Struktura a vilastnosti latek

Cast 4, kmity krystalové mfize, fonony




Teoreticky popis pevné latky - uvod

Pevna latka je soubor atom(

Atom se sklada z jadra a elektronu v obalu

Tedy pevna latka se sklada z atomovych jader a elektrond.

Pri teoretickém popisu se vSak pouziva jine, vyhodnejsi déleni.




VétSina vlastnosti latek (nejen pevnych) je dana jejich valencnimi elektrony. Elektrony na
vnitfnich slupkach jsou pevné vazany k jadru a tvofi spolu s jadrem viceméné ,tuhou
kuliCku®.

Tedy lze fici, ze:

Valencni elektrony urcuji:

chemické vlastnosti, optické, elektrické, mechanicke, Castecné
termické (teplotni roztaznost, u kovu mérna tepelna kapacita).

Vnitfni elektrony urcuiji:

absorpci a emisi vysokoenergetickeho UV a rtg zareni.

Jadra (hlavni kmitajici hmota) urcuiji:

hustotu, mernou tepelnou kapacitu.
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Hamiltonian pevné latky tak mizeme zcela formalné psat jako:

N

H:ﬁn +ﬁe +ﬁn—e

kde H, je hamiltonian iontd, H, hamiltonian elektront a H, , hamiltonian vzajemné interakce.




Bornova — Oppenheimerova adiabaticka aproximace

Aproximaci Ize zdavodnit takto:

1) Elektrony jsou mnohem leh¢i nez ionty (jadra), a proto pohyb iontu neni
pohybem elektronu ovlivnén.

2) lonty jsou pevné vazany v uzlovych polohach krystalové mrize, ve
kterych kmitaji s amplitudou mnohem mensi, nez je meziatomova
vzdalenost. Pohyb elektronu Ize tedy feSit jako pohyb v poli statické mfize.

B-O aproximace déli teoreticky popis na dvé nezavislé oblasti:
» kmitajici ionty
* elektrony

B-O aproximace je jen aproximaci a elektrony realné interaguji s kmitajici mfizi (fonony —
viz dale). Tato interakce napfiklad zpusobuje rast mérného odporu kovu s teplotou. Ne
vSechny jevy je tedy mozné v ramci B-O aproximace vysveétlit.
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Kmity krystalové mrize, fonony

Linearni fetézec atomd — 1D C
krystalova mriz s jednim
atomem v primitivni bunce

Pfi feSeni pouzijeme nasledujici aproximace:

» silova interakce je omezena na nejblizsi sousedy — technickeé zjednoduseni

* sila je harmonicka — fundamentalni tzv. harmonicka aproximace

Pro vychylku j-tého atomu z rovnovazné
polohy pak plati pohybova rovnice

L =C(u. tu,, —2uj)

Jjtl




Drive uvedena rovnice predstavuje systém N rovnic (jedna rovnice pro
kazdou kmitajici Castici). Prozatim predpokladejme, ze rovnice plati pro
vSechny Castice, tedy nefesime okrajové podminky na koncich 1D
fetézce. K tomuto problému se vratime pozdéji.

Reseni piedpokladame ve tvaru

— (qaj—ax)
u () =u,e" "™

kde «® — Uhlova frekvence
a — meziatomova vzdalenost
s 21T
g —Vvinové Cislo ¢g=—
A
Po dosazeni do pohybové rovnice dostaneme
tzv. disperzni relaci
4C . qa

Wq) =y~ s

m




Disperzni relace:

Dlouhovinna limita

pro A >>aje g << I/a a argument
funkce ,sin“ je mnohem mensi
nez 1. Pak Ize psat

4C ga
wq) L \/7% = Vq

kde v je fazova rychlost viny

Elastické viny jsou v dlouhovinné aproximaci (zvuk) nedisperzni.




Nejednoznac€nost

Pro dané w existuje nekonec¢né mnoho q,

tedy nekonecné mnoho vinovych délek

Fyzikalni smysl vSak (v 1D pripadé) maji
pouze dva: q, -q.

