Wyklad 2

Warunki graniczne Borna-Karmana

W krysztale nieskonczonych wymiaré6w nie istnieje zadnych ograniczen na wartos¢ i

kierunek wektora falowego k , znajdujacego sie¢ w pierwszej strefie Brillouina. Rzeczywisty
krysztat zawsze ma swobodne powierzchnie, ograniczajace krysztat. Powstaje wigc problem: w
jaki sposob modyfikuja si¢ w przypadku krysztatdéw rzeczywistych wyniki, otrzymane dla
krysztatbw nieskonczonych wymiaréw. W fizyce ciala statego istnieje pewna metoda
matematyczna, ktora dobrze sobie radzi z tym problemem, chociaz niestety nie jest ta metoda
Scisle uzasadniona. Metoda ta nosi nazwe okresowych lub granicznych warunkow Borna —
Karmana.
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Rozwazmy najpierw ta metode na przykladzie ,kryszta jednowymiarowego,

sktadajacym si¢ z L komorek elementarnych. Warunek graniczny Borna — Karmana wymaga,

zeby funkcja falowa stanu spetniata rGwnanie
Yx+La)=¢(x) . 2.1)

Tu @ znow jest okresem sieci rzeczywistej jednowymiarowe;.

Zgodnie ze wzorem (1.39) mamy
W(x+La) =" Y(x) . (2.2)
Z poréwnania wzoroéw (2.1) 1(2.2) wynika, ze
e =1. (2.3)

Skad otrzymujemy nast¢pujace ograniczenia na liczbe falowa &

1
k=2mlin— . (2.4)
La
Tu m jest liczba catkowita: m = 0,x1,£2,...
W obszarze pierwszej strefy Brillouina liczby falowe & leza w przedziale, okreslonym
wzorem (1.42). Po podstawieniu (2.4) do (1.42) znajdujemy, ze liczby catkowite 7, lezace w

przedziale

L
——<mc<

L 2.5)
2 T2 '

16



beda okreslaly wszystkie mozliwe wartosci liczby falowej £ .
W przypadku tréjwymiarowym postepujemy w sposdb podobny, a mianowicie
przyjmujemy, ze krysztal jest okresowy w trzech wymiarach

Y@+ La)=¢) , (2.62)
Y@+ Lya,) =g(r) , (2.6b)
Y+ Liay) =4(r) . (2.6¢)

Tu 4,,a,,d; sa podstawowe wektory komorki elementarnej sieci rzeczywistej,

N =L XL, xL; - liczba komérek elementarnych w krysztale.

Z twierdzenia Blocha wynika, ze

W+ L,a,) ="y () (2.7a)
W + L,a,) =" ™2y () (2.7b)
W + Lyd,) = e By () . (2.7¢)

Z poréwnania wzorow (2.6) 1 (2.7) otrzymujemy

oFlia =1 (2.8a)
ol =1 (2.8b)
e*hi =1 (2.8¢)

Latwo sprawdzi¢, ze tozsamosci (2.8) moga by¢ spehione tylko dla wektoréow falowych &

postaci

k = kb, +k,b, +k;by = _[;1 +_Ez +_[;3 . (2.9)

Tu m,,m,,m; sa liczbami catkowitymi, a wektory 51,152,53 sa wektorami podstawowymi sieci
odwrotnej.
Mozliwe wektory falowe k leza w pierwszej strefie Brillouina, a zatem, zgodnie z

regula konstruowania pierwszej strefy Brillouina
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_l<k —ﬂ<l 210
2 L 2 (2.102)
1 m 1
- <k :_2S_
<k L -2 (2.10b)
1 m 1
-—<k =3 <
5 < L2 (2.10c)
Stad znajdujemy, ze liczby catkowite m,,m,,m; , lezace w przedziatach
Ll Ll
~Slam <L 2.11a
<m < 2.11)
L L
-—2<m, <2 | (2.11b)
2
L L
- <m, S?3 , (2.11¢)

beda okreslaty wszystkie, rozniace sie od siebie wartoéci zredukowanego wektora falowego &
. Wigc w odroznieniu od krysztalu nieskonczonego, krysztal skonczonych wymiaréw ma
dyskretne wartoéci sktadowych wektora falowego .

