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Fonony

W sieci rzeczywistej atomy nie majg ustalonych polozen lecz drgaja.
W strukturze periodycznej, drgania maja charakter falowy z czescia
przestrzenng i czasowa:

u(r,t) = u, exp(iker) exp(-iomt)
Gdzie k = 27/A ;
ho reprezentuje kwant energii drgan.

® VS. k — relacja dyspersji

Potraktujemy drgajace atomy jak oscylatory harmoniczne.



Fonony — lancuch liniowy monoatomowy

® @ R a4 ® @
a

Linear crystal lattice

a — wektor bazowy prymitywnej sieci krystalicznej lancucha monoatomowego
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B— wektor bazowy sieci odwrotnej o dlugosci 27/a

Wychylenie z polozenia rownowagi n-tego atomu jest opisywane rownaniem fali plaskiej:

integer : site #

5 |
x(na,t)= A c(m(%na — mt) = Acus(qna - U)t)

lattice spacing

gdzie g = 2m/A — liczba falowa, A — amplituda fali



Fonony — lancuch liniowy monoatomowy

dz.,t:(na,f)
dt?

Rownanie ruchu n-tego atomu: f = ma = m

Ruch harmoniczny: f=-kAx

Sila, ktora dziala na n-ty atom ze strony najblizszych sasiadow:

f= _k(-”‘:n — An+l ) + _k(-rn - -rn—l)
= kx,, 11 + kx,,_1 — 2kx,,
liczba calkowita

2
d~x(na,t) o
m = kx, 1+ kx,_ —2kx, x(na,t) = Acm[Tnu — ot Jz Acos(gna — )

drz

stala sieci

2 —
m d COS((}.‘;H mr) = kCOS(Q’Hﬂ Tqga-— wr) + kCUS(QJm —qga-— a}t)
dt

—2k cos(gna — t)



Fonony — lancuch liniowy monoatomowy

vt el 52

—mew? Cos(qna - wr) =2k Cos(qna — wr)cos(qa) -2k cos(qna — a}r)
=2k cos(qna — wr)[cos(qa) — 1]

-mm” = 2kcos(qa) — 2k W = &[1 —cos(qa)]
m

W efekcie relacja dyspersji jest postaci:

2 k(1- a .
(1)(q):\/ ( };0sqa)22 ﬁ‘sm(%qaﬂ




Fonony — lancuch liniowy monoatomowy

Dozwolone wartosci q:
q 5 0 o
Dtugi tancuch — N b. duze — laczymy konce O O
(periodyczne warunki brzegowe) 0 O
O O
O 2
N

X(na,t) = X(na + Na.t)

Stad:
cos(gna — t) = cos(gna — mt + qNa)

gNa=p2nt  gdzie p=1.2,....N

27
qa = p—

Dozwolone wartosci (a zmieniaja sie od 0 do 27, prawie w sposob ciagly, bo N jest duze.



Fono ny _ wykres nie jest linia
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Fonony — lancuch liniowy monoatomowy

a) W granicy, gdy ga — 0 (bardzo duze 1.):

ok 1/2 : k2
w:[—(l—cosqa)} — cosqa;l——(qa)2+... —> wz(—) ‘qa|
n 2 m

w=(k/m) "ga
Taka zaleznos$é¢ w~q, jest typowa dla fali akustycznej, \ ;
stad nazwa fonony akustyczne. :

(predkosé dzwieku v = w/q)
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Fonony — lancuch liniowy dwa atomy w bazie
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Oprocz galezi akustycznej pojawia sie galaz optyczna. Nazwa wywodzi sie z
oddzialywania te] galezi z fala elektromagnetyczng. Fonony optyczne moga braé
udzial w absorpcji swiatla w podczerwieni oraz w rozpraszaniu Ramana. Ponadto
kazda z nich moze by¢ falg poprzeczng badz podluzng. Zatem razem moga sie
propagowac 4 rézne fale poprzeczne.



