznej — drgania uktadu dyskretnego o 3rN stopniach
swobody, gdzie r — liczba atomdw bazy (liczba atomdéw w najmniejszej
komadrce elementarnej), N — liczba komdrek elementarnych krysztatu

Nowe oznaczenia, wprowadzajgce explicite:
numerowanie komérek elementarnych 1 =(n;,N,,Nn;) n. =12, 3,.... N,
N; N, N, = N, gdzie potozenie komérki dane jest wektorem:
R, =na, +n,a, + n,da,
numerowanie atomow w baziea =1, 2, ...r



Drgania sieci krystalicznej, fonony

—

. wychylenia atomow z potozen rownowagi: U , oznacza wychylenie z potozenia
rownowagi atomu a znajdujgcego sie w komorce elementarnej numerowanej
wektorem _

. . . . .. k ) . . — . e .
4.  Zmieniajac oznaczenie energii U et (R) (kolizja zU; ) i rozwijajac na szereg
z doktadnoscig do cztonéw kwadratowych w wychyleniach (przyblizenie
harmoniczne) otrzymujemy:

- - - - - 1 0’0
U (R)=O(R) =O(R, + R) =O(R)) += > Ungilpg i + -
2 = 8Xﬁaiaxmﬂj
mp
gdzie j oraz j oznaczajg sktadowe kartezjanskie odpowiednich wektorow
2
5. ,State sitowe”: 00 = @?gij muszg by¢ niezmiennicze wzgledem
8Xﬁaiaxrﬁ,6’j
operacji translacji sieciowych i operacji grupy punktowej krysztatu
— @?fij _ @(()rz;ﬁ)ﬂj zalezq tylko od wzglednego

potozenia komorek
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Rownanie ruchu atomu a z komérki elementarnejjj :

mp _
a nal T Z®nal B O
mp |
gdzie sity pochodzq od oddziatywan ze wszystkimi pozostatymi atomami.

Nalezy zwrdci¢ uwage, ze przewaznie w tym rownaniu wystarczy sie ograniczyc
do statych sitowych zwigzanych z oddziatywaniem z bliskimi sgsiadami

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

1 ~\  ai (@R, —at)

fiai :Muai(q) c
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

8. Podstawienie powyzszej postaci do rownania ruchu daje:

- o’ ua.(q)+z 2 O - ) Tu, () =0

\/M—I\/Iﬂ Nal

gdzie:
1 - _ _
> -0 e )~ D/ (d)
T I\/Ial\/lﬂ
jest tzw. macierzq dynamiczng. Nie zalezy ona od fi, poniewaz @77 =@!"- "/
9. Dla danego (j (wektora falowego) otrzymujemy 3r jednorodnych rownan:
2 = i (= ~
—”-u,,(9)+ D D (@) u,,(G) =0
Bi
ktore majg niezerowe rozwigzanie, jesli:
= 3r réoznych
Det{D’(q) - o’ {=0
(CI) — CO(CI) rozwiqzan
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10.

11.

Drgania sieci krystalicznej, fonony

Powyzsza procedura oznacza przejscie do wspofrzednych normalnych, dzieki
czemu wyjsciowy uktad 3rN jednowymiarowych, sprzezonych oscylatorow
harmonicznych opisujgcych ruch poszczegdlnych atomow staje sie uktadem
3rN niezaleznych jednowymiarowych oscylatorow harmonicznych
opisujgcych ruchy kolektywne

J

Dla kazdego  otrzymujemy 3r niezaleznych drgan normalnych (modow
wtasnych) w postaci fal. Mamy wiec 3r relacji dyspersyjnych dla réoznych
rodzajow fal.

Wektor falowy ¢ nalezy S e
\,‘., o \ ,‘:" ; , i ‘\\

do 1 SB: pan s e i .,z | . e

O , i ‘e

\‘ 5 9 : ¢
| S
i sy .‘\ ; . i e if e
: S e e ! i : e ~.

