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4302401 — Mecanica Estatistica

Sistemas Interagentes:

Solido de Debye — 11

Referéncias: Reif, Sec. 10.2
Salinas: 11.1.(C)
McQuarrie 11.3



— Densidade de modos vibracionais no solido de Einstein (N=3N,,):
N = / dw = N / (w — wo) dw

— O modelo de Debye introduz uma densidade simplificada, porém
aprimorada em relacdo ao modelo de Einstein. Note que a energia
interna media do solido deve ser escrita na forma:
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(energia média por modo) (no. de modos no intervalo dw)



— O modelo de Debye descreve os fonons (modos vibracionais do
solido), como deformacgdes elasticas do material:
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— Modelo de cristal 3D: no caso de um cristal 3D contendo N
atomos, havera 3N modos.

— Vetores de onda dos modos
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estacionarios (L, =L,=L,=L):

k = ki + k,j + k.k
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— Tomando o limite de distribuicao continua:

L\’ L\’
d°n = dngydn,dn, = (—) dkydk,dk, = (—) d°k
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Ky — O namero de estados (modulos k) contidos
no volume definido por £:
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n(k) = /dSn = (-) /d3k = %/ﬁ
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— Densidade de estados:
V V
o(k)dk = 2—7T2k2dk — 27T2U3w2dw = o(w)dw

— Densidade de modos:

plw) = 30(w) = 27T2v§w




Amin — Ilustrando em 1D, para facilitar a

visualizacdo, a existéncia de um
comprimento de onda minimo (A )

I > implica frequéncia angular maxima,
a)maX:
W wA . 27,
Us =— L — 9 Wmax — )\min

— Além disso, em um sélido com N,, &tomos, o numero de modos de
vibragdo € N = 3N,, de forma que:

Wmax 3V Wmax
N = 3N, = / plw)dw = / widw =
0 0
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— A frequéncia maxima ¢ denominada Frequéncia de Debye, ¢
denotada por w),

W[




— Cada modo de vibracao constitui um oscilador harmodnico quantico
com frequéncia angular w. Os resultados obtidos anteriormente sdo
imediatamente aplicaveis:
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— A energia interna do solido de Debye sera:

_ pep 3V [er L (1 1
E = /0 €(w) p(w) dw = hQW%?/L) W (5 + B 1) dw

cy = 1 0_E — 1 oL (calor especifico por atomo
Nag \OT' ]+, NatkpT? \ 0B ), a volume constante)
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c ’ x = hw)




— O volume do solido pode ser expresso em termos da frequéncia de
Debye (v, = @, ..):
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Wp = Vg (6772 t) — V = 67° Ny ( Y )
V wWp

— Também ¢ usual definir a temperatura de Debye, 0, € a fungao de
Debye, f,(1/05), que corresponde a  integral sobre a wvariavel

adimensional x = Shw:
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— Calor especifico a volume constante (por atomo/mol):

Cy — 3]63 fD(HD/T) CV — NACV — 3RfD(9D/T)




— A temperatura de Debye pode ser obtida da velocidade do som (v,)
dos materiais ou do ajuste do ¢, em baixas temperaturas:

Solid ©Op from low temp. ©p from sound speed

NaCl 308 320

KCl 230 246 Fonte: Fitzpatrick,
Ag 225 216 Thermodynamics &
/n 308 305 Statistical Mechanics

— Em baixas temperaturas, (6,/T) >> 1:

. 4 4 (resultado disponivel em
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— Altas temperaturas (6,/7T) << I:
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— O modelo de Debye descreve razoavelmente bem a densidade dos
modos (fonons) de baixa frequéncia. Para aprimorar o modelo, seria
necessario levar em consideracao uma densidade de fonons (modos),
o(w), mais realista (ver proximo slide). Além disso, deveria ser
levada em consideracdo a contribuicao eletronica para o calor
especifico, embora seja tipicamente pequena.
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calculo realista

6 Vn= 72 = 4.67 x 10PHz R /

modelo de Debye
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v(= 5‘-’;)10‘3 Hz

From C.B. Walker, Phys. Rev. 103, 547 (1956)



Modelo de Einstein: Impreciso em Baixas Temperaturas
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— Em baixas temperaturas, os dados experimentais indicam a

dependéncia C), o< T3, ndo prevista pelo modelo de Einstein. Cabe

lembrar, a teoria admite dtomos fracamente interagentes, descritos

por osciladores independentes com frequéncias (quanta) iguais.