Fonony — lancuch liniowy dwa atomy w bazie

Zalézmy, ze mamy | komorek, w kazdej dwa atomy: M, i M,

M, M,
. a -
Vi1 u; U] Uj+1
d2u1 .
MlF = C('Uf_l — 2u; + 1'.?1) U = Hkﬂi{kfﬂ_m}?
d?v oy oi(kla—wt)
M> F7 = C(wy — 2v + w41) Up = Uk€ .

Podstawiamy te rozwigzania do rownan ruchu:

—w*Myuy, = —2Cuy, + Cui(1 + exp(—ika)),
—w? Myvy, = Cug(1 + exp(ika)) — 2Cvy.



Fonony — lancuch liniowy dwa atomy w bazie

—w?Myuy = —2Cu; + Cuy(1 + exp(—ika)),
—w? Myvy, = Cug(1 + exp(ika)) — 2Cuy..

Zapisujemy w postaci macierzowej:

Uk

{ wM, —2C  C(1 —I—EI-[p{—t'ka}}] [uk] .
C(1 + exp(ika)) w2 My — 2C -

To rownanie jest spelnione, jesli wyznacznik macierzy jest rowny 0:

M Mow* — 2C(M; + Ms)w® + 2C*(1 — cos(ka)) = 0.

Dla kazdego k sa dwa mody: akustyczny i optyczny.



Fonony — lancuch liniowy dwa atomy w bazie

12

0.8 /—\
My

06 M 14 http://lampx.tugraz.at/~hadley/ss1/ph
A ka —000  onons/1d/1d2m.php

ka
Z ré6wnania ¥ wynika:

w, C(+exp(—ika)) 20— w?Mp

Uk 2C —w?M;  C(1+ exp(ika))

Dla ka = 0, stosunek amplitud modu akustycznego % ~ 1 (dla tego modu w = 0) —atomy
k

drgaja w fazie. Dla modu optycznego % ~ — % - atomy drgajg w przeciwnych fazach.
k 1



Fonony w sieci trojwymiarowej
Trzeba wprowadzi¢ warunki brzegowe Borna -Karmana

tancuch jednowymiarowy: N komoérek =—=> N stopni swobody (1 gataz akustyczna)

N komorek z bazg 2 atomowag —
2N drgan wiasnych (jedna gatgz akustyczna i jedna optyczna)

Siec tréjwymiarowa:
N komorek, krysztat jednoatomowy - 3N stopni swobody
3 gatezie fononow (wszystkie akustyczne)
1l
1 gatgz fononow akustycznych podtuznych LA.
- 2 gatezie fononow akustycznych poprzecznych TA (czasami zdegenerowane)
Rozne nachylenia krzywej dyspersji dla g—0 (predkos$¢ dzwieku).

Siec trojwymiarowa z baza, np. baza dwuatomowa - 6N stopni swobody
- 3 gatezie akustyczne (LA+2xTA) i 3 optyczne (LO+2xTO)

W ogolnym przypadku dla s atomow w bazie:
3 gatezie akustyczne i 3(s-1) gatezi optycznych.  (3s=3+3(s-1))

TO - majg moment dipolowy - sprzegajq sie z promieniowaniem EM
LO - wnosza istotny wktad do polaryzacji osrodka (stata dielektryczna)



Sie¢ krystaliczna 3D i | strefa Brillouina

Relacja dyspersji dla fononow w Si

|
|
154 A | L3
2 o :
|
A X4 I35
| 3 IEE L|
|
=) E:
= 3
10 = X
= ! : Ly
7y A | =i
D = l |
= p )
3
s 5k I
X3 | 4 b
o As : L3
|
|
|
I A X b3 r A

Relacja Lyddane-Sachs-Tellera :

Vio 2 e-St
(—)