Rys. 5. Fala przedstawiona za pomoca linii ciaglej nie zawiera zadnych dodatkowych informacji
w stosunku do fali przedstawionej za pomoca linii przerywanej. Do opisania ruchu czastek

. . . . ”
Ch. KlttEI, ”WStQp do flzykl ciata Stafego potrzebne sa tylko fale o dhugosci wigkszej niz 2a
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

12. Jeszcze raz — ruch jednowymiarowego tanicucha ztozonego na przemian z

roznych mas: . C g;z

n-1 n n n+1 N+l
M, My Mg Wy | My
| a()
1 1 gataz drgan optycznych
2C + .
M, M, stata sitowa
| 2CIM,)"
M, > M,
(2CIM,)"?
gataz drgan
akustycznych
g
L3
a
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Fonony

1.  3rNdrgan normalnych = 3rN jednowymiarowych oscylatorow
harmonicznych

2. kwantowanie oscylatoréow = oscylatory ,numerowane” numerem gatezi s
(jest ich 3r) oraz wektorem falowym (:

Eosc :(nsq + 1/2) h(()s (q)

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

E, =nho,(q) — energia fononu

hf_j — kwaziped fononu
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

4.  wrownowadze z termostatem o temperaturze T obsadzenie stanu
fononowego (Srednia liczba fononéw w danym stanie fononowym):

1 KT w wysokich temperaturach liczba
(ng(M)) = > T i )
s () T Heo (q») fonondw jest proporcjonalna do
e KT —1 S temperatury
5. gestosc standw fononowych w przestrzeni wektora (f (patrz gestos¢ stanow
elektronowych!) jest stata i wynosi (3D):
_ 1

,O(CI) = 3
(27)

6. w krysztale z bazg sktadajgcg sie z r atoméw mamy 3 gatezie fononow
akustycznych, dla ktérych w(g=0) =0 (1 ,,podfuzinych” LA i2
,poprzecznych” TA) oraz 3r-3 gatezi fonondw optycznych, dla ktérych
w(g=0) # 0 (r-1 ,podtuznych” LO i2r-2, poprzecznych” TO)
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10.

Drgania sieci krystalicznej, fonony

fonony akustyczne w(=0 odpowiadajg drganiom wszystkich r atomow bazy
w zgodnych fazach (brak momentu dipolowego zwigzanego z drganiami); w
przypadku fonondw optycznych, jesli atomy bazy nie sg jednakowe, takie
momenty dipolowe sie pojawiajg — mozliwe sprzezenie z falg
elektromagnetyczng: dla krysztatow jonowych silna absorpcja dla czestosci
odpowiadajgcych fononom optycznym (Reststrahlen)

w ogélnosci (dla dowolnego (f) ani gatezie ,,poprzeczne” ani ,podtuzne” nie
odpowiadajg scisle drganiom poprzecznym i podtuznym (patrz fale sprezyste
w osrodkach ciggtych!)

w przyblizeniu harmonicznym fonony sq kwaziczgstkami catkowicie ze
sobq nieoddziatujgcymi

wyjscie poza przyblizenie harmoniczne pozwala np. zrozumiec :
skad sie bierze rozszerzalnosé termiczna
dlaczego (fononowe) przewodnictwo cieplne jest skoriczone...
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Aluminium, r = 1 (tylko fonony akustyczne)

10—
Tz | ® [o0g)

1THz =~ 4 meV tak jak to byto przewidziane przez model osrodka ciggtego

R. Stedman, G. Nilsson, Physical Review 145, 492 (1966)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Krzem Si, r=2 WD o5 = Wro

25 e e e cam——— S ..__..._,,.i_.... B e

1THz = 4 meV

0 1 | A R R R B LN
00 02 04 06 08 10 08 06 04 02 00 01 02 03 04 05

g g >

J. Kulda et al., Physical Review B 50, 13347 (1994)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony
GaAs, r=2

o~ 300}

W\ o > Wrg

TYYYY? S TerYYYYII

-

200

Frequency (cm
—
o
S

Pt NP g e

0

L X W L

8cmlx1meV

P. Giannozzi et al., Physical Review B 43, 7231 (1991)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony
NaCl, r=2

o W g > Wrg

0.0d —To00Td P00 1555

g

G. Raunio et al., Physical Review 178, 1496 (1969)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony
GaN (wurcyt), r=4

I K M I A
800 | I I | 1 I ] 1 I | I |
1 E,(LOJ § \\.(LO) :
700 I e 3
< 1 1 ;
600 :Q IE .
— I \D\\ -
1 T 500 I ] E.(TO) 3
8cm*=1meV c I A(TO) ]
O - -
400 ¥ .
5 1 B, :
"_._,\_\__‘___’_’__'.’— _'
g 300 _—— ]
AT 1 ]
200 ! 8
2 E
100
1 | 1 1 1 1 1 1 1 1 | 1

