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Vibrace atomové mfize — fonony

Vibrace atomové miize — fonony

@ Vibrace atomové mfize — pojem z klasické fyziky. V pevnych latkach N vazanych
Castic ma 3(N — 1) stupid volnosti, Cemuz odpovida v harmonické aproximaci
3(N — 1) vibraénich modu. Pfi malych vychylkach kazdy méd maze byt vybuzen
libovolnou energii.

@ Fonon — pojem z kvantové mechaniky reprezentujici kvantové mechanicky
oscilator, ktery koresponduje s klasickym vibraénim médem (v pevné latce mame
3(N — 1) fonona). Celkovéa energie fonont nabyva diskrétnich hodnot.
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n, —obsazovaci ¢islo fononu 0, 1, 2, ...
@ Fonony jsou zodpovédné za mérné teplo (prispévek elektronl je zanedbatelny).

@ Prispévek do sumacnich pravidel je naopak zanedbatelny a je omezen
prispévkem od jader.
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Vibrace atomové mfize — fonony

@ V amorfnich (neusporadanych) latkach vSechny fonony jsou opticky aktivni (vice
¢i méneé), to znamena, Ze svétlo EM pole si mize vyménovat energii se systémem

(ménit obsazovaci &isla fonont) kazdého fononu (vibraéni médy jsou prakticky
lokalizované a hybnost fononu neni ostfe definovana).

@ V krystalickych latkach vétSina fonon( jsou opticky neaktivni, to znamena, ze
svétlo si nem(ize vyménovat energii se systémem na frekvenci téchto fonond. To
se muUze stat z ddvodu, Ze vinovy vektor svétla nekoresponduje s vinovym
vektorem fononu, nebo jel-li nulova pravdépodobnost excitace fononu (nulovy
maticovy element).

@ Ve skuteCnosti vSechny fonony jsou opticky aktivni skrze tzv. vicefononové
excitace, kdy soucet, nebo rozdil vinovych vektor( fononli odpovida vinovému
vektoru svétla.

@ Fonony, které maji nulovy dipélovy moment maji nenulovy kvadrupélovy moment
(Ramantv rozptyl). To ale neni linearni dielektricka odezva.
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Plosné centrované kubické krystaly s 1-2 atomy na elementarni buriku

fcc — face centered cubic

ajbk = 27T(5jk

@ Vlastnosti krystalu zavisi na tom kolik atomU obsahuje elementarni burika.
Elementarni burika je definovana Bravisovou mfizi (tfemi bazovymi vektory
ay =a/2(1,0,1),a, = a/2(1,1,0), a3 = a/2(0,1, 1))

@ Diky translacni symetrii vinové vektory fonon( patfi v reciprokém prostoru do prvni
Brillouinovy zény: by = 27 /a(1,—1,1), b, = 2w /a(1,1,—1), b3 = 27 /a(—1,1,1).

@ Vyznamné sméry a body symetrie: I" = (0,0,0), X = 7/a(0,2,0), L = 7/a(1,1,1),
W =7/a(1,2,0), K = 7 /a(3/2,3/2,0), U = /a(1/2,2,1/2).
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Krystal médi (Cu)

1 atom na elementarni buriku (prostorova grupa Fm3m)
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@ Frekvence fononU jsou jednotky THz, coz odpovida vinovym délkam svétla ve
stovkach pm.

@ Tedy vinovy vektor svétla je velice blizko po¢atku I" bodu.
@ Vsechny fononové vétve zalinaji v poCatku s nulovou energii (frekvenci).

@ Zadné fonony nelze pozorovat, i kdyby méd byla dielektrikem a ne kovem (optické
konstanty diverguji pro w — 0).
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Krystal germania (Ge)

2 stejné atomy na elementarni buriku posunuté o a/4(1,1,1) —
diamantova struktura (prostorova grupa Fd3m)
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@ Fonony maji Sest vétvi, tfi akustické a tfi optické.
@ Ve smérech nejvétsi symetrie transverzalni vétve jsou degenerované.
@ Optické vétve zalinaji v bodé T" na hodnoté cca 9 THz.

@ Opticky aktivni TO fonony mohou interagovat se svétlem, ale toto se v diamantové
struktufe nedéje, protoZze maticovy element je v ideélnim pfipadé nulovy.

