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Algunos ejemplos

Una cuasiparticula es una perturbacion en un medio, que se comporta como una
particula y puede ser tratada como tal. Una analogia rudimentaria es la de una
burbuja en una jarra de cerveza: la burbuja no es un objeto independiente sino un
fendmeno, el desplazamiento por dioxido de carbono de un volumen de cerveza.
Pero debido a las caracteristicas de la superficie de liquido en contacto con el gas,
la burbuja retiene una cierta identidad mientras sube y flota. Como una
cuasiparticula, posee propiedades caracteristicas de objectos, como tamaio,
forma, energia, y momento.

Britannica

Cuasiparticula se refiere a un grupo de fendmenos discretos cuyo comportamiento
incluye la interaccion de una particula con el sistema. La entidad se comporta de
un modo similar a un particula simple. El concepto es muy importante en fisica
de la materia condensada, porque es una de las pocas formas conocidas de
simplificar el problema mecano — cuantico para muchos cuerpos.

Wikipedia



En solidos, una cuasiparticula electