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Inngangur

e FEiginleikar péttefnis radast groft s€d af

— rafeindum

— hreyfingu frumeinda um jafnvegisstodu sina

e Figinleikar sem radast af sidari1 flokknum eru t.d. hljédhradi og

varmafredilegir eiginleikar, eins og edlisvarmi, varmapennsla, og fyrir

halfleidara og einangrara, varmaleioni
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Inngangur

e Hreyfing frumeinda er mun hagari en hreyfing rafeinda vegna massa
peirra

e Ef frumeindir vikja fra jafnvaegisstodu sinni, pa leita rafeindirnar 1 nyja

dreifingu (med harri heildar orku)

e Heildarorkan raedst af sto0u allra frumeindakjarna og verdur pvi ad lita

a stoduorku (metti) fyrir ferslu frumeindanna

\
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Maettio

e Vid tdknum einingargrindina med
n = (n17 na, nS)

eda
m = (m17 ma, m3)

og frumeindir innan grindareiningar eru tdknadar med «, 3

e ;—ti1 patturinn af jafnvagisstodu vigri frumeindarinnar er taknadur med
Tnai 0Z fravik fra jafnvagi er taknad meo u,,q;

N /




Mattio

nth elementary cell
n = (N, Ny, N3)

Fe="r,+1r,

rh=n;a; + npa, + Nzas

(0,0,0)
Fra Ibach and Liith (2009)

e Skilgreining vigranna sem lysa titringi grindar 1 prividum kristalli.
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/Maetti(’i \

e Heildarorka kristallsins er ritud sem fall af hnitum allra frumeinda sem
Taylor-rod umhverfis jafnvaegisstoou

(I)(Tnon' + unai) — rnozz + — Z 87“

e Lidirnir sem eru linulegir 1 u,,,; hverfa par sem Taylor-r60in eru um

jafnvaegisstoou (minnstu orku)

e Visarnir n, m taka til allra grindareininga, «, 3 taka til allra frumeinda {
grindareiningu og ¢, 7 er yfir prjar stefnur

e ViQ litum framhja herri [idum

\0 Jaftnan lysir hreintona sveifli margra agna /

6



A N

Mattio

e Aflei0an af maettinu
0?>d

— (I)mﬁj
8rnai8rmﬁj

not

og eru nefndir tengistudlar (e. coupling constants)
e Tengistudlarnir hata somu vidd og gormstudlar (e. spring constants)

e Sterdin

— O 5

er pess vegna krafturinn sem verkar 4 frumeindina « 1 grindareiningu n

i stefnu ¢ pegar frumeindin S 1 grindareiningu m faerist um u,,g; 1

stefnu j

N /
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Maettio

e Fyrir jakvad gildi a "I pa verkar krafturinn i andsteda stefnu vid u

not

e Vid sjdum ad pessi framsetning leyfir vixlverkun milli allra frumeinda
6hao fjarlegd milli peirra

e [ einfoldum likonum eru einungis skodud vixlverkun milli naestu granna

N /
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Hreyfijofnur

e Fyrir ferslu u 4 frumeind o 1 grind n {1 stefnu ¢, verdur summa allra

tregOukrafta ad vera null (Logmal Newton)
mpj

e Fyrir V grindareiningar sem hver hefur » frumeindir gerir petta 37 N
diffurjofnur sem parf til ad lysa hreyfingu frumeindanna

e Fyrir lotubundin struktur ma rita hlidrunarvigrana u,,,; sem planbylgjur

Unai = \/%auai (q)exp (j(q -1, — wt))

en pessi planbylgja er adeins skilgreind i grindarpunktinum 7r,,
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/Hreyﬁj ofnur

e Ef pessu er stungid inn { kraftaj6fnuna faest

—UJ uOé’L _l_zz \/— non eXp («]q ( )) uﬁj (q) — O

7

Ve

3
D%’ (q)
e L.i10irnir lifa adeins ef mismunurer m — n

e Dbegar summan hefur verid tekin yfir m fast sterdin D7 (q) sem er

6had n og er nefnd hreyfifylkio og

—wUgi(q) + ZDBJ q)ugi(q) =0

K er linulegt einsleitt kerfi af gradu 3r /
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Hreyfijofnur

Fyrir minnstu grindareiningu er » = 1 og fyrir hvern bylgjuvigur eru
petta adeins prjar jofnur sem leysa parf

Kerfi af linulegum einsleitum jofnum hefur bara lausn ef
Det {Dgi(q) — w21} =0

Pessi jafna hefur ndkvaemlega 3r lausnir, w(q) fyrir hvert q
w(q) er pekkt sem tvistrunarsamband (e. dispersion relation)