@ TO fonon je aktivni pouze v pfipadé naruseni symetrie, napfiklad pfimési.
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Plo$né centrované kubické krystaly s

2 atomy na elementarni buriku

Krystal galium arsenidu (GaAs)

2 rGizné atomy na elementarni bufiku posunuté o a/4(1, 1,1) —
zinkové blejno (prostorova grupa F43m)
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@ Fonony maji velmi podobné spektrum jako v diamantové strukture.
@ Optické vétve LO a TO nejsou degenerované v bodé I.
@ TO fonony jsou opticky aktivni a Ize pouzit model harmonického oscilatoru.
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Krystal galium arsenidu (GaAs)

2 rGizné atomy na elementarni bufiku posunuté o a/4(1, 1,1) —
zinkové blejno (prostorova grupa F43m)
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Lorenzova komplexni rozSifovaci funkce
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vede ke klasickému Lorentzové modelu. Zahrnuje koneénou dobu excitace.
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Krystal galium arsenidu (GaAs)

2 rGizné atomy na elementarni bufiku posunuté o a/4(1, 1,1) —
zinkové blejno (prostorova grupa F43m)
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EW) =1+ [0(w —w) — 6(wr +w)] =14 Blwr —w) —

Gaussova komplexni rozsifovaci funkce

Blx) = _gn (ﬁ) —|—i\/217rB exp (-%) D(x) = exp(—x2)/0xexp(t2)dt

zahrnuje rozmazani hodnoty TO fononu.
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Krystal galium arsenidu (GaAs)

2 rGizné atomy na elementarni bufiku posunuté o a/4(1, 1,1) —
zinkové blejno (prostorova grupa F43m)
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W) =14 Bx[0(w —w) — 6w +w)] = 1 4 Blwr — w) — Blwr 4+ w)
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Ve skuteCnosti se uplatfuji oba rozsifovaci efekty. To vede ke konvoluci Lorenzovy a
Gaussovy distribuéni funkce

BV,p = BG,p *BLp = BL,p * Ba,p
kterému se fika Voigtova distribu¢ni funkce.
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Plo$né centrované kubické krystaly s 1—2 atomy na elementarni buriku

Krystal galium arsenidu (GaAs)

2 rGizné atomy na elementarni bufiku posunuté o a/4(1, 1,1) —
zinkové blejno (prostorova grupa F43m)
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W) =14 Bx[0(w —w) — 6w +w)] = 1 4 Blwr — w) — Blwr 4+ w)

Voigtovu komplexni roz$ifovaci funkci Ize spocitat pomoci Faddeevovy funkce

Blx) = \/T;BGWWC J:/;L;p/ 2) W) =1 / T ew(r),
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Tfi a vice atomu v kubické mfizi

Tti a vice atomu v kubické mfizi
Sestaveni klasickych rovnic k Castic:

~ loc

—pwxi(w, k) = qiE, (w,k) — kaXi(w, k) + kaiwx; (w, k) ,
~ loc N N
—pow X2 (w, k) = E; (w,k) — koXa(w, k) + kaiwxs (w, k) ,

~ loc

—,u,mwzitm (w, k) = guE,, (w,k) — KemXm(w, k) + KamiwX,(w, k) .

@ Problém se fesi v soustavé spojené s tézistém. Redukované hmotnosti:
mjni

i=1,2,....m k=m+1
m; + my J

1=

@ Nebude posledni ¢astice chybét ve vyjadreni susceptibility?
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Tfi a vice atomu v kubické mfizi

Tti a vice atomu v kubické mfizi
Sestaveni klasickych rovnic k Castic:

~ loc

— ,ulwzifl(w,k) =qE, (w,k) — kaXi(w, k) + Kalwx (w, k),

q
f,uzwzfcz (w, k) = @E; (w,k) — keaXz(w, k) + KapiwXs (w, k)

— mw F (w, k) = o (w, k) — Kem®m(w, k) + Kamiwn(w, k) .

@ Problém se fesi v soustavé spojené s tézistém. Redukované hmotnosti:

. = 7mjmk | — =
I P j=12,....m k=m+1
@ Nebude posledni ¢astice chybét ve vyjadreni susceptibility?
Pohyb posledni ¢astice x«(w, k) je linearni funkci x;(w, k) a diky redukovanym
hmotnostem to na feSeni vliv nema.
@ Zasadni je volba lokalniho pole ve vztahu ke stfednimu poli E(w, k). KdyZ lokalni
pole nahradime stfednim polem, tak se jedna o soustavu nezavislych oscilatora.
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Tfi a vice atomu v kubické mfizi

@ Abychom lokéalni pole mohli nahradit vyslednym koherentnim polem, musime do
rovnic zavést vzajemnou interakci jednotlivych ¢astic, ktera vyjadfuje ptispévek od
nejblizsiho okoli do koherentni ¢asti pole v misté Castice (pro jednoduchost pro tfi
Castice):

f/uwzfcl(w,fc) = qIE(w,k) — nclfcl(w,fc) + ﬁdliwfrl(w,I}) — /-cclz[fm(w,l}) — frl(w,I})}
—,u,zwzfcz(w,fc) = qu(wJAc) - mczﬁg(wJ:t) + Kudziwfz(w,i() - /{012[)271(0.1,]}) - fcz(w,l:t)}

@ Povsimnéme si, Ze v rovnicich zGstal i ¢len, ktery zavisi pouze na poloze. Tento
Clen zajiStuje spinéni zdkona zachovani hybnosti diky tomu, ze systém
popisujeme v soustaveé spojené s tézistém.