OO

W krysztalach kowalencyjnych ( Si, Ge,

diament) Vio = Vro-

/

I

Crystal Q0/910 (€st/€xc)?2
Si I I

GaAs 1.07 1.08

AlAs 1.12 1.11

BN 1.24 1.26
ZnSe 1.19 1.19
MgO 1.81 1.83

AgF .88 1.88




Fonony — sie¢ krystaliczna 3D

Fotony z fononami akustycznymi nie oddziatuja.
Na wykresie obok relacje dyspersji dla fotonu
przedstawia linia przerywana:

w=cCc-q
gdzie ¢ — predkos$¢ fazowa Swiatla.
Relacje dyspersji dla fotonu i fononow majg czes¢
wspolng tylko dla fononow optycznych.

Fotony oddzialuja z fononami poprzez AC
pole elektryczne fali elektromagnetycznej.
Poniewaz jest ona fala poprzeczna, to
fotony oddzialuja tylko z fononami TO

Frequency

: optical branch

photon

acoustic branch

Wave vector (g)

e g‘)eiq:

Co wiecej, oddzialywanie jest mozliwe, gdy atomy majq ladunek, czyli jesli
krysztaly maja charakter jonowy. Dlatego fonony optyczne w krysztalach
kowalencyjnych, ( Si, Ge, diament) nie sq aktywne w absorpcji w podczerwieni.



Analogia pomiedzy fotonami i fononami

Formalizm opisujacy fonony jest analogiczny do kwantowania pola
elektromagnetycznego.

fotony - stany wzbudzenia proézni

fonony - stany wzbudzenia krysztatu

Zamiast rozpatrywaé ogromne liczby oddziatujacych ze sobg atomow
wprowadzamy nieoddziatujgce kwaziczgstki — fonony.

Czesto spotyka sie opis wzbudzen fononowych w jezyku drugiej kwantyzacji.

Wykorzystuje sie wtedy operatory kreacji i anihilacji (a+, a) fononu o
okreslonym pedzie i enerqii.

Fonony sg bozonami - czyli podobnie jak fotony podlegajg statystyce opisane]
przez rozktad Bosego-Einsteina



PHONONS: SECOND QUANTIZATION OF
LATTICE VIBRATIONS

Analogy with the harmonic oscillator problem:

7
I i ' = _]- )
Problem: H EZm + ; Cy2

Solutions: ¢, = G.’ +—; )ﬁrm: M= Ia"E
V'm

n = number of quanta (0.1.2...)

* In each allowed mode of vibration with frequency o there are n(w)
quanta or phonons.

* What 1s the number of phonons at Temperature 77

Bose Einstein statistics

(n(w)) = L
exp g

-1



Oddzialywanie fali
elektromagnetycznej
Z materia.

The changes that are produced
by non-ionizing radiation leave
the atom or molecule intact. It
will then tend to settle back to
its lowest energy or "ground”
state in microseconds or less,
leaving no permanent changes

lonization disrupts an atom
and makes it a chemically
active ion. It may disrupt
the molecule in which the
atom resides, and that could
damage some process that
depends upon the integrity
of this molecule.

in the molecule. Particularly the X\-%y ; Sy
ionization
effects below room temperature h ionization [ Compton
thermal energy will tend to be Sntto
quickly erased by the thermal bl
agitation of the molecules. Longer
wavelength
_— X-ray
lonization energy 50eV Photoionization
— Ultraviolet “§~.  Electron jumps to higher
“’\NV‘ y v levels, but insufficient
2eV '+ energy to remove electrons.
T Visible '
AN\ ‘
0.5eV e o
Room temperature “T= Infrared
Molecular vibration
thermal energy 0.04 eV
24 ~ /y\/ contributes to heating.
. Molecular rotation and
wn
= &0001 i .\/ * torsion results in heating.
icrowaves A
Photon energies are much
0.00000009 eV less than the thermal
Radio frequencies ©€Nergy of a molecule.
Alternating polarization

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/

-

i of molecules can

contribute to heating.



