KATILARIN ELEKTRONIK YAPISININ
BENZETISIMI

Katilarin Titresimsel Ozellikleri:
Fononlar-2




Iki Tir Atomlu Zincir

Birim hicresinde farkl cins atomlari olan NaCl gibi iyonik
bir yapida dispersiyon iliskisi birim hlcresinde tek tur baz
atomu iceren yapi icin izlenen yolla elde edilir. Ancak bu
kez iki farklh atom icin iki ayri hareket denklemi
yazilmalidir.

Atomlararasi baglarn temsil eden yay sabiti (etkilesim
potansiyeli) de farkl olacaktir. Ancak esit alarak cozime
ulasacagiz. Her ne kadar gercek durum olmasa da yine
de nitel olarak iyi sonuclar elde edilir.

Kutleleri M ve m olan atomlarin yalnizca en yakin
komsusu ile etkilesimi dikkate alinarak, hareket denklemi
yazilacaktir.



M kutleli n. durumdaki atom icin hareket denklemi;
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ayni olamaz. Bu nedenle iki atomun
titresiminin faz ve genligindeki farklihgi
- a > g6z onune almak igin, m kutleli atom igin
soyle bir ¢cozum kabul edilebilir:
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< Dispersiyon denkleminin 2 kokii vardir: iist dal “OPTIK DAL” alt dal “AKUSTIK DAL” dr.
+» Dispersiyon egrisi k = 2nt/a (a birim hucre boyu) periyoduna sahiptir.

s Her 2r/a araliginda N titresim modu ve dispersiyon bagintisinin 2 dal oldugundan, 2N
titresim modu vardir. Diger bir deyigle; 2 farkh tur atom igin 2 dal olusur.

% iki dal arasinda bazi frekans degerlerinde titresim olmadiginin géstergesi olan YASAK
BOLGE vardir



Bazi k degerlerinde dispersiyon bagintisinin incelenmesi

k= =xmla (l. Brillouin bolgesi siniri)
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. Brillouin bolgesi sinirlarinda optik mod minimum, akustik mod maksimum agisal
frekansta titresim yapar. |ki mod arasindaki bolgedeki frekanslarda kristale gelen

dalgalari kristal gegirmez.

a = 0 oldugu icin akustik kolda I. Brillouin bolgesi sinirinda m kutleli atom durur, M
kGtleli titresir (C noktasi). Optik kolda ise m kdutleli titresir, M kutleli durur (B

noktasi).



« Kuguk ka degerleri igin (uzun dalgaboyu bolgesi );

KugUk ka degerlerinde (ka << 1) :
sin (ka/2) ~ ka/2'dir. [, St }
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Anlatmaya c¢alistigim : ©

https://www.youtube.com/watch?v=M4WQs UlnmU
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a =-M/m (ANOKTASI) ya da a =1 (O noktasi)

* A noktasinda optik dalda a = -M/m degerini almasi M ve m kutleli atomlarin
titresimlerinin zit fazda olmasina karsilik gelir. Bu durumda frekans yay sabiti ve
M* = Mm/(M+m) ile belirlenir. Bu harekette kutle merkezi durgundur.

* O noktasi civarindaki frekanslar uzun dalgaboylu ses dalgalarina karsilik gelir.
Iki tur atom ayni genlik ve faz ile titresmektedir.

Bu durumda ses hizi agagidaki formul ile verilir:
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Akustik ile Optik modlarin davraniglar:

Uzun dalgaboyu sinirinda yani k — 0
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Enine Akustik titresim ;—- Denge durumu j
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Boyuna Akustik titresim

Her iki atom da ayni fazda ve ayni genlikte titresiyor yani molekul titresir ve
kUitle merkezi saga-sola hareket eder. Bir butun olarak orgu titresir. Ses
dalgalarinin ortamda yayilmasi gibi. Bu nedenle bu dal akustik olarak

adlandirilir.
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Boyut Optik titresim ‘ ‘
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Optik modda komsu atomlar zit fazda titresirler, kitle merkezleri sabit kalir.