Liczba ,,dozwolonych” wektorow falowych k wynosi N =L, XL, XL, a zatem jest
doktadnie réwna liczbie komorek w calym makroskopowym krysztale. W rzeczywistosci liczba
N jest bardzo duza liczba, a zatem zbior ,,dozwolonych” wektoréw falowych i w pierwszej
strefie Brillouina jest na tyle ggsty, Zze mozna go uwaza¢ za prawie ciagly. W dalszych
rozwazaniach bgdziemy czgsto wykorzystywaé wilasno§¢ kwaziciagtosci rozktadu wektorow
falowych k , zamieniajac sumowanie dowolnej funkcji f (l;) po warto$ciach wektora k na

calkowanie

S 1F)=—

iey [fdk (2.12)

gdzie V' - objetos¢ krysztatu, a catkowanie przebiega po objgtosci pierwszej strefy Brillouina.
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Zauwazmy, ze przy f (lg) =1, ze wzoru (2.12) otrzymujemy juz wiadomy wynik: liczba

niezaleznych wartoéci wektora falowego k jest rowna liczbie komorek elementarnych w

krysztale

_ Ve’
Zl_(znf Z

Tu V; - objetos¢ komorki elementarne;.

Dyfrakcja na strukturach periodycznych

Rozwazmy teraz elementarna teori¢ dyfrakcji, zakladajac, ze punkt P tarczy do
ktorego dociera fala ptaska od zrodta O, staje si¢ zrodlem nowej fali kulistej, ktora nie ulega

juz dalszemu rozproszeniu (rys.2.1).

Rys.2.1. Schemat procesu rozpraszania

Niech amplituda fali paskiej zrodta O, padajacej (do rozpraszania) w punkcie P wynosi
A, = Aye A (2.13)

Amplitudg fali kulistej docierajacej do punktu B mozemy zapisa¢ w postaci

Ay :APp(F)W . (2.14)
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Tu wprowadziliSmy wspotczynnik rozpraszania O(7), ktory okresla zmiany amplitudy i fazy

fali rozproszonej wzgledem fali padajace;.
W duzych odlegto$ciach od centrum rozpraszajacego ‘13/ -r ‘ =R’ a zatem ze wzorow (2.14)
1(2.13) otrzymujemy

A L7 ‘+‘ /! —; - T —
4, = 20 itk B+ R) [, —icx Eb(l”)el(k(’ @ (2.15)

R/

Dla ustalonego punktu P wektor falowy & fali rozproszonej ma kierunek (R’ - 7). W duzych

odlegtoéciach od centrum rozpraszajacego (R’ —7)=R’, a zatem wektor falo k, w
wy

dobrym przyblizeniu, bgdzie miat ten sam kierunek dla wszystkich punktéw P tarczy.
Catkowita amplitude¢ fali rozproszonej otrzymujemy catkujac (2.15) po obszarze
wypetlionym materiatem tarczy

A, Oe™™ qp(f)e"“?o"?)@dV . (2.16)

W doswiadczeniu mierzone jest nat¢zenie fali rozproszonej, a nie jej amplituda

I(K)0 4, 'O Ia’?p(?)e‘m ? (2.17)

Tu wprowadzilismy wektor
K=k —k . (2.18)

W przypadku struktur periodycznych, na przyktad krysztaldw, wspotczynnik rozpraszania

P(7) jest okresowa funkcja 7 , a zatem mozemy rozwinaé P(¥) w szereg Fouriera

p(F) = ;pqe‘m , (2.19)

Tu ¢ jest wektorem sieci odwrotnej krysztatu.
Po podstawieniu (2.19) do wzoru (2.17) otrzymujemy

2

I(K) O (2.20)

0. PUCESEPi7e
22
Catka we wzorze (2.20) bedzie mie¢ znaczaca warto$¢ tylko wtedy, gdy § = K :
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[einay Y e a=k
dla G#K

(2.21)
OtrzymaliSmy wazny wynik: rozpraszanie na sieciach periodycznych prowadzi do powstania
wiazki ugietej tylko wtedy, gdy roznica wektorow falowych fali padajace;j lgo i rozproszonej k

jest rowna wektorowi sieci odwrotnej ¢

ky-k=q . (2.22)