Hinar 3 mismunandi lausnir eru pekktar sem greinar (e. brances)

tvistrunarsambandsins

\
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Einatoma linuleg kedja

e Skodun nu einvida kedju atdma
e Til einféldunar gerum vi0 rad fyrir ad adeins nastu grannar vixlverki

e Da er krafta jafnan

Fy = f(unt1 — un) + f(Un—1 — un)
sem er linuleg jafna

e f er kraftstudull milli n@stu granna og er mismunandi fyrir langsum og

pversum bylgjur

e Pad er hentugt ad lita 4 f fyrir eitt atom 1 planinu, pannig ad F;, er

kraftur 4 eitt atom {1 planinu n

N /
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e Hreyfijatnan fyrir atom 1 plani n er

inatoma linuleg kedja

d?u.,
dt>

par sem M er massi atdmsins

M

— f(un—|—1 + Up—1 — zun)

e Vid leitum ad lausn 4 forminu exp(—jwt) pannig ad
—Mw*u, = f(Ung1 + Un_1 — 2uy,)
e DPessi mismunajatna hefur farbylgju lausn 4 forminu

Unt1 = uexp(jnqa) exp(+jqa)

\ par sem a er fjarlegd milli plana og ¢ er bylgjuvigurinn
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/Einat(’)ma linuleg kedja \

e S¢ pessu stungid inn faest
—w?Muexp(jnga) = fulexplj(n + 1)qa] + exp[j(n — 1)ga] — 2 exp[jngal]
og ef vid stuttum Ut u exp|jnqa| & bAdum hlidum stendur eftir

w?M = — f [exp[jnqa] + exp|—jnga] — 2]

e Med pvi ad nyta 2 cos ga = exp|jqal + exp[—jqal, pa faum vid
tvistrunarsambandid
o 2f

we = M(l — cos qa)

e Morkin a fyrsta Brillouin svadinu liggja vid ¢ = £ /a, par sem par er

\ sin ga = sin(+m) = 0 /
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inatoma linuleg kedja

o 4f

. 2
w® = — sin” qa
M
1/2
A
w=|—-— sin —qa
M 2
| AR " |S‘“ 5 K _
4 o : B
L—— First Brillouin zone ;4

Fra Kittel (2005)
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Einatoma linuleg kedja

e Flutningshradi bylgjupakka er hneppishradinn

o
e

Ug
sem hér er

Ug = ﬁ COS 5(]&

e Detta er nill vid brinir svadisins par sem ¢ = 7/a. Par er bylgjan
standbylgja

N /
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Einatoma linuleg kedja

1.0

v,

— &
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e Hneppishradinn sem fall af bylgjutdlunni ¢

m
a

Fra Kittel (2005)
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Tviatoma linuleg kedja

e Vid gerum nu rad fyrir linulegri kedju par sem allir n@stu grannar eru
tengdir med ideal-gormum med kraftstudul f

e (Grindareining samanstendur af tveimur atdbmum sem hafa massa M; og

Mo
a .
AN SANA OAMNAW VAN OAVMANSVANANA-
n-1 n n n+1 n+1
M, M, My My My

Fra Ibach and Liith (2009)

e Visarnir o og (3 taka gildin 1 og 2 og visirinn ¢ hefur eitt gildi par sem
kerfid er einvitt

N /
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ﬁl‘viat(’)ma linuleg kedja \

e DPar sem adeins n&stu grannar vixlverka tekur visirinn m adeins gildin
n+1,n,0ogn —1ogpvier

. n—1,2 nl n2 _
Mlunl + (I)nl Up—1,2 -+ @nlunl -+ (I)nlung =0

. 2 2 2

e Paer
n—1,2 1 2 2 .
D1 =0, =07 = (I)Z+1,1 =—f
0g
(I)nl _ (I)n2 _ 2f
nl n2
e Pa fast

Miiing + f(2Un1 — Upa — Up—1,2)

=0
\ Msiino + f(2un2 — up1 — Up4+1.1) =0 /
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ﬁl‘viat(’)ma linuleg kedja

e Planbylgjan er

1

Una = \/Taua (a) exp (j(qan — wt))

sem er stungid inn

(% — w2> uy — f L (1 4+ exp(—jga))us =0

1

—f T (1 4+ exp(jqa))ur + (ﬁ — w2> ug =0

og hreyfifylkid er pa

2L ]\}fMQ (14 exp(—jqa))
L (1 + exp(—jqa)) i

\ My Mo

20



Gviatéma linuleg kedja

e Ef dkveda fylkisins er sett sem null faest

1 1
2
= — 4+ — | £
wi=1J <M1 * M2>
sem er lotubundid 1 g par sem lotan er

qa

T
2
eda
27
q— —
a

sem er nakvaemlega einn grindarfasti 1 nykurgrindinni

\0 Petta gildir fyrir allar grindur

1+1 2 4
M, M, M M,

21
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Tviatoma linuleg kedja

e Vi0 sjaum ad
Dyi(a) = Dgl(a+ G)
med
G- r, =2m™m
og par med er
w(q) =w(q+G)
e AJ auki gildir
w(—q) = w(q)