Eder atomlar zit ylUkliyse elektromagnetik dalganin elektrik alaniyla bu tir bir
hareket yaratilir. Bu nedenle bu dal optik olarak adlandirilir.

Optik kol dispersiyon edrisinin A noktasindaki (k ~ 0) frekans dederinde
elektromagnetik dalgalarla bir ciftlenim olusturur. Bu frekans bdlgesi kirmizialti
bélgeye karsilik gelir.



UC BOYUTLU KRISTALLERIN ORGU TITRESIMLERI

Eger kristalin birim hucresinde tek tip atom varsa ve kristal N tane atomdan
olusuyorsa, kristalde 3 boyutta 3N titresim modu vardir.

Farkh iki tip atom iceren primitif hucreli kristalde ise tek boyutta 2N titresim
modu, 3 boyutta ise 6N titresim modu olur. 3 optik, 3 akustik dal vardir. Bu
modlar titresimin dogrultusuna gore boyuna ve enine modlar ayrilir (Boyuna
optik — LO, enine optik — TO, boyuna akustik - LA, enine akustik —TA). ki
enine dogrultuda titresim frekanslari esittir yani enine modlar dejeneredir.

KURAL.:

Kristalin ilkel (primitive) hiicresinde s sayida farkli atom varsa, optik dal
sayisl: 3 s - 3 ve akustik sayisi : 3 ‘tur. s-1 boyuna ve 2s -2 enine dir.
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Germanyum’da 2 farkl
dogrultuda (soldaki: [111] ve
sagdaki : [100] dispersiyon
egrisi

GaAs'in farkl dogrultularda
dispersiyon egrisi (I' : [000], X
[100], L: [111])



ORGU TITRESIMLERININ KUANTASI: FONONLAR

Dispersiyon iligkisini incelerken k dalgavektorunun surekli olmadigini, belli
degerleri alabildigini gorduk. Dolayisiyla bir kristal orgunin titresimleri de
yalnizca belli degerleri alabilir. Bu durumda orgu titresimleri kuantizedir ve fonon
orgu titresimlerinin kuantasidir. Kristallerdeki esnek dalgalar fononlardan
olugmaktadir. Fononlar fotonlar gibi bozondur ve yaratilip, yok edilebilirler yani
korunumlu degildirler. Acisal frekansi w olan bir modun enerjisi, mod n durumuna
uyarildiginda; asagidaki gibi ifade edilir:

E = (n + l)ha)
2

Fononlar; Bozondurlar, Bose Einstein istatistigine uyarlar. Korunumlu degildirler;
carpismalarla yaratilabilir ya da yok edilebilirler.

Normal titresim modlari kristal boyunca yayilan dizlem dalgalardir. Yani fononlar lokalize
degildirler.

Bununla birlikte fononlar; fotonlar ve elektronlar gibi birbirine yakin frekans ve buna
karsilik gelen dalgaboyu degerlerinde oldukca lokalize bir dalga paketi olusturabilirler.



Fonon Nedir?

Atomlarin periyodik yerlestigi bir Uniform katida, atomlarin titresimleriyle
iliskili enerji vardir.  Fakat atomlar birbirlerine baglarla bagli oldugundan

bagimsiz titresemezler.

Titresimler kat1 i¢inde yayilan kollektif modlar seklindedir. Bu tiir yayilan orgii
titresimler1 ses dalgalar1 olarak dustintilebilir. Bu durumda yayilma hizi kati

icindeki ses dalgalarinin hizidur.

Molekiillerin titresim enerjileri kuantizedir ve kuantum harmonik osilatori
olarak tanimlanir. Kuantum osilatoriiniin enerjisi kesiklidir. Katidaki titresim
enerjisi de kesikli miktarda enerjisi olan kollektif titresimlerdir. Bu enerjinin

kuantas1 fononlardir.