Jezeli rozpraszanie jest sprezyste, to z prawa zachowania energii wynika, Zze czgstos¢ (albo

dhugos¢) fali nie zmienia si¢ po rozproszeniu, a zatem zachodzi zwiazek

\1%’0\ = \12\ =k . (2.23)

Zaleznosci (2.22) 1 (2.23) nosza nazwe¢ rownan Lauego. Réwnania Lauego stanowia fizyczna
podstawe stosowania dyfrakcji promieni rentgenowskich oraz sprezystego rozpraszania
neutrondw i elektronéw w analizie strukturalnej krysztalow.

Ze wzorow (2.22)1(2.23) otrzymujemy

(K, —k)* =2k*(1 - cosa) =4kzsin2%:q2 . (2.24)

Skad mamy

..a
q :2ksm5 . (2.25)

Tu @ jest katem migdzy wektorami falowymi promieniowania padajacego (1;0) i
rozproszonego (k ) (rys.2.2).

Wezeséniej udowodnilismy, ze dlugo$é wektora sieci odwrotnej ¢(/,k,l) jest odwrotnie
proporcjonalna do odlegtosci miedzy plaszczyznami z indeksami Millera (4,k,7) , do ktérych

ten wektor jest prostopadty

21l

PTIN

(2.26)
Tun=12,....
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Oznaczajac @ =a/2 i biorac pod uwage zwiazek miedzy dtugoscia fali i liczba falowa:
k =21/ A, ze wzorow (2.25) i (2.26) otrzymujemy

A =2d(h,k,1) Gin® . (2.27)

Rys.2.2. Orientacja wektoréw lgo, k i ¢ wzgledem plaszczyzny krystalograficznej

Roéwnanie (2.27) nosi nazwe prawa odbi¢ Wulfa — Bragga. 7 rownania tego wynika, ze
warunek powstawania wiazki dyfrakcyjnej sprowadza si¢ do zadania, aby rdznica drog
przebytych przez fale odbijajace si¢ od kolejnych plaszczyzn krystalograficznych byla rowna
catkowitej dtugosci fali (rys.2.2).

Prawo odbi¢ Wulfa — Bragga daje mozliwo$§¢ w sposob prosty znalez¢ maksima
dyfrakcyjne. Natomiast nat¢zenie tych  maksimow dyfrakcyjnych okresla, tak zwany,

geometryczny czynnik strukturalny

Fuo =5 fo Rxp|= 210 A, +hyo + 12, )| (2.28)

Tu f, - czynnik rozpraszania atomu O; X,,V.,Z, oznaczaja wspOirzedne atomu O w

obrebie komorki elementarnej, wyrazone w odpowiednich stalych sieci Xq,Vq,Zq <1.

Sumowanie w (2.28) przebiega po tej grupie atomow w komorce elementarnej, ktora okresla

typ danej sieci krystalicznej. Na przyklad dla sieci regularnej centrowanej przestrzennie
sumowanie w (2.28) zawiera dwa atomy potozenia ktorych sa: 7 =(0,0,0) i
r=01/2,1/21/2).

Potozenia maksiméw dyfrakcyjnych daja mozliwos¢ odtworzy¢ symetri¢ i wymiary

komorki elementarnej. Natomiast zawarto§¢ komorki elementarnej (rozmieszczenie atomow w
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komorce elementarnej) moze by¢ odtworzona tylko na podstawie analizy natgzenia maksimow

dyfrakcyjnych 7(K). Analiza ta polega na poréwnaniu obliczonych teoretycznie natgzen

refleksow z do$wiadczalnymi. Teoretyczne obliczenia /(K) wykonuja zakladajac, ze budowa
badanego obiektu wiadoma. Wybrane parametry struktury zmieniaja si¢, az obliczenia
modelowe bgda mozliwie najlepiej odpowiada¢ danym do$wiadczalnym.

