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Кристаллическая структура
твердых тел
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Кристаллическую решетку можно
построить трансляцией
элементарной ячейки

Теорема Блоха
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Волновая функция должна удовлетворять
условию периодичности

Волновой вектор     и импульс
определены неоднозначно
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(Первая зона Бриллюэна)



Колебания одноатомной цепочки



Зависимость групповой скорости
фононов от волнового вектора

Смещение атомов для  фононов на
границе зоны Бриллюэна
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Колебания одноатомной цепочки
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Колебания двухатомной цепочки



Колебания двухатомной цепочки

Оптические колебания

Акустические колебания



Классическая модель. Формула Дюлонга и Пти

Общий алгоритм вычисление теплоемкости
Теплоемкость кристаллической решетки

ТТ – совокупность N независимых атомов, по 3 колебательных
степени  свободы на атом

вычисляется внутренняя
энергия
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Модель Эйнштейна
ТТ – совокупность N независимых квантовых

осцилляторов, колеблющихся с одинаковой частотой w
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Модель Дебая
ТТ – совокупность N связанных осцилляторов. Колебания –

суперпозиция нормальных колебаний (гармонических волн) с
различными частотами, число которых равно числу степеней
свободы системы

• циклические граничные условия

– целое число
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Фононы. Температура Дебая

Для расчета         удобно использовать концепцию
квазичастицы акустических колебаний – фонона (И.Е.Тамм).

Каждой волне нормальных колебаний с волновым вектором         и
частотой       ставится в соответствие квазичастица – фонон – с
квазиимпульсом и энергией

Вычислим энергию системы фононов
Фонон – бозон, спин 1, подчиняется статистика БЭ
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Полная энергия фононного газа

max 2

3
0

4( ) 3
(2 )1

p

kT

p dpU T
e

w

w p
p

= ×
-

ò h

h

h

p w
u

=
h

max
2

2 3
0

3( )
2 1kT

U T d
e

w

w

w w w
p u

=
-

ò h

h



- энергия фононаwh

- число фононов в одном состоянии
1
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Общее число состояний (число нормальных мод) равно
числу степеней свободы  3N

2 1/3
max (6 )Nw u p=

N - число атомов в единице объема



Заменяя                                             , получим

Вместо                 используется температура Дебая
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Итак,

правильно описывает теплоемкость
решетки (формула Дебая)
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Температуры Дебая:

алюминий 375К
железо 360К
кремний 650К
медь 340К
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Низкие температуры D
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