Zapoctové priklady ze fyziky pevnych latek 2007 /2008

1 Struktura a rentgenova difrakce

1.1 Rhombododecahedron a zény krystalografickych rovin (3b.)

(a) Urcete Millerovy indexy dvanacti stén rhombododecahedronu (viz obrazek). Soufadnicovy systém
je definovan pomoci a; = as = az, a1 = as = ag = 90°. Spoctéte thly mezi fazetami rhombodo-
decahedronu.
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(b) Najdéte nutnou podminku pro to, aby tfi roviny s Millerovymi indexy (hy,k1,l1), (he,k2,l2) a
(hs, k3, l3) patii stejné zoné, t.j. jsou rovnobézné se stejnym smérem.

1.2 Krystalografické grupy v roviné (3b.)

Najdéte operace symetrie a elementdarni bunky dvojrozmérnych struktur z obrazku.




1.3 Struktura kalcitu (4b.)

Nacrtnéte projekce struktury kalcitu ve smérech [100] a [210]. Spoc¢téte nejkratsi C-O a Ca-O vzdélenosti
a 0-Ca-O thly. Kalcit krystalizuje v krystalografické grupé R3c s parametry a = 4.990 A, ¢ = 17.002 A,
Z=6. Atomy jsou v téchto polohach: 6 Ca atomu v poloze a, 6 C atomu v polohdch b, 18 O atomu v
polohach e; x = 0.257. Popis krystalografické grupy R3c lze nalézt napiiklad na
http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/struk/caco3.html.

1.4 Reciproké miizky a 1. Brillouinova zéna kubickych mfiizek (4b.)

Najdéte reciproké miizky a prvni Brillouinovu zénu pro kubické miizky — prostou, prostorové centro-
vanou a plosné centrovanou. Porovnejte rozméry prvni Brillouinovy zény prosté mtizky s mfizkovym
parametrem a = 3 A a vlnové ¢isla typickd pro viditelné a RTG zafeni. Najdéte souvislost objemu
primitivni bunky pfimé a reciproké miizky.

Pozn.: Tato souvislost je obecnd a lze ji nejsnadnéji ziskat primo pomoci definice reciproké miizky.

1.5 Difrakce na zadané miizce (5b.)

Méme zadanou krystalovou miizku s rozméry a = 5,b = 10,¢ = 15 A, a = 3 = 90°,v = 120° a zéfeni s
vinovou délkou A = 1.5418 A (zareni CuKa):

(a) Urcete parametry reciproké miizky a*,b*,c*, a*, 3*,7* a objem piimé a reciproké elementdrni
bunky.

(b) Spoététe mezirovinnou vzdélenost d a difrakéni dhel 6 pro difrakéni roviny (321).

(c) Predpokladejme, ze dopadajici svazek je kolmy na osu c. Urcete graficky pomoci Ewaldovy kon-
strukce orientaci krystalu ve které se pozoruje difrakce (320). Tato orientace muze byt definovéna
thly mezi dopadajicim svazkem sg a vektory a* a b*. Spoctéte tyto 1ihly.

(d) Urcete maximélni pocet Braggovych difrakei, které mohou byt pozorovény CuKa zarenim.

(e) Urcete maximalni hodnoty Laueho indext pozorovatelné difrakce hAmax, Emax, lmax-

1.6 Analyza praskové difrakce (4b.)

V tabulce jsou vysledky méfeni praskové difrakce ¢tyi kubickych materidli méfenych zéfenim CuKa s
vlnovou délkou A = 1.5418 A. Braggovy tihly jsou naméfené s presnosti 0.01°; intenzity jsou normovény
tak, ze nejsilngjsi difrakce mé intenzitu I = 100. Urcete Laueeho difrakéni indexy jednotlivych difrakéni
¢ar a typ Bravaisovy miizky.

NacCl CuZn w Si
Line No. 0[] I o[°] I o°] I or°] I
1 13.68 13 15.15 6 20.15 100 14.23 100

2 15.86 100 21.75 100 29.16 15 23.67 55
3 22.74 55 2693 1 36.63 23 28.08 30
4 2695 2 31.53 15 43.55 8 34.60 6
5 28.26 15 35.76 2 50.38 11 38.22 11
6 33.14 6 39.85 29 57.53 4 44.06 12
7 36.57 1 47.72 5 65.69 18 47.52 6
8 37.69 11 51.65 1 76.99 2 53.42 3
9 42,03 7 55.81 8 57.11 7
10 4525 1 60.13 1 63.86 8

1.7 Difrakce na ruznych fazich BaTiO3 (2b.)

Pii teplotdch nad 120°C je struktura BaTiOs kubicks, krystalovd grupa Pm3m, a ~ 4 A. Pfi teploté
120 °C dochézi k fazovému prechodu a krystal se stane feroelektrickym. Mezi teplotami 0°C a 120°C
ma krystal tetragonalni strukturu, prostorova grupa P4mm, a = 3.99, ¢ = 4.03 A (pfi pokojové teploté).
Tento prechod muze byt pozorovan praskovou difrakci, protoze urcité difrakéni ¢ary se rozstépi pii
zméné struktury z kubické na tetragonalni. Urcete které to jsou.