Fonony i drgania sieci krystalicznej

Ze wzgledu na duza réznice w masach elektrondow 1 jader, ruch jader atomowych w
ciele statym jest znacznie wolniejszy niz ruch elektronow. Dzigki tej roznicy mozna w dobrym
przyblizeniu rozwaza¢ ruch elektronow w elektrostatycznym polu jader atomowych,
zakladajac, ze jadra sa nieruchome. Analogicznie, ruch jader atomowych — drgania,
reorientacje, dyfuzjg w ciele staltym, mozna rozwaza¢ w ogodle nie zwracajac uwagi na ruch
elektronow. To przyblizenie po raz pierwszy udowodnili Born i Oppenheimer i nosi ono nazweg
przyblizenia adiabatycznego.

Ciepto wlasciwe, rozszerzalno§¢ termiczna, przewodnictwo cieplne i szereg innych

wlasciwosci fizyczny ciala statego zwigzane sa z ruchem cieplnym jader atomowych.
Drgania harmoniczne sieci krystalicznej
Oznaczmy wychylenia z polozenia rownowagi § - go atomu w [/ - tej komorce

elementarnej wektorem %; (rys.2.3). Przy malych wychyleniach atoméw z potozenia
roOwnowagi, energia potencjalng krysztatu, bedaca funkcja wszystkich wspotrzednych atomow,

mozna rozwina¢ w szereg Taylora wokot potozen rownowagi, okreslonych wektorami 7 ;

oU 1 0°U o

Tu gorne wskazniki j i j' numeruja sktadowe rozwazanych wektorow.
Drugi wyraz w (2.29) musi by¢ réwny zero, poniewaz wykonali§my rozwinigcie wokot

potozenia rownowagi (minimum energii potencjalne). Oznaczajac

r 0°U

sl<,.v/l</ - j j’ s
Oou’-0u’ .,
sl s'l

(2.30)
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zapiszmy energi¢ potencjalng krysztatu w postaci

U=U +l GI ulu’.
0 2 sU ST sT ST )

(2.31)

s.0Lj
s

/

n-ta komérka elementarna
n=(n,,ny,n,)

fhg=r+7r,
Fa="N18¢ + Nya, + nzaz

(0,0,0)

Rys.2.3. Wyjasnienie nazw wektorow uzytych do opisu drgan atomow

Zaniedbanie w rozwinigciu (2.29) wyzszych cztondw znane jest jak przyblizenie harmoniczne.
Wyzsze, tak zwane anharmoniczne, cztony w (2.29) musimy uwzglednia¢, gdy rozwazamy
zjawiska zwiazane z duzymi wychyleniami atomoéw, ktore powoduja, na przyklad, termiczna

rozszerzalno$¢ krysztalow.

Znajdziemy teraz rownania ruchu, korzystajac z rownan Lagrange’a
]} y 5 Zystaja grang

i%@L %£=0 (2.32)
dt [0q, 0q, ' '
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Tu ¢, i ¢, sa odpowiednio uogdlnione wspotrzedne i uogodlnione predkosci, a L(qg, 3) -
funkcja Lagrange’a.

Wybierzemy jako uogolnione wspoétrzedne sktadowe wektoréw wychylenia atomow

u f; . Wtedy funkcje Lagrange’a mozemy zapisa¢ w postaci

2 1 .. . -/
7 — - bij J
T U, 2 Z Gsi,s/i/usius’i’ ) (2.33)

s,0,j

L=T-U=1
2 s,l

s

Tu m; - masa § - go atomu.

Po podstawieniu funkcji Lagrange’a (2.33) do (2.32) otrzymujemy nastgpujace roéwnania ruchu

"%ﬁ$'+/;£ Gl july =0 (2.34)

. -/
s T

../
Rozwazmy teraz wtasnosci wspotczynnikow G;l;,s/i/ , ktore nosza nazwe stafych sprzezenia.
Stale sprzezenia sa funkcjami wspotrzednych atomow S i s, odpowiednie w [ - tej i [’ - tej

komorkach elementarnych. Wektor 7;, jak widaé z rys.2.3, mozemy zapisaé w postaci

Fo=l+5 . (2.35)

sl

Tu wektor translacji / okresla potozenie poczatku / - tej komorki elementarnej, a wektor §
okresla potozenie S - ego atomu w komorce elementarnej. Oczywiscie, ze wektor § nie
zalezy od numeru komorki elementarnej. Poniewaz state sprzezenia G et (77,7 7/) nie moga
zaleze¢ od bezwzglednych potozen atoméw 77 i 77 w sieci (poczatek uktadu wspotrzednych
mozemy wybra¢ w dowolny sposob) wnioskujemy, ze wielkos$ci G 7 moga by¢ jedynie

funkcjami wzglednych potozen komorek i potozen atoméw w komorce elementarne;j
G j g = G” (h) , (2.36)
gdzie h =] -1 .

