Kvanttimekaaninen harmoninen
kide

Tarkastellaan kidehilaa kuvaavaa harmonista Hamiltonin
operaattoria
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Olkoot ws(k) ja €s(k) vastaavan klassisen hilan
normaalimoodien taajuudet ja polarisaatiot. Madritelladn
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Operaattoria ay  sanotaan fononin luomisoperaattoriksi
ja operaattoria ap, fononin hévittdmisoperaattoriksi.
Lahtien paikan ja litkem&ddrén kanonisista
kommutaatiorelaatioista

[un(R), P, (R))]
[uu(R), uy(R)] =

10,0 RRY
[P.(R),P,(R')] =0

kéyttden hyviksi identiteetteja
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sekd tédydellisen ortogonaalisen vektorijoukon
ominaisuutta

)]v = 5;w

3
2[63(1“7)]#[55("3

on suoraviivainen tehtéava osoittaa, ettd luomis- ja
havittdmisoperaattorit noudattavat
kommutaatiorelaatiota
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Operaattorit u(R) ja P(R) voidaan kirjoittaa luomis- ja
hévittamisoperaattoreiden avulla muotoon
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Hamiltonin operaattoriksi saadaan nyt
H= Z hws (k

Téamé on yksinkertaisesti 3N riippumattoman
harmonisen oskillaattorin Hamiltonin operaattori, joten
energiat ovat vastaavasti
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Téssé suureet ng, ovat miehityslukuoperaattorin
Npps = aLsaks ominaisarvot, ts. ng, = 0,1,2,....
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Debyen malli

Koska matriisi D(R) on symmetrinen, on Hamilton aina
diagonalisoitavissa. Tamé on helpointa tehda
liikkemé&ardavaruudessa, missa eri hilaliikeméaériin k
liittyvat moodit ovat toisistaan riippumattomia. Koska
potentiaali on harmoninen, padddymme riippumattomien
harmonisten oskillaattorien joukkoon. Termodynaamisten
suureiden selvittdmiseksi meidén pitéisi laskea
partitiofunktio
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miki puolestaan edellyttiisi dispersion wq(k) tuntemusta.
Kaytdannossd meidén on tyydyttava normaalisti hyvin
realistiseen Debyen malliin:

e alhaisissa lampotiloissa vain matalaenergiset fononit
ovat tarkeité, joten

— otamme huomioon vain akustiset moodit: 2
tranversaalista 1 longitudinaalinen,
— huomioimme vain pienen liikeméa#rian k& omaavat
fononit, jolloin dispersio on lineaarinen
wi(k) =
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e leikkaamme spektrin Debyen frekvenssisti
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ylospéin. Téassd Tp leikkauskohtaa vastaava Debyen
lampdtila.
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Jokaisessa moodissa j tilatiheys on
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Koska moodien kokonaislukuméari on
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saamme Debyen lampotilaksi

ja vastaavaksi tilatiheydeksi
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Kanoninen partitiofunktio on
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Tyypillisid Debyen ldmpotiloja:

Tp
Au 170
Cu 315
Fe 420
Cr 460
B 1250

C (timantti) 1860

Huom. Mité korkeampi T sitd jaykempi ja kovempi
kide.
Lampokapasiteetti Cy kiyttdytyy kuten
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paddymme Dulong-Petit’n lampokapasiteettiin.
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