par sem u(—q) er bylgja sem er eins og u(q) en ferdast i andsteda

stefnu

N /
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Tviatoma linuleg kedja
e Ef skipter a q og —q pa svarar pad til pess a0 skipt s€ a4 visum m og n
i hreyfifylkinu
e Gefid ofansagt pa er negjanlegt ad syna w(q) a bilinu 0 < q < G/2
e q = G/2 liggur ndkvaemlega 4 brun Brillion svadisins

e Fallid w(q) ma ad fullu lysa med pvi ad skoda einn attung Brillion
svaedisins

N /
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Gviatéma linuleg kedja

g

ol

q9— Fré Ibach and Liith (2009)

e Sem demi fyrir linulega tviatdma kedjuna skodum vid tvaer greinar
tvistrunarsambandsins fyrir massahlutfallid M7 /My = 5

e Greinin sem stefnir 4 nudll vid litil q er pekkt sem hljodgrein

K (e. acoustic branch)
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ﬁl‘viat(’)ma linuleg kedja

e Vid litil ¢ (¢ < 7/a) er horntidnin { réttu hlutfalli vid g
e DPa lysir hljodgreinin tvistrunarfrirri utbreidslu hljoobylgna

e Greinin par sem w(q) # 0 vid ¢ = 0 er nefnd ljésgrein (e. optical
branch)

e Ef massahlutfallid er aukid verdur ljosgreinin flatari
e Vid g = 0 eru ferslur atdma i sérhverri grindareiningu eins
e Undirgrindur 1éttra og pungra frumeinda sveiflast 4 moti hvor annari

e Pa erum vid med kerfi tveggja massa med kraftstudul 2 f og skertan

massa

1 1
= — +

1
\ ; M2 M1

25
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Tviatoma linuleg kedja
e Vid ¢ = 7/a er onnur pessara undirgrinda fost og pess vegna verda
tidnir bylgjuvigursins (2f /M,)'/? eda (2f /M) /?
e Fyrir tviatdma linulegu kedjuna er eina leyfda ferslan eftir kedjunni
e Slikar bylgjur eru nefndar langsum bylgjur
e Fyrir prividan kristall eru tvaer vidbotar pversum bylgjur

e Slik adgreining er p6 adeins moguleg i tilteknar samhverfu stefnur i
kristalli

26
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viatoma linuleg kedja

<> -

Optical mode

bylgjulengdir — hljédhrada

Orva pennan hatt. Pad mé orva pessi hetti med rafsegulbylgum

Fra Kittel (2005)

e HIljo0greinin hefur petta natn par sem hun leidir til sveiflna med langar

e [ jOsgreinin er titringur vid herri tioni og port er a tiltekinni orku til ad

/
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Gviatéma linuleg kedja \

e Allir kristallar hafa prjar hlj60greinar

e Fyrir sérhverja auka frumeind i (minnstu) grindareiningu fast prjar
viobotar ljosgreinar

e Fyrir teningsstriktdra eru hinar tver pversumgreinar margfaldar  [001]
og [111] stefnur

e Detta gildir fyrir demantgrindina

e DPa inniheldur minnsta grindareining tvaer frumeindir og pvi til vidbotar

vi0 hljédgreinarnar ljosgreinar

e Hugtakid “1j6s” er notad fyrir allar greinar par sem w(q) # 0 vid ¢ = 0

/

\0 Pad segir ekki naudsynlega til um ljoseiginleika
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Tviatoma linuleg kedja
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Fra Ibach and Liith (2009)

e Tvistrun hlj6deinda 1 kisli. Hringir og prihyrningar eru mald gildi og

heilu linurnar eru nidurstodur liknareikninga.

N

/
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Tviatoma linuleg kedja
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Fra Warren et al. (1967)

e Tvistrun hljodeinda i demanti. Hringir og prihyrningar eru mald gildi

og heilu linurnar eru nidurstddur liknareikninga.

N /
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ﬁl‘viat(’)ma linuleg kedja

Fra Ibach and Liith (2009)
e Tvo narliggjandi Brillion svaedi.

e Vi0 sjaum ad pegar farid er eftir [110] fra I" to K er komid i X pegar
haldid er afram um skil Brillion sva&danna.

—> Dami 4.1.
—> Da&emi 4.2.
\———> Daemi 4.3.

/
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Tvistrun fra timahaoum struktuar - litrofsgreining

Lausnir hreyfijafna frumeinda eru planbylgjur
En hafa pessar bylgjur lika agnaeiginleika ?

