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Absztrakt

Kristályos anyagok rácsrezgéseinek vizsgálata ma is fontos tudományterület. Ezen
anyagok optikai tulajdonságait az elektronszerkezet mellett a fononok, valamint a
fononok és elektronok kölcsönhatása is meghatározza.; egyes esetekben épp e kölcsön-
hatás felhasználása a célunk. Éppen ezért a fonongerjesztések teljeskör¶bb ismerete
fontos a �zikai jelenségek mélyebb megértéséhez.
Kutatásom során megismerkedtem a fononrezgések elméleti leírásával és model-
lezésével egyszer¶bb, 1-dimenziós periodikus rendszerekre. A rácsban elhelyezett
szennyez® atomok hatására új, lokális módusok jelennek meg, melyek analitikusan
tárgyalhatók, de konkrét eredményeket csak számítógépes szimulációval kaphatunk.
A megszerzett ismeretek felhasználásával 3-dimenziós periodikus szerkezetek rezgési
spektrumának meghatározásával is foglalkoztam. Jelen munkámban a k®só-szerkezet
rezgéseinek alaposabb vizsgálatát végeztem el, beleértve a szupercellás tárgyalásmód
eredményeinek megértését.



1. fejezet

A lineáris lánc

A kristályos szilárd testek, bár látszólag statikus objektumok, valójában folyama-
tos dinamika zajlik bennük, melynek ismeretében értelmezhet®vé válik több �zikai
jelenség, például a h®tágulás vagy az olvadás. Az atomok egyensúly körüli kollek-
tív rezgései, a fononok, fontos szerepet töltenek be a kristályokban zajló számos
mikroszkópikus �zikai folyamatban, mint például transzport jelenségek, energiaáta-
dás különböz® részrendszerek között. Megértésükhöz el®ször tekintsük a legegysze-
r¶bb rendszert, mely a lineáris lánc. Rugókkal összekötött tömegpontok, egymástól
azonos távolságra elhelyezve, csak els®szomszéd kölcsönhatásokat feltételezve közöt-
tük [1]. Továbbá használjunk periodikus határfeltételt, uN+1 = u1.

1.1. ábra. Homogén lineáris lánc

A rendszer lehetséges longitudinális rezgéseinek meghatározásához írjuk fel a
mozgásegyenletet:

mün = D(un+1 − un) +D(un−1 − un), (1.1)

ahol un az n-edik tömegpont elmozdulása egyensúlyi helyét®l,D pedig a rugóállandó.
Mivel a rezgések eredményeként haladó hullámokat várunk, így un = ūeiqna−iωt alak-
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4 FEJEZET 1. A LINEÁRIS LÁNC

ban kereshetjük a megoldást, mely összefüggésben n · a jelöli a tömegpontok egyen-
súlyban elfoglalt pozícióját. Ekkor az egyenlet

−mω2ū = −D(2− e−iqa − eiqa)ū = −2D(1− cos qa)ū (1.2)

alakban írható fel. Megoldása némi egyszer¶sítés után

ω = 2

√
D

m

∣∣∣sin(qa
2

)∣∣∣ . (1.3)

Így kapjuk a diszperziós relációt, mely a lehetséges frekvenciák és a hullámszám
között teremt kapcsolatot.

1.2. ábra. Lineáris lánc diszperziós relációja

A kialakuló rezgések a láncon végigfutó hullámként jelennek meg.



2. fejezet

Kétatomos rendszer jellemz®i

A diszperziós relációra az el®z®ekben igen egyszer¶ összefüggést, analitiku-
san számolva egzakt megoldást kaptunk. Sok esetben viszont, bonyolultabb
rendszerekre, a frekvenciaspektrum meghatározása már nehezebb feladatnak bi-
zonyul, melyhez szükségünk van számítógépes szimulációkra. Ennek bemutatására
használjuk a kétatomos láncot, mely csupán annyiban tér el el®z® esetünkt®l, hogy
két különböz® tömeg¶ atom felváltva helyezkedik el a láncban [1]. Ekkor a mozgás-
egyenletek

Mü1 = D(v1 − u1) +D(vN − u1)
mv̈1 = D(u2 − v1) +D(u1 − v1)
Mü2 = D(v2 − u2) +D(v1 − u2)

. . . (2.1)

A két atom elmozdulásait ismét felírhatjuk un = ūeiqn2a−iωt és vn = v̄eiqn2a−iωt

alakban, az el®z® jelöléseket követve. Láthatóan a rács periódusa megduplázódott,
az elemi cella két különböz®, szomszédos atomból áll.

