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ABSZTRAKT

Kristalyos anyagok racsrezgéseinek vizsgélata ma is fontos tudomanyteriilet. Ezen
anyagok optikai tulajdonsagait az elektronszerkezet mellett a fononok, valamint a
fononok és elektronok kdlcsénhatésa is meghatarozza.; egyes esetekben épp e koleson-
hatas felhasznéalasa a célunk. Eppen ezért a fonongerjesztések teljeskortibb ismerete
fontos a fizikai jelenségek mélyebb megértéséhez.

Kutatasom sordn megismerkedtem a fononrezgések elméleti leirasaval és model-
lezésével egyszeriibb, 1-dimenziés periodikus rendszerekre. A réacsban elhelyezett
szennyezGé atomok hatésara 1j, lokdlis modusok jelennek meg, melyek analitikusan
targyalhatok, de konkrét eredményeket csak szamitogépes szimulacioval kaphatunk.
A megszerzett ismeretek felhasznalaséval 3-dimenzids periodikus szerkezetek rezgési
spektrumanak meghatarozaséaval is foglalkoztam. Jelen munkdmban a k&so-szerkezet
rezgéseinek alaposabb vizsgalatat végeztem el, beleértve a szupercellas targyalasmod
eredményeinek megértését.



1. fejezet
A linearis lanc

A kristalyos szilard testek, bar latszolag statikus objektumok, valojaban folyama-
tos dinamika zajlik benniik, melynek ismeretében értelmezhetévé valik tobb fizikai
jelenség, példaul a hétagulas vagy az olvadas. Az atomok egyensuly koriili kollek-
tiv rezgései, a fononok, fontos szerepet toltenek be a kristalyokban zajlé szamos
mikroszkoépikus fizikai folyamatban, mint példaul transzport jelenségek, energiadta-
das kiilonb6z6 részrendszerek kozott. Megértésiikhoz elészor tekintsiik a legegysze-
riibb rendszert, mely a lineéris lanc. Rugokkal osszekétott tomegpontok, egyméstol
azonos tavolsagra elhelyezve, csak elsGszomszéd kdlesonhatésokat feltételezve kozot-
tiik [1]. Tovabba hasznéaljunk periodikus hatarfeltételt, uy. 1 = us.

1.1. dbra. Homogén linearis lanc

A rendszer lehetséges longitudinalis rezgéseinek meghatarozasahoz irjuk fel a
mozgasegyenletet:

Mily, = D(Upy1 — Up) + D(Uup—1 — uy), (1.1)

ahol u,, az n-edik tomegpont elmozdulasa egyensiilyi helyétél, D pedig a rugéallando.
Mivel a rezgések eredményeként haladé hullimokat varunk, igy u, = we'"*~“t alak-
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ban kereshetjiik a megoldast, mely Osszefiiggésben n - a jeloli a tomegpontok egyen-
silyban elfoglalt poziciojat. Ekkor az egyenlet

—mw?tt = —D(2 — e " — %) = —2D(1 — cos qa)u (1.2)

alakban irhato fel. Megoldésa némi egyszeriisités utan

sin <%) ’ . (1.3)

Igy kapjuk a diszperziés relaciot, mely a lehetséges frekvenciak és a hullamszam
kozott teremt kapcsolatot.

D
w=24/—
m

w(q)

-n/a q T/a

1.2. abra. Linearis lanc diszperzios relacioja

A kialakulo rezgések a lancon végigfuté hullamként jelennek meg.



2. fejezet

Kétatomos rendszer jellemzdbi

A diszperzios relaciora az elGzGekben igen egyszerd Osszefiiggést, analitiku-
san szamolva egzakt megoldast kaptunk. Sok esetben viszont, bonyolultabb
rendszerekre, a frekvenciaspektrum meghatarozasa mar nehezebb feladatnak bi-
zonyul, melyhez sziikségiink van szamitogépes szimulaciokra. Ennek bemutatasara
hasznaljuk a kétatomos lancot, mely csupan annyiban tér el el6z6 esetiinktél, hogy
két kiilonb6z6 tomegi atom felvaltva helyezkedik el a lancban [1|. Ekkor a mozgas-
egyenletek

Miiy = D(vy —uy) + D(vy — uq)
miy = D(ug — v1) + D(uy — vq)
Miiy = D(vg — ug) + D(v; — us)
(2.1)