Existuji tedy konecCné intervaly na
ose g, které popisuji disperzni
relaci plné a jednoznacné. Voli se
tzv. Brillouinovy zony, které jsou
symetrické vzhledem k pocCatku.

wq) _

3.BZ 2.BZ




Jak chapat nejednoznacnost ve vinoveé délce?
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Na obrazku je nakreslena vychylka jako funkce polohy pro g z prvni, druhé, treti a

Ctvrté Brillouinovy zony. VSechny kfivky popisuji stejnou vychylku atomda, rzna faze v
oblastech mezi atomy nema fyzikalni vyznam.

V diskrétnim kmitajicim systému ztraci pojem vinova délka jednoznacny vyznam,
protoze nemame zadnou informaci o okamzité fazi viny v prostoru mezi atomy.

Dobry smysl ma ze vSech vinovych délek vybirat tu nejdelsi,
tedy ¢ z prvni Brillouinovy zony.




Animace prevzata z
http://en.wikipedia.org/wiki/File:Phonon_k_3k.gif

Otazka: VIna s kratSi vinovou délkou se Sifi pomaleji. ProC?




Okrajové podminky
Okrajové podminky popisuji stav na povrchu latky.

Je rozumné predpokladat, ze objemové vlastnosti na stavu povrchu nezavisi.

Pro fyzikalni popis objemovych vilastnosti jsou okrajové podminky nevyznamné,
volime je tedy tak, aby byly matematicky vyhodné.

Bornovy - Karmanovy (cyklické) okrajové podminky

Pro 1D retézec s N atomy vytvorime nekonecCnée
dlouhy retézec, ve kterém ovSem plati:
uj+N(t) _ u](t)

Tedy hypoteticky nekonecCny retezec je tvoren koneCnymi useky s velikosti
realneho krystalu, které kmitaji zcela identicky. Tak se vyhneme nutnosti resit
situaci ,na povrchu® latky a sou¢asné zachovame pocet stuprit volnosti systému.




V 1D pripadé Ize BK podminky ilustrovat take jako
kmity do kruhu spojeného fetézce atomu. Zde je
j+N-ty atom identicky s j-tym.

Drive formulovana podminka uj+N(t) = U, (t)
vede na rovnici eiq(j+N)a — eiqja
dkud 2 2

odku =—g=—
q Na g I7 4

Vinové Cislo q a tedy i vinova délka A mohou
tedy nabyvat jen urcCitych hodnot, jako
napriklad pri kmitech na struné. Na rozdil od
struny je vSak pocet riznych kmitovych modu
omezen na moédy z 1. BZ. PoCet médu je tak
roven poctu stupnu volnosti (v 1D pfipadé
poCtu kmitajicich Castic).

kde g je celé Cislo
a L délka retézce

w(q)

(b=

13-




Trojrozmeérny pripad

V 3D pfipadé krystalova mfizka s N atomy bude mit 3N stupril volnosti. ,g“ —
prostor bude trojrozmérny, soufadnice vektort ¢ budou kvantovany podle relace
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Kazdy stav v ¢ - prostoru zaujima objem

kde V' je objem vzorku
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1D mrizka se dvéema atomy v primitivni bunice

c m Cc m Cc m Cc m C

j - ta primitivni bunka

pohybové rovnice pro j— tou primitivni bunku

d’u; _

m, P —C(vj +tv, —2uj)
d*v.

J — —
m, e C(uj+1 tu, 2\/].)
Reseni pfedpokladame ve tvaru
— I(gja—ax
U, (t) —Uu,e (@ ) Otazka: Faze kmitll sousednich atom

o ruzného druhu nebude stejna. Lze vubec
v,(t) = y e\ feSeni predpokladat v uvedeném tvaru?




