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Ders #23

Fononlar: 1-B Lineer Atom Zinciri

Kat titresimlerinin atomik bir tanimlamasi. Bu, siire¢ modelleri olan Einstein ve
Debye’ninkilerden daha gergekei bir tanimlama olacaktir. Debye modeli diisiik T (T kanunu) ve
yiiksek T’de 1yi ¢alisir ama orta T’de o kadar iyi degildir.

1B’daki atom lineer zinciri k kuvvet sabitli harmonik yaylarla bagli; atomlar (n-2), (n—1), n,
(n+1), (n+2), .... olarak isaretlenir.

Orgii konumlar1 veya atomlarin zincir boyunca denge konumlari, a drgii araligi olmak iizere, (n—
1)a, na, (n+1)a, ... olarak isaretlenir.

N zincirdeki toplam atom sayis1

Xn n’inci atomun denge konumundan anlik yer degistirmesi

t = t;’de Orgli boyunca konuma kars1 x(na,t) grafigi, katinin kollektif bir titresim modunu, bir
fonon’u temsil eder

yer degistirme
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% =16a orgl konumu

boylamsal fonon — hareket yoniine (tepe) paralel yer degistirmeler, enine fonon — hareket yoniine
dik yer degistirmeler.

Birgok A’l1 fononlar desteklenebilir.
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1 = 2a fiziksel olarak anlamli, en kisa dalga boyudur; siirekli modelde 1’nin kisaligina sinir
yoktur.

dalga vektori biiyukligi k = 2771 =q
[Fononlarin degil fotonlarin dalga vektorii ve kuvvet sabiti i¢in £’ y1 muhafaza edin]
AMAC: A ve q’nun izin verilen degerlerini saptamak istiyoruz ancak fononlar,
V= % 2nv=m =cq (fotonlar)

oldugu fotonlara benzemezler.

PROBLEM: fononlar i¢in, genelde

® #cq

olup ozellikle biiylik q (kisa dalgaboyu)’da o ile q dogrusal degismez.
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DISPERSIYON BAGINTISI

AMAC: fononlar i¢in q’nun izin verilen degerlerini ve w ile q arasindaki bagintiy1 bulun.

Fonon agagidaki gibi tanimlanir

tamsay1 : konum sayisi

x(na,t)= A cm{z—fwﬂﬁl J= Acos{gna — ot )

orgii aralig
Sabit faz noktas1 n(t)a=—  gore hareket eder, boylece faz hizi w/q’dur.
q

Orgiideki n.nci atom i¢in hareket esitligi

d*x(na.t)

5 m= atom kiitlesi
dt

f=ma=m

Harmonik potansiyel i¢in atomlar arasindaki kuvvet

NOT: [Bu k, kuvvet sabitidir,
dalga vektori degil]

Sadece en yakin komsu etkilesimlerini dahil ederek n’inci atoma etkiyen kuvvet

f=-kAx Hooke kanunu kuvveti

f = _'i:(xﬂ: _xn+1]+ _k{xn - xﬂ—]}
=Kyt hﬂ—l —2.’0:"

Boylece
d*x(na.t)
m———s—=kxp 43 +hxy_) — 2kx,
dt
2
m? coslf;r;a mt]=kms{qm+qu—m]+kms[qm—qa—mt)
t

—2kcos(gna—at)

ot {22

—ma? cos(gna — wt) = 2k cos( gna — wt)cos(ga) — 2k cos(gna — or)
= 2k cos( gna — ot )[ cos(ga)—1]
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—mo’ = 2kcos(qa) -2k
. 2k

o° ==—[1-cos(qa)]
m

- 112
W = {ﬁ (1-cos qa)}
m

DISPERSIYON BAGINTISI (q’ya karst »)

a’NUN iZiN VERILEN DEGERLERI

uzun zincir-N ¢ok biiyilik-zincir uglari, kollektif modlar1 bozar — uglarla ilgili kaygilanmayin —
onlar1 birlestirin (periyodik sinir kosulu) zira matematik elveriglidir