2.1. ábra. Kétatomos lánc
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6 FEJEZET 2. KÉTATOMOS RENDSZER JELLEMZ�I

Most oldjuk meg az egyenleteket:

−ω2Mū = −2Dū+Dv̄(1 + e−i2qa)

−ω2mv̄ = −2Dv̄ +Dū(1 + ei2qa) (2.2)

A nemtriviális megoldást az együttható mátrix determinánsának elt¶nésekor kapjuk:∣∣∣∣ 2D − ω2M −2De−iqa cos qa
−2Deiqa cos qa 2D − ω2m

∣∣∣∣ = 0 (2.3)

ω2
± =

D

Mm

[
(M +m)±

√
(M +m)2 − 4 sin2 qa

]
(2.4)

2.2. ábra. Akusztikus és optikai ág kétatomos láncban

Láthatóan két ág keletkezett, melyb®l az alsót akusztikusnak nevezzük. Ekkor
mindkét alrács atomjai azonos irányban rezegnek, de az amplitudójuk különbözik.
A fels®, az optikai ág, pedig egymással ellentétes irányba mozgó alrácsoknak felel
meg. Ha a lánc felváltva pozitív és negatív ionokból áll, akkor a rácsrezgések elekt-
romágneses hullámokat keltenek.
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Most térjünk vissza az (2.1)-es egyenletekre. M ü = Du alakban írható, ahol

M =


M 0 0
0 m 0 . . .
0 0 M
...

 , D =


2D −D 0 0 0 . . . 0 −D
−D 2D −D 0 0 . . . 0 0

0 −D 2D −D 0 . . . 0 0
...
−D

 ,

u =


u1
v1
u2
...

 . (2.5)

Vezessük be az ui = 1√
M
ūi(q)e

iωt és vi = 1√
m
v̄i(q)e

iωt jelöléseket. Ekkor

−ω2x = −M−1/2D M−1/2x = D̃x, x =


ū1(q)
v̄1(q)
ū2(q)
...

 (2.6)

A D̃ skálázott dinamikai mátrix sajátérték-egyenletét kell megoldanunk, hogy
megkapjuk az el®forduló frekvenciákat és elmozdulásokat.

A 48 atomos, két alráccsal jellemezhet® lánc néhány sajátrezgése, ahol a valójában
longitudinális kitéréseket függ®legesen ábrázoltam:

2.3. ábra. A legegyszer¶bb akusztikus módus



8 FEJEZET 2. KÉTATOMOS RENDSZER JELLEMZ�I

Itt láthatóan minden atom, tömegt®l függetlenül, azonos kitéréssel, egyszerre
mozog, mely a 0 frekvenciájú rezgés, a lánc eltolásának megfelel®je.

2.4. ábra. Egy "igazi" akusztikus módus

Egy valódi haladó hullámot �gyelhetünk meg, amint végigfut a láncon.

2.5. ábra.
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2.6. ábra.

Az el®z® két módus különlegessége, hogy csupán az egyik alrács végez rezgést, a
másik teljes nyugalomban van.

2.7. ábra. Egy optikai módus
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2.8. ábra. Egy másik optikai módus

Az utóbbi két esetben meg�gyelhet®, hogy az alrácsok egymással ellentétesen
rezegnek, ebb®l is sejthet®, hogy ezek az optikai ághoz tartoznak.

Láttuk, hogy szabályos, periodikus rezgések valósulnak meg, melyek valóban hul-
lámként terjednek végig a rácson. De vajon mi történik, ha a rács szimmetriáját
megbontjuk, ha idegen atomot, egy más tömeg¶ szennyez®t helyezünk el?