Po dosazeni do pohybovych rovnic dostaneme soustavu
dvou algebraickych rovnic

-w'mu, =Cv, (1 + e_iqa) -2Cu,
-w'm,v, =Cu, (1 + eiq“) -2Cv,

Jde o soustavu linearnich homogennich rovnic pro neznamé u, a v,. Soustava ma
netrivialni feSeni tehdy, je-li determinant soustavy roven nule.

2C-me)  —C(l+e™)
-C(1+e*) 2C-m

a z této podminky plyne rovnice
mm,o —2C(m, +m,)ar +2C> [1 — Cos(qa)] =0

coz je kvadraticka rovnice pro neznamou w?, kterda ma dvé feSeni a Ize je
vyjadrit analyticky.




V aproximaci pro stred 1. BZ zjednodusSime 1
rovnici za pfedpokladu cos(ga)ll 11— quaz

a dostaneme dvé reSeni ve tvaru 1 1 .
W= [2C| —+— tzv. opticka vétev
m, m,

(fyzikalni vyznam maiji pouze kladné hodnoty w).

W, = \/ ¢ )qa tzv. akusticka vétev

2(m1 +m,
Na okraiji 1. BZ aproximujeme cos(gqa)ll =1, (ga =rm)
e e 2C /ZC
ziskame reseni g=|— w=|— "
m, m, /\
w(k) optical
acoustic

Disperzni relace ma dvé veétve:
akustickou a optickou. To
znamena, ze pro dané q
existuji dvé ruzné frekvence.




LA — longitudinalni akusticka

Realna disperzni relace SiC
LO — longitudinalni opticka

TA — transverzalni akusticka

TO — transverzalni opticka
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Jak kmitaji atomy v akustickém a jak v optickém mddu?

akusticky mod

opticky mod

Pro stfed 1. BZ (q = 0) by atomy rizného druhu kmitaly v optickém modu presné v
protifazi. Pro obecné q jsou kmity atomu fazové posunuty, tedy pomér amplitud ve
tvaru predpokladaného reseni je komplexni.

Nazev ,opticky mod® vznikl tak, ze pro struktury s alespon ¢astec¢né polarni vazbou je
prave tento mod nabuzen, pokud je latka ozarena elektromagnetickym zarenim.




Kvantovani kmitl mrize, fonony

Kmitové médy ve C m C m C

voucasticové soustave //
d t t %/ O

Pohybové rovnice d’u, _

d’u
m— =C(u, —2u,) m dt22 =C(u, —2u,)
. d> d’
|ze prevest do tvaru m?(u1 +1,) = —C(u, +u,) m?(u1 —u,) ==3C(u, —u,)
. o _(u, tu,) _(u, —u,)

zavedeme-|i substituci Vi D V2 D
ziskame pohybové rovnice e >
ve tvaru m d;l =-C y, m dth/z =-3C y,

Coz jsou pohybové rovnice dvojice jednorozmérnych vzajemné neinteragujicich oscilatoru se
znamym fesenim

(@) =y, sin(wt+@)  y,(t) = y,, sin(wi +@,) kde :\/E a :\/%
m




Souradnice y, a y, nazyvame normalni souradnice. Jejich zavedenim jsme ziskali
snadno reSitelné pohybové rovnice s odseparovanymi proménnymi, v obecném pripadé
v8ak normalni souradnice postradaji jednoduchou fyzikalni interpretaci.

Normalni souradnice tvofi bazi vSech moznych kmitu soustavy. Libovolny kmit tak
ziskame linearni kombinaci normalnich kmitovych modu.

Pro prechod ke kvantové mechanickému
popisu je vyhodnéjsi energeticky pfistup

E=E +E
Celkova energie v puvodnich soufadnicich P
1, 1 5 1 1 1
E :Emuf +§muz2 +§Cu12 +§Cu22 +§C(u1 —u,)’
v novych souradnicich
E=Lmp+lop el 2
2)’1 2)’1 2y2 Zyz

V normalnich souradnicich se odseparuiji i vyrazy pro celkovou energii.

