Fonones

Dinamica de la red

Capitulo 4:




Fallas de la aproximacion estatica: propiedades térmicas

Fallas de la aproximacion estatica para el
cristal

 Propiedades térmicas del equilibrio:

v'Calor especifico:

Las vibraciones de la red son la principal causa de absorcion de
calor y dan cuenta del calor especifico observado tanto de metales
como de aisladores.

v Expansion térmica:

Las vibraciones (anharmoénicas) hacen que el volumen del sdlido
dependa de la temperatura.

v'Fusion:
Un solido se funde cuando el valor cuadratico medio de la posicion

de un atomo es una cierta fraccion del espaciado interatomico
(criterio de Linderman 1910)




Fallas de la aproximacion estatica: Interaccion con la radiacion

_—

U Interaccion con la radiacion:

v'Reflectividad de los cristales i6nicos:

Tiene un maximo en frecuencias del infrarrojo que no corresponde a
energias electronicas sino a las fluctuaciones en el momento dipolar

creado por las vibraciones ionicas.

v'Dispersion inelastica de Luz:

La luz laser dispersada por el solido tienen un corrimiento en
frecuencia (Raman).

v'Dispersion de Rayos X:

La intensidad de los picos es menor que la predicha por un modelo
estatico. Ademas hay un fondo de radiacion en direcciones que no

satisfacen la ley de Bragg.

v'Dispersion de inelastica de neutrones:
Intercambian energia y momento con las vibraciones



Fallas de la aproximacion estatica: transporte

 Propiedades de transporte:

v'La resistividad de los metales:

La dependencia de la resistividad con la
temperatura p(T) se debe esencialmente a la
interaccion de los electrones con las vibraciones
de la red (fonones). 0

resistance

absolute temperature
zero

v'Conductividad térmica de aisladores:
Se debe al intercambio de fonones
desde el extremo caliente al frio.

Conduction of Heat

v Transmision del sonido 4[




Fallas de la aproximacion estatica: transporte

v'Superconductividad (Onnes 1911)
| Se debe a la interaccion
A :
i electron-fonon (BCS 1957)
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Fig. 1. Elfenémeno de la superconductividad,
para el caso del m rio, d biert Ka-
ercu escubierto por Ka o o o o

merlingh Onnes en 1911. Por debajo de una
temperatura critica la resistencia del conductor
es nula. (De C. Kittel, Introduction to Solid State

Physics.)




Superconductividad
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Superconductividad
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Superconductividad

Ceramics: layered
perovskite material
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FIG. 1. Schematic phase diagram for La,  M,CuO4, M =Sr
or Ba, in the temperature-concentration (x) plane. AFM
=antiferromagnetic, PM = paramagnetic, I=1insulating,
M =metallic, SG=spin-glass, N=normal, SC=superconduct-
ing, T=tetragonal, O=orthorhombic. A closely related phase
diagram is applicable to the YBa,Cu;,0¢. , system.




Superconductividad
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La aproximacion armonica

I'(R) — R i U(R),\ Desviacion de la posicion de equilibrio

|

Posicion de un atomo cu[%a posicion
media es el vector de la RB

3 A x A P, .. .. =B ‘ ..
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(a) (b)

Si las interacciones son debidas a un potencial ¢(r).que actia entre pares de
atomos a distancia r. La energia potencial del cristal se escribe como:

1 , ;
U = %Z ¢(r(R) — (R)) = 5 é #(R — R" + u(R) — u(R")).




La aproximacion armonica

Si los u(R) son chicos podemos expandir alrededor de la posicion de
equilibrio usando Taylor en varias variables:

fl6 4+ 8) = f6) + 8-V f6) + o (- V20 + 32 V@) + -

Tomando r=R —-—R Yy a=uR)—-uR) en U,tenemos:

N 1
U=7Y¢® +5 ¥ @R — uR)): V(R - R)

; -fhz [(a(R) — u(R)) - V(R — R) + O().