x(nal) =x(na+ Na1
q’nun izin verilen degerleri, bu sinir kosulundan gelecektir
cos{qna — mt) = cos(gqna — wt + gNa)
Bu, bir ¢evrim i¢in veya daha sonraki tam sayili ¢evimler i¢in dogru olacaktir — 1 ¢evrim = 2n

boylece

gNa=p2n p=12...N olmak iizere

2m
g = n—
18=p

ga’nin izin verilen degerleri, ~0’dan 21’ye kadar neredeyse siirekli olarak degisir zira N ¢ok
biiytiktiir.
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egri gergekte @’nin N degerleridir
ama bu degerler ¢ok yakin olarak
- konumlanmigtir

g WA
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a’nin N degerleri
ga q g 3

DISPERSIYON EGRISI genellikle qa = -n’den +n’ye kadar grafige gecirilir.

W= [kQ':qa

Akustik

=t

aa®
|‘ T'nci Brillouin bolgesi

ga — 0 (¢ok uzun ) iken w’nun siniri

{nﬂ}z +... ga — 0 oldugunda 1

2

Kk 1/2
= (—J |q,-;;| kiigiik |q|’da qa’da lineer|g],
m
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Kiiciik (q)’da akustik dalgalarimiz var: ®, q’da lineer oldugunda, ®/q ses hizidir.

®/q = ¢ oldugu 151k dalgasina benzer. Tiim ®’lar ayn1 hiza sahiptir. Bir seri ®’lardan olusan
bozulma,orgiide dagilmadan hareket eder.

Kisa A (qa = m)’da, dalgaboyu orgii araligi ile kiyaslanabilir olur ve ®’nin q ile lineer degisimi
bozulur. Buna dispersiyon diyoruz , zira bir seri ®’dan olusan bozunma, 6rgii i¢inde ilerlerken
dagilir.

gqa=m’de
ET“ a=T bu nedenle A=2a-fiziksel olarak gerg¢ek en kiigiik dalgaboyudur
B 1/2 P i
2k k
—_ — _ - 2 _
@ Lom 1 CDS{M]} [\ - ] (ga=m, cosm=-1)

c=w (q)/q, q’dan bagimsiz degildir.

DEBYE MODELI iLE KIYASLAMA

Debye modelinde, ® o« A™" “dir. Debye modeli, diisiik T’de miikemmel sonuglar vermistir  (Cy o
T%). Diisiik T’de sadece diisiik—»’l1 fononlar uyarilir. Dispersiyon egrisine gore o o« q olan
diisiik frekans araligindadir, bu nedenle Debye modelinin yarar1 beklenir. Daha yiiksek T’de,
Debye modeli o kadar iyi degildir zira dispersiyon egrisi, ® # sabitxq formundadir.

1B’LU DIATOMIK MOLEKUL ZINCIRI

Zincirde iki farkli atomun bulunmasi, akustik fononlara ilaveten optik fononlar1 dogurur. k
kuvvet sabiti ile harmonik olarak etkilesen m; ve m; kiitleli atomlarin ardisik yer aldig1 1B’lu
zinciri diistinin.
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birim hiicre

Xp= n’nci my atomunun yer degistirmesi
Vn = n’nci mp atomunun yer degistirmesi
AMAC: diatomik molekiil zinciri i¢in dispersiyon bagintisini bulunuz

n’nci m; atomuna etkiyen kuvvet
f= _k(};r. - F'rn] + _k{};r. - F'rn—l) = k}"r. + k."’rrl—l - :k-xn

Hareket esitligi

d’x
my qﬂ :k{}'n T Va1 _E-I-n]
di-

n’nci mp atomu igin

f==k [.1"“ ~ A+l ] +—k [.1"” — Xy ) = ko + kg, — 2k,
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Simdi x,(t) ve yy(t) i¢in asagidaki oneriyi diisiiniin:

il gra—aor)
x, = Ae (g :

_ p.ilgna—cor)
- = Be

M

Bu, cos’li kullanmaktan daha kolay olan cos ve sin’in spesifik lineer bir kombinasyonudur.