E=E +E,




V kvantové mechanickem popisu vyjadifujeme hamiltonian

Je-li hamiltonian ve tvaru souctu odseparovanych ¢lend, muzeme fesit
ulohu jako oddélené pohybove rovnice

Hy, =EY, Hy, = E4,

V nasem pripadeé jde o jednorozmerny harmonicky oscilator, jehoz kvantove
mechanicke reseni je znamo. Vlastni hodnoty energie |ze vyjadrit jako:

1 C 1 1 /3C 1
Elzha,{(nl'kgj:;—l ;(l’ll+5j Ezzh@(nz +Ej:h ;(ﬂz +§j




Obecny pripad N ¢astic v 1D linearnim retézci

Celkovou energii mizeme vyjadfit jako

E——Zmu +— ZAku U,

]kl

coz je pozitivné definitni kvadraticka forma, kterou Ize linearni transformaci

prevést na diagonalni tvar
1 e 1 2
Zmyj Y Z Z£Emyj +EBjyjj

]kl j=1

Pri pfechodu ke kvantové mechanice Ize hamiltonian vyjadrit jako soucet
hamiltonianu jednorozmérnych volnych harmonickych oscilatoru

VN N VoY
H = ZH].
j=1




a Schrodingerovu rovnici systému lze rozlozit na N jednorozmérnych rovnic typu
H; =k,

jejichz vlastni hodnoty jsou 1
I Y E.:hw.(n.+—j
J J J o

Energie kmitajici mfize se tedy muze ménit pouze po kvantech velikosti 7iw. V
analogii s kvantovanim elektromagnetického pole — fotony — se energiova kvanta
kmitovych stavl mfiZze nazyvaji fonony.

Fonon je tzv. kvazi¢astice. Neni to realné existujici Castice jako napfiklad
foton Ci elektron, ale pouze teoreticka konstrukce.

Energie fononu: Hybnost fononu:

hoo
E=hw pl=7, P=hq




VInovy vektor fononu neni urCen jednoznacné, jednoznacny je pouze v ramci
jedné Brillouinovy zoény. Tedy vinove vektory

_ L= ~ 21T 21T 21T
q a q+Gn kde Gn zt_gxﬂjgy’_gzjﬂ ngZ
a C

jsou ekvivalentni.

Nejednoznacnost vinoveého vektoru implikuje nejednoznacnost hybnosti, hybnost
fononu nazyvame kvazihybnost (kvaziimpulz)

Poznamka:

Mnozina koncovych bodu vektoru G, tvori translacné symetrickou prostorovou mrizku,
ktera je odvozena od prostorové mrizky krystalu. Nazyvame ji reciproka mrizka a je s
vyhodou pouzivana napfiklad pfi popisu difrakce. Vektorovy prostor, ve kterém je
reciproka mfizka vytvorena nazyvame reciproky prostor.




Fononovy popis kmitovych stavl mfize umoznuje feSit napfiklad interakci mfize s
elektromagnetickym zafenim jako interakce dvou ¢astic — fotona a fononuU s
vyuzitim zakonl zachovani energie a hybnosti.

Rozptyl fotonu na krystalové mrizce 7K, 7Kk,

Zakon zachovani energie
hwfotonl = hwfotonZ + hw

fonon

Zakon zachovani hybnosti
hk, = hk, + hg + hG,

Clen hén odpovida hybnosti predané mfizi jako celku (pohyb tézisté)




Mérné teplo krystalové mrize
Z experimentu:

* Pro vySsi teploty je mérné teplo na teploté nezavislé a pro krystaly s jednim
atomem v primitivni bunce je molarni mérné teplo rovno 3Nk (25J/mol K).
(Dulonguv — Petituv zakon). Lze vysvétlit klasickou statistickou fyzikou.

* Pro teploty blizké absolutni nule mérné teplo klesa s teplotou, pro izolanty se
tfeti mocninou, pro kovy linearné. Nelze vysvétlit klasickou statistickou fyzikou.