\

[ fharm Energia potencial

Energia potencial en armonica

posiciones de equilibrio

Y V¢R — R'). (Fuerza ejercida sobre un
R atomo por los otros)=0




La aproximacion armonica

1
[haem: — 7 Y [u(R) — uR)]P (R — R)u,(R) — u(R)]

RR’
KY=X¥.2

aqu(r) r=R-—-FR

Ejercicio },.(x) = & o
pyhy

L = %Z u (R)D, (R — R (R').

- N

DR — R) = égp ), $(R — R") — ¢,,(R — R).

Fuerza en la direccion v sobre el atomo R’ que ejerce el atomo R al
moverse en la direccion




La aproximacion armonica

Uharm - %KZ [u(na) — H([n -+ I]Q)]Z

10



La aproximacion adiabatica

v'Para un sélido general, el potencial no puede representarse como una
suma de potenciales de a pares.

v'La fuerza entre atomos proviene de la deformacién de la estructura
electronica producida por el desplazamiento iénico.

v Aproximacion adiabatica: La estructura electréonica se deforma
instantaneamente siguiendo la deformacion idénica (Ms,>> M ooysn O

Vign ~10° cm/s << Vg .yron = Ve ~108 cm/s

v = %Z u,(R)D,,(R — Ru,(R). se toma como punto de partida
RR

My

Los coeficientes DPw(R —R) se ajustan a experimentos o a calculos
de la estructura electronica



Paso a paso: Cadena Monoatomica

Empecemos por el ejemplo mas simple de una cadena monoatomica con
interacciones solo a primeros vecinos (ej.: Lennard-Jones)

(n-2)a (n-1)a na (n+1)a (n+2)a
--- - *—--
<o o o 0
Up.2 Up.1 Un Up+1 Up42
1 0%Eqy Términos
Eol{u,t) = Eo(0) + = ( )ununf
oltunt) = Fo(0) + 3 ; Oundun / /’ anarmonicos
+a OB U +
3' L 3un3unf 8un” . U Upn Unp? .
h 1 2
Eg "™ ({un}) = Eo(0) + 5 D Dyttt , D, = (2FE_
nn OunOuy /
8E(harm)
F —_—— g = - D t ot .
§ Oun, ; e Dyt = Dyigy Z Dpnr =0
nf



Un analogo mecanico es: [Jharm . %KZ [dia) — (i + 1]a)]?
K J
’DDYDWDD“‘M“‘DDDDDYDD0DD“‘DDDDDYDDDDDYDDDDDYODDDDYODDDDYDDDDDYD’ODDD“‘DD‘

................. j-2 j-1 j 1 j+¥2 ..

Con ecuaciones de movimiento:

Miina) = — gg(': = — K[2u(na) — u([n — 1]a) — u{[n + 11a)]

Si la cadena es muy larga lo que pase en los bordes no afectara al interior,
tomamos como condiciones de contorno las periodicas ya que no
rompen la invariancia de traslacion.

([N + 1]la) = w(a); w0) = «(Na).




i(kna — 1)

Proponemos soluciones de la forma t{na, t) o« €
con las condiciones periodicas

-1 5 k=—— n entero

Reemplazando en las ecuaciones de movimiento:

_K[2 . e-l.ka - elkﬂ]el{knﬂ—tﬂt)

— PRl — coska)d™=E =,

M }\/Imzei(k"“_m'}

I




A0 €N oo. mi

Esto determina una relacion entre w y k (relacion de dispersion):

(k) = il A(;OS L fﬂ|51n%ka|.

Los movimientos de las particulas estaran dados por:

Wi {cos (kna — cut)}

sin (kna — wt)

Ahora k no puede tomar cualquier valor (ademas de su discretizacion)
porque dos soluciones con Kk, y k, que solo difieren en 2m/a
representan en realidad la misma dinamica de las particulas.

