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* Dynamik des Kristallgitters:
Beschreibung der Bewegung von einzelnen Atomen in Kristallgitter > komplex, da jedes Atom mit jedem Uber ,Federnetzwerk” wechselwirkt

(i) adiabatische Niherung (Elektronen konnen Bewegungen der Kerne instantan folgen)
(ii) harmonische Néherung (parabelformiges Paar-WW-Potenzial, Riickstellkraft oc Auslenkung)

* Auslenkung u,,g von Atom B in Gitterzelle m resultiert in Gitterselle n \I_ L [
. . p N
Kraft F,,, auf Atom « in Gitterzelle n - .
r
mBj 0,,’]_ - I i Gitterzelle m
Frai = —Cppi Umpj & r
~ mpj _ 0%0a S/
Kopplungskonstanten Cgi i OTmp; L] =XY,Z 0: g Z mpa
. o : N — ] Vo
Cmﬁj _ C(m—n)ﬁj hangen wegen Translationsinvarianz Qo - mads
nai ~ Cai von FK nurvon m —n ab !! (0,0) 2 =mapt M2t
m
2
* Bewegungsgleichung M 9" Unai + z C™BI oy =0 ’
s 0t2 nai _“mpj 37’ N gekoppelte DGLn

/ m,B,j \ Ruckstellkrafte durch WwW N: Zahl der Gitterzellen

Tragheitskraft mit allen anderen Atomen .
8 r': Zahl der Basisatome

Losungsansatz: Uy = Ay (q)el@Rn-wt)

1
i,

Reduktion auf homogenes Gleichungssystem der Ordnung 37’

5 Bj wir erhalten r = 3r' Lésungen w,-(q) fir jeden Wellenvektor q
—w Ay (q) + z D, (q) Agj (@ =0 —  w,(q) nennen wir Dispersionsrelation
B.j

— dier = 3r’ Lésungen bezeichnen wir als Zweige der Dispersionsrelation 2



Zusammenfassung: Teil 10, 03.11.2020/2

* longitudinale Schwingungen: einfachster Fall: 1D-System, einatomige Basis 2 1-r' =1, a=8=1, m—n=p

Foai = —C,Tlr;lij UmpBj - Fn = Z Cp(un+p =y

. P
g 0%u , _
g MWZ" — z Cp (Uns+p —Un) =0 Ansatz: u,, = A el(@ Pa—®t) R, = pa
® P
i
3 2 WW: 2C AC a
2 ) _ 2 ) . . nur NN-WW: _aly _ 7l 5 (q
ég Losung: w? = MZ Cy,[1 —cos(gpa)l  Dispersionsrelation m-n=p=1 w? = e [1 —cos(qa)] = WSIHZ (7
c p=
g Gruppengeschwindigkeit: v, = aggq) = /C;; cosqz—a L0 H Rt
i; Schallgeschwindigkeit v g
g Grenzfille: g < 1/a: w = q = Vs q S
G o
3 ac <
E g=1/a: w = 71 , Vg = 0 (stehende Welle) ~
© 2
* 1. Brillouin-Zone: w(q) = w(q+ G) w(q) = w(—q)

es ist ausreichend, nur den Bereich der 1. BZ zu betrachten: —1t/a < q < +m/a 10 Dic 0.0 0.5 10 T 20

« transversale Schwingungen: qa/m

www.wmi.badw.de

. . . . . 4C1 . a .
dquivalentes Ergebnis zu longitudinalen Wellen: w? = 7151n2 (q?) mit anderem C;



e Kristallgitter mit zwei Atomen mit Masse M und M, in Einheitszelle

=» Atome in Einheitszelle kénnen in Phase oder gegenphasig schwingen:
neue Moden

» wir betrachten longitudinale Welle und verwenden eindimensionales Modell
=>» trifft z.B. auf NaCl fir Schwingung in [111]-Richtung zu
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» Netzebenenabstand: a

» Auslenkung der beiden Gitterebenen n sei u,, und v,, fiir die beiden Atomsorten

» wir betrachten nur WW mit den benachbarten Netzebenennm —n=p =1

» die Kopplungskonstanten zwischen benachbarten Ebenen werden als gleich angenommen

» wir benutzen fir Kopplungskonstante die Bezeichnung f (,,Federkonstante®)

M; M, M; M,

T+u,
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5.2.3 Kristallgitter mit zweiatomiger Basis

* Bewegungsgleichungen (nur NN-Wechselwirkung) M;
0%u .
M, atzn =f (Wn—up) + f (Vp—1 —up) Al

: <

d%v (=

M, atzn =f (up — ) + f (Ups1 — ) .