Hvernig vixlverkar su 6gn pa vid rafeindir, nifteindir, frumeindir og
lj6seindir ?

Vid byggjum 4 tvistrunarfredum sem adur voru komin

Tvistrunarutslagio er

Ap /p(r(t)) exp(—jk - r(t))dr

\
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Tvistrun fra timahaoum struktuar - litrofsgreining

e Vid gerum rad fyrir a0 frumeindirnar séu punkt tvistrunarmidjur og

stadsettar { timahadu stodunni r, (¢)
e bar med er
(e, 1) o 3 6(r — w4 (1)
og paer

Ap o exp(—jwot) Y~ exp(—jk - (1))

e Vid skiptum hverjum vigri r,, (¢) upp i grindarvigur r,, og ferslu tr
grindarseti u,, (t) p.a.

r,(t) = r, + un(t)

N /
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ﬁf vistrun fra timahaoum struaktur - litr()fsgreining\

e Paer
A x Z exp(—jk - ry)exp(—jk - un(t)) exp(—jwot)
e Fyrir litla feerslu u,, (t) er haegt ad skrifa Taylor r6d
Aoy exp(—jk-1y) [1— jk-un(t) + ...] exp(—jwot)

e Ef faerslan er ritud sem planbylgja

un(t) = u jM exp (£ [q - Tn — w(at)))

pa fast fjadurtvistrun

Ajnel X Zexp (—1(KFq) r,) K- u\/lw exp (—j(wo £ w(q))t)

/

N
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vistrun fra timahaoum struktuar - litrofsgreining

e DPannig ad tvistrada bylgjan hefur tidn1 sem er olik innkomandi bylgju

sem nemur grindartitringi

e Dessar tvistrudu bylgjur verda ad uppfylla a0 summan yfir n leggur
adeins til pegar K F q er jafn grindarvigri nykurgrindarinnar G

w=wy+w(q)
k—koF+Fq=G
og ef margfaldad er med A

hw — hwy + hw(q) =0

hk — hko F hiq — AG = 0

N /
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Tvistrun fra timahaoum struktuar - litréfsgreining

e Pannig ad fyrri jofnuna ma tulka sem vardveislu orku
— + taknar Orvun titrings kristallsins med tvistrun agnar

— - tdknar ad titringur grindar tapar orku til tvistrunar agnar

e Sidari jafnan er vardveisla skridpunga ef hq er skridpungi titrings
kristallsins

e Vid getum pvi talad um agnir og visad til pessa titrings sem hljodeinda
e Vid notum hugtakid quasimomentum fyrir sterdina hq

e Athugid ad pessi umrada var 0Oll sigild

N /
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G vistrun fra timahadum struktur - litrofsgreining

e Ofjadrandi tvistrun ljéss innan eda umhverfis synilega svidid er pekkt
sem Ramantvistrun eda pegar vixlverkunin er vid hljédbylgjur sem

Brilliontvistrun

e Tvistrunin verdur vegna skautunar frumeindarinnar i svidinu og
utgeislun tvipolsgeislunar
e A t{dnisvidi synilegs 1j6ss er staersti bylgjuvigur

4

2ko = — ~ 2 X 1073 A"

pad er um pad bil 1/1000 af grindarvigri nykurgrindar

e Detta segir okkur ad Raman tvistrun mé nota til ad skoda grindartitring 1

\ midju Brillion svedisins (p.e. umhverfis q = 0) /
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G vistrun fra timahaoum struaktur - litr()fsgreining\

e Detta er ekki tilfellid med ofjadrandi Rontgengeisla

e Ljoseindaorkan er um 10* eV en natdruleg breidd Rontgenlina er um 1
eV, en orka hljo6deinda er 4 bilinu 1 — 100 meV

e Til ad framkvaema litrofsgreiningu hljédeinda parf pvi einlitan
Rontgengeisla med 1 meV, sem hagt er ad fa med litréfsgreini

e Ef vi0 diffrum jofnu Bragg
A= 2dsinf

pannig ad
AN = 2Adsin 0 + 2dA6 cos O

0g
AN AFE Ad

_— = —— = — — A
\ 3 5 g + Af cot 0 /
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Tvistrun fra timahadoum struktur - litrofsgreining
e Fyrir ROntgengeisla parf

1077
A

sem er adeins haegt ad uppfylla i samhradli (e. synchrotron)

e FEinnig er erfitt ad finna kristalla til ad uppfylla

A~ 1077
d

N /
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Frekari upplysingar

e Dessi kafli er a0 mestu byggdur a kafla 4 hja Ibach and Liith (2009).
Sambarileg umfjollun er 1 kafla 4 hja Kittel (2005) og koflum 8 — 10
hja Simon (2013).
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