The variation of the molar specific heat at constant volume with temperature for several elements
!
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Mérné teplo pfi konstantnim objemu je definovano jako
O(E)
C,=| ———
oT

Pozn.: Experimentalné urujeme mérné teplo pfi konstantnim tlaku. Na rozdil od plynu je u
pevnych latek rozdil mérnych tepel obvykle maly a Casto jej Ize zanedbat.

V =konst

Pro vypocCet mérného tepla tedy potrebujeme urcit teplotni zavislost stfredni hodnoty
energie kmitajici mrize. Obecné muzeme psat

(E)= Z”ahw@

kde n, je poCet nabuzenych fononovych stavu s vinovym vektorem q.

v s s

kde veli¢ina D(w) je tzv. hustota stav(l, tj. vyraz D(wydw

uréuje podet stavd dN v intervalu (W, W+ d W) dN = D(w)dw

Pozn.: spravnéji by ve vyrazu pro energii kmitajici mfize méla byt zapocCtena i energie zakladniho
neexcitovaného stavu oscilatoru %hw. Jelikoz je tento prispévek teplotné nezavisly, neprojevi se pfi
vypoCtu mérného tepla a nebudeme jej tedy uvazovat.




Funkce <n(60, T)> je tzv. Planckova rozdélovaci funkce <n(a), T)>

kterou Planck ziskal pri odvozovani vyzarovaciho zakona. V dnesni
terminologii bychom fekli, ze se jedna o Bose-Einsteinovo rozdéleni

s chemickym potencialem rovnym nule (na rozdil od molekul neni
pocet fotonu (ani fonond) gmezen).
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Einsteiniuv model (1907)

Einstein pouZzil Planckovu rozdélovaci funkci a predpokladal, Ze pevna latka je
souborem 3N harmonickych oscilatort v objemové jednotce se stejnou frekvenci o,

Pak hustota stavi je rovna D(w)=3No(w- )

a stfedni hodnota energie

(E)= jD(w)<n(a), T))howdw= _[3N5(a)— w,)(n(wT))hwdw

3Nhw),
<E> = hw,
el —1
Mérné teplo pak uréime jako ) ha,
., =[2E) :3Nk(ha%j e
’ oT kT 2 2
g el —1

Ukol: Dokazte, Ze Einsteintiv model pro vy$si teploty konverguje k Dulongovu — Petitovu zakonu.




Srovnani Einsteinova modelu s experimentem

25 =
L _hw, -
Einsteinova teplota = A
k 20
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Einstein Temperature

Einsteinuv model byl CasteCny uspéch — predpovédél pokles mérného tepla s teplotou, i
kdyZ ne v experimentalné zjis§téné zavislosti T°.

Jedna se o treti indicii (po Planckové vyzarovacim zakonu a Einsteinové vysvétleni
fotoelektrického jevu) podporujici existenci kvantovani hodnot energie.




Debyelv model (1912)

Debyeuv model odstrarnuje zjevné nespravny predpoklad Einsteinova modelu
jediné mozne frekvence kmitu w,.

Pro vypocet mérného tepla je tfeba urcit hustotu kmitovych stavu D(w)

Vyjdeme ze znamé situace v reciprokém q prostoru

q- 4 kde stav pro kazdou
polarizaci ma reciproky objem

L, _(2n) s

2m 5 V —

L " "LLL

4 kde V je objem vzorku.




~ V
Hustota stav( v g prostoru je tedy D(q) =3—

81T

Kde koeficient ,3“ zohlednuje tfi mozné polarizace pro kazdé q.

Za predpokladu izotropie bude disperzni relace w(q) zaviset pouze na velikosti
vinového vektoru a ne jeho sméru, tedy w(|q|). Bude tedy mozné urcit hustotu
stavu D(w) z hustoty stavi D(|q|).

Hustotu stavl D(lq|) spocCitdme nasledujicim zplsobem.