2 Elektronova struktura

2.1 Tepelna vodivost (10b.)

Piibliznym fesenim Boltzmannovy kinetické rovnice pro rozdélovaci funkci f(r,v) elektronu v elektro-
novém plynu v aproximaci relaxaé¢niho ¢asu
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spoctéte tepelnou vodivost elektronového plynu v Sommerfeldové modelu. Rovnovazna rozdélovaci
funkce bez pritomnosti gradientu teploty je oznacena fy, a znaéi zrychleni zpusobené piipadnymi ex-
ternimi silami, které ovSem v nasem piipadé neuvazujeme. Porovnejte vysledek s tepelnou vodivosti
v Drudeho modelu kovu a s tabulkovymi hodnotami pro redlné kovy.

2.2 Metoda tésné vazby pro p—pasy ve ctvercové miizce (6b.)

Uvazujme o dvourozmérné ¢tvercové miizce s jednoatomovou bazi. Najdéte disperzni relace pasu odvo-
zenych z dvakrat degenerovanych p-orbitali p, a p,. VInové funkce téchto orbitalt maji tvar ¢, (x,y) =
z f(Vx2+y?) a Py, (z,y) = y f(\/2? + y?). Pii vypoctu se omezte pouze na maticové elementy mezi
nejbliz§imi sousedy a matici piekryvovych integrali aproximujte jednotkovou matici. Pdsové schéma
zobrazte podél lomené ¢ary M — I' — X.

2.3 Metoda tésné vazby pro s—pasy v bcc miizce (5b.)

Uvazujme o kubické prostorové centrované miizce s jednoatomovou bazi. Najdéte disperzni relace pasu
odvozenych z s-orbitalu. Pii vypoctu se omezte pouze na maticové elementy mezi nejblizsimi sousedy a
matici prekryvovych integrdlt aproximujte jednotkovou matici. Pasové schéma zobrazte podél lomené
cary L-T - X-K-T.

2.4 Metoda tésné vazby pro s—pdasy v diamantové mftizce (7b.)

Uvazujme o diamantové s jednoatomovou bézi. Najdéte disperzni relace pdsu odvozenych z s-orbitala.
Pti vypoctu se omezte pouze na maticové elementy mezi nejbliz§imi sousedy a matici prekryvovych
integralu aproximujte jednotkovou matici. Pdsové schéma zobrazte podél lomené ¢dry L—-T'— X —K —T.

2.5 Termodynamické vlastnosti elektronového plynu (7b.)

(a) Ukazte, ze kinetickd energie trojrozmérného elektronového plynu o N elektronech pii nulové teploté
. 3
je Up = s Nep.

(b) Odvod'te vztah spojujici tlak a a objem elektronového plynu pii nulové teploté. Pomiucka: Pouzijte

predchozi vztah a relaci mezi eg a elektronovou koncentraci. Vysledek muze byt zapsdn ve formé
2Uo

P=3V-
(c) Ukazte, ze objemovy modul pruznosti B = —Vg—"} elektronového plynu pii nulové teploté je
B = ép — 10Uq .
3 )%

(d) Odhadnéte piispévek elektronového plynu k modulu pruznosti pro draslik a sodik.

2.6 Magnetorezistence systému se dvéma typy nositeli ndboje (9b.)

Sommerfelduv model elektronového plynu nevedu k magnetorezistivité v systému s jednim typem nosi-
telt ndboje. V pritomnosti dvou typu nositeli ndboje je situace jind. Pfedpokladejte systém s koncent-
raci elektronu n, jejich efektivni hmotnosti m. a relaxa¢nim casem 7.; koncentraci dér p, jejich efektivni
hmotnosti my, a relaxacnim ¢asem 73,. Pouzijte aproximace velmi silného magnetického pole w.r > 1.

(a) Ukazte, ze v této limité oy, = (n — p)ec/B.



(b) Ukazte, ze Hallovo elektrické pole je ddno vztahem

~1
Ey=—(n—p) <& + %) Eq,

kde @ = w.T a ze vymizi pokud n = p.

(c) Ukazte, ze efektivni vodivost ve sméru x je
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Pokud n = p, pak o ~ B~2. Pokud n # p, ¢ se saturuje pro silnd magneticks pole.

ec
Oeff = E

2.7 Témér volny elektron v ¢tvercové miizce (5b.)

Predpoklddejme elektrony v dvourozmeérné ¢tvercové miizce s velmi slabym periodickym potencidlem
s periodou a = 5A. Pro k vektory dalekou od hranice Brillouinovy zény je vlnové funkce dobie apro-
ximovéana rovinou vlnou. Pfedpokladejme, Ze chceme znat vlnovou funkci v Blochové tvaru iy (r) =
e®Tu(r). Jaké budou ¢tyii nejnizsl energiové stavy pro k = (0.5A71;0)? Jaké budou odpovidajici
funkce u(r)? (Pozn. h/2m = 3.806 eVA?).