El rango de valores independientes de k es

2n n n°k en la
T T _Jeem _







dena Monoatomics

Recordar los modos normales de vibracidon de una molécula
triatbmica lineal (Mecanica Clasica de Goldstein)

m . M . m m M m
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X, X, X,

-~—@ O G

5
/ u)3_\/ " (b)
: - - H

(<)

Molécula de H,O
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N atomos = N puntos k en 1ZB = N modos normales w(k)




k=6z6a A=200a oy=200@

u(na, t) cc €™,

2K({1 — k
k) = ( eere) h=S5KGa A=240a oyx=1030

i i i i i

kednEa A=-300a ax=1.730

ke 3wba A=dlda =140

kmZegfa A=G00a oc=1.000

Rama

acustica keixBa he1200a =059




dena Monoatomi

Cuando k es chico la relacion de dispersion se hace lineal
K
cos Kn=1—-§(Kaf ——) o= (a\/%) K]
Corresponde a ondas en un medio continuo. No hay dispersion =

la velocidad de grupo cw/cky de fase cu;’k son iguales y dan la
velocidad del sonido en el medio >
i ()

En k=11/a la velocidad de grupo se anula = ondas estacionarias
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adena Diatomics

— a—d | —i d ] a |-

2 x o X (@ X ] X o X ® X ® X 2 X e
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adena Diatomice

i ﬁUharm
Mii(na) = — 0
= —K[ul(na) = UZ(HG)] - G[Ul("a) — uy([n — l]_d)],
1 J rharm
Mii,(na) = — f L
Oti,(na)

= —K[uy(na) — u,(na)] — Gluy(na) — uy({[n + 1ja)].

uslna)y = ege’tue el [Mo®* — (K + G)]e + (K + Ge ™ e, = 0,
Uy(na) = e,etkna—on, (K + Ge™)e + [Mw? — (K + G)]e, = 0.

[Me® — (K + G)]* = |K + Ge ™> = K? + G? + 2KG cos ka.

,_K+6G6 1

+
= M TwM

\/Kz + G? + 2KG cos ka

€& _ K+ Ge*

a K+ GeM’




adena Diatomi

w(k)

k « mja
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adena Diatomi
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adena Diatomics

Para un modelo con desplazamientos transversales

e ® , Modo acustico

- @ Modo 6ptico

Software “Simulation for Solid State Physics”
Cadena monoatémica con desplazamientos transversales




omentarios: Fonones en 2D D

Ej.: Red cuadrada 2D — w( R») conk = (ks ky)




TA and LA




omentarios: Fonones en 2D D

- Las relaciones de dispersion wj(_k’) se grafican a lo
largo de caminos que unen puntos de alta simetria.

Ej.: Red cuadrada 2D == wj(k) conk = (kk,)

A

Ky I =(0,0)
o v X=(@a0) o
M= (n/a, /a)

014}
_ X ; 0.12}

m/a I TT/a o
Ky > pAaf
= 0.08}
-T1/a 2 0.0l
cee: [T 004
NxN puntos |:::::::: 0.02}
i i

........




omentarios: Fonones en 2D D

Bora resortes L Bond Stretching
longitudinales ./W\M. 1 )
S AV Bs = K (AL)
"LIAL
u.
b;;
l)l.j tu -y

AL = E-l-;j—ai‘—ﬁﬂ - AL“Biﬁi'(ﬁj—‘Yi)

E; = % K (B-i,j ' (aj B ‘Yl))z




Formulacion general

Notacién : /

nth elementary cell
n = (Ny,Ny, N3)

Foe="n + I,

n,m: celda

a,B: motivo

I,J: coordenada
(X,Y,Z)

r,,= n1a1 + nzag + 0383

(0,0,0)




Formulacion general

Expandimos la energia total del cristal en funcion de las
coordenadas nucleares

1 P
D (Fnoi+ tinai) = D(raai) +5 Y 7—

ot OnaiOlmpj

mfij

lln(_li llm[)’l & aw @&

O’ D

Definimos las constantes de acoplamiento como: - : =@
drnnidrmﬁj '