0
0 01020304050403020.1 0 0102030405

1/2
q, (rl.u.) 37q,(rlu) q, (rl.u.)
T. Ruf et al., Physical Review Letters 86, 906 (2001)
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Drgania sieci krystalicznej, fonony

Relacja Lyddane’a—Sachsa—Tellera

(0 f gdzie £(0) i £(o0) s3 niskoczestosciowsq i
=—3° wysokoczestosciowg statg dielektryczna

g(®) @’

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

* Eold dzie u jest masg zredukowana, a N —
" =g [ 2=[e(0) — &(0)] BOZIE | JESt MAsq 9
N koncentracjg drgajgcych par atomow

Czym bardziej spolaryzowane wigzanie pomiedzy
atomami, tym wieksza réznica pomiedzy @, i @;q
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POJEMNOSC CIEPLNA SIEC]
KRYSTALICZNE)



Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

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

. Wktad fonondéw do energii wewnetrznej (na jednostke objetosci, bo 0(J)
jest liczone na jednostke objetosci):

U()= Z jhcos (9) <nsq (T)>P(6I)d3q gdzie s numeruje gatezie fononéw
s 1SB
. Znajomosc relacji dyspersyjnych dla wszystkich gatezi fononowych pozwala

znalez¢ fononowy wktad do U(T) i ciepto przy statej objetosci liczone na

jednostke objetosci:
oU
= ‘(aT j



Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej
GaAs, r=2

* A
o Wl

~ 300}

-1

200 r

Frequency (cm
-
o
S

0
8cml~1meV r

P. Giannozzi et al., Physical Review B 43, 7231 (1991)



Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

Dwa proste analityczne modele fononowego wktadu do pojemnosci cieplnej
sieci krystaliczne;j:

Model Einsteina: zbior 3N oscylatorow kwantowych, wszystkie o jednakowe;j
energii h@, (model w przyblizeniu stuszny dla fonondw optycznych dla

ktérych @(q) ~ const)

U(T) =3N -y -(n(T)) = 3N g, - ——
el —1
jesli wzig¢ N=N, , to molowe ciepto:
2 A X
X°e : ho
C, =3R- - ——3R gdzie x= k—TO
(eX —1) (T )

w ten sposob odtwarzamy prawo Dulonga-Petita, ale w niskich
temperaturach otrzymuje sie zaleznosc szybszg niz doswiadczalna !



Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

@ Model Debye’a: fonony akustyczne z uproszczong (liniowga) dyspersja:

W7y =UrQ (2 gatezie)
@ p =UL(Q (1 gataz)
. gestosc stanow na jednostke czestosci, na jednostke objetosci, na jedna
(i-tg) gataz: )
_ 1 2 1 w
p(w)da = Ly (G;)dsq; = WAW% dg, = 272 u—:?,da)i

. wszystkie 3 gatezie (zaktadajgc degeneracje obu gatezi poprzecznych):

(w)_a)z. 2 1 _ 30" 1
P 272 (w2 ud) 272° P

u jest pewna Srednig predkoscia
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Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

. Zatozenie sferycznej symetrii relacji dyspersyjnych zmusza do ograniczenia
sie do obszaru w < w__ , tak aby catkowita liczba (koncentracja) stanéw

fononowych wyniosta 3N: .
o 1l o

3N = @)dw = » — M

'([ ple) 27° U’

stad: @, =3V67°N -u

oraz definicja temperatury Debye’a: O= ha;(max =367°N - h?u

. Wktad fononow do energii wewnetrznej (na jednostke objetosci):
Omax 3 h Omax 0)3
U(T) = jha)-p(a))-<n(a),T)>da): P j —do
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Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

- : ho
° Zamiana zmiennych: x:ﬁ

3 5 (kT) °F ¥3 3 k) o7 X
U — . . . dX: .T4. - . dX
(M) 27° U’ (hj I e* -1 27° (huj Iex—l

0 0

i wreszcie, wykorzystujgc zwigzek:  ® =3/6x°N h?u

otrzymujemy:

T T 4 ©IT 3 wktad fononow
U(—)=9Nk®-(—j - j ——dXx (akustycznych) do
© © o © -1 energii wewnetrznej
wg. modelu Debye’a
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Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

a) niskie temperatury T << 6:

4 o0 3 4 4
U(lszNkG)-(lj [ dx:9Nk®-(Tj LA
) o) Te-1 o) 15

J

3 . - .
C,ocT zgodnie z doswiadczeniem

b)  wysokie temperatury T >> O:
wtedy w catym obszarze catkowania x << 1 i:

4 O/T 3 4 3
U(ljngk@).(lj o X dx=9Nk@.(1] .E(Qj — 3NKT
® ® 1+x—1 @) 3T

0

C. =3R prawo Dulonga-Petita, jesli
Vv : ,
obliczymy U dla N, oscylatorow
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Pojemnosc¢ cieplna sieci krystalicznej

22,23
6
o L—__Q_.
5 -
"’/ 17,78 /
1,
4 < A
9/ - /
= [¢) - 1333
g, R :
Un: ‘p E
2 fJ :E; 8,89
o E ﬁﬁf‘gp
1 - §
// 4,44
()_.-—.l’
o o1 02 03 04 05 06 07 08 09 10
/0,
9 0 1,33 2,66 3,99 5,32 6,65 7,98
diament, linia — model Einsteina Tl

staty argon, linia — model Debye’a

Ch. Kittel, , Wstep do fizyki ciata statego”
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Pojemnosc cieplna sieci krystalicznej

1 s S e e PR NP 0004000 0UPNER RTINS NNE RPN T IR TS E 0800006 06NINITININECSIOSNOINTITIPSE NI OeS
0.8 |- al
- 7
e Debye
¢,
/ 5 .
>§ 0.6 B i rwrnae Einstein
© ™ I,
| ]
0.4 - II
!
!
I
1
0.2 I’
1
!
/
!
0 { | | T | J
0 0.3 0.6 0.9 1.2 1.5
T/T,
Wikipedia

Uwaga na skale! Model Debye’a dziata tez w wysokich temperaturach
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TRANSPORT - WSTEP



Transport — sity zewnetrzne

Przypomnienie

Jednoelektronowe réwnanie Schrodingera:

(2"— +V(f>] o(F) = E - o(F)
m

Jesli potencjat jest periodyczny, to dobrymi rozwigzaniami sg funkcje Blocha:
0, (F)=u_.(F)-exp(ik - )
Wektor falowy k (a wiec i kwaziped 7ik) jest dobra , liczbg” kwantowa

Predkos$¢ grupowa elektronu: Vv = %VEE(E) =

Ze wzgledu na symetrie pasm: En(IZ) =E, (—IZ) (ogdlniej EnT(IZ) = Erf (—IZ) ),
jesli funkcja rozktadu zalezy tylko od energii (w rownowadze
termodynamicznej), to nie ma zadnych przeptywéw (transportu)



Transport — sity zewnetrzne

Sity zewnetrzne (a wiec dodatkowy potencjat)

Jesli mamy dodatkowy potencjat (np. pole elektryczne), to NIE MA symetrii
translacyjnej = k przestaje by¢ dobrg liczbg kwantowg, stany blochowskie
nie sg juz funkcjami wiasnymi hamiltonianu (chociaz zawsze rozwigzan
mozemy poszukiwac w postaci ich kombinacji liniowej — w ogdlnosci zaleznej

od czasu) IE hlz

zmiana K- przejscia pomiedzy stanami blochowskimi, stany o okreslonym Kk
nie sg juz stanami wiasnymi hamiltonianu

Przykfad — elektron w statym polu elektrycznym (w ptaszczyZnie yz ruch
jest swobodny):

(—hzdz - eFXj ¢(x) = E - p(x)

2m dx*
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Transport — sity zewnetrzne

2

J

rownanie Airy: —z/ — Xy = 0, rozwigzania kombinacjg liniowa Ai(x) i Bi(x):
X
100 T T T 1 T L T U
| Al /
Bi(x) —
0.75
0.50 i
| I /)
0.25 '\f\l lﬂ\.f'(‘ .‘"\.:"-.I. ﬂr‘l\ 1"\\" ‘l‘l r\{ “"l ;l
\ \ \
A A A [N
0.00 | | ll il (11 | 1 H . ] 1 I
i WERAR [ 10 ;‘ '.l ] 1‘. 1 ‘l ,,-
IWAVAVAVIAVIANS
-0.25 it qu UUJ U\f’ U'-.,.r' .-"
| o v/
\/
—-0.50
Ll L] A . T
—-15 -10 -5 0
X
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http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/6/61/Airy_Functions.svg