Uwzgledniajac (2.36), réwnania ruchu (2.34) mozemy zapisa¢ w postaci
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m i’ + > Gl (W ;. =0 (2.37)

sy

Jezeli krysztat zawiera N komorek elementarnych, a w kazdej z komoérek znajduje si¢ 7
atomow, to uktad rdwnan (2.37) zawiera olbrzymig liczbg rownan - (3 X n % N'). Wykazemy, ze
translacyjna inwariantno$¢ sieci krystalicznej powodujg, ze liczba tych réwnan moze byc¢

zredukowana do 3Xn rownan. Przypusémy, ze znalezliSmy rozwiazanie uktadu réwnan
(2.37), ktorym jest zespot funkcji u’; () opisujacych wychylenie w chwili ¢ wszystkich
atomow, we wszystkich komorkach elementarnych. Z twierdzenia Blocha wynika, ze miedzy
funkcjami ”:1 @) i usjo (t), gdzie usjo (t) okresla wychylenie S - go atomu w komorce, ktorg
wybralismy za poczatek wektorow sieciowych / , istnieje zwiazek

wl (1) = e"ul (1) . (2.38)

Wykorzystujac (2.38), ze wzoru (2.37) otrzymujemy

mii, +hZ]G” (M@ !, =0 (2.39)
Wprowadzajac oznaczenie

G7 (k) = ZG (M@ (2.40)
zapiszmy wzor (2.38) w postaci

miny + 3 Gy (B, =0 (241)

Nowy uktad rownan (2.41) obejmuje tylko 3xn rdéwnan, co znacznie upraszcza procedurg
obliczeniowa.

Rozwiazanie uktadu réwnan bedziemy szuka¢ w postaci

uly(0) = ﬁ GBI (2.4)

Podstawiajac (2.42) do (2.41) znajdujemy
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gdzie macierz

- 1 -
D7, (k) = Gy (k) (2.44)
msms/
nosi nazwe macierzy dynamicznej.
Zapiszmy uktad réwnan (2.43) w postaci
i TN 42 N =
2D () -w'd,6, i, (k)=0 (2.45)

)

Uktad réwnan (2.45) jest uktadem réwnan algebraicznych rzgdu 3 xn. Ten ukltad rownan ma

rozwigzanie nie zerowe tylko wtedy, gdy wyznacznik

J TN — 82 —
det| D7 (k)= w5 3 | =0 . (2.46)

Dla kazdego k réwnanie (2.46) ma doktadnie 3Xn rozwiazan @, k), gdzie m=12,....3n.

Zaleznos¢ w,, (lg) od k nosi nazwe zaleznosci dyspersyjnej. 3Xn rozwiazah @, (lg)
rownania (2.46) nazywamy gateziami dyspersyjnymi.
Drgania lancucha jednowymiarowego. Drgania akustyczne i optyczne

Jako przyklad zastosowania ogoélnej teorii drgan harmonicznych sieci krystalicznej,
rozwazmy drgania modelowego dwuatomowego tancucha liniowego (rys.2.4). Dla
uproszczenia begdziemy zaktadali, ze kazdy atom oddziatuje tylko z najblizszymi sasiednimi
atomami 1 sila dzialajaca na atom S ze strony sasiedniego (s+1) - go atomu jest
proporcjonalna do réznicy ich przesunig¢

F5+1,s = fmus+1 _us) . (2-47)

Tu f jest stala sprzezenia.
Jezeli wigzly, w ktorych znajduja si¢ atomy A bedziemy numerowaé liczbami
parzystymi, a wigzly z atomami B - liczbami nieparzystymi, to rownania ruchu (Newtona) dla

obu rodzajow atoméw mozna zapisa¢ w postaci
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myiy, =F,, =F) 5, Y Fy 0, = Sy Yy, —2u,,) (2.48a)