Las ecuaciones de movimiento quedan:

Mnunni + Z ¢:'({lj Umpj — 0.
mfij

Para N celdas con r atomos, tengo 3rN ecuaciones




Formulacion general

L si(g)e

_(U Up + (bmﬁj e“’("" a) Ug i =
(q L L \/Mu M/f nol ﬁj(q)

D'’(g¢)  Matriz Dinamica

1g-r,—wt
Upoi = @ )-

Propongo como solucion:

(3r x 3r)
~uai(q) + Yy D'V(q) up(g) =0
Bi
Soluciones distinta de la trivial si: Det {D - ,( ) — 1} =0

Esta ecuacion tiene 3r soluciones diferentes ®(¢) para cada g




Formulacion general

Se puede demostrar que :

”
D“.(_q) es una matriz simétrica

d

3r autovalores reales
3r autovectores ortonormales
(para cada q)

(0_(q) j=1,2....3r Relaciones de dispersion
1.




Formulacion general
(q)  Posibles valores de q ?

Las condiciones periddicas: u(R + N;a;) = u(R)

N,a,, N,a, , N,a, dimensions del cristal

3rN modos

N,N,N, =N numero total de celdas normales
M M m il
q—N1b1+N2bz+N3b3,

El numero total de puntos g
dentro de la 1@ zona de Brillouin
es N (n° celdas)




1 dimensiéon y r=2

n n+l n+1

Mg My M M D Pi (Q) matriz 2x2

ol

Las ecuaciones de movimiento quedan :

nl
M i, + df’;ﬂ “Up—12 + DUy + n,u,,a =0,
n2 n+1.1
M‘)un" + @'ﬁllnl + ¢I‘)ll"" + ¢nﬂ) lln.*.l’l — 0 -

n—1.2 n2 11 n+1.1 .
¢%4 ::(bn =='¢&2:=‘45_ =:'7f

Las constantes de acoplamiento :

P = D" = +2f .

n

n2

M iy +f(2unl — Up2 — un—l,.‘!) =0,
M, +f(2un.? — Uyl — un+l,l) =0




Eiemplo: cadena diatomi

1
un o \/E u(l (q) e

Propongo :

(fl_fl_ w?)ul -7 MllMg (1+e™u =0,

o
(14 €%y + (ﬁf—w )u =0.
.

o
~/ VM, M,

i gan—at)

La matriz dindmica D’/(q) es:

2f —f :
TR 48
M, IR )
F y
1 iga 9
ran ) M,

o =15 17) * [(

P

| )3_

1/2
sin’ ﬂ]

2




Table 1 Energy units of most frequent use for phonons.

hv (v =10'? hertz) = 4.1357 meV

for brevily:

1eV/hc=28065cm™*
leV—— 8065cm™"}
] meV+—— 8.065cm™!

fiw (w=10"3rad /sec) = 6.5822 meV
1eV/kp=11605K
leV+—— 11605 K

lem™ ! —— 0.124 meV

. iniisie



ridimensional: Eiemplc

r=1 > D{ij’(q) matriz 3x3

Tres soluciones @(g) para cada q de la1ZB

m(THz)

| (110) |

Reduced wave vector




ristal diatomico tridimensional: Eiemplo Si

r=2 > Dﬂj.(q) matriz 6x6

- e e -

-




ristal poliatomico tridimensional

Para un cristal con p atomos en el motivo habra
3Np grados de libertad , lo que lleva a 3 ramas
acusticas y 3(p-1) ramas opticas

a0

82

Fraguenty [em']

@ Caicio
@ Fluor

Fluorita CaF;

=




Transformacion a coordenadas normale

Veamos la dinamica de la red en términos de una transformacion de
coordenadas que convierta el problema en osciladores desacoplados.