Transport — sity zewnetrzne

posta¢ asymptotyczna funkcji Airy dla x — — oo:

sin@x% +i7rj cos@ x% +4117Zj
Al(—Xx) ~ Bi(—x) ~
1(—X) T 1(—X) N

funkcje te dla | x| >> 1 moga by¢ lokalnie przyblizane przez sin(kx) lub cos(kx)

z k™~ x*%

podczas ruchu paczki falowej zrobionej z funkcji Airy takie ,,k” bedzie ulegato
zmianie, co odpowiada przejsciom pomiedzy funkcjami Blocha
numerowanymi roznymi k, jesli rozwigzania problemu poszukiwalismy w
bazie funkcji Blocha




Transport — sity zewnetrzne

Oprocz sit zewnetrznych, ktdre powodujg ,,uporzagdkowane” przejscia
pomiedzy stanami blochowskimi ik = F istnieja tez przyczyny
,hieuporzgdkowanych” przejs¢ pomiedzy tymi stanami — rozproszenia

Co moze rozpraszac elektrony?
— wszelkie niedoskonafosci sieci (potencjat rozpraszajgcy V)

domieszki, defekty (punktowe, liniowe — dyslokacje, ...) — ,sztywne”
rozpraszacze, potencjaty niezalezne od czasu

nieporzgdek stopowy w krysztatach mieszanych (rozpraszanie stopowe)
miedzypowierzchnie (interface roughness)

fonony — ,,fluktuujgce” rozpraszacze

inne elektrony (rozpraszanie elektron-elektron) — ,,fluktuujgce” rozpraszacze
etc.
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Transport — sity zewnetrzne

Prawdopodobieristwo rozproszenia elektronu ze stanu|n, Kk )do stanu

W (nk,n'k") ~ <n',|2"v‘n,lz>2

n', IZ'>:

gdzie V — potencjat rozpraszajacy

Rozproszenia elastyczne i nieelastyczne
IZ — IZ'iq’ + é zachowanie kwazipedu
+ d zachowanie energii
gdzie( i Eq — kwaziped i energia emitowanej/pochtonietej kwaziczgstki

Jesli w rozproszeniu nie uczestniczy zadna kwaziczgstka (np. fonon) lub jej
energia jest w bilansie do zaniedbania (w poréwnaniu z kT i sSrednig energia
uktadu elektrondéw), to rozproszenie jest elastyczne (lub w przyblizeniu

elastyczne). Przy rozproszeniach wewngqgtrzpasmowych n=n’, jesli pasmo
jest sferyczne, to: ‘R’

—_

kl
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Transport — sity zewnetrzne

Rozproszenia elastyczne — np. na potencjatach domieszek i defektow

Rozproszenia nieelastyczne — np. na fononach (lub innych kwaziczgstkach).
W przyblizeniu czesto traktuje sie rozpraszanie na fononach akustycznych
jako elastyczne (bo energie fonondw akustycznych sg niewielkie). Nawet
rozpraszanie na fononach optycznych czesto opisuje sie przy zatozeniu, ze
rozproszenia sg w przyblizeniu elastyczne (w odpowiednio wysokich

temperaturach, w ktérych kKT >> fia, ).

Rozpraszanie elektron-elektron

Aky

(k,-k,)
(3)

(k,-k,)

— tez nieelastyczne, mozliwe tylko dla k,//

elektrondéw z okolicy poziomu Fermiego, b
istotne z punktu widzenia proceséow

/

4

/

-

/k3

—_—

relaksacji fazy funkcji falowej
K, +k, =k, +k, +G
E,+E,=E,+E,

H. Ibach, H. Lith, Solid-State Physics
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Uzupetnienie

Dlaczego te 2 panele sie sklejajg?

N

[500] [£50) {349
20 _— - S

00 02 04 06 08 10 0.8 0.6 0.4 0.2 00 0.1t 0.2 03 04 05
£ 3 5
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Uzupetnienie

27
Punkt K ma wspodtrzedne: o [3/4, 3/4, 0]

ky |dgc dalej dochodzimy do punktu R: n (1, 1, 0]

a

dodajemy do niego wektor sieci odwrotnej:

2 2
WS zone and BZ T, 0 L, 1,1 =
a a

)
0,0, 1 =X

Lattice Real Space Lattice K-space

e LNl S
bee V.VS cell Bee BZ (fec lattice in K-space)
?
— & S - e Pinr ’
. g e .. z ;
LS \o‘. i ¢ y »
fce WS cell fce BZ (bec lattice in K-space)

The BZ of fcc is the WS cell of bcc.

The BZ of bcc is the WS cell of fec. http://lampx.tugraz.at/~hadley/ssl/bzones/fcc.php