» die Differenzterme der Auslenkungen geben die relative gegenseitige
Auslenkung benachbarter Ebenen an

» sind u, und v, gleich, so wird die Feder zwischen benachbarten
Ebenen nicht gedehnt oder gestaucht = Kraftterm verschwindet

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

— Zusammenfassung der Terme: — LOsungsansatz:
0%u,, 1 i(
_ — q na—wt)

2

M, A,(q) el(@na-wt)

1%
ot (20— — nyy) = O vn(q) =

1
VM,

Wellen, die nur an den Gitterpunkten R,, = na definiert sind 6

www.wmi.badw.de
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5.2.3 Kristallgitter mit zweiatomiger Basis

* Einsetzen des Losungsansatzes in DGLs ergibt (ohne Rechnung) 92

u
=+ f Quy — vy —vy_1)

My ot2

(1+e71%)A4, =0 2

(=)~ 6
' - V.
Ml ! Mle MZ

=+ f Quy —up —upiq)

at?
1 | 2
—f (1+etl%)A, + (_f — (U2>Az =0 1 :
VMM, Mz (@) = === A1 () /4 =00

i

1 Az(CI) ei(q na—wt)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

2 1 | vn(q) =
Ay f —f (1+e719)\ /Ay v M2
r M VMM, B
ol P 1 | 2f 4, |70 .
~f (1 + e*iaa) = ~w?Ag(@) + ) DL () Agy(@) = 0
VM M, M; B.j
\ Y ]
dynamische Matrix Dgi] (qQ) zweiatomige Basis (r' = 2)
(1D-Fall), nur NN-WW)

p — homogenes, lineares Gleichungssystem besitzt Ldsungen, wenn Lj=1lm-n=1ap =172
3
£ BJ 2141 — wir erwarten
= detiD’ —w“1t=0
§' { ai () } r =1-r' = 2 Lésungszweige
3

7
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5.2.3 Kristallgitter mit zweiatomiger Basis

* Nullsetzen der Determinante ergibt die Dispersionrelation

£ R T T—T—T—T—}
y 10} ! optischer Zweig
3 . w
£ — wir erhalten 2 Losungszweige: 0.8 2f /M. -
. . o So V2f /M,
5 i. optischer Zweig w™ (q) ‘_T_‘ 1. Brillouin-Zone
£ ii. akustischer Zweig ™ (q) 2"' 0.6 L 2f/M;
m.é : Ml > MZ
2 o« 04f -
° ~

3 0.2 akustischer Zweig y
E
8 0.0 N
£ -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
3
: ga/m 8



5.2.3 Kristallgitter mit zweiatomiger Basis

* Wieso sprechen wir von einem akustischen und optischen Dispersionszweig?

2f 2) 1 . 1 (ama—oD)
w2 )4, - 1+ e~ %24, =0 u,(q) = Aq(q) ettana-@
(Ml e )4, @ ==
1 . 2f 1
— 1+ et49%)A, + (— — a)2>A =0 - A i(q na-wt)
f Mle ( ) 1 M2 2 vn(q) \/ﬁz Z(q) e

— wir betrachten Amplitudenverhaltnis fir g = 0:

1/2
1 1\ 4 ,/qa
—+—| — sin (—)
M, M, MM, 2

2 1 1 2 Y (N
w4 (0) = 2f E-I_M_z w2(0) =0 w*=f E"'E *

1
— Einsetzen in obige Gleichungen =0flirqg=0

A1(0)/\ /My __M
A2(0)/\ /M, M4

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

fur w, =>» gegenphasiges Schwingen: optischer Dispersionszweig

(gegenphasige Auslenkung von entgegengesetzt
geladenen lonen durch em-Welle)