A két atom elmozdulasait ismét felirhatjuk w, = ued?*~“! &g ¢, = pelan2a—iwt
alakban, az el6z§ jeloléseket kdvetve. Lathatoan a racs periodusa megduplazodott,
az elemi cella két kiilénb6z6, szomszédos atombol all.

o - - -
uy \'2 us Vs
M m M m
<% -
2a

2.1. 4bra. Kétatomos lanc
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Most oldjuk meg az egyenleteket:

—w?Miu = —2Dii + Do(1 + e~ 1%
—w?mb = —2Dv + Du(1 + 1) (2.2)

A nemtrividlis megoldést az egyiitthatd matrix determinansanak elttinésekor kapjuk:

2D — w?M  —2De "% cos qa
’ —2De" cos ga 2D — w?m =0 (2.3)
D
wi = U {(M +m) £ \/(M +m)2 — 4sin” qa} (2.4)

o (q)

-nf2a q n/2a

2.2. abra. Akusztikus és optikai 4g kétatomos lancban

Lathatoan két ag keletkezett, melybdl az alsét akusztikusnak nevezziik. Ekkor
mindkét alrdcs atomjai azonos irdnyban rezegnek, de az amplitud6juk kiilonbozik.
A fels6, az optikai ag, pedig egymaéssal ellentétes iranyba mozgd alracsoknak felel
meg. Ha a lanc felvaltva pozitiv és negativ ionokbdl all, akkor a racsrezgések elekt-
romagneses hullamokat keltenek.



Most térjiink vissza az (2.1)-es egyenletekre. M1 = Du alakban irhato, ahol

2D —-D 0 0 0 0 —D |
z\gg 8 -D 2D —-D 0 0 0 0
M=|49 o u ’QZQ—D2D—D0 0 0 |
__D -
Uy
U1
u = : (2.5)

i(q)e™ jeloléseket. Ekkor

—wlx = —%‘1/22 %‘1/233 = Dz, T = (2.6)

Q
NS~
N = =

L e L
KR Q
e’ N

A 2 skaldzott dinamikai matrix sajatérték-egyenletét kell megoldanunk, hogy
megkapjuk az el6fordul6 frekvencidkat és elmozdulésokat.

A 48 atomos, két alraccsal jellemezhetd lanc néhany sajatrezgése, ahol a valojaban
longitudinalis kitéréseket fliggélegesen abrazoltam:

e, LALLM

0 10 20 30 40 50
atomi pozicié

2.3. abra. A legegyszeriibb akusztikus médus
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Itt lathatdéan minden atom, tomegtol fliggetleniil, azonos kitéréssel, egyszerre
mozog, mely a 0 frekvenciaji rezgés, a lanc eltoldsanak megfelelGje.

q=n/24a

kitérésmﬂmm HHHUT,JMHHII ||HHUn.

0 10 20 30 40 50
atomi pozicié

2.4. abra. Egy "igazi" akusztikus modus

Egy valodi halad6 hullamot figyelhetiink meg, amint végigfut a lancon.

kitérés |
0*0 L ]

‘.I.‘.l.‘.|.‘.|.‘.l.‘.|.‘.|.‘.|.‘.|.‘.|.‘.|.‘

2.5. abra.



q=m/2a
kitérés

0*0O..O..O0.00.‘O.‘O.‘O.‘O*

0 10 20 30 40 50
atomi pozicié

2.6. abra.

Az el6z6 két modus kiilonlegessége, hogy csupan az egyik alrécs végez rezgést, a
maésik teljes nyugalomban van.

L

0 10 20 30 40 50
atomi pozicié

2.7. dbra. Egy optikai modus
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kitérés |

0

0 10 20 30 40 50
atomi pozicié

2.8. 4bra. Egy masik optikai modus

Az utobbi két esetben megfigyelhetd, hogy az alracsok egymassal ellentétesen
rezegnek, ebbdl is sejthets, hogy ezek az optikai dghoz tartoznak.

Lattuk, hogy szabalyos, periodikus rezgések valésulnak meg, melyek valoban hul-
lamként terjednek végig a racson. De vajon mi torténik, ha a racs szimmetriajat
megbontjuk, ha idegen atomot, egy més tomegi szennyez&t helyeziink el?

