KATILARIN ELEKTRONIK YAPISININ
BENZETISIMI

Katilarin Titresimsel Ozellikleri:
Fononlar




GIRIS
Atomlar, mutlak sicaklikta olsa bile denge konumlari civarinda titresirler.

Bunu kuantum mekaniginde harmanik osilator probleminden biliriz.
Sonug olarak enerjide sureklilik olmadigi ve enerji degerlerinin

1
E =(n+-—-)hv
.= 2)

bagintisi ile verildigini biliyoruz. (Bu ifadede n=0,1,2,..... gibi tam sayilardir.)

n=0 degerine karsilik gelen enerji, sifir nokta enerjisi (veya temel durum
enerjisi) olarak tanimlanir.

Sicaklik yukseldikce, atomlarin termal enerji kazanmalarindan dolayi
titresim hareketinin genligi artar.



« Kristal Dinamigi; katilarda titresim hareketleriyle ilgili fiziksel
olaylari inceler.

Titresim olaylari 2 grupta incelenir.

1- Harmonik olaylar, (Kucuk genlikli titregsimler (Harmonik osilator)
-Is1 kapasitesi
-Dispersiyon bagintisi
2-Harmonik Olmayan (Anharmonik) Olaylar,
-Termal genlesme
- Fonon-fonon etkilesmesi
- Termal iletkenlik
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Denge konumu civarindaki
klcuk genlikli titresimlerde
potansiyelin degisimi bir
parabol seklinde
dusunulebilir

Harmonik
Olmayan
Titresim

Harmonik ve harmonik olmayan
olaylarin aciklanmasinda Lennard-
Jones potansiyelinin incelenmesi
olaylarin anlasiimasinda yararlidir.

Atomlarin titresim hareketlerinde,
denge konumundan uzaklasmalari,
atomlar uzerine etkiyen kuvvetler ile
belirlenir.

Bu kuvvetlerin hesap edilebilmeleri
icin elektronlarin enerjilerinin ve dalga
fonksiyonlarin bilinmesi gerekir.



Titresim ve Dalgalar ile ilgili Hatirlatmalar

Klasik mekanikte «Harmonik osilator» i¢in hareket denklemi:

2
m:kutle F=ma=md X(t)

- ~Kx(1)
K = Yay sabit dt’

Cozimu: x(t) = Acos(awt +0) = Asin(wt)

burada w = 5




KRISTALLERDE SES DALGALARI

Acoustic Plane Wave
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Ses dalgalari uzun dalgaboylu dalgalardir.

A (=20mm-20m) >>a = k=2" 0

A

Bu kosul saglandiginda kristal yapinin
atomik detaylar: onemsizdir. Bu durumda
makroskopik elastik ozellikler goz ontine
alimir




Boyuna dalga

Enine Dalga

Dalga tiirleri




ESNEK DALGALAR- DALGA DENKLEMI

Sonsuz uzunlukta ve sirekli bir gubuk oldugunu

N +d farz edelim. Bu slrekli ve esnek olan ortamda bir

A Tdx dalganin cubuk boyunca ilerledigini varsayalim.

4 dx Cubuk Uuzerinde belli bir yerde yerdegistirme
<> Fr< > I ) u(x,t) olsun. Birim uzunluk basina yer
degistirme T (zorlanma):

I['(x,t)= %ﬁ’ﬂ

C kristalin elastiklik modull olmak tGzere, birim ylzeye etki eden kuvvet (o) yani
zor ile zorlanma asagidaki gibi iliskilidir:
o=CI(x,t)

Esnek bir ortamda ilerleyen dalga denklemini elde edebilmek icin dx kalinligindaki
kismin hareket denklemi, p kristalin yogunlugu A kesiti olmak Gzere

oddx? ’“(;(tx D _[o(x+dd)-o(x0) 4
0’'u C 0’u
[0(x+dx)—0(x,t)]=aa;jcc’t)dx = T

dx 1nce 1se



KRISTALLERDE SES DALGALARI

Pu_Cou
o pox’

Dalga denklemi Y = (C/,O)l/z

Dalga denklemi lineer, strekli ve homojen bir denklem olup, dalga
denkleminin ¢6zimu olarak didzlem dalga kullanilir:

u(x,t) = Ae'=)
Dlzlem dalga ifadesi dalga denklemine yerlestirildiginde:

C | | V
0)2 = — k2 = w =Vk DISPERSIYON BAGINTISI
0
1/2
v=(C/p)

> o acisal frekansi sonsuz uzunluktaki homojen ve surekli bir
ortamda hiz sabit oldugundan k’ya bagli degisir.