2.9. ábra. Szennyezés a kétatomos láncban

A szennyezés hatása a (2.5) egyenletben a tömegmátrix megváltozásában nyil-
vánul meg, a kiválasztott atomi pozícióban kicseréljük a mátrixelemet az új tömegre.
Amennyiben a szennyez® könnyebb a lánc többi atomjánál, a módusok frekvenciája
kicsit fölfelé tolódik, míg a legmagasabb frekvenciájú rezgés egy különálló, a többi
fölött álló módusként jelenik meg. Ezen módus a szennyez® helyén nagy amplitúdójú,
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de távolodva gyorsan lecseng®, lokális rezgésként jelentkezik [2]. Kétatomos láncnál
az akusztikus és az optikai ág között is megjelenhet, a tömegviszonyoktól függ®en.
Nagy tömeg¶ szennyez® elhelyezése esetén a frekvenciák lefelé tolódnak, de a spekt-
rum közepén összes¶r¶södnek, itt rezonancia jelenik meg. Ez olyan rezgés, melyben
sok atom részt vesz, a lokális módustól eltér®en nem koncentrálódik kizárólag a
szennyez®re és annak környezetére, attól távolabb is meg�gyelhet®. Utóbbival 3-
dimenziós rendszereknél nem foglalkoztam.

2.10. ábra. Szennyezés hatására megjelen® lokális módus

Az egyik könny¶ atom még kisebb tömeg¶re cserélésével megjelent egy, a
szennyez® atomra er®sen lokalizált módus, melyr®l alaposabb vizsgálat után kiderül,
hogy a lánc korábbi rezgéseinél magasabb frekvenciájú.

2.11. ábra. Új, magas frekvenciájú módus jelenléte
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Az 2.11 ábrán a következ® Brillouin zónában jelenlev® optikai ág látható. Érte-
lemszer¶en ennek behajtogatásával kapjuk a már ismer®s diszperziót.

2.12. ábra. Szennyezés hatására megjelen® "gap" módus



3. fejezet

3-dimenziós rendszerek

Az eddigi tárgyalás során nem foglalkoztunk azzal, hogy milyen mikroszkópikus
kölcsönhatás eredményezi a stabil láncot. A valódi ionos kristályok esetén, a 3-
dimenziós rácsok leírásához ismernünk kell az egyes ionokat körülvev® poten-
ciált, mely egyaránt származik a többi iontól és az elektronoktól. A potenciál
meghatározása éppen ezért nem könny¶, de tehetünk közelítéseket. Mivel az elekt-
ronok tömege sokkal kisebb az ionokénál, szinte rögtön követik azok mozgását, az
ionok így csak az elektronpotenciál átlagát érzik (Born-Oppenheimer közelítés). Emi-
att feltételezhetjük, hogy a potenciál csak az ionok koordinátáitól függ. Az ionok
között Coulomb-kölcsönhatást feltételezve sorbafejthetjük a potenciált az egyensú-
lyi koordináták körüli kis kitérések szerint [1]. Jelölje u(m,µ) az Rm rácsvektorral
jelzett elemi cella µ-edik atomjának egyensúlyi helyét®l való elmozdulását.

U(Rmµ + u(m,µ)) = U0 +
∑
m,µ,α

Φµ
α(m)uα(m,µ)

+
1

2

∑
m,µ,α,n,ν,β

Φµν
αβ(m,n)uα(m,µ)uβ(n, ν) + . . . , (3.1)

Φµ
α(m) =

∂U(Rmµ + u(m,µ))

∂uα(m,µ)
, Φµν

αβ(m,n) =
∂2U(Rmµ + u(m,µ))

∂uα(m,µ)∂uβ(n, ν)
(3.2)

Az els®rend¶ tagok elt¶nnek, mivel a potenciálnak az egyensúlyi helyen mini-
muma van. Ne felejtsük azt se, hogy párpotenciálokkal van dolgunk, így megfelel®
helyettesítéssel kapjuk a számunkra lényeges alakot. A másodrend¶ tagból kapott
mozgásegyenlet pedig a

Mµüα(m,µ) = −
∑
n,ν,β

Φ̃µν
αβ(m− n)(uβ(m,µ)− uβ(n, ν)) (3.3)
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14 FEJEZET 3. 3-DIMENZIÓS RENDSZEREK

formát ölti.
Általánosan a dinamikai mátrix írja le a rendszert, melyhez

uα(m,µ) =
1√
Mµ

uα(µ, q)eiqRm−iωt,

ω2uα(µ, q) =
∑
ν,β

Dµν
αβ(q)uβ(ν, q), ahol

Dµν
αβ(q) =

1√
MµMν

∑
n

Φµν
αβ(m− n)e−iq(Rm−Rn), (3.4)

egyenletekkel jutunk.
Mivel az eltolási szimmetria miatt tetsz®legesen megválaszthatom Rm-et, így Rm =
0 mellett a végs® alak