B - - -
Uy \Z u, Vs
M m' M m
- -
2a

2.9. dbra. Szennyezés a kétatomos lancban

A szennyezés hatésa a (2.5) egyenletben a tomegmaéatrix megvaltozasaban nyil-
vanul meg, a kivalasztott atomi pozicioban kicseréljiik a matrixelemet az 4j tomegre.
Amennyiben a szennyezé konnyebb a lanc tobbi atomjanal, a moédusok frekvencija
kicsit folfelé tolodik, mig a legmagasabb frekvencidju rezgés egy kiilonallo, a tobbi
folott 4116 moduskeént jelenik meg. Fzen modus a szennyezd helyén nagy amplitadoju,
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de tavolodva gyorsan lecsengd, lokalis rezgésként jelentkezik [2]. Kétatomos lancnéal
az akusztikus és az optikai 4g kdzott is megjelenhet, a tomegviszonyoktol fiiggGen.
Nagy tomegi szennyezs elhelyezése esetén a frekvencidk lefelé tolodnak, de a spekt-
rum kozepén Osszesiirtisodnek, itt rezonancia jelenik meg. Ez olyan rezgés, melyben
sok atom részt vesz, a lokalis moédustol eltér6en nem koncentralodik kizardlag a
szennyezdre és annak kornyezetére, attol tavolabb is megfigyelhet6. Utobbival 3-
dimenzios rendszereknél nem foglalkoztam.

lokalis médus
kitérés

0*00000000000000000000.001 l.‘llll.‘ll!ll.ll!ll.ll =

0 10 20 30 40 50
atomi pozicio

2.10. abra. Szennyezés hatasara megjelend lokalis modus

Az egyik konnyid atom még kisebb tomegilire cserélésével megjelent egy, a
szennyez6 atomra erdsen lokalizalt modus, melyrél alaposabb vizsgalat utan kidertil,
hogy a lanc korabbi rezgéseinél magasabb frekvencidju.

*
] médus—""
®
.“.'...000000
‘..’...oo
so®
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modus szama

2.11. abra. Uj, magas frekvenciaju modus jelenléte
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Az 2.11 abran a kovetkezd Brillouin zonaban jelenlevs optikai 4g lathato. Erte-
lemszertien ennek behajtogatasaval kapjuk a mar ismerds diszperziot.

gap médus

kitérés |

o..........u,,unll”\|‘““llnu,,“......... |

0 10 20 30 40 50
atomi pozicié

2.12. abra. Szennyezés hatasara megjelené "gap" modus



3. fejezet

3-dimenzi6s rendszerek

Az eddigi targyalas soran nem foglalkoztunk azzal, hogy milyen mikroszképikus
kolesonhatas eredményezi a stabil lancot. A valédi ionos kristadlyok esetén, a 3-
dimenziés racsok leirasdhoz ismerniink kell az egyes ionokat koriilvevd poten-
cialt, mely egyarant szarmazik a tobbi iontél és az elektronoktél. A potenciél
meghatarozasa éppen ezért nem kénnyt, de tehetiink kozelitéseket. Mivel az elekt-
ronok tomege sokkal kisebb az ionokéndl, szinte régton kovetik azok mozgasat, az
ionok igy csak az elektronpotencial atlagat érzik (Born-Oppenheimer kozelités). Emi-
att feltételezhetjiik, hogy a potencial csak az ionok koordinataitol fiigg. Az ionok
kozott Coulomb-kdlesonhatéast feltételezve sorbafejthetjiik a potencidlt az egyensi-
lyi koordinatak koriili kis kitérések szerint |1]. Jelolje w(m, u) az R, racsvektorral
jelzett elemi cella p-edik atomjanak egyensilyi helyét6l valo elmozdulasat.

U(Rynys +u(m, ) = U + Y ®h(m)ua(m, p)

m,p,o

+% Z ®Zg(m> n)ua(m> M)uﬁ(n’ y) +. (31)

m,u,e,n,v, B
OU (R + u(m, 1))
ua(m, )

O*U (R + u(m, 1))
224 . mp I
- Paplmin) = Qg (m, u)dug(n,v)

D (m) = (3.2)

Az els6rendd tagok eltiinnek, mivel a potencidlnak az egyensulyi helyen mini-
muma van. Ne felejtsiik azt se, hogy parpotencidlokkal van dolgunk, igy megfelels
helyettesitéssel kapjuk a szamunkra lényeges alakot. A masodrendi tagbol kapott
mozgasegyenlet pedig a