> k sirekli degerler aldigi icin izinli o dederlerini izinli modlar
sonsuz sayidadir.

> Esnek dalganin (A>>a) dispersiyon bagintisinin egimi ortamda
yayilan ses hizinin bayukligini verir.



KRISTALLERDE SES DALGALARI

/ Siirekli

> K

« Kisa dalgaboyu A k — <« (sacilmalar olusur)
* Uzun dalgaboylarinda Ak — 0 (sagiima yok)

- k arttiginda hiz azalir. kK daha da artarsa sacilma artar
cunku dalgaboyunun azalmasiyla saciima siddeti artar ve
hiz daha da azalir.



KRISTALLERDE ESNEK DALGALAR

Bu yaklasim, dx nin blyUkliginin ses dalgalarinin dalgaboylari ile
kiyaslandiginda yeteri kadar kiiciik olmasi ve dalgaboyunun da
atomlararasi mesafe ile kiyaslandiginda yeterince biiyiik olmasi
durumunda gecerlidir.

Surekli ortamdaki dalgalar ESNEK DALGALAR’dir. Bu nedenle bu
yaklasim kati cismi makroskopik olarak ele alan ve strekli oldugunu farz
eden bir yaklasimdir.

Bu yaklasim kati cisimler icin 6nemli sonuclar icerir:

Katilarda tipik ses hizi havadakinden birkag kat - kati cismin
yogunlugu ve elastikligine bagli olarak - daha buyuktdr.

Lineer dispersiyon bagintisi (sabit hiz) kisa dalga boylarinda
farklhilik gosterir. CuUnkU dalgaboyu kisaldikca atomlar dalgayi
sacmaya baslar ve dispersiyon bagintisi lineerlikten sapar ve hiz
sabit olmaz.



. Kesikli Ortamda Dalgalar . .
BIR BOYUTLU KRISTALLERIN ORGU TITRESIMLERI

Kristal orglinin kesikli yapisi kristal icindeki dalganin dalgaboyu kisaldik¢a
onemli hale gelir. Kisa dalgaboylarina gidildik¢ge atomlardan dalganin sagilmasi
ile dalganin hizi degiseceginden esnek dalgalar icin elde edilmis olan lineer
dispersiyon bagintisindan sapma gozlenir. k£ — 0 a karsilik gelen durum uzun
dalgaboylar1 olup, bu durumda lineer dispersiyon bagintis1 gegerliligini korur,
cunkii dalga kesikli yapiy1 fark etmez.

Kristalde yayilan dalgalarin dispersiyon iliskisinin bulunmasi i¢in oncelikle tek
tip baz atomuna sahip olan bir kristal tek boyutlu olarak diisiiniilecektir.

Harmonik yaklasiklik kullanilacaktur.

Ozdes Atomlardan Olusmus Zingir

» Daha kisa dalgaboylannin kristalde yavimalarni incelemek icin N atomdan,
olusmus olduduny

» Atomlar arasi uzakhdin a oldudunu

» Mkutleli 9zdes atomlann birbirlerine yaylarla bagh oldugunu

» Etkilesmenin en yakin komsular arasinda oldugunu

» Atomlararasi potansiyel Lennard-Jones potansiyeli seklinde oldudunu
dusundyoruz.



Kesikli Ortamda Dalgalar
BIR BOYUTLU KRISTALLERIN ORGU TITRESIMLERI

‘ ‘ ‘ ‘ Ozdes atomlu a 6rgii sabitli tek boyutlu atomik zincir
+—>

a

Aralarindaki uzakhk r olan en yakin komsular arasindaki V(r) etkilesmesi, a

denge durumundan kiicuk bir sapma icin r = a civarinda V(r) Taylor serisine
acilabilir:

ihmal (harmonik yaklasiklik)

—a)’ (d*V d’v
V(r)=V(a)+ (r 23) ( — ) / # K = ( o3 )H

Ir=a

Yay sabiti K ile elastiklik modulu C arasindaki baginti

* Atomlararasi mesafeyi a’dan r'ye artirmak icin gerekli olan kuvvet

W gozonlne alinarak, K ile C arasindaki iliski belirlenebilir:

a | F=CxGerilme=F=C

(r-a)
a

= K(r-a) C=Ka




Orgu Titresimlerinin frekans bagliliginin belirlenmesi
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Boyuna dalga
Bu durumda n. atom lizerine etki eden kuvvet;