Para la cadena monoatémica:

u, —> A /u, = LNZAke""”“ con A_, =4, condicion de realidad
k

=

Teniendo en cuenta que:

izei(k—k’)na -5 lz ke — 5

N n N - nn
- Tek<? k = 2—n-J—, -N/2 <J<N/2

a a a N




Transformacion a coordenadas normale

Tenemos la transformacion inversa:

A _ Z 1 e—zkna

K
:_Z(un —un+1)2 e T Zsz(k)4A—k
D~ 25
L=T-U
M . .
=__ A
Sy
oL
be==r =M,
A,

N osciladores

PP
H=— { kK +Ma)2(k)4Ak} independientes




Transformacion a coordenadas normale

Corresponde a un sistema de osciladores desacoplados con
coordenadas A, y momentos P, ——— coordenadas normales.

Las ecuaciones de movimientos son :

d(oL) L
di\ 04, | o4,

=0—>A4, =—w'(k)4

| .
Analoga a la de un oscilador arménico  X==(J X




Transformacion a coordenadas normale

Para el caso general de un cristal tridimensional con p atomos con
celda, las coordenadas normales adquieren un indice de rama (o

polarizacion)
A A= 1237]..[.3p

K
\ acudicas opticas

Primera Zona

H=~3" L PPl Mo (k) 44
2 kA \M

Y

3pN osciladores independientes




antificacion — Fonone

Repaso...para un oscilador armonico: ‘ mode K ’
\ | =
A 1 mw? 1 n=4
H = —p> 52 €p =w il n—+z) ek [ 4
om? T2 ° " (n +3) \ /"




antificacion — Fonone

Repaso...para un oscilador armonico: mode K
] n=%
> 1 mwz C— 'l l n=4
H = —ﬁz j\?z. En - hw (n —I_ 2) \\ come /n=3
2m 2 \ n=2

= %hw (a.Jra a.a.T) = hw (a.Ta %) n=a'a




antificacion — - Fonone

Esto implica un cambio de interpretacion
0) estado de vacio, sin particulas. H = hw (aTa 4 %)'
a'|0)  estado con una particula &T&\n) = n|n}
@Tn|0> estado con n particulas

La energia del sistema en un estado con n particulas es n fiw

Representacion original Nueva representacion

Pictéricamente: 2ndo exciitado A/\ /\L _e-e— - 2'fonones’

1er exciitado A/\ / — _@——~ Tfonon’

Q)
Estado fundamental -—=0="- Sin fonones’




antificacion para el cristal armonica

El Hamiltoniano queda:

H——Za) k) @ a +1/2)

N\

Ahora los fonones tienen estructura (momento y polarizacion)

Un estado se determina por el n° de fonones para cada ky A




antificacion para el cristal armonicc

La nueva interpretacion para una cadena seria

A€
@ -
(Dj’
-.T.—O—Q-
01 L '
k; ks ks

: (K | I
Etotal = Z ﬁ:,f) — Z (IIK +5)h(UK.




Termodinamica del cristal armonico

La mecanica estadistica clasica predice que el calor especifico
para un solido monoatomico deberia ser constante e igual a

C,=3R

Ley de Dulong y
Petit de (1819)

Para un cristal poliatomico (r: numero de atomos del motivo)

C,=3rR

Cristal: conjunto de osciladores arménicos (Prin. de equiparticion):
Cadamodo: 2KT (E.) + 2 KT (V) 3Nr modos ——> U = 3NrKT

Para1 mol N=N, U=3rN,KT=3rRT — Cy=(0U/2dT),=3rR



Termodinamica del cristal armonicg

C, =3 R=15.958 cal/mol°K = 24.943 J/mol°K

- A
1 K

A30 Sn

'.;‘ ------ -=3Nkg

- 20-

-!