Mgy, = oy = Fypnpns Y Eopinngm = Sy, tuy = 2uy,,) . (2.48b)

K
M,
@ - ] i
Rys.2.4. Dwuatomowy lancuch liniowy
Zgodnie z twierdzeniem Blocha
Uypir = eikmza)uzn ) Uypy = e_ikmza)uznﬂ . (2.49)
Po podstawieniu (2.49) do (2.48) otrzymujemy

mAiiZn = fu2n+1 (1 +e_ikma) _2fu2n s (2.503)
Mgl = fity,(1+"2) = 2u,,,, . (2.50b)

Rozwiazan tego uktadu znow bedziemy szukali w postaci fal harmonicznych

1 ; 1 .
u2n (t) = u2n (k) @lw u2n+l (t) = u2n+1 (k) l}lm . (251)
Ny ’ My

Po podstawieniu (2.51) do (2.50) znajdujemy

% —w’ Hi,, (k) - \/f— (1+e™) Oy, (k) =0 | (2.52a)

m,mp

e 2w 020 )
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Przyréwnujac wyznacznik ukladu réwnan do zera, otrzymujemy nastepujace zwiazki

dyspersyjne

—_— —

l 12 , ,

[ZC( )] | gataZ fonondéw optycznych
MM,

(2CIM,)"™

Wo> QCIM)"™

gatad
fononéw akustycznych

R

Rys.2.5. Wykresy dyspersyjne dwuatomowego tancucha

(2.53)

Fizyczny sens maja tylko wartosci liczby falowej k, lezace wewnatrz pierwszej strefy

Brillouina ( —77/2a < k < 11/2a ). Wykresy dwéch gatezi dyspersyjnych w, okreslonych wzorem

(2.53) sa przedstawione na rys.2.5. Z tego rysunku wida¢, ze dla jednej z galezi czgstotliwosé

znika przy k =0. Ze wzoru (2.53) wynika, ze dla tej galezi w poblizu k£ =0, czgstotliwosé

drgan jest wprost proporcjonalna do & . Istotnie, ze wzoru (2.53) mamy

=fE§”—E:u -2 ) = ) ) f
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Skad

o=k |—2 (2.55)

m,tmg

Podstawiajac £ =0 1 w =0 do rownan (2.52) znajdujemy

uM@Zgi%m@, (2.56)

B

Ze wzoru (2.56) wynika, ze dla tej galezi dyspersyjnej sasiednie atomy 4 i B poruszaja si¢ w
tym samym kierunku (rys.2.6a). Drgania te nosza nazweg drgan akustyczmych, poniewaz
odpowiadaja oni dlugofalowym drganiom tancucha, rozpatrywanego jako sprezysty osrodek
ciagly.

Druga z galgzi dyspersyjnych dla
ktorej w#0 przy k=0 opisuje
drgania, ktore nosza nazwe¢ drgan
optycznych.  Czgstotliwosé  drgan
optycznych jest prawie stala, a jej
warto$¢ dla k=0, jak wynika z
(2.53), wynosi

M®=fz, (2.57)
mod akustyczny H

gdzie H=mmy/(m,+m,) - masa

zredukowana.

Po podstawieniu (2.57) do (2.52)
Rys.2.6. Drgania akustyczne (a) i optyczne (b) tancucha znajdujemy
dwuatomowego
mp

Uy, 0)=-|— Dl‘znﬂ 0) . (2.58)

A

Wzbr (2.58) oznacza, ze atomy 4 i B poruszaja si¢ w przeciwnych kierunkach (rys.2.6b).

Jezeli atomy 4 1 B sa jonami, ktore maja przeciwne tadunki elektryczne, co ma miejsce na
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przyktad w krysztalach jonowych, to drgania optyczne powoduja oscylacji momentu
dipolowego kazdej komorki elementarnej. Ten oscylujacy moment dipolowy emituje i
absorbuje promieniowanie elektromagnetyczne (z obszaru podczerwieni). Stad pochodzi
nazwa tych drgan, poniewaz one sa ,,czynne optycznie”. Oczywiscie, ze dla nienatadowanych
atomow A4 1 B drgania optyczne nie oddzialuja z polem elektromagnetycznym.