2.8 Efektivni hmotnost v prosté kubické mftizce (8b.)

Spoctéte tenzor efektivni hmotnosti (M;;) pro elektrony v prosté kubické mifzce v jednoduchém tésnovazebnim
pésu ve stiedu Brillouinovy zény I' (k = (0,0,0)), ve stfedu stény X (k = (1,0,0)), ve stfedu hrany

M (k = (1,1,0)) a ve vrcholu Brillouinovy zény L (k = (1,1,1)). Diskutujte uzite¢nost aproximace
efektivni hmotnosti v bodé M. (Pozn. Jednoduchy tésnovazebni péds vznikne z s-orbitalu).

2.9 Dvojrozmérny elektronovy plyn (7b.)

Volny pohyb elektronii muze byt omezen v uréitém sméru vhodnym potencidlem. PFedpoklddejme elek-
tronovy plyn ve vnéjsim potencidlu: V =0 pro |z| < d/2 a V = Vj pro |z| > d/2. Jakd je hustota stavu
jako funkce energi pro V) — oco? (Diskutujte, jak bude vypadat pro velké a malé energie.)
Predpoklddejme d = 100A. Do jaké teploty se elektrony budou chovat jako dvojrozmérné? Pokud
bude potencidl V5 = 100meV a teplota 20mK, jaka tloustka d je dosazitelnd pro studium dvoj-
rozmérného elektronového plynu? (Pozn. Dvojrozmérny elektronovy plyn je mozné vytvorit v polo-
vodicovych soucdstkach a je pouzivan pro studium kvantového Hallova jevu a jinych jevi.)

3 Fonony

3.1 Hustota stavt akustické fononové vétve (7b.)

Necht je disperzni relace nékteré akustické fononové vétve ddna vztahem

Numerickym vypocCtem zjistéte hustotu stavi od této akustické vétve pro dimenzi miizky D = 1,2, 3.
Tuto hustotu stavi srovnejte s Debyeovym modelem.



3.2 Atomové vibrace v kovech (8b.)

Predpoklddejme bodové ionty o hmotnosti M a néboji e v homogennim moii vodivostnich elektront.
Tonty jsou ve stabilni rovnovéaze pokud se nachazeji v miizovych polohach. Pokud je jeden iont vychylen
ze své rovnovazné polohy o malou vzdélenost 7, sila vracejici jej do rovnovazné polohy je prevazné dana
elektrickym nédbojem uvniti koule o poloméru r se stfedem v miizové poloze. Predpokladejte koncentraci
iontu (a tedy i vodivostnich elektronu) ve tvaru ﬁ, ¢imz je definovéana velicina R.

(a) Ukazte, ze frekvence kmitu jednoho iontu je w = 4/ Me—;g).

(b) Odhadnéte tuto frekvenci pro sodik.

(¢) S pouzitim téchto vysledku fadové odhadnéte rychlost zvuku v kovu.

3.3 Kmity mfiizky pii nulové teploté (8b.)

(a) Ukazte, ze stfedni kvadratickd vychylka atomu v Debyeové aproximaci je pfi nulové teploté rovna

3hw?
<R2> = Wa

kde v je rychlost zvuku.

(b) Ukazte, ze (R?) diverguje v jednodimensiondlni miizce, ale stfedni hodnota kvadratu elastické
deformace je konec¢n4.

Névod k postupu je mozné nalézt v piikladu 3 k paté kapitole v Kittelové uéebnici (strana 128 v osmém
anglickém vydéni).

3.4 Tepelna kapacita vrstevnaté miize (9b.)

(a) Predpokladejte dielektricky krystal tvofeny vrstvami atomu s pevnym spojenim mezi vrstvami.
Pohyb atomu je omezen pouze ve roviné vrstvy. Ukazte, Ze tepelnd kapacita kmiti miize je v
Debyeové aproximaci a limité nizkych teplot imérnd 72.

(b) Predpokladejte, ze vrstvy jsou vazany slabé, jak je tomu v mnoha piipadech. Jaké chovéni tepelné
kapacity budete ocekavat pii nizkych teplotach?
3.5 Trojosy neutronovy spektrometr (3b.)

Trojosy neutronovy spektrometr umoziuje detekci neelastického rozptylu neutronu a pouziva se napiiklad
k méreni fononovych disperznich relaci. Trojosy spektrometr se sklada ze ti{ nezavislych os rotace vzor-
kem monochromatizaénim a analyza¢nim krystalem.

Neutron Sample

AN

Monochromator Analyzer

Neelasticky rozptyl neutronu je méfen s dopadajicim svazkem neutronu o vinové délce A = 2.502 +
0.002 A. Analyzacéni krystal umoziiuje rozliseni s presnosti SA/A = 1073. Jaké je energiové rozliseni
spektrometru v této konfiguraci?