M,iia (m, p) = = ) ®hi(m —n)(ug(m, p) — us(n,v)) (3:3)

n7V7/B

13



14 FEJEZET 3. 3-DIMENZIOS RENDSZEREK

format olti.
Altalanosan a dinamikai matrix irja le a rendszert, melyhez

1 . ,
ua(m, p) = Ua(pt, @)e' a1,
VM,
wue (1, q ZD’“’ (v,q), ahol

Dis(q) = \/W Z QLY (m — n)e A Fm =) (3.4)

egyenletekkel jutunk.
Mivel az eltolasi szimmetria miatt tetszélegesen megvalaszthatom R,,-et, igy R, =
0 mellett a végss alak

1 ,
D'(q) = ——= ) & (n)e "1F, (3.5)
af af
VAL, 2
A dinamikai matrix sajatértékei adjak a lehetséges fonon-frekvencidkat.

det [DL7(q) — w?dasdyw] =0 (3.6)

2 egységtoltés kozott, Coulomb kdlesonhatast feltételezve, valamint e?/(4mep) = 1
egységekben szamolva a (3.3) egyenlet a kovetkezd alakot 6lti:

My (m Zs ol )ﬁ<uﬁ<m>—m(n))—;%mwm)—ua<n>>.
(3.7)

Egy 3-dimenzidés kristalyban ilyen parkolcsonhatasok felosszegzésével kapjuk a di-
namikai matrixot.

Egyszeri kobos, homogén kristaly esetén, csupan els6- és masodszomszéd kolecsénha-
tasokat feltételezve is meghatarozhatjuk a diszperzios relaciot. Ehhez az elmozdula-
sokat keressiik ismét halado hullam alakjiban, uq (R, t) = e RetayfyTasRa)—iwt
valamint hasznéljuk fel a parkolcsénhatasbol kapott egyenletet.
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3.1. dbra. Kobos racs diszperzidja a Brillouin-zona néhiny nevezetes irAnyaban

Egyértelmi, hogy a rendszer szabadsagi fokainak megfelelGen 3 akusztikus agat
latunk, melyek egyes tartoméanyokon degeneraltta valnak. A homogén racs tavolabbi
atomjait is figyelembe véve a tapasztalat azt mutatja, hogy a frekvenciak eltolédnak,
illetve a gorbéken enyhe hullamzas figyelheté meg, minden tjabb szomszéd figyelem-
bevételére érzékeny a spektrum. Mindebbdl valoszintsithetd, hogy kiilénb6zé ionok
alkotta racsban, szomszédonként mas el6jeld kélcsénhatasok esetén, tavolabbi ionok
is fontos szerepet jatszanak a spektrum kialakitasaban.
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4. fejezet

A NaCl szerkezet moédusai

A k6s6 szerkezet két, egymashoz képest eltolt FCC racsbol all, az egyes alracsokon
azonos ionok helyezkednek el, mig a két alrdcs egymashoz viszonyitva ellentétes
toltéssel rendelkezik.

Cl %

4.1. abra. A NaCl kristéaly szerkezete

17
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A kristalyszerkezet szimmetriaibol kvetkezGen barmely iont kivalasztva talalunk
két masik iont, melyek 71 és —715 tavolsagra vannak. Igy a (3.5)-ben felirt dinamikai
matrix egyszertisodik. Osszegzéskor, az exponencialis faktort kifejtve, a képzetes
részek kiejtik egymaést, igy végiil:

Dis(q) = n) cos(—qR,) (4.1)

1

o orY

/—MNMV ; aﬁ(
egyenletre jutunk.
Az ionok kozotti Coulomb-kolcsénhatas hosszutévi volta miatt nem hagyhatjuk fi-
gyelmen kiviil a tadvolabbi ionokat sem, sziikség van arra, hogy feldsszegezziik a vonzo
és taszito kolcsonhatasokat. Potencidlok esetén igy eljutunk a Madelung allandokhoz
[3], de ez nem hasznéalhato a dinamikai métrix kiszamolasahoz. Ewald kidolgozott
egy modszert [4], mellyel ezt a végtelen Gsszeget két, gyorsan konvergdld Osszegre
bontotta; az egyik a valos tér kozeli, mig a masik a reciproktér kozeli (a valos tér
molasokat.
A levezetést nem részletezve, a Coulomb kdlesénhatésok jaruléka:

1 Cm@’ _ Am (bx + qﬂc)(by + qy) 7§(b+q)2fﬂi(brﬁﬁ/)

erew 254~ (bta?
Tf@/{’ (x)/r‘ll{,%/ (y) wilgr!
+> <_f(7"fm/)5xy +9(7”fm/)W) ™),
l KK
2 6_12 ‘If(l) 4 9 6 e—l2 ‘I/(l)
l)= —=— De e 28 49
fO)=—Z=7+—75 90) = T T
V(D) =1 - erf(l). (4.2)

A kaso szerkezet primitiv cellajat egy pozitiv (jelolje 1) és egy negativ ion (jelolje 2)
alkotja, melyek egy kocka testatlojanak két végpontjan helyezkednek el. Valasszuk
ugy a rendszeriinket, hogy a pozitiv toltés az origoban legyen és a kocka ¢le legyen 1
egységnyi. Ekkor a negativ toltés koordinatai [1 1 1]. Ezt a kétionos rendszert a kocka
lapatloi mentén eltolva felépithetjiik a teljes kristalyt. A béazisvektorok ismeretében
a cella térfogata és a reciprokvektorok is konnyen meghatarozhatok.

a; = [011}, a2:r0[101], a3:r0[110}, 7“12:7“0[111], VZQ,

by=1-111], by= 11 —11], by =1[11 —1]. (4.3)

Két azonos tipusi ion tavolsaga:

a' =[ly+1s 1+ 131+ 1) = [l.1,1.], (4.4)
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mig két kiillonbozéé
[lg + l3 + 1 ll + l3 +1 ll + lg + 1] [mz my mz] (45)

Belathato, hogy Zl = paros, me = paratlan és by, = hi1b; + hoby + h3bs =

[hy By h 2 mlnden komponense Vagy paros vagy paratlan Az l komponensel Jelohk

P

vektorok komponenseit.
Felhasznélva a k@so-szerkezet ezen egyedi jellemzéit, az egyes kolcsonhatasokhoz
tartoz6 matrixelemek egyszertisodnek:

Cxl; = (_Gﬂlc; + Hyy (1 )) /24— 3\/— Ozy, C;.z G12 Hgy(m)

Gl =4 Z (b + 4:)(by +Qy>e ot (b+a)?

(b+q)?
12 b +Qx b +Qy) L(b+q)
Gy =47 Z b+ q)? e 7 cos (b, + b, +b,)
I,
l)zZZ{—f (5xy+g(l)l cos(ql)
I

2 e 0(l 4 6 e W

=2 gy ey S eGP0

VR = TEE T
w(l _1——/ e, 1= |l]. (4.6)

Még egy fontos dolgot figyelembe kell venniink. Minden iont 6 mésik, vele ellentétes
toltést ion vesz koriil a kristalyban. Koztiik a vonzoerén kiviil taszito er6 is hat. Ez
a taszitas stabilizalja a kristalyt, megakadalyozza, hogy az ionok til kozel keriiljenek
egymashoz [4]. Igy a dinamikai matrix két taghol all 6ssze, a Coulomb és a stabilizalo
kélcsonhatasok jarulékabol.

17 1 v 7
Div(q) = _W (Oalry + Rﬁy) (4.7)

A taszitas rovid hatotavolsagi, igy tavolabbi szomszédokra elhanyagolhat6. Az egy
cellara juté energia
o2

1
5(1) = —Oér—o + 6’0(7“0),

karzﬁﬂw&wmrzéﬁj (4.8)

dr 4r3 dr?
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ahol a a Madelung-allando, ry pedig a legkdzelebbi szomszédok tavolsaga, vagy
masképp a racsallando. Tovabba bevezettem két paramétert a taszitd kolcsonhatas
derivaltjaira. Az egyensily feltételébdl, valamint a kompresszibilitds definiciojabol
ezen paraméterek meghatarozhatok.

d(io 3 €
10 _y_oC i 25,
1 ?(39) 1 e? 3 e
S= 20— + S A— 4.9
9VTO drd  18r arg’ i 27 rd (4.9)
A taszité potenciél igy tehat
1e? AL AL ,
R;Q o |:A 12912 + B (5 12912 e’m(quz) 4.10
1= 57 2 | AT () 10
valamint
2
RY =0, z#y; RM= —%(A+QB). (4.11)

A programomban A = 10.18 és B = —1.165 értékeket hasznéaltam, melyek a (4.9)
egyenletekbdl szamolhatok. A reciproktér néhany nevezetes iranyaban a kdvetkezd
fononspektrumokat kaptam:

10

THz

4.2. abra.