Fononlar Bose-Einstein istatistigine uyarlar.



Fonon Nedir?

Simdiye kadar orgii titresimlerini klasik bir yolla tanimladik. Ancak bir orgii
titrestim modunun basit bir harmonik osilator olarak diisiiniilmesi ile kuantum

E = (n + l)ha)
2

mekanigine gecilebilir:

¢, durumu, herbirinin enerjisi  fw olan n tane uyarilmis durumun taban
durumuna eklenerek olustugu durum enerji olarak goéz Oniine alinabilir. Bu
durumda ¢, durumu aynen fotonda oldugu gibi herbirinin enerjisi /i olan n
tane fonona karsilik gelir. Normal modlar kristal boyunca yayildigindan fononlar
yerellesmis degildir. % momentumu tam olarak bilindiginden konum
belirlenemez. Ancak frekansit ve dalgaboyu arasinda kiiclik farkliliklar olan
fononlar bir dalgapaketi olusturarak lokalize dalga paketi olusturabilir ve bu

durumda grup hiziyla yayilirlar.



Fonon Kavrami

Ornek olarak, k degerleri 7/10a kadar yayilmis fononlar1 ele alirsak, bunlarm 10
birim hiicre i¢inde lokalize olduklarini sdyleyebiliriz.

Bu nedenle fononlari, belirsizlik prensibinin limitleri icinde lokalize
tanecikler olarak alabiliriz. Bu durumdaki bir dalga paketinin hizi grup hizidir.
Yani, fononlar grup hiziyla hareket ederler.
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Sekilde dispersiyonsuz ve dispersiyonlu bir ortamda dalga paketinin hareket
gortilmektedir.

Orgii titresimleri i¢in elde edilmis olan dispersiyon bagmtilar, yani w ve k
bagintisi, kolayca fonon enerjisi E = how ve momentumu p = hk seklinde
fononlarin dispersiyon bagintisi olarak ele alinabilir.

Buradaki p momentumunun ger¢cek bir tanecik momentumu olmadigina dikkat
etmek gerekir. Zira, tek tip atomlu zincirde gordiigiimiiz gibi k ile k+2mn/a
tamamen ayni 0zelliklere sahiptir.

Bu nedenle, bu sekilde tanimlanan p=hk momentumuna kristal momentumu adi
verilir.



FONONLAR FOTONLAR

° Orgii titresimlerinin kuantasi Elektromagnetik dalgalarin

. Fonon enerjisi kuantizedir. kuantasi
. Foton enerjileri kuantizedir.
hv hc
Efonon =hw = 7 Efoton = 7 A ~10°m

s Fonon Enerjisi, E
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Kristal Momentumu

Tek boyutlu bir kristalde k dalgasayili bir fonon ile k + 2nm/a dalgasayili fonon
Ozdestir. Bu nedenle fonona tek bir k degerini atfetmek olanaksizdir. Fononlar
momentum tasimaz, cunku aslinda fononlarin koordinatlari atomlarin bagil
koordinatlarina baglidir. Bu nedenle jik momentumu fononun momentumu
gorunmekle birlikte kristal momentumu olarak dugunulmesi daha uygundur.

. Bir boyutta kristal momentumu (bitin atomlarin yerdegistirmeleri
dikkate alinarak):
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e N atomlu bir kristal icin n = N alinip y = exp(ika) secimi yapilir ve
asagidaki seri momentum ifadesinde kullanilirsa;




Kristal Momentumu

Periyodik sinir sartlarindaki k'nin izinli degerleri;
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Fonon momentumu sifirdir (k = 0 modu haric).

k =0 modu;
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Kristal bir batln olarak otelenir ve bu tir bir 6telenme momentum
tasir. Pekcok uygulamada fonon momentum tasir gibi dikkate alinir,