Dµν
αβ(q) =

1√
MµMν

∑
n

Φµν
αβ(n)e−iqRn . (3.5)

A dinamikai mátrix sajátértékei adják a lehetséges fonon-frekvenciákat.

det
[
Dµν
αβ(q)− ω2δαβδµν

]
= 0 (3.6)

2 egységtöltés között, Coulomb kölcsönhatást feltételezve, valamint e2/(4πε0) = 1
egységekben számolva a (3.3) egyenlet a következ® alakot ölti:

Müα(m) =
∑
β

3
(Rmn)α(Rmn)β
|Rmn|5

(uβ(m)− uβ(n))−
∑
β

1

3

1

|Rmn|3
(uα(m)− uα(n)).

(3.7)

Egy 3-dimenziós kristályban ilyen párkölcsönhatások felösszegzésével kapjuk a di-
namikai mátrixot.
Egyszer¶ köbös, homogén kristály esetén, csupán els®- és másodszomszéd kölcsönha-
tásokat feltételezve is meghatározhatjuk a diszperziós relációt. Ehhez az elmozdulá-
sokat keressük ismét haladó hullám alakjában, uα(R, t) = uαe

i(qxRx+qyRy+qzRz)−iωt,
valamint használjuk fel a párkölcsönhatásból kapott egyenletet.
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3.1. ábra. Köbös rács diszperziója a Brillouin-zóna néhány nevezetes irányában

Egyértelm¶, hogy a rendszer szabadsági fokainak megfelel®en 3 akusztikus ágat
látunk, melyek egyes tartományokon degenerálttá válnak. A homogén rács távolabbi
atomjait is �gyelembe véve a tapasztalat azt mutatja, hogy a frekvenciák eltolódnak,
illetve a görbéken enyhe hullámzás �gyelhet® meg, minden újabb szomszéd �gyelem-
bevételére érzékeny a spektrum. Mindebb®l valószín¶síthet®, hogy különböz® ionok
alkotta rácsban, szomszédonként más el®jel¶ kölcsönhatások esetén, távolabbi ionok
is fontos szerepet játszanak a spektrum kialakításában.
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4. fejezet

A NaCl szerkezet módusai

A k®só szerkezet két, egymáshoz képest eltolt FCC rácsból áll, az egyes alrácsokon
azonos ionok helyezkednek el, míg a két alrács egymáshoz viszonyítva ellentétes
töltéssel rendelkezik.

4.1. ábra. A NaCl kristály szerkezete
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A kristályszerkezet szimmetriáiból következ®en bármely iont kiválasztva találunk
két másik iont, melyek r12 és −r12 távolságra vannak. Így a (3.5)-ben felírt dinamikai
mátrix egyszer¶södik. Összegzéskor, az exponenciális faktort kifejtve, a képzetes
részek kiejtik egymást, így végül:

Dµν
αβ(q) =

1√
MµMν

∑
n

Φµν
αβ(n) cos(−qRn) (4.1)

egyenletre jutunk.
Az ionok közötti Coulomb-kölcsönhatás hosszútávú volta miatt nem hagyhatjuk �-
gyelmen kívül a távolabbi ionokat sem, szükség van arra, hogy felösszegezzük a vonzó
és taszító kölcsönhatásokat. Potenciálok esetén így eljutunk a Madelung állandókhoz
[3], de ez nem használható a dinamikai mátrix kiszámolásához. Ewald kidolgozott
egy módszert [4], mellyel ezt a végtelen összeget két, gyorsan konvergáló összegre
bontotta; az egyik a valós tér közeli, míg a másik a reciproktér közeli (a valós tér
távoli) régiójában összegez. Ennek alkalmazása nagyságrendekkel lerövidíti a szá-
molásokat.
A levezetést nem részletezve, a Coulomb kölcsönhatások járuléka:

1

eκeκ′
Cκκ′

xy = − 4π

2r30

∑
b

(bx + qx)(by + qy)

(b + q)2
e−

π2

4
(b+q)2−πi(brκκ′ )

