\Ya

Vibrace atomu v mfiZce,
tepelna kapacita
pevnych latek

Atomy vazane v mfizce nejsou v klidu. Miru jejich
pohybu vyjadiuje podobné jako u plynu a kapalin teplota.



- Elasticke viny — v kontinuu neatomarni povahy

“Hrana“ dx se posune v

* Longitudinalni deformace tycky v disledku $ifeni viny o du
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Relativni prodlouZzeni je umérne
mechanickému napéti

E je Youngliv modul pruznosti
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ResSeni elastickeé viny - Newtonuv zakon
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VInova rovnice v 1D o"u g =(
dx? ot?2
Rovnice postupné viny
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e, E je Youngtiv modul pruznosti
Rychlost Sitfeni viny



w = vq Disperzni zavislost —
@ | pez disperze!

v = E Odhad rychlosti zvuku a w = v(q
— miizkové slozky tepelné
P vodivosti
N
dw .
V, = — =7V = konst
) dq

Povolené hodnoty vinového Cisla q ?

: Pro vinu (bez Casove zavislosti)

Periodické hrani¢ni podminky i(gx)
u(x) = Ae*'?

u(x=0) = u(x=") z toho plyne

Deformace zacatku tycky je stejna jako jejiho 1 —=e lq
konce -



: 2T 2T
il = gt — gq=n—  Krokje —

L L

Z periodické hrani¢ni podminky plynou povolené hodnoty vlnoveho Cisla g.

KdyZ bude tycka dostatecné dlouhd, bude se g ménit po malych kriccich a
budeme mit témér kontinualni posloupnost vinového cisla . Naopak v
pripadé tyCky velmi malych rozmérii budeme sledovat efekt kvantovani (.

Pocet modu na dq
(hustota stavii podle dq)

dN(q)——d

Dale budeme potiebovat tzv. hustotu stavii g(w) (v dw) tak, aby
integral g(w)dw daval celkovy pocet modu.

g(w)dow = 5= dg



g((())da) — % dq X2 (Pr0+ismér)> g(C()) — —do

grupova = fazovarychlost rychlost
pokud je v=konst.

do 9(w) = pocet vibracnich modii na
jednotkovy frekvencni rozsah

5 Pro 1D _ L1
. dq . () = —~

w E
Nezavisi na ! =

Pro 3D U = Aei(c‘i-?)

hustota stavu 3V w?
vibracnich modui: g(a)) _ 2772 ;

Balkanski — Wallis /132
Kittel/146

) 1 longitudindlni a 2 transverzalni mody pro zvolené g



Tepelna kapacita pevnych latek

- Pivodem tepelné kapacity je energie vibra¢niho pohybu oscilujicich

QWOWQWOW)WMQ

Kazdému atomu pftislusi energie E = 6 x 1/2kT pro jeden smér (potencidlni+ kineticka)

Pro krystal o velikosti jednoho molu je celkova energie E,, = 3N,KT = 3RT 9

Cy = 3R =25 JK'tmol? tzv. Dulongtiv — Petittiv zakon.

Pro vsechny atomy nezavisle na jejich hmotnosti m !!!

Srovnej s kinetickou teorii plynii. E zavisi na T ale ne na m castice!



Cy = 3R =25 JKtmol! plati pomé&rné dobie pro vysoké teploty,

ale selhava pfti nizkych teplotach.

Dva modely

Einsteinuv model

Atomy v pevné latce povazuje za
nezavislé kvantové oscilatory. To je
veliké zjednoduseni a priblizné plati
pouze pro opticke fonony (relativni pohyb
atomi v ramci elementarni buniky) a
nikoliv pro akustické fonony

Oba modely predpovidaji spravné pokles c,, k nule pi1 T = 0K

Cm

3R

Debyetiv model

Pevnou latku povazuje za
kontinuum bez vnitini struktury.
Toto zjednodusSeni fesi stanovenim
minimalni vinové délky fonont.
Dobie plati pro akustické fonony,
ale nepostihuje opticke.




Einsteinuv model

Atomy Vv pevné latce povazuje za
nezavislé oscilatory S konstantni

frekvenci v a energil oscilatoru Q
vyjadiuje pomoci kvantové Q Q Q%
mechaniky. Pro jednorozmérny Bez interakce
oscilator:

En:(n+%)ha)

Hladiny kvantoveho oscilatoru

n
Priimérnou energii jednoho oscilatoru pii L :‘: A
dané teploté ziskdme stiedovanim =)
Bose-Einsteinova statistika vyjadiuje E 3
. / , g
pravdépodobnost obsazeni dan¢ho stavu
= 2
e s = 1
E n -  hw L
e kT —1 E 0



Energie jednoho molu Molarni kapacita

oscilatoru
hw \* e
3N hw dE  3Nak (ﬁ) i
- hw M GT how 2
e kT — 1 ekT —1

* Pokud je KT mohem vétsi nez hw, kvantova povaha se smyva a cy, Se
bliZi jeho klasické hodnoté 3R.