Fsag = K(Un+1 — Un) Fsol = K (Un = Un)

Fret = Fsaé -Fsol= Free =K (Un+1'2Un+Un-1) :



Hareket Denklemi

o*U

n
at2
Hareket bir titresim hareketi oldugundan ¢cozumun bir duzlem dalga
seklinde oldugunu dusunebiliriz. Bu durumda ¢ozum,

Fnet = Fsa§ 3 Fsol: Fnet =K (Un+1‘2Un+Un-1) =M

o - y . .
Un = Ael( " ) X, =na ahlnip, turevleri alinarak yerine konululursa;

K(Aei(’o@%-at) _ 2Aei(’0€2-wf) + Aei(b@?_rat) _ _wzmei(kx,‘j-ax)

elde edilir. Gerekli duzenlemelerden sonra,

M = K(e™ -2 +e) = 2K|cos(ka) 1]
veya

w'M =4K sinz(%ka) bulunur.

Dispersiyon ifadesi



w-k degisimin bazi k degerlerinde incelenmesi

-k degerleri sola dogru, +k degerleri
saga dogru ilerleyen dalgayr temsil
eder.

- Dispersiyon bagintisi

dederlerinde en ylksek acisal frekans dederini alir, bu frekans kesme frekansi olarak
adlandirilir. Her k degerine karsilik 1 frekans dederi vardir ve dispersiyon bagintisi her
2n/a peryotta kendini yineler.

N atom i¢in N titresim modu vardir.




Kristalde ilerleyebilen dalgalar icin k degeri yalnizca k'nin tam
katlari olanlardir. Kristalin boyutlarinin biyik oldugu
disunuldiginde k degerleri sanki-strekli gibidir.

Her 2x/a degerinde k’nin izinli bir degeri vardir. Bu durumda 2x/a
kadarlik bodlgede yani -n/a < k = +a/a aralidinda k'nin N tane mumkin
degeri vardir. Yalnizca bu arallk N atoma ait N titresim modu igin
yeterlidir. Bu araligin disinda dispersiyon badintisi periyodik olarak
yinelenmektedir. Aralik disindaki bir k degerine 2a/a eklenmesi ya da
cikarilmasiyla atomlarin yerleri ya da grup hizlar degismez. Bu nedenle

-n/a = k = +n/a aralidinin disindaki bolgenin fiziksel olarak anlami yoktur.

-n/a < k < +xn/a aralig: I. Brillouin bdlgesidir.



Katmin her iki ucunun da aym hareketi yapmaya zorlanmasi1 periyodik smir sartlarinin
kullanilmasini gerektirir. Periyodik sinir sartlart saglanirsa, lineer zincir bir gembermis gibi
diisiiniilebilir. Bu sayede iki u¢ ayn1 hareketi yapacaktur.

Tek boyvutlu zincir durumunda eder iki ug birlestirilirse n. atom (n+N). atomla cakisacadi
icin her k degern izinli olamaz vani periyodik simir kosullar sadlanmalidir:

Un = Un*N

Bu kosulun saglanmasi icin ; halka uzunlugunun dalgaboyunun tam katlari olmasi gerekmektedir.

3 2 27p
=Na=pA=>8=—]—7=F— tam sayi
L p . Na (p sayl)
ck=xm/A

“ntl _ oM — cosam+ising = -1

ui’l

Faz farki 180° olup iki komsu atom zit dogrultuda titresir, dalga ne saga ne de sola
ilerler ve boylece duran dalga olusur.



k=3—”=>/1=2—a
a 3
A= 2al3

k ve k+ 2n/a aym fiziksel sonucu verir. Atomlarin
yerdegistirmeleri 1ki dalgaboyu i1¢in de aynidir.



e Uzun dalgaboyu sininnda, ka<<i, Sin _,):T olacagindan dispersiyon

ifadesi

Mo’ = Kk’a®
seklinde basitlesir. Bu bolgede grup hizi faz hizina esittir ve

Ve = Vg = a(K/M)¥2
seklinde elde edilir.

Uzun dalgaboyu sinir1 ortamin siirekli gibi davranacagi bolge olup, bu bolgede hiz
sabittir. Ses dalgalarinin hiz ifadesi, C = Ka ve p = M/a ifadelerinden yararlanilarak;