@ Reseni téchto linearnich rovnic vede na maticovy formalismus:

Wh(w) = wp[S — W'l —iwD]'w, m 0 - 0
T 0 v - 0
wp = (wphwpzz"' awpm) D = . .
mr M2 o Mim 0 0 . ’ym
N2 M2 - Mom
S = Nod? .
. . . . q; 1
. . . . Wpi = % nj = ; (K,CJ — Z /ﬁcjk>
Mm Mem * Nmm O i —
Nk = _ Rk — Kdj
C e

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 12/18



Tfi a vice atomu v kubické mfizi

@ Rovnice Ize transformovat pomoci ortogonalni transformace u do zobecnénych
souradnic tak, aby matice S, ktera ma jednotku frekvence na druhou,
reprezentovala centralni frekvence jednotlivych vibraénich méda:

Xph(w) = wguT[uSuT — W —iwuDu") " 'uw, = wguT[C—wzl —iwG] 'uw,

whi 0 0 YooYzt Yim
0 wfz 0 Y2 Y22 ot Vom

C = G =
0 0 s Wczm Yim  V2m Ymm

@ Je nutné si uvédomit, Ze transformaci jsme transformovali i plazmové frekvence.
Ortogonalni transformace neméni velikost vektoru, takze Ize psat:

oh(W) = wp [C—w’T — WG] ™" wy
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Tfi a vice atomu v kubické mfizi

N W

dielektricka funkce, € +ig;

vodivost, (a;+i0;)/€g

bhisoapdwsra 4 0 2

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

frekvence, w
Wpl = Wp2 = 1 Y11 = Y22 = 0.2

@ Tento model je pouze Lorentzovsky rozSifeny.

@ Jak tento model zobecnit, tak aby obsahoval i Gaussovskou komponenty
rozSireni?
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Tfi a vice atomu v kubické mfizi

@ Formalné jednoduché feseni:

Xph(w) = /mD {wZ[C—wzl — iwG] ™! wp} w(we) dwe

kde w(w.) je Gaussovské rozdeleni centralnich frekvenci. Neni snadné je spocitat.
@ Lze pouzit nasledujici aproximace:

1 E 1 4
) = 55 (W + iMpE—p) & B B(E = By) = 8(E + )

P
kde M, 1 M,B
S 2o chiz(N,,Jr—” L‘”)
» Ep Zp Np » Ep
Tato aproximace je vhodna pro dielektrika. VyZaduje alespon dva fonony, tak aby byla

spinéna prvni podminka. Parametr M), pfispivéa Lorentzovskou ¢asti do sumacéniho
pravidla.

. . E | BN
Son(E) =3 (Np + lMp;”) = By *8(E— Bp) — 6(E+ Ey)]
p P
Tato aproximace je vhodna pro vodi¢e. Muze popsat Fano rezonanci fononu s volnymi
nositeli naboje ve vodivém materidlu. Parametr M, méni hodnotu statické vodivost.

Obé aproximace mohou nekontrolované davat nefyzikalni odezvovou funkci, kdyz
M, jsou prilis velka.

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky) Pokrocilé disperzni modely 15/18



Tfi a vice atomu v kubické mfizi

@ Ve tii dimenzionalnim prostoru bychom spravné méli psat:

X (W) = wp [C—w’T — iwG] ™ wy

Wp,1 0
wp = 0 Wp,l
0 0

wél 0

0 wf,l

0 0

0 0

0 0

C= 0 0
0 0

0 0

0 0

Daniel Franta (Ustav fyzikalni elektroniky)

Y
=

o O O S O

o

Wp,2 0 0
0 wpo O
0 0 Wp,2

0 0 0
0 0 0
0 0 0
we, 0 0
0 wh O
0 0w,
0 0 0
0 0 0
0 0 0

Pokrocilé disperzni modely

Wp,m

[=NeNeNoNeNe

TN O .-

16/18



Tfi a vice atomu v kubické mfizi

@ VSechny matice jsou potom invariantni v(ici libovolné rotaci (ortogonalni

Yim
0
0

0 0
1 0
0
0 0
2 0
0
0 0
Yim 0
0 Yim

transformaci v 3D prostoru.

@ V pripadé opticky neaktivniho prostiedi je mozné matice redukovat tak, ze 3D
matice pfepiSeme na 1D skalary a jednotkovou 3D matici.

@ V pripadé opticky aktivniho prostiedi je nutné predefinovat matici C jako

2 0 0
0 Y12 0
0 0 "

Y2 0 0
0 Y22 0
0 0 Y22

Y2m 0 0
0 Yom 0
0 0 Yom

komplexni Hermiteovskou matici nasledovné:
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Tfi a vice atomu v kubické mfizi

(1 + ivny *’/)WS,I v * VW, 1We,2
. . 2
—ivp *vweiwey (14 ivn *v)w; ,

~
I

7iUlm *Vwc,lwc,m: 7iv2m *VWe,2We,m

kde v je Hodgelv hvézdic¢kovy operator

0 v, —Uy

*w = | —v, 0
Uy —UVy
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