A1 O/My _ 4
A2(0)/\ /M,

fur w_ =» Schwingen in-Phase: akustischer Dispersionszweig

(entspricht langwelligem Grenzfall:
Schallausbreitung) 9

www.wmi.badw.de
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» akustische und optische Schwingungen (longitudinal und transversal)

longitudinal akustisch

— ——_ e AU JP ,,,,,,
OV @OWIYOMWNWDWVWWOWWW
longitudinal optisch
« ..., & > 4
Q:/\ NN OMOAN NN WWOANWW
transversal akustisch

...... S . . e, s
‘ ...... | O‘," vV ../ VVVY LY VVY '
R A 2

— akustischer Zweig furq — 0:

=>» beschreibt Ausbreitung von Schallwellen

— optischer Zweig fir g — 0:
in lonenkristallen treten bei gegenphasiger
Schwingung starke Dipolmomente auf

=>» Einfluss auf optisches Verhalten
=>» Anregung durch Licht

— longitudinale Schwingungen:

=>» Auslenkung parallel zu Ausbreitungsrichtung

— transversale Schwingungen:

=>» Auslenkung senkrecht zu Ausbreitungsrichtung

10
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* Grenzfdlle 1 1
w?=f <— +—> +

. q = m/a: Rand der 1. Brillouin-Zone

2 2
-sin(ﬂ)zsin(z)zlz\/(i+i> - = SinZEz\/(i—i) = -
2 2 M; M, MM, 2 M, M, M; M,
-5 = 0 2 stehende Wellen
- maximale bzw. minimale Schwingungsfrequenz fir M; > M,

o ()= o, (2) =T

- Frequenzliicke, umso groRer je groRer M; /M,

5.2.3 Kristallgitter mit zweiatomiger Basis

—r T T

L ¥ optischer Zweig
/\/
P V2f/Mz -

=
o

o
0o

1. Brillouin-Zone

- Frequenzband von w, wird schmaler mit zunehmendem M, /M,

V2f/Mq |

My > M,

ii. q < m/a:Zentrum der 1. Brillouin-Zone

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

- langwelliger Grenzfall: A = 2w /q > a
-sinx =xundvl—x>~1-—x/2

o /[2f (1/M+1/M,)]"

akustischer Zweig :

2 ~ ii_ azf 2 OO0k v v v Y e
¥ -wi(q) = 2f (M1 + MZ) 2 oty 1 10 05 00 05 10 15 20
5 20y ~ O 2 _ 2 2 ga/m
: w=(q) =S5 a7 =5 q
3
3
=

Schallgeschwindigkeit? 11
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5.2.4 Gitterschwingungen — 3D Fall

Gitterschwingungen — dreidimensionaler Fall

_ einatomige Basis r’-atomige Basis

akustische
Phononen

optische
Phononen

Beipiele

homogenes Gleichungssystem der Ordnung: Dimension - r’

D = Dimension, ' = Zahl der Atome in Basis

1 longitudinaler Zweig: u || q
2 transversale Zweige: u 1L q

(keine)

Al, fcc-Gitter, ' = 1

3 akustische Dispersionszweige

3

0

1 LA Zweig
2 TA Zweige

(r' — 1) LO Zweige ,
2(r' — 1) TO Zweige 3r —3

Si, Diamantstruktur, v’ = 2

3

3 akustische und 3 optische
Dispersionszweige

12
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Aluminium (einatomige Basis)

Angabe von w(q) in
bestimmte Richtungen im
g-Raum

=>» keine optischen Zweige

» Ublicherweise ist Vjong > Vtrans

» Dispersionsrelation ist periodisch:
w(q) = w(q + G)

» Zeitumkehrsymmetrie:
w(q) = w(—q)

=» Beschriankung auf einen Oktanden
der 1. Brillouin-Zone maéglich

o (10" 1/s)

X [110]

~J

13
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Silizium (zweiatomige Basis)

— Si besitzt Diamantstruktur mit
zweiatomiger Basis

— wir erwarten 3 akustische und
3 optische Dispersionszweige

— Zweige w,-(q) kdnnen entartet
sein:
=>» in [100] und [111]
Richtung nur 4 Zweige

15

® (1012 1/s)

—
o

O

1

0.0

I

P.E. Van Camp et al., Phys. Rev. B31, 4089 (1985).