+
∑
l

(
−f(rlκκ′)δxy + g(rlκκ′)

rlκκ′(x)rlκκ′(y)

|rlκκ′|2

)
eπi(qr

l
κκ′ ),

f(l) =
2√
π

e−l
2

l2
+

Ψ(l)

l3
, g(l) =

4√
π
e−l

2

+
6√
π

e−l
2

l2
+ 3

Ψ(l)

l3
,

Ψ(l) = 1− erf(l). (4.2)

A k®só szerkezet primitív celláját egy pozitív (jelölje 1) és egy negatív ion (jelölje 2)
alkotja, melyek egy kocka testátlójának két végpontján helyezkednek el. Válasszuk
úgy a rendszerünket, hogy a pozitív töltés az origóban legyen és a kocka éle legyen 1
egységnyi. Ekkor a negatív töltés koordinátái [1 1 1]. Ezt a kétionos rendszert a kocka
lapátlói mentén eltolva felépíthetjük a teljes kristályt. A bázisvektorok ismeretében
a cella térfogata és a reciprokvektorok is könnyen meghatározhatók.

a1 = [0 1 1], a2 = r0[1 0 1], a3 = r0[1 1 0], r12 = r0[1 1 1], V = 2,

b1 = 1
2
[−1 1 1], b2 = 1

2
[1 − 1 1], b3 = 1

2
[1 1 − 1]. (4.3)

Két azonos típusú ion távolsága:

al = [l2 + l3 l1 + l3 l1 + l2] = [lx ly lz], (4.4)
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míg két különböz®é

rl21 = [l2 + l3 + 1 l1 + l3 + 1 l1 + l2 + 1] = [mxmymz]. (4.5)

Belátható, hogy
∑
x

lx = páros,
∑
x

mx = páratlan és bh = h1b1 + h2b2 + h3b3 =

[hx hy hz] minden komponense vagy páros vagy páratlan. Az l komponensei jelölik
a pozitív ionok pozícióját, m a negatív ionokét a rácsban, míg b a reciproktérbeli
vektorok komponenseit.
Felhasználva a k®só-szerkezet ezen egyedi jellemz®it, az egyes kölcsönhatásokhoz
tartozó mátrixelemek egyszer¶södnek:

C11
xy =

(
−G11

xy +Hxy(l)
)
/2 +

4

3
√
π
δxy, C12

xy = G12
xy −Hxy(m)

G11
xy = 4π

∑
b

(bx + qx)(by + qy)

(b + q)2
e−

π2

4
(b+q)2

G12
xy = 4π

∑
b

(bx + qx)(by + qy)

(b + q)2
e−

π2

4
(b+q)2 cos π(bx + by + bz)

Hxy(l) = 2
∑
l

[
−f(l)δxy + g(l)

lxly
l2

]
cos π(ql)

f(l) =
2√
π

e−l
2

l2
+

Ψ(l)

l3
, g(l) =

4√
π
e−l

2

+
6√
π

e−l
2

l2
+ 3

Ψ(l)

l3

Ψ(l) = 1− 2√
π

∫ l

0

e−x
2

dx, l = |l|. (4.6)

Még egy fontos dolgot �gyelembe kell vennünk. Minden iont 6 másik, vele ellentétes
töltés¶ ion vesz körül a kristályban. Köztük a vonzóer®n kívül taszító er® is hat. Ez
a taszítás stabilizálja a kristályt, megakadályozza, hogy az ionok túl közel kerüljenek
egymáshoz [4]. Így a dinamikai mátrix két tagból áll össze, a Coulomb és a stabilizáló
kölcsönhatások járulékából.

Dµν
xy (q) = − 1√

MµMν

(
Cµν
xy +Rµν

xy

)
(4.7)

A taszítás rövid hatótávolságú, így távolabbi szomszédokra elhanyagolható. Az egy
cellára jutó energia

1

2
Φ = −αe

2

r0
+ 6v(r0),[

dv(r)

dr

]
r=r0

=
e2

4r20
B,

[
d2v(r)

dr2

]
r=r0

=
e2

4r30
A, (4.8)
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ahol α a Madelung-állandó, r0 pedig a legközelebbi szomszédok távolsága, vagy
másképp a rácsállandó. Továbbá bevezettem két paramétert a taszító kölcsönhatás
deriváltjaira. Az egyensúly feltételéb®l, valamint a kompresszibilitás de�níciójából
ezen paraméterek meghatározhatók.

