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Modos vibracionales

Posicion de los nucleos en un cristal real
Los nucleos en un sélido no se encuentran fijos en el espacio.

e o o o o 0 7(R,t) = R+ u(R,t)
. . “ o 5 * Asumimos que los nucleos oscilan alrededor de posiciones
Q y" de equilibrio, las cuales determinan una RB.
o o 0 © o S La configuracion cristalina varia instante a instante, y

la estructura observada corresponde a un promedio.

« Asumimos gue el desplazamiento de los nucleos respecto a
las posiciones de equilibrio es mucho menor a la distancia
interatomica.
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Distancia entre ndcleos RR'
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Modos vibracionales: Aproximacion armonica

Aproximacion armonica en 1D (desarrollo de Taylor a segundo orden en torno al equilibrio)
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or 2

RR' Z0
= O (Fuerza neta sobre el nacleo R en el equilibrio)
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» Constantes de fuerza determinadas por la curvatura del potencial de interaccion.



Modos vibracionales: Cadena unidimensional

Modos normales de una RB unidimensional

(n—3)a (n—1Da (n+ 1)a (n+ 3)a

(n—4)a (n—2)a R =na (n+ 2)a (n+ 4)a Resortes perfectos de masa nula y constante C
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Interaccion a primeros vecinos: U, = 42 (u(R) —u(R"))?* = z [u(ia) — u([i + 1]a)]?
RR'
Ecuaciones de movimiento
i=n—1 [=n
) ou, 1 3(.+ [u([n = 1]a) — u(na)]? + [u(ra) — u(n + 1]a)]? ...)
Mii(na) = — =—=C
Ju(na) 2 ou(na)

= —C[2u(na) — u([n — 1]a) — u([n + 1]la)]



Modos vibracionales: Cadena unidimensional

Modos normales de una RB unidimensional

(n—3)a (n—1Da (n+ 1)a (n+ 3)a

(n—4)a (n—2)a R =na (n+2)a (n+4)a Resortes perfectos de masa nula y constante C
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Cadena finita

Si la red tiene un numero finito N de nucleos con N muy grande, y no nos interesan efectos de borde, entonces
resulta irrelevante como tratemos a los extremos, y podemos elegir la condicion que nos resulte conveniente.

—> Condiciones de contorno periodicas de Born-von Karman: u([N + 1]a) = u(a); u(0) = u(Na)

2T m

Buscamos soluciones de la forma: u(na,t) = eeikna-wt) —p etfNa =1 — 5 f = — - mentero

Como desplazar a k en 2rr/a no altera el valor de u(na) — EXisten exactamente N soluciones

_ (modos normales) diferentes.
— Elegimos tomar k entre —m/ay /a.



Modos vibracionales: Cadena unidimensional

Modos normales de una RB unidimensional: Cadena finita

-3 ~-1 +1 n+3)a _
(nu )Ci, -\(n e e+ Ve N Ambas ondas toman el mismo valor sobre los
A' ﬂ /\ /\ /\ ﬂf\»ﬁ\“ " distintos puntos de la red, y difieren solo entre ellos.

/ /

\ VO 7 - -
\ / _ k+2r/a Como la onda fisica esta definida solo sobre

AN , — los puntos de la red, entonces ambas ondas

son completamente equivalentes.

(n—2)a na (n+ 2)a

Frecuencias de modos normales

\/26‘(1 — cos(ka))

Mii(na) = —C|2u(na) — u([n — 1]a) — u([n + 1]a)] w(k) =
u(na,t) = eetlkna-ot)
_»_szei(kna—a)t) — —C[Z _ e—ika _ eika]ei(kna—wt) n 2\/7 Sen ka
= —2C[1 — cos(ka)]e'tkna-wt) 1 - C;S(ka)  en Eka




Modos vibracionales: Cadena unidimensional

Modos normales de una RB unidimensional: Cadena finita

w

JaCm 2t 7B
_57;7Na
K € RR
k=-n/a o  k=n/a  2m/a
iPrimera ZB!

w(k) = 2\/% sen (%ka)

Y o«—>@ Y o ° e RD

2 /a
o o+—>0 o o ® ® RR
S —
Celda de WZ (1¢2 ZB)
Casos limites VeIOC|dad de fase

Cualquier k fuera de la 1° ZB puede trasladarse
a un k’ equivalente dentro de la 1¢® ZB a través
de un vector de la RR.