Gl +d|g)) Ize vyiadit jako dN(|g|) = D(q|)d|q|

podet stav(i dN(|q|) v intervalu (|67

9

odkud




—

Stavy s |é| O(ql,|q|+d |¢7|) se nachazeji v kulové slupce dle obr.
q: | ,
Objem slupky je roven 4IT|§| d|§|
_4mdladlgl vl d|g
oo (=L Vil
4] N
R pro jednu / —tou polarizaci
4y
a hustota stavu
. dn(gh Vgl
dx Dl(|q|) — (|q|) — |q|

dlg| 2
Pro kazdou vétev disperzni relace je funkce w(|q|) jednoznacna, tedy musi platit
dN(w) = D(w)dw= D(|g|)d |g| = dN(|g|)

d|q]
dw

odkud

D(w) = D(g))




Debyelv model se snazi feSit mérné teplo za nizkych teplot, kdy je mala pravdépodobnost
nabuzeni vysokoenergiovych (tedy vysokofrekvencnich) médad. Mazeme tedy predpokladat,
ze se pohybujeme v oblasti, kde plati dlouhovinna limita

C‘(‘q D =V [l}ﬂ

kde v, je fazova rychlost Sifeni i — té polarizace elastické viny (zvuku), pak

Vg1 v
27 v 2772‘}.3 pro / - tou polarizaci

|61|

D,(w) =D, (Iql) (Iql) -

V 3D maji akustické mody tfi polarizace, ovsem obecné s odliSnymi fazovymi
rychlostmi. V Debyeové modelu se hustota stavd D(w) jednoduse ztrojnasobi s tim,
Ze za rychlost se dosadi prumérna rychlost transverzalnich a longitudinalnich vin.

Vo
27TV’




Celkem pro stfedni hodnotu energie dostaneme vztah:

%ax %ax Vaf 1
(E)= j D(w)(n(w,T)hwdw= j 3 ———hwdw
2y
Whin Whin ekT —_ 1
Zbyva jesté vyfesit problém mezi integralu. Dolni mez je ziemé @ . =0

Horni mez stanovil Debye tak, aby celkovy pocet mdédu byl roven poctu stupni
volnosti, tedy 3N. To vede k podmince:
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odkud pro horni mez, tzv. Debyeovu frekvenci, plyne vztah
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stfedni hodnotu energie pocCitame jako
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Integral substitucemi
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prevedeme na tvar .
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nebo také (s vyjadienim rychlosti pomoci Debyeovy frekvence)
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© je tzv. Debyeova teplota




Meérné teplo ziskame nejsnaze derivaci vyrazu (*) podle teploty.
S vyuzitim dfive uvedenych substituci pak dostaneme
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prevzato z http://en.wikipedia.org

zde T, oznacuje Debyeovu teplotu




Debyellv model za nizkych teplot, tedy 7 <<(©®

V nizkoteplotni aproximaci muzeme horni mez integrace volit jako ce, protoze vysSi
frekvenéni mody nejsou obsazeny (viz. obr. Planckova rozdéleni). Integral
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je analyticky resitelny s vysledkem
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Coz dava spravny pokles mérného tepla s 73, jak uruje experiment.

Zde jsme uvazovali pouze kmity krystalové mfize, model tedy nepostihuje pfispévek
vodivostnich elektront k mérnému teplu. Model tedy popisuje pouze mérné teplo nekovu.




Debyetv model za vysokych teplot, tedy 7 >>0

how
Pro vysoke teploty v integracnim oboru X< X, je X = _T |
muzZeme tedy aproximovat e* =10 x
a integral
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Debyeuv model tedy pro vysokeé teploty vede k Dulongovu — Petitovu zakonu




Anharmonicke jevy

Predchozi vysledky, vCetné zavedeni kvaziCastice fonon, vychazely z harmonické
aproximace. Realny potencial chemickych vazeb vSak harmonicky neni a tedy Ize
oCekavat, ze v ramci harmonické aproximace nebude mozné vsechny jevy
uspokojive vysvetlit.

potential V(x)[eV]

01 00 01 02
displacement from equilibrium x [nm]

Morseuv potencial vazby C-C a jeji
harmonicka aproximace.