d
(
1
2
Φ
)

dr0
= 0 = α

e2

r20
+

3

2
B
e2

r20
,

1

κ
=

1

9V
r20
d2
(
1
2
Φ
)

dr20
=

1

18r0

[
−2α

e2

r30
+

3

2
A
e2

r30

]
(4.9)

A taszító potenciál így tehát

R12
xy =

1

2

e2

V

∑
l

[
A
xl12y

l
12

(rl12)
2

+B

(
δxy −

xl12y
l
12

(rl12)
2

)]
eiπ(qr12) (4.10)

valamint

R11
xy = 0, x 6= y; R11

xx = −e
2

V
(A+ 2B). (4.11)

A programomban A = 10.18 és B = −1.165 értékeket használtam, melyek a (4.9)
egyenletekb®l számolhatók. A reciproktér néhány nevezetes irányában a következ®
fononspektrumokat kaptam:

4.2. ábra.
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4.3. ábra.

4.4. ábra.
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4.5. ábra.

Az ábrákon jól láthatóan elkülönülnek az akusztikus és optikai ágak, melyek
a modell egyszer¶sége ellenére egészen jó egyezést adnak más kutatók elméleti és
kísérleti eredményeivel [5]. De ahogyan az várható is, nem elég pontosak a kapott
numerikus értékek.
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Amennyiben szeretnénk elhelyezni egy szennyez® iont a rácsban, megbomlik a
kristály eddigi szimmetriája, a korábban kapott eredmények érvénytelenek lesznek,
hiszen nem lesz olyan elemi cella, melynek eltolásával visszakapjuk a teljes kristályt.
Korábban az egyik alapfeltevésünk volt, hogy az azonos ionok egymással ekvi-
valensek egy exponenciális szorzófaktor erejéig, vagyis csupán az egyik elmozdulásá-
nak meghatározása elegend® ahhoz, hogy az összes többi mozgását is ismerjük. Ebb®l
az elvb®l kell engednünk, ha szennyezett rácsot is le szeretnénk tudni írni: egy szu-
percellát kell megalkotnunk. Ez egy olyan óriáscella, mely azonos ionokból többet
is tartalmazhat; az egyetlen feltételünk, hogy a bele helyezett szennyez® elég távol
legyen a szupercella eltolásával felépíthet® rács egy másik szennyez® ionjától. Ez
nem is olyan könny¶ feladat, mert meg kell találnunk az optimumot a szupercella
mérete és a szennyez®k távolsága között.

A szupercellában lev® ionokat (még ha azonosak is), egymástól függetlennek
tekintjük, és így is kezeljük, amikor meghatározzuk a dinamikai mátrix sajátértékeit,
sajátvektorait. Vagyis minél nagyobb távolságot tartunk a szennyez®k között, annál
több ion mozgását kell függetlenként kezelnünk, annál bonyolultabb lesz a probléma
megoldása és annak értelmezése.
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Amennyiben egy szennyezetlen szupercellára oldjuk meg az egyenleteket,
megsértjük a kristály szimmetriáit, a spektrumban a már meglév®k mellett újabb
ágak jelennek meg. Ennek szemléltetésére mutatok néhány ábrát:

4.6. ábra. 2-2 iont tartalmazó szupercella spektruma

Érdemes összehasonlítani a 4.2 ábrával; a korábban látott görbék mellett újak is
megjelentek. Nagyobb szupercella esetén még több ilyen ágat lehet látni, de mindez
csupán a rendszer szabadsági fokainak b®vítése miatt jön létre.

4.7. ábra. Egy "érdekes" rezgés
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Az ábrán a pálcikák az elmozdulásokat, míg a különböz® szín¶ golyók a különböz®
típusú ionokat jelölik. A kitérések fel vannak nagyítva az áttekinthet®ség érdekében.
Tudjuk, hogy a (4.7)-es ábrán látható rezgés nem a kristály sajátrezgése, hiszen az
azonos színnel jelölt ionok ekvivalensek ebben az esetben, vagyis azonos kitérések
jellemzik ®ket. Csupán abból adódik az eltérés, hogy a valójában ekvivalens ionoknak
megengedtük, hogy egymástól függetlenül mozogjanak, de ez nem a kristály egy
lehetséges kollektív rezgése.