.\ dw/0k
elocidad
e kK T[/Cl _>w(k) — a\/ C/Mlkl de grupo

Relacion de dispersion de tipo sonido/luz (w = ck).

s k=xn/a—>» v;=0



Modos vibracionales: Cadena unidimensional con base

Modos normales de una red unidimensional con una base

(n—3)a (n—1a (n+ 1a (n+3)a

(n T 4)a (n—2)a na (n+2)a (n + 4)a C>G Masa M
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Interaccion a primeros vecinos: U, = EZ[ul(ia) —w,(ia)]? + EZ[uz(/a) —u, ([j + 1]@)]?
J

Ecuaciones de movimiento

[ =n j=n-—1
) U, 10(.+ Clu;(na) — uy(n@)]? + Gluy(In — 1]a) — u; (na)]? ...)
Mii; (na) = = du,(na) 2 duq(na)
= —Cluy(na) —uy(na)] — Glu;(na) —uy([n — 1]a)]
U,
Miiy(na) = —Cluy(na) — u;(na)] — Gluy(na) — uy([n + 1ja)]

- du,(na) B



Modos vibracionales: Cadena unidimensional con base

Modos normales de una red unidimensional con una base

(n—3)a (n—1a (n+ 1a (n+3)a

(n—4a (n—2)a na (n+2)a (n+ 4)a C>G Masa M

| | | | |
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Frecuencias y amplitudes de modos normales

{Mi,ll (na) = —Cluy (na) — uy(na)] — Glu,(na) — uy(Jn — 1]a)] {u1 (na,t) = € eilna-ot)

Mii,(na) = —Clu,(na) — u;(na)] — Glu,(na) — uy([n + 1]a)] u,(na,t) = e,etkna-wt)
—Mw?e; = —Cle; — €;] — Gle; — e,e7H4] [Mw? — (C + G)]e;, + |[C + Ge™™a]e, = 0
— —Mw?e, = —Cle; — 1] — Gle, — €129 [Mw? — (C + G)le, + [C + Gektle; = 0

—> [M(Uz _ (C + G)]Z — |C + Ge—ika|2= CZ n GZ n ZCGcos(ka) lDividiendo entre si

C+C €, C + Ge'ka

1 2 T
—>| w? ZTiM\/C2+GZ+2CGCOS(kCL) €1 _+|C+Geika|




Modos vibracionales: Cadena unidimensional con base

Modos normales de una red unidimensional con una base: Cadena finita
C+G

w? = — + — \/C2 + G2 + 2CGcos(ka) Casos limites
* k<<7'[/a—>——+1 (— O;'HRA)
U = elel(kna wt) 62 C 1+ Gelka €1
U = € ei(kna_wt) El |C+Gelka| R—Abf)bN—kE_IE» - > > > > > > > > > —>
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-@a@‘m V2 +O/M RO: w ~ THz (En un sélido iénico podria acoplarse a una OE)
‘2\'09& &> - > - > P - -~ >~ > — —>
%&‘“ i { ! ! g\ L 4 u\ L f ‘ ‘;1 | { ‘ e ‘ ‘ ‘;1 | ‘ H ‘ \
J2C/M

€ _
J2G/M f?% Q@ s k=n/a —» 6—2 = +1 (—:RO; +: RA)
2 1
N
—| |l (?OQ . ()(J X() RA
2N modos 1) C G
normales | l RO:

P> - — P> P - — P> > - — P> P —

k =-n/a 0 k=mn/a YeljielielistrelieliieletelierielisTireljemn



Modos vibracionales: Cadena unidimensional con base

Modos normales de una red unidimensional con una base: Cadena finita

Esqguema extendido (un Gnico modo para cada valor de k)
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—1/a 0 k
\ v % v v / Cuando C =G la red se
2da 7B 1¢a 7B 2da 7B convierte en una RB 1D de
s v 4 parametro de red a/2 con
1e2 ZB (C = G) 1¢r2 ZB del doble de tamaio.
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