14
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* Frage: Sind alle Wellenzahlen q in der Dispersionsrelation w(q) erlaubt?

 Antwort: Nein! ~
. . Q10+ + optischer Zweig
da FK endliche Ausdehnung hat, sind wegen a_ N
Randbedingungen nur bestimmt g-Werte moglich N | '
gune q & S 08F J2f/M;, -
S~
(nur fur unendlich ausgedehnten FK liegen g-Werte dicht) ‘_—'_I 1. Brillouin-Zone
i
S 06 2 -
- My > M,
* Frage: Wie viele mogliche g-Werte gibt es pro Intervall o 04T .
im - und w-Raum? ~
3 0.2+ akustischer Zweig 1
=» Zustandsdichten Z(q) und D (w) 0.0k
-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

ga/m
Wichtig: Endliche Abmessung L eines FK fuhrt zu endlicher Zahl von méglichen Wellenzahlen g

Analog zu klassischer Mechanik: System aus N schwingenden Massen besitzt nur 3N Eigenfrequenzen

15
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5.3.1 Randbedingungen

i. eindimensionaler Fall, periodische Randbedingungen

e v
ONWWOMNNOMNNNN s OWWVWOMNNVOMVNO eindimensionale Kette mit N Atomen
f | (kann zu Kreis geschlossen werden
=>» periodische Randbedingungen)
X0=0 x; X2 X3 XNy-3 Xn-2 Xy-1 Xy = Na

Klassische Mechanik: fliir 1D-System aus N schwingenden Massen erwarten wir N Schwingungsmoden

— periodischen Randbedingungen: U, = Uy N U, = Auslenkung des n-ten Atoms aus seiner Ruhelage

— Lésungsansatz fur Gitterschwingung: u,, = Ael(dna—0t) — geilaRy—wb) (Gittervektoren R, = na)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

Randbedingung: u, = Ael@Rn=00) =4 . = Ael(dRn—wt) piqNa
> eldVe =1 21T 21T

- Naq =p-2m mitp = ganze Zahl 2> I=P Ng =P T

s a L

Gittervektor \

reziproker Gittervektor

www.wmi.badw.de
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5.3.1 Randbedingungen

. _ 21 _ 2T
 Beschrankung auf 1. BZ: 9=P Ng =P 7
T T T 2T T N N ,
——<qg<+— oder ——<p-—<+— oder ——=—<p<+— (erlaubte g-Werte in 1. BZ)
a a a Na a 2 2

=» N mogliche Wellenzahlen bzw. Schwingungsmoden bei N schwingenden Atomen

Hinweis: Das < Zeichen taucht auf, da wir am Zonenrand fiir ¢ = +m/a stehende Wellen erhalten, so dass die Losungen fir g = +m/a
identisch sind. Fur alle anderen Werte von g sind +q anhand der Ausbreitungsrichtung unterscheidbar.

e Zustandsdichte (1D):

—1/a 2nt/L 0 +m/a

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

Zahl der Schwingungsmoden pro Volumen im 1D g-Raum

Zahl der Zustande N Na L

Volumen im g — Raum - 2n/a T2 2m

Z(q) =

www.wmi.badw.de

=» jeder Zustand nimmt im 1D g-Raum das Volumen ZTH ein
17
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5.3.1 Randbedingungen

ii. dreidimensionaler Fall, einatomige Basis, periodische Randbedingungen

* Annahmen:
» Kristall mit Seitenlangen Nyaq, N,a,, N;a;  (a;,a,,a; = primitive Gittervektoren)
» Zahl der Gitterpunkte: N; - N, - N3 = N (= Zahl der Atome bei einatomiger Basis)

» einatomige Basis (Atompositionen = Gitterpunkte)

— periodische Randbedingungen: u(R) =u(R+N; a;) i =123
— Losungsansatz fir Gitterschwingung: u, = Ae!(@R -0 (Gittervektoren R)
— Einsetzen ergibt: u(R + N; a;) = Ae!@R gl'@aiNi o=t — y(R) et d2i Vi