4.8. ábra. Egy valódi optikai módus

Mint láttuk, a szupercella használatával olyan rezgéseket is tapasztalunk, melyek
nem egyeztethet®k össze se a kristály szimmetriáival, se a feltételezéseinknek
megfelel® haladó hullámok gondolatával. De hangsúlyozom, ezek csak azért jelentek
meg, mert lazítottunk a modellel szemben támasztott elvárásainkon, több szabadsá-
got adtunk a rendszernek. Éppen ezért egy nagyobb, szennyez®t is tartalmazó szu-
percellára a valóban új módusok megtalálása nem könny¶, hiszen ki kell sz¶rnünk
az eltolódott és a nem létez® módusok közül azokat, melyekre kíváncsiak vagyunk.

Az ilyen módon megváltozott rendszernek azonban maradnak még szimmetriái,
melyek az értelmezést el®segítik, de ennek mélyebb megértése és felhasználása már
egy újabb lépés a témában. Mégis, a kapott eredmények választ adnak sok kérdésre,
és utat nyitnak újabbak számára.
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Egy könny¶ iont elhelyezve a rácsban lokális módusok megjelenését várjuk, melyek
kiterjedése jól behatárolható.
Egy adott hullámszámvektorra kapott spektrumban felfedezhetünk kiemelked®
frekvenciákat.

4.9. ábra.

Ehhez hasonlót tapasztaltunk kétatomos rendszerben, könny¶ szennyez® elhe-
lyezésénél. Az is kiderül, hogy 3 ilyen módus adódik; kett® akusztikusnak, egy pedig
optikainak feleltethet® meg.
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Ezeket közelebbr®l megvizsgálva különböz® kiterjedés¶ lokális módusok
megjelenését tapasztaljuk:

4.10. ábra. Az egyik akusztikus rezgés

4.11. ábra. Másik akusztikus rezgés
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4.12. ábra. Az optikai rezgés

Az eredmények mindegyik esetben azt mutatják, hogy egyértelm¶en behatárolható a
lokális módus kiterjedése, egyes esetekben szinte kizárólag egy síkra koncentrálódik.
Továbbá bebizonyosodott az is, hogy a használt modell alkalmas az ionkristályokba
helyezett szennyez®k hatásainak leírására, a megváltozott fononspektrum részlete-
sebb elemzésére. Az 1-dimenziós rendszereknél tapasztalt jelenségek itt is meg�gyel-
het®k, beazonosíthatóak és tovább vizsgálhatóak.



5. fejezet

Összefoglalás

A dolgozatomban fononok elméleti és számítógépes szimulációval történ® leírásá-
val foglalkoztam. Ennek során el®ször egyszer¶bb rendszerek megoldási módszereit
tárgyaltam, majd megvizsgáltam, hogyan reagál a rendszer perturbációra. Ezután
komplexebb probléma, FCC egykristály egyenleteinek megoldásával foglalkoz-
tam. Nem t¶ztem ki célul egy adott anyag fononspektrumának minél pontosabb
meghatározását, mivel az általam használtnál fejlettebb modellek is rendelkezésre
állnak. Az eredmények egyértelm¶en azt mutatják, hogy a pontatlanság ellenére is jól
használható; a modell keretein belül igen jól tárgyalható mind a szupercella, mind
a szennyezés hatása, alkalmas ezen problémák mélyebb elemzésére egy viszonylag
egyszer¶ és szemléletes �zikai képben. Az elkészített program kis módosításokkal már
most képes nemcsak FCC, hanem más szerkezet¶ homogén vagy adalékolt egykristá-
lyok fononspektrumának meghatározására és az egyes módusok vizualizációjára. Bár
jelenleg a kristály szimmetriáinak �gyelembevétele még nem megoldott, de így is jól
használható eredményeket kaptam. Ezek további vizsgálata lehet®séget ad a szu-
percellás tárgyalásmód egyszer¶sítésére, így foglalkoztat az elméleti háttér mélyebb
megismerése, valamint a program további b®vítése. Célom, hogy kés®bb felhasznál-
ható legyen más, összetettebb problémák kezelésére pl. elektron-fonon kölcsönhatás
jobb megértésére.
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