Hareket esitliklerine x, ve y, nin deneme formlarini yerlestirerek

k(L+e749) g+ (mjml - Ek} A=0

klL+ er‘f""l:]:'l + [:m:mg - Ek}b’ =0

Eger A ve B katsayilarinin determinanti = 0 ise 6nemli ¢6ziim ortaya ¢ikar

i . -l
2 1 1) 1 1

W=k —+ 1Tkl —+—5+ cosga |

l_ my My my m3y |

— c¢oziimler AKUSTIK FONONLAR
+ c¢dziimler OPTIK FONONLAR
qa’nin izin verilen degerleri -n’den n’ye degisir  ( veya ~0’dan 27’ye)

AKUSTIK MODLAR- DIATOMIK ZINCIR ( - ¢8ziim)

ga=0’da ®=0

2k , ~
qa=m’'de  w=| — (m, >m, )
m, ' :
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Birim hiicre ici hareketler oimaksizin olasi En Yiiksek Frekans

Akustik modlarda, her bir birim hiicredeki iki atom ayn1 fazda hareket eder. ga = p’de her iki
atom ayni1 fazda hareket eder, ancak faz bir birim hiicreden bir sonraki birim hiicreye degisir.

OPTIK MODLAR — DIATOMIK ZINCIR (+ ¢éziim)

r 1 1 112
qa=0da = 2k(—+—):|
m m

g 2k JHZ

ga=m’de w=| —
\ 1,
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(2k/my) 12
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ga = 0’da @N(MMMMMO
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Her bir birim hiicredeki atomlar ayni fazda hareket etmezler ancak her bir
hiicredeki fazlar esdegerdir.

ga = m'de OMMOMMN\O
- E— —_— - -— =

|

Her bir hiicredeki atomlar ayn1 fazda degildir ve faz hiicreden hiicreye degisir

Optik fononlar — birim hiicredeki 2 farkli atomun ayn1 fazda olmayan hareketi, dis bir osilasyon
yapan elektrik alani ile baglanabilen, dinamik osilasyon yapan bir dipol momenti olusturur —
optik titresimler IR aktifdir. Isik i¢in dispersiyon egrisinin[v = ck/2xn] optik dispersiyon egrisini

kestigi noktadaki frekansta absorbe ederler. Bu 6zel noktada 151k frekansi ve titresim frekansi
cakisir ve keza 151k dalgaboyu ve titresim dalgaboyu da ¢akisir! Bu nedenle IR 15181 kristale
girdiginde ve titresimi uyardiginda, titresim 1sikla birlikte IR 15181 hizinda kristalde ilerler! Ancak
151k dispersiyon egrisi ile uyusmayan diger dalgaboylarinda termal olarak uyarilmis optik
fononlar kristal i¢erisinde ilerlemezler.
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Fotonlar igin ¢ = 3° 10'° cm/s ve fononlar igin ¢ = 3¢ 10° cm/s oldugundan, foton dispersiyon

egrisi, fonon dispersiyon egrisini qa = 0’da keser.

Reststrahlen Absorbsiyonu

Csl 63 cm ! GaAs 263 cm !
KBr 114 cm™! LiH 588 cm !
NaCl 164 cm™! SiC 800 cm!

Bunlar qa = 0’da + ¢6ziim i¢in hesaplanan absorbsiyon frekanslaridir.

3B KATI ORGULER

1 atom/birim hiicre — 3 akustik mod brans1 — 1 boylamsal ve 2, yer degistirmenin dalga yoniine

dik oldugu enine. Tiim kristallerin 3 akustik dal1 vardir.

2 atom/birim hiicre — 3 akustik mod ve 1’1 boylamsal ve 2’si enine 3 optik mod.

Her fonon bransiin N izin verilen dalga vektorii vardir.
3N toplam akustik fonon modu, 3N toplam optik fonon modu

Eger birim hiicre basina n atom ise, o halde (3n —3) optik fonon bransi.

3n toplam serbestlik derecesi, 3’1 akustik fonon olan.