Anharmonicke jevy 1

Odchylka od Hookova zakona.

Elasticky modul pfi kompresi je vétSi nez modul pfi tahu — asymetrie
vazebného potencialu. Prakticky to napfiklad znamena, ze rychlost Sifeni
zvuku v pevné latce roste s tlakem.




Anharmonické jevy 2

Konecna tepelna vodivost.

V harmonické aproximaci jsou fonony neiteragujici kvazicastice, které se
pohybuiji rychlosti blizkou rychlosti zvuku. Fonony reprezentuji teplotni kmity
mrize a tedy teplo by se mélo mfrizi Sifit také rychlosti zvuku, tedy latky by
mély mit velmi vysokou (s praktického hlediska v podstaté nekonecCnou)
tepelnou vodivost.

Vzhledem k anharmonicité by nebylo mozné ve Schrodingerové rovnici oddélit
kmitové mody a tak ziskat neinteragujici fonony. Tento anharmonicky efekt se
popisuje jako vzajemna interakce fononu.

plati zakon zachovani energie
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a zakon zachovani hybnosti
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Lze si tedy predstavit, ze fonony jsou pfi svém pohybu rozptylovany vzajemnymi
srazkami, podobné jako se rozptyluji molekuly plynu.

Rozptyl ,brzdi“ jejich pohyb ve sméru proti gradientu jejich koncentrace (tedy ve
smeéru klesajici teploty), podobné jako rozptyl molekul plynu zpomaluje Sifeni —
difuzi — jednoho plynu ve druném (ktera také probiha ve sméru proti gradientu
koncentrace).

Kdyby nedochazelo ke srazkam molekul plynu, tak by napriklad pri otevreni lahviCky
se ¢pavkem naplnily Cpavkoveé pary mistnost témeér okamzité (stfedni kvadraticka
rychlost molekul za normalni teploty je radove kilometry za vtefinu.)

Jak difuze tak vedeni tepla je popsano stejnou matematickou rovnici — difuzni
rovnici.




Anharmonické jevy 3

Teplotni roztaznost.

Harmonicky potencial je symetricky, a proto stfedni hodnota polohy oscilatoru
nezavisi na amplitudé (tedy u kmitu mfiZze na teploté). Stfedni vzdalenost atomu
tedy s teplotou neporoste a nebude existovat teplotni roztaznost.

Statistické stfedovani polohy harmonického oscilatoru (s vyuzitim klasického
Boltzmannova rozdéleni):
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Zde veliCina x ma vyznam vychylky z rovnovazné polohy.




Pro popis heharmonickeho potencialu rozvineme realny potencial do Taylorovy fady a
vezmeme pouze dva prvni nenulové Cleny

Vix)=cx’ —gx’

Zaporné znameénko u kubického Clenu volime proto, aby mél potencial obvyklou
symetrii — vlevo stoupa z rovnovazné polohy rychleji nez vpravo.

Pro statistické stfredovani potfebujeme vypocitat vyraz
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Predpokladame, ze anharmonicita je jen slaba a exponencialni funkci s kubickym
Clenem aproximujeme jako

3
gx 3
X
e =|1+55

kT




integraly pak prejdou do tvaru
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Integraly s lichymi mocninami x jsou rovny nule, pro vypocet integralu se sudymi
mocninami vyuzijeme vztahu
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Stfedni hodnota vychylky z rovhovazné polohy roste linearné s teplotou,
coz odpovida konstantnimu koeficientu teplotni roztaznosti.




Pozor na zaludnosti aproximaci!
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Na obrazku jsou grafy funkci z integrandu :
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Integraly s kubickym ¢lenem v exponentu diverguji (modra kfivka). Aproximace kubicke
exponencialy Taylorovym rozvojem divergenci odstrani (Cervena krivka), ale v pripadé, ze
anharmonicita je pfili§ velka, neodpovida vysledna funkce v integrandu oCekavané
fyzikalni situaci ( ).

Pouze cervena krivka poskytuje vhodny fyzikalni model!