* Pro velmi nizke teploty se vSak projevuje kvantova povaha v plné mire.

Z fitovani experimentalnich hodnot ¢cy,=f(T) lze vypocitat Einsteinovu frekvenci
a teplotu

w odpovida priimérne frekvenci oscilatoru CMm
E

h : : .
O = —G;E- vyjadiuje frekvenci v jednotkéach teploty




Debyetiv model

Atomy Vv pevné latce povazuje za
oscilatory spojené urcitou vazbou. To
vede ke vzniku kolektivnich oscilaci
(modt). Nemame zde jedinou frekvenci
wg ale velké mnozstvi modi az po
ur¢itou maximalni frekvenci. Podle této
teorie lze vSem priradit stejnou
grupovou rychlost a to rychlost zvuku
U,.

i _2m
W =Uzq q=—

Kazdy mod je zde ekvivalentni jednomu
linearnimu harmonickému oscilatoru o

energii P

QmwONWQW

S interakci

Celkova energie vSech
modi miizky

E = [E(w)g(w)dw

Predpokladame, Ze ® se méni spojité



E= [E(wy(w)do
W oo _ 3V w?
3V r 5 h(,l) g(a)) "~ 2m2 p3
E = T w 7 d(()
214> hw
Wo e kT — 1

Nyni musime najit meze integralu :
1) spodnimez  ®,=0 -odpovida skutecnosti
2) horni mez ®,, = % -neodpovida skutecnosti

2T Celkovy pocet modi =
Wp = Vz{p = Uy /1_ celkovy pocet stupni volnosti:
D

Nejkratsi vinova délka, ktera ma N .
fyzikalni smysl: _
1 3N Jo g(w)dw

D
S S

3
wp = U, <6n2 V)
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Poznamka: hwp , N\3 E E
8, =—— ~ 6 —| ~ |[—~ |—
D=7 UZ( " V) \ﬁ M

diamant vs. olovo Be=1440K, C=2230K, Si=645K, Ph=105K




Analyza Debyeovy zavislosti Cy,

3
op T Xp x4 ex :
Cpv — — X
Xp x4 eX XD
proT > 0p = e*=1+x f (ex—1)2dx = j x*dx
o/ . 0 0] \/
Staci, kdy? w5<0,5 \V4
Pro vSechny oscilatory plati E=3kT + fox P x3dx
cy = 3R
E=3kTN, => Cy=3R 1
0 4 ,x 47.[4
roT K 0p = xp > ®© X ¢ U
p D D @1 x =
12* (T’
Pouze dlouhé viny EZ) linearni disperze Cy = Rl —
5 Op ~T31




pro T ~ Q Je tieba uvazovat, ze hustota stavi g (a)) " 3V w?
D nespliuje teoreticky predpoklad 2772 13

Dveé moznosti

Proménna Debyeova teplota Experimentalni hustota stavii
Kazdou _hoglnotu Cy Vv zavislosti na jeji Z neutronove difrakce nalezneme
teplot¢ fitujeme Debyeovym modelem experimentalni hustotu stavi v

tak, Ze pro danou teplotu ziskame zavislosti na frekvenci ¢(w)

konkrétni hodnotu Debyeovy teploty

9(@)

E= [E(w) deX 3




Modelovat prubéh specifického tepla je 1épe popisovat kombinaci Einsteinova a
Debyeova modelu.

Jak uvidime pozdéji, napt. SN modu Ize rozd€lit na 1N akustickych (= akusticka vétev)
a 2N optickych (=optické vétve)

Akustické mody (predevSim delsi viny) lze 1€pe aproximovat D. priblizenim
Optické mody Ize 1épe aproximovat E. ptibliZzenim

Cyy = Cp + 2cf

Pokud je v elementarni bunce M atom1 je tfeba nasobit pocet vétvi Cislem M.
Pokud vezmeme jesté v tvahu anharmonicitu o

Z 1—aT) 2(1—a]T)




Dosud jsme se zabyvali je harmonickymi oscilatory. S rostouci teplotou se vSak
stale vice Castic dostava do stavu nelinearnich (anharmonickych) oscilaci. To

ma za nasledek radu efektu.

1) Teplotni roztaznost

2) Difuze ¢astic

3) Redukci tepelné vodivosti kvtli rozptylu fonont

(klesa volna draha fotoni, viz. kineticka teorie tepelné vodivosti)

4) ¢\, # 3R pro T>6,