> elqailNi =1
2> q-a; N; =p; - 2m miti = 1,2,3 und p; = ganzzahlig

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

da N;a; ein Gittervektor ist, muss q ein reziproker Gittervektor sein

= q = hb; + kb, + fb;  mit b4, by, b3 = primitive reziproke Gittervektoren

www.wmi.badw.de
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5.3.1 Randbedingungen

— esgilt: q-ayN; =p;-2m q = hb; + kb, + £b; a; - by = 2mdy;
_n P P
- h_Nl’ k_NZ { N3

p p p
— fiar die erlaubten Wellenvektoren erhalten wir damit: q-= —1b1 + —zbz + —3b3

Ny N, N3

 Beschrankung auf 1. BZ:

|b;| |b; | |b; |

<l|lg|l <+ oder -— b N Ni
y S=T 2

> oder —7<pis+?

P1
N1| |

=» N = N; - N, - N3 mogliche Wellenzahlen bzw. Schwingungsmoden bei N = N, - N, - N3 schwingenden Atomen

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

« dreidimensionales Gitter mit 1’'-atomiger Basis:

In einem dreidimensionalen Gitter mit einer aus r’ Atomen bestehenden Basis sind 37" - N; - N, -

N; = 3r’ - N Schwingungsmoden maoglich. Dies entspricht genau r = 3r’ Dispersionszweigen mit N
Schwingungsmoden pro Dispersionszweig.

www.wmi.badw.de
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2m)  _ @n)?

— Volumen der 1. BZ: Ogy =

= — Vws = a1 - (@, X az) = Volumen der Wigner-Seitz-Zelle
a;-(az xaz) Vs

§ — inder 1. BZliegen genau N = N, - N, - N3 mogliche Wellenzahlen bzw. Schwingungsmoden
;
;3 e Zustandsdichte (3D): dy
< ® © ¢ ¢ 0 0 0 o ® © ¢ 0 0 0 0 o
5 EEEEEREEEREEEEEEEEEXX
2 Zahl der Schwingungsmoden pro Volumen im 3D g-Raum 6 6 6 6 6 6 6 6 6 6 6666 6 6 6o T
8 o000 00 0 0 0 © 000 0 0 0 Oy Zn/L}’
g N N - Vws |4 0000000 ¢o00000 000
'_;:>_' Z(q) =QBZ — (27.[)3 — (271.)3 ® © ¢ © 0 © 0 o ® © © 6 ¢ ¢ 0 o
g ® o o ® @ ¢ ¢ ¢ 0 0 o qx
3  Zustandsdichte (2D): © oo ©e 000000
g e o o © @ 0o 0 0 0 0 o
. ) ) o 00 00 0 0 o
Zahl der Schwingungsmoden pro Volumen im 2D g-Raum . ® o R U PEA 1
N  N-Ays A — e 2m/Ly

Z(q) = 05y = (2m)2 ~ (2m)2 Fliche eines einzelnen Zustandes

(2m)?* _ (2m)?
LyL, A

im g-Raum:

www.wmi.badw.de
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<%= 5.3.3 Zustandsdichte im w-Raum

e allgemeine Vorbemerkung:

— bei der Diskussion zahlreicher Phdnomene tauchen Summen der Form z Flw,(q)] auf
qr

— mit der Zustandsdichte im g-Raum kénnen wir die Summe Uber die grolRe Zahl der N Schwingungsmoden in
eine Integration Uber die 1. BZ tberfiihren

z Flw,(q)] = z j d3q 7(q) Flw,.(q)] Beispiel: fur Flw,(q)] = hwr(g) erhaltfen wir die
T 187 Gesamtenergie der Gitterschwingungen
1.