THz 61 §

0
[100] [110]

4.3. abra.

4.4. abra.

21
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10

Thz

[000 0] 0.5"[111]

4.5. abra.

Az abrakon jol lathatoan elkiiloniilnek az akusztikus és optikai dgak, melyek
a modell egyszertisége ellenére egészen jO egyezést adnak més kutatok elméleti és
kisérleti eredményeivel [5]. De ahogyan az varhato is, nem elég pontosak a kapott
numerikus értékek.
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Amennyiben szeretnénk elhelyezni egy szennyezé iont a racsban, megbomlik a
kristaly eddigi szimmetriaja, a korabban kapott eredmények érvénytelenek lesznek,
hiszen nem lesz olyan elemi cella, melynek eltolasaval visszakapjuk a teljes kristélyt.
Korabban az egyik alapfeltevésiink volt, hogy az azonos ionok egymaéssal ekvi-
valensek egy exponencialis szorzéfaktor erejéig, vagyis csupan az egyik elmozdulésa-
nak meghatarozasa elegend6 ahhoz, hogy az 6sszes t6bbi mozgéasét is ismerjiik. Ebb6l
az elvbél kell engedniink, ha szennyezett racsot is le szeretnénk tudni irni: egy szu-
percellat kell megalkotnunk. Ez egy olyan oéridscella, mely azonos ionokbdl tébbet
is tartalmazhat; az egyetlen feltételiink, hogy a bele helyezett szennyezé elég tavol
legyen a szupercella eltolasaval felépithet racs egy maésik szennyezé ionjatol. Fz
nem is olyan konnyi feladat, mert meg kell taldAlnunk az optimumot a szupercella
mérete és a szennyezdok tavolsaga kozott.

A szupercellaban lev ionokat (még ha azonosak is), egymastol fliggetlennek
tekintjiik, és igy is kezeljiik, amikor meghatarozzuk a dinamikai matrix sajatértékeit,
sajatvektorait. Vagyis minél nagyobb tavolsagot tartunk a szennyez&k kozott, annél
tObb ion mozgasat kell fiiggetlenként kezelniink, annal bonyolultabb lesz a probléma
megoldasa és annak értelmezése.
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Amennyiben egy szennyezetlen szupercellaira oldjuk meg az egyenleteket,
megsértjik a kristaly szimmetridit, a spektrumban a méar meglévék mellett tjabb
agak jelennek meg. Ennek szemléltetésére mutatok néhany abrat:
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4.6. abra. 2-2 iont tartalmazo6 szupercella spektruma

Erdemes 6sszehasonlitani a 4.2 abraval: a korabban latott gorbék mellett njak is
megjelentek. Nagyobb szupercella esetén még tobb ilyen agat lehet latni, de mindez
csupan a rendszer szabadsagi fokainak bévitése miatt jon létre.

4.7. dbra. Egy "érdekes" rezgés
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Az abran a palcikak az elmozdulasokat, mig a kiilénb6z6 szini golyok a kiilonbozé
tipust ionokat jelolik. A kitérések fel vannak nagyitva az attekinthet&ség érdekében.
Tudjuk, hogy a (4.7)-es abran lathato rezgeés nem a kristaly sajatrezgése, hiszen az
azonos szinnel jelolt ionok ekvivalensek ebben az esetben, vagyis azonos kitérések
jellemzik 6ket. Csupan abbol adddik az eltérés, hogy a valdjaban ekvivalens ionoknak
megengedtiik, hogy egymaéstol fiiggetleniil mozogjanak, de ez nem a kristaly egy
lehetséges kollektiv rezgése.
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4.8. abra. Egy valodi optikai modus

Mint lattuk, a szupercella hasznéalataval olyan rezgéseket is tapasztalunk, melyek
nem egyeztethetGk Ossze se a kristaly szimmetridival, se a feltételezéseinknek
megfelel6 halad6 hullamok gondolataval. De hangsilyozom, ezek csak azért jelentek
meg, mert lazitottunk a modellel szemben tamasztott elvarasainkon, tobb szabadséa-
got adtunk a rendszernek. Eppen ezért egy nagyobb, szennyezét is tartalmazo szu-
percellara a valoban 1j modusok megtaldlasa nem kénnyt, hiszen ki kell sz{irniink
az eltolodott és a nem létez6 modusok koziil azokat, melyekre kivancsiak vagyunk.