Z rys.2.6 wynika, ze zakresy czgstotliwosci drgan akustycznych i optycznych nie

zachodza na siebie. Zawsze migdzy nimi istnieje przerwa

Aw= \/ﬁ(\/mz_\/mz)a my <mg, (2.59)

ktora wzrasta ze wzrostem roéznicy mas atoméw A i B.
Maksymalnej wartosci liczby falowej k.., =77/2a odpowiada minimalna warto$¢ dtugosci fali

przesunig¢ atomoéw

21T
Awin =T (2.60)

Oznacza to, ze w sieci jednowymiarowe] dwuatomowej nie moga si¢ rozchodzi¢ fale
przesunie¢ atomoéw o dhugosci mniejszej niz dwie state sieci.

W przypadku sieci trojwymiarowej, zawierajacej ” atomoéw w komorce elementarnej,
zgodnie z (2.46), w widmie drgan cieplnych krysztatu wystgpuja 3n galezi dyspersyjne. Mozna
wykaza¢, ze z tych galezi 3 galezi okre$laja drgania akustyczne, a pozostale 3(n—1) galezi —
drgania optyczne.

Zadania do Wyktadu 2

2.1. Obliczy¢ czynnik strukturalny £}, dla sieci regularnej centrowanej powierzchniowo. Dla
jakich wartosci wskaznikéw Millera obserwuje si¢ wygaszanie wiazki ugigtej?
2.2. Obliczy¢ czynnik strukturalny £, dla sieci regularnej centrowanej przestrzennie. Dla
jakich wartosci wskaznikéw Millera obserwuje si¢ wygaszanie wiazki ugigtej?

2.3. Znalez¢ warunek znikania czynnika strukturalnego £}, dla krysztatu o strukturze NaCl,
uwzgledniajac, ze atomy Na i Cl maja rozne czynniki atomowe f, .

2.4. Wykazaé, ze dla macierzy dynamiczne;j Dsff; (lg ) jest stuszny wzor

31



> DI(k=0)=0

2.5. Korzystajac z zalezno$ci dyspersyjnej drgan tancuchu jednoatomowego w przyblizeniu
harmonicznym wykaza¢, ze predkos¢ grupowa fali drgan atomowych na krancu strefy
Brillouina jest r6wna zeru.

2.6. Ile musi by¢ rowna czgstos¢ drgan lancuchu jednoatomowego, zeby réznica faz dwéch
atomow znajdujacych si¢ na odlegtosci 8a wynosita 11/2? Predkos¢ dzwigku jest rowna 5000
m/sia=2 A.

2.7. Wykazac¢, ze w przypadku gdy atomy A 1 B sa jednakowe ze wzoru (2.53) wynika

(k) :\/E!Lfﬂjglicos(ka)] . 2.61)
Om O

2.8. W przypadku fancucha jednoatomowego liczba atomoéw w komorce elementarnej n =1 i
zgodnie z ogdlnej teoria drgan harmonicznych (wzor (2.46)) musi istnie¢ tylko jedna gataz
dyspersyjna, a nie dwie, jak wynika z (2.61). Wytlumaczy¢ ta ,,sprzeczno$¢”.

2.9. Udowodni¢, ze w sieci jednowymiarowej nie moga si¢ rozchodzi¢ fale przesunig¢ atomow
o dhugosci mniejszej niz dwie state sieci.

2.10. Znalez¢ zalezno$¢ dyspersyjna drgan tancuchu jednoatomowego w przyblizeniu
harmonicznym uwzgledniajac oddziatywania z pozostatymi atomami.

2.11. W metalach istnienie elektronow swobodnych powoduje, ze sily efektywne migdzy
atomami moga mie¢ daleki zasieg. Dobrym przyblizeniem dla sitowych statych f, jest wzor

sin pk,a
PR e iy (2.62)
pa

Tu A4 i k, sa state. Uzywajac wzoru (2.62) wykazaé, ze zalezno$¢ dyspersyjna ma zatamanie
w punkcie kK =k, . Anomalia ta nosi nazwe anomalii Kohna. Udowodni¢, ze dla kreacji fononu

o wektorze falowym K, nie potrzebna zadna energia.
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