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Cadeia Diatomica:
Constantes de mola diferentes e mesma massa

u_; lv_y lu, V) Uy v,

=1 L=—1 ¢=0 L=0 ¢=1 L-=1

Para este sistema, teremos as seguintes equagoes de movimento:

M% =« :’U()—’LL()} + [ful—uo:
M d;;o =« :u_l — vo] + 8 [ug — v,
Ug(ili, t) _ ez’(ka:—wt) plkla e v, (CE, i) _ ez’(ka:—wt) otkLa
deslocamentos dos deslocamentos dos
dtomos nas posigdes ¥ dtomos nas posigdes L
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Cadeia Diatomica (M, a, 3)

M(—w?)ug = o [vo — uo] + B [erik“ — uo}
— .
M(—w*)vg = 3 [uoe_”ﬁa — ”Uo] + a |ug — vo

—M w?up + ug [ + 8] — vo [+ Be™ @] =0
—Mw?vg 4+ vo [ + 5] — ug [a—|—6e 2 a} =0

—M w? + (a+ B) — (a + Be'*)
—(a+Be™™)  —Mw?+ (a+p)

BEB

lsolugé',o nao trivial

ot —Mw? + (a+ f) — (a+ Be*a) ,
e —
—(a+ Be ) —Muw?+ (a+ )
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Cadeia Diatémica (M, a, )

Resolvendo o determinante:

I—M w? + (a + ﬁ)]i — (a+ 56“““) (o + Be _“m) =0

N

M2+ (a+B)? —2Mw? (a+8)

M2 + (o + B)? —2Mw? (a+ ) — a® — B2 — af e pethel =0
cos(ka)
N——

| 1—2sen?(ka/2) _

— A equacao a ser resolvida é:

w* —2 (aﬂ—;ﬁ) w? +4 (aﬁg) sen”(ka/2) = 0

1 216
Cujas rafzes sao: w? = (aﬂ—;ﬂ) + 3 \/4 (o:]\—;f) — A;;'B sen? (ka/2)
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Cadeia Diatomica (M, a, )
Definindo s = 1 ou s = 2, temos:

w? = (@ +F) + =1 VA (a+ )2 — 16 afsen? (ka/2)

M 2M
/7\1 — 2sen®(ka/2)
Y v/
=D e oo (ke

Ei possiveis solucoes para

a relacao de dispersao

w(k) da onda

Para verificarmos a forma da funcao w(k) X k, vamos examinar as

solucoes nos limites da 12 ZB: £k - 0e k = % g:
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Cadeia Diatomica (M, a, 3)

l. ka<<louk —=0o0ul>a

cos (ka) ~= 1 — (k;‘)g
s =1 :wiz&?yﬂ—;%JM+BLHMﬁ—m%%2
:“jyﬂ_£2¢m+ﬁﬁ—m%%2 -
_ath)_(ath \/1 . iﬁﬁ)g@g

Como ka < 1, vamos expandir a raiz em série de Taylor, pois para
r < 1 temos que

o
(a+5)

1 a3
1—a2]? 11—z = ,/1- k202 ~ 1 —
1-a] 5" \/ RO 2

2 9
2ka
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Cadeia Diatomica (M, a, 3)

,  (a+p) (a+B) [, af 4,
W = 7 Vi [1 2(a+6)2ka]
(af) 2 9 o
2M(a+6)ka— “—:\/m\}(c@ﬁ)k“ (w- o< k)
=2 »w =00 Ly g - 0T D)

— |, = \/2 (a]\?@) (w, independe de k)
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Cadeia Diatomica (M, a, 3)

2 (C‘H_ﬁ) T (,()_I_

V w_
OO 2

2. k=+n/a ou ka = *+7

Nesse caso: cos(ka) = 0 e temos

¢=== relag¢do de dispersdo, no limite ka < 1

MEZ(QZ\‘;/@)_'_(_A;)S \/CY2+,62—205/8
_(Cl{—|—/8) s(a_ﬁ)
— | w’= 7 + (—1) —
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Cadeia Diatomica (M, a, 3)

a+p—a+p 203
at+pf+a—p 20¢
S = 2 = w2 — = | Ww_ = —_—
_ Vi 3
W
/23 M p==mmmmmmmmmm e -
v 2@/‘7\/{ ------------------ T R relﬂg&o de diSle"Sﬁo para k — iﬂ'/a}
supondo f > «
00 ke m/a

Utilizando os resultados obtidos para k — 0 e k = + r/a, pode-
mos fazer o grafico da relagdo de dispersdo para a cadeia dia-

tomica, supondo f > «
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Cadeia Diatémica (M, «, 8)

Relacdo de dispersdo: f >«

v /o (atB)
2M

-1t/a 0 k T/a

|<— primeira zona de Brillouin —>|
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Vibracoes da Rede

As figuras mostram planos de dtomos nas posigoes de equilibrio
(linhas pontilhadas) e os planos de atomos quando deslocados
(linhas sdlidas). u's representam deslocamentos dos planos.

'.E: :é;_a_)'.i: i zi:
. . .:‘E’: & : Q9 ‘:" ® ‘E’ ® ‘E’ ®
onda longitudinal me | [ f - if i L[ LT
.'.‘:’: & :‘E’:. ':‘ L ] ':' e} ':' [ ] T
S B X B
£=-1 0 1 2 3 4
_l lf”—z {Tu—l Iuo :l..Tu1 lfuz
1 !
onda transversaq| = & 2 I ¥ I 2
™1 t+ 1 t {7
¢ T e
i i : - ; i
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Vibracoes da Rede

Cristais_Tridimensionais: Se existirem p dtomos por célula pri-
mitiva, ocorrerdo 3p ramos na relagdo de dispersdo: 3 ramos
acusticos e 3p-3 ramos oticos. Se a dimensdo do cristal for d, o
ndmero total de ramos € dp, o nimero de ramos acusticos é d e o
ndmero de ramos éticos é pd - d.

w i | Curvas de dispersdo ao longo de uma
diregdo qualquer do espago k para

. | uma rede ftridimensional com uma

base de dois dtomos por célula

primitiva. As trés curvas vermelhas
(ramos aclsticos) sdo lineares para
valores de k muito pequenos. As trés
curvas verdes (ramos dticos) sdo
quase horizontais, indicando que a in-
teracdo intra-celular é muito mais
forte que a entre as células.
LucyV.C.As8ati




Vibracoes da Rede

w (1012 Hz)

| | |
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0"k /kys na direcio [111]

Curvas de dispersdo do
KBr a 90K. A extrapo-
lagdo para k — 0 dos ramos
LA (longitudinal acldstico) e
TA (transversal aclstico)
apresenta relagdo de dis-
persdo linear e a extrapo-
lagdo para k = 0 dos ramos
TO (fransversal dtico) e
LO (longitudinal 6tico) sdo
chamados wt e wy,
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