Az ilyen médon megvaltozott rendszernek azonban maradnak még szimmetriai,
melyek az értelmezést elGsegitik, de ennek mélyebb megértése és felhasznélasa mér
egy tjabb lépés a téméaban. Mégis, a kapott eredmények valaszt adnak sok kérdésre,
és utat nyitnak tjabbak szdméra.



26 FEJEZET 4. A NACL SZERKEZET MODUSAI

Egy konnyt iont elhelyezve a racsban lokélis modusok megjelenését varjuk, melyek

kiterjedése jol behatarolhato.
Egy adott hullaimszémvektorra kapott spektrumban felfedezhetiink kiemelkedd

frekvencidkat.
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4.9. abra.

Ehhez hasonlot tapasztaltunk kétatomos rendszerben, konnyt szennyezG elhe-
lyezésénél. Az is kideriil, hogy 3 ilyen modus adodik; kettd akusztikusnak, egy pedig
optikainak feleltethet6 meg.
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Ezeket kozelebbrsl megvizsgalva kiilonb6zd kiterjedési lokalis modusok
megjelenését tapasztaljuk:

4.11. dbra. Masik akusztikus rezgés
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4.12. abra. Az optikai rezgés

Az eredmények mindegyik esetben azt mutatjak, hogy egyértelmiien behatarolhato a
lokalis modus kiterjedése, egyes esetekben szinte kizarolag egy sikra koncentralodik.
Tovabbé bebizonyosodott az is, hogy a hasznalt modell alkalmas az ionkristalyokba
helyezett szennyezGk hatasainak lefrasara, a megvaltozott fononspektrum részlete-
sebb elemzésére. Az 1-dimenzios rendszereknél tapasztalt jelenségek itt is megfigyel-
hetsk, beazonosithatoak és tovabb vizsgalhatoak.



5. fejezet

Osszefoglalas

A dolgozatomban fononok elméleti és szamitogépes szimulacioval torténé leirasa-
val foglalkoztam. Ennek soran elGszor egyszeriibb rendszerek megoldasi modszereit
targyaltam, majd megvizsgaltam, hogyan reagal a rendszer perturbaciora. Ezutan
komplexebb probléma, FCC egykristidly egyenleteinek megoldaséval foglalkoz-
tam. Nem ttiztem ki célul egy adott anyag fononspektrumanak minél pontosabb
meghatarozasat, mivel az altalam hasznéltnél fejlettebb modellek is rendelkezésre
allnak. Az eredmények egyértelmiien azt mutatjak, hogy a pontatlansag ellenére is jol
hasznalhato; a modell keretein beliil igen jol targyalhaté mind a szupercella, mind
a szennyezés hatasa, alkalmas ezen problémék mélyebb elemzésére egy viszonylag
egyszeri és szemléletes fizikai képben. Az elkészitett program kis médositédsokkal méar
most képes nemcsak FCC, hanem mas szerkezetd homogén vagy adalékolt egykrista-
lyok fononspektrumanak meghatarozisara és az egyes modusok vizualizacidjara. Bar
jelenleg a kristaly szimmetridinak figyelembevétele még nem megoldott, de igy is jol
hasznalhatd eredményeket kaptam. Ezek tovabbi vizsgilata lehet&séget ad a szu-
percellas targyaldasmod egyszeriisitésére, igy foglalkoztat az elméleti hattér mélyebb
megismerése, valamint a program tovabbi bévitése. Célom, hogy késébb felhasznal-
hato legyen mas, 0sszetettebb problémék kezelésére pl. elektron-fonon kdlcsénhatés
jobb megértésére.
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FEJEZET 5. OSSZEFOGLALAS
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Koszonetnyilvanitas

Szeretném megkoszonni témavezetém, Kis Zsolt segitségét, aki ellatott hasznos
tanacsokkal, utmutatasokkal; és twjabb célok kitiizésével folyamatosan motivalt
munkim soran.