=

=101

)
. — 0 i i f >
0 20 40 60 80 T(K) 0 100 200 300 T(K)

(a) (b)

Fig. 11.15. Temperature dependence of the specific heat for (a) noble-gas crystals;
(b) some metals
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Termodinamica del cristal armonicg

Einstein (1907) : N osciladores cuanticos ——> |w = wg

—

A=

Debye (1912) : medio isotrépico continuo /> |(w(q) = ¢cq
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Después estudiaremos estos dos modelos en detalle

0



Termodinamica del cristal armonicg

La contribucion de las vibraciones a la energia interna es:
E=(H)=Y" ho() |(a}(g)ay(a)) + 1]
q.A

1

(nr(@) = (a}(9)0r(@) = Smmrmr—T - Doibucien

Bose-Einstein

oE
E = Z hw(q) [ehwx(q)/kgir 1 + %] e > Cv = aT
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‘c.c e € ACC c‘oo‘

1 Volumen del
' [ (Q‘ij)3 espacio k
#« & 4 wm s asociado aun
K, estado
. . | . . Aq — % . (% X %) = :\ir[blbgbﬂ
l gfﬂ Uy 1 (271‘)3 (271’)3
LAy "N N v V
El numero de estados que
contiene una region de
volumen € es:
O QV k I Densidad de
3w L)} = g3 | y 973 estados en el

espacio k




‘c.c e € ACC 0‘00‘

Y flwa(q)) =
q.A

|4

En el limite cuando V es
o —> > - PE /dq

infinitamente grande =

1 dq Las magnitudes
_ ( — () evaluada son por
vV Z}\ f(“))\(q)) WA( )) unidad de volumen

q,

In the general d-dimensional case (27) is replaced by (27)¢




‘c.c e € ACC c‘oc‘

C dk hﬂ)s(k)
= 372 | @np T T

Por ejemplo: Cp

Si la funcion depende de q a través de wi(q)

1
73 fer@) =Y [dvn@ire) = [
q.\ A

dg

() = [ Gl —wx(@).

Densidad de estados
parcial para la rama A

| dg . :
g(w) = Z / (27?)30(14; —wx(q)). Densidad de estados
A ama




‘c.c e € ACC 0‘00‘

dw g(w) —+ N estados por (unidad de V) entre (W y w —+ dw

=

mt\\_v L i
E:m | B
b Y"

=

I—I

L r o LasEtes g(w)




Usando

w+dw =w+|Vawir(q)|dgL(q) — dq, (q)

de fonone

El n° de estados entro del
volumen es:

d.s
g (w) dw = / e (@)
Sx(w)

dw

; ’qu‘/\(QH

galw) =

1
(27)?

/

S)\(w)

dS

Vawa(q)| |




‘c.c e € ACC c‘oo‘

En nuestro curso determinaremos ¢(w) en casos simples

dwg(w) = (2(:1:)3 . s glw) = eeannn.

Eiemplo: wx(q) = c\lq]

dg= S\(w)dgr= 47 q® dq

4 1 q? 4 (:_A) | 1
C |
(2n)* (dw /dq)

g () =

T~

C\




‘c.c e € ACC 0‘00‘

N w? |
——, f w<wp, Modelo de
gp(w) = Vwp Debye
0, if w>wp.
D{(w) D(w) Al
@ ¢ (b) ’

1 v
gE(w) . / - 5((&) — wE) — 1—0((4) — wE) Modelo de
V Einstein




Termodinamica del cristal armonicg

1 oF
= ‘) 1
E o z hw,\(Q) [ hoy(q) /kgT _ 1 T 2] g > C‘ - aq"'
q.\
ho i
- Alta temperatura keT
1 1 ! x ﬁ o -
ex_l=x+%x2+%x3+.__=x[l_§+12+0( )], s |C, = 3rNK
heo
X «< 1.

- i dk hoo(K)

¢
- Baja temperatura CIJ —_— _ﬁg J‘(ZR)B eﬁms{k”kBT . 1!