(ist immer moglich, wenn die Zustande im g-Raum dicht liegen)

— héaufig mochte man die Integration liber alle q-Zustande in eine Integration (iber ihre Frequenzen w(q)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
o]
ﬁ

uberfihren
Wmax
> Flos@l =) [ g 2@ Floy@] = | doD@) F(@)
qr r 1.BZ Wmin
‘g =)  D(w) = z J d3q Z(q) 6(w — wr(‘l)) Zustandsdichte im Frequenzraum
2
s T 1BZ

21
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Veranschaulichung der Bedeutung der Zustandsdichte im Frequenzraum anhand von 1D Dispersionsrelation w(q)

— konstante Zustandsdichte Z(q) = L/2m im g- w
Raum ubersetzt sich durch nichtlineare ®max
Dispersionsrelation w(q) in Zustandsdichte D(w)

D(w) # const. grofs

Z(q)dq = D(w)dw

D(w)
Erhaltung der Zahl der Zustinde klein
“max @min [T
N = f d3q Z(q) = j dw D(w)
1.BZ Wmin

— D(w) ist dort groR, wo w(q) flach verlauft und umgekehrt

-

22



5.3.3 Zustandsdichte im w-Raum

* Herleitung des Zusammenhangs zwischen D(w) und Z(q) liber die Dispersionsrelation w(q)

— Annahme: nur ein Dispersionszweig w(q)

— Bestimmung der Zahl der Schwingungszustande in Frequenzintervall [w, w + Aw]
- Integration des g-Raums zwischen Flachen gleicher Frequenz
—> Multiplikation mit Zustandsdichte Z(q) des g-Raumes

g q = const
w(@)+Aw(q)
% dw D(w) = D(w)Aw \
w(q)
é q(w+Aw) 3 v q(w+Aw) 3 ° q,
E = YA d = d ® ™
- | r@di-gm | e

q(w) q(w) o :\ erlaubte
. q(0+Aw) ° °° Zustdnde
3
;;“_ - D(w)Aw = (2n)? dgq die Form der Flache w(q) = const. wird durch
£ q(w) Dispersionsrelation bestimmt: einfachster Fall w(q) = v |q]|
§ =>» Kugeloberfliche

23
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5.3.3 Zustandsdichte im w-Raum

qy
o0 +A0) q = const
D(w)A 43 w + Aw = const
w)AwW =
e q \\j
8 w
§ : ° qx w = const
= — fir die Integration benutzen wir o dS,
2 . :\ erlaubte
> d3q/=vd5q dCIL\ ) *®  Zustinde
é Flachenelement der Abstand der Flache w(q) + Aw(q)
2 Fliche w(q) = const. von der Fliche w(q) = const.
it Aw = |dw/dq,| dq, erhalten wir: d3g =dS, d 45q A
£ — mitAw = |dw/dq, | dq, erhalten wir: q= q, = )
2 1 |[dw/dq,|
E — Einsetzen ergibt Zustandsdichte D (w):
© / Oberfliche der > hohe Zustandsdichte fir die
dsS w(q) = const. Flache Frequenzen, bei denen Gruppen-

P D(w) = (21)3 j ldw/dq, | geschwindigkeit |[dw/dq, | klein ist
-é / w=const +
= \ gibt an, wie schnell sich w mit g dndert » VanHove Slngularlt?t: -
;- Zustandsdichte im - Gruppengeschwindigkeit |dw/dq,| = 0 =» Singularitat
2 q-Raum —> Breite der Flache im g-Raum

24



5.3.3 Zustandsdichte im w-Raum

f ds,
(2m)3 ldw/dq,|

w=const

e Beispiel: 3D isotropes Medium mit einatomiger Basis D(w) =

— drei akustische Dispersionszweige mit linearer Dispersion: w;, = v,q bzw. wt = v1q

=> Fliche konstanter Frequenz ist Kugeloberfliche: Oberflichenintegral ergibt 4mq?

V¢ V

2n? vy 2m? v}

— Zustandsdichte fiir jeden Zweig: D;(w) =

2172 3

_ o V (1 2 .
— gesamte 3D Zustandsdichte: DBDP) (@) = Sl W
VL VUt

2D und 1D Systeme

A dL A A w A [1 1
D@D (y) = f 1 @),y 249_4 @ @D);,y 1
(2n)? dojdq,] P (@) 2 B =g et )

w=const
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L dF, L2 L2 L 2
DD () = J d pad L2 _ L2 o oam . _ L2 4
(2m)? l[dw/dq, | (@) 2mv;  2mvy; @ (@) 2T v,

w=const
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Zusammenfassung: Teil 11, 08.12.2020/1

* longitudinale Schwingungen: 1D-System, zweiatomige Basis
2>1-r"=2nurNN-WW-m—-n=p=1

2 2

u 0
Zn +f Qup—vp —vp-1) =0 M,

V.
9t Zn +f Qup—up —Upy) =0

My ot

Losung: ()2 :f< 1 +i> -t
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2 1/2

1 1 4 qa . . .

— 4+ ) = sin? (_ ) Dispersionsrelation
M, M,)] MM, 2

zwei Losungszweige (+):

Grenzfdlle: (i) akustischer Zweig, (ii) optischer Zweig
* Rand der Brillouin-Zone, g = /a: . .

o- ()= Jimr 0 @)=

e Zentrum der Brillouin-Zone, langwelliger Grenzfall, ¢ — 0:

1 1
wi(q - 0) sz(M—1+M—2>—v52q2

LT e e = —— o T T
T 1 I ] T

L ¥ optischer Zweig
/\/
P V2f/M> -

1. Brillouin-Zone
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Zusammenfassung: Teil 11, 08.11.2020/2

* Amplitudenverhidiltnis fiir q — 0

A1(0)/\/ M __M fir o -> gegenphasiges Schwingen: A1(0)/\/ M —1 fir w - Schwingen in-Phase:
Az(0)/{M; M, " optischer Zweig A5(0)//M; - akustischer Zweig

 Zahl r der Phononenzweige fiir 3D-Festkérper mit r'-atomiger Basis: 1 = 371’

- einatomige Basis: r' = 1 mehratomige Basis: ' > 1

akustische 1 longitud. Zweig: ull q
Phononen 2 transv. Zweige: u Ll q

optische (keine)

1 LA Zwei
3 g

2 TA Zweige 3

0 (r' — 1) LO Zweige 37r'-3

Phononen 2(r' — 1) TO Zweige
. transyersal akustisch
 Schwingungstypen: — .
longitudinal akustisch / = 3 \ : /'/ ,
i — > p ‘_ = ‘_ ‘_ O 1 : It ™y .'7 i & Y ‘s Fe. 8
OMINOWT OB MNWDMWWOMWWSIWWEIMW O @VEWO \\ /
transversal optisch O
longitudinal optisch —0 _—
— > + — » =
G S ST ST O I NPT T P 3 pl N\ "Ta 4@

 Zustandsdichte im g-Raum
reale Festkorper haben endliche Ausdehnung L

=>» Randbedingungen

=>» Auswahl von bestimmten Wellenvektoren q

= insgesamt 37’ N = r - N Schwingungsmoden

(N,r',r = Zahl der Gitterzellen, Basisatome, Phononen-Zweige)
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» Zustandsdichte im q-Raum: 1D-Zustandsdichte:  7(q) = = —HHH A
-mfa 27t o +fa
( Z) .
2D-Zustandsdichte: 7 (q) = Zn0)? secsecssetorarenee L
T cececcssfececaans oY
3D-Zustandsdichte: Z(q) = 2 )3 ceeees ceeeeean
T ceeeen ceeecenas

« Zustandsdichte im w - Raum

(1))
O,
D(ay
grofi

> D@ =) | d*47(@ 6w @)
p 1.BZ

Beispiel: nur ein Dispersionszweig (r = 1)

iberfiihren von ¥, — [ d®q - [ do: EF[wr(q)] =2 fl d%q 2(@)Flo @) = f "™ 4o F(0)D ()
r.q r :

Wmin

i d3q =dSgdq, =

ein A A d

w(@+Aw(Q) p Ao = s, ( ﬂ) )
O | s D(w)dw = D(w)Aw = W j d3q dw
. 27/ Yo wlQ) a(w)

konstante Zustandsdichte im g-Raum wird durch vV ds,

nichtlineare w(q)-Relation in D(w) Ubersetzt D(w) = —j =P

(q) ( ) (27-[)3 w=const |d(l)/qu_|

* isotropes Medium mit einatomiger Basis
(drei akustische Zweige: 1LA + 2TA, Annahme linearer Dispersion wy, = v..q; @t = V1q)

|74 1 2 A (1 1 L 2
D(BD)(w) =—|(=5+= w2 D(ZD)(G)) =—(S5+= wl D(lD)(w) =" 0
2me \v; vy 2w \vi{ vj 2m vy,
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