/

Cambié A por s y pase de suma en k a integral en la primera zona

A baja T los modos con k) » kg7 dan contribucion
despreciable porque el integrando se anula exponencialmente




Termodinamica del cristal armonico

Sin embargo cuando k-0 , cus(k) — 0 para las 3 ramas
acusticas . Los modos de larga longitud de onda contribuyen por

chica que sea 1. A bajas T podemos eliminar las ramas opticas,
guedarnos con el comportamiento de bajo k de las acusticas @ = efk)k
y extender la integral a infinito.

(@) % TR () %



Termodinamica ¢

U

Co —

o] cristal armonicg

he(K)k
Z J(zﬂ)a heg(k)RikgT 1 dk = kzdk d€)
Cambiando variables a fghc(k)k = x
d (kgT)* 3 (= x’dx 1 1o (do 1
0T (ho)® 2n Jo € — 1 a3 5;[47: c(k)?
de - = 3. —HX 0 _1_ _ _?i
;‘—1:,;1_[o g dx_6n;1”4— 15
L (,’fﬂ_
T 10 (he)® 5 "\ ke




Termodinamica del cristal armonicg

" ma /_> Ley de Dulong
| | Ny Petit

13 /
[ ,
a T3 007L0.\

0.4 0.6 0.8 L0 1:2 1.4 16

A
. 60— f
A bajas temperaturas 7 a0 A
: rd
C,=aT? S el
Z 29 KCI S IS
. o+ ol
’ o’o_ "HL
C,/T=aT? L.
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oc‘o e Debve

Reemplazo las wx(gq) por 3 ramas con
una misma relacion de dispersion lineal

—
\—’+ . o
/ dg N / dg \@/ % g

w = ck.

(2m)3 (2m)°
1ZB Esfera radio K,
3
Volumen 1ZB = 471:kD3/3, —> N = EEE —> ﬂ)D —— kDC
7L

Frecuencia de

Deb
kﬁ@[} == hw}_} == thD- Temperatura de Debye e

El calor especifico se calcula:

¢ 3hc rﬂ k3 dk

= OT 212 L |

O




3 Onp/T 4-xd
hek/kpT = x, cv=9nk3(l) j P x"€" dx

o (&1

6 ¥ //_3 Limite clasico
« >>
. Debye T GD

-

T,

IR T T SRR
Baja 0 0J/02 03 04 05 06 0.7 0.8 09 1.0

temperatura T/ep

12n* T 0% Ty k
€ = —3 nkB(—é;) = 234 (@D) nkg.
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Table 23.3
DEBYE TEMPERATURES FOR SELECTED ELEMENTS®

ELEMENT ©5(K) ELEMENT ®p (K)
- 4 . s Limite clasico
Na 150 Ne 63
K 100 T>>0,
Cu 315 6 .
Be 1000 Ag 215
Mg 318 Au 170 Sta
Ca 230
Zn 234 e
B 1250 Cd 120 =
Al 394 Hg w00 < 3[
Ga 240 I
In 129 Cr 460
Tl 96 Mo 380 [
W 310 _
C (diamond) 1860 Mn 400 [ P O Pl o il vt i |
Si 625 Fe 420 0 0.1 02 03 04 05 06 0.7 0.8 0.9 1.0
Ge 360 Co 385 T/©p
Sn (grey) 260 Ni 375
Sn (white) 170 Pd 275
Pb 88 Pt 230
As 285 La 132
Sb 200 Gd 152

Bi 120 Pr 74
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Modelo de Einstein

N osciladores cuanticos ——> w = Wg

dqg . N _
75() = [ kb = wp) = 30w - we)

(27)3 V
fio - (heog/lep T)2e e 5"
E = n E optical e k
e"eEkBT _ | — € priks (ehwE!kBT - 1)2

Cy — e we/kBT  f5r  kpT < hw,

(cal/mole-K)

6
5
4}
3
2

=

C

Cv — 3N kg for kT > hwe

153

SR T s T
0 010203040506 0708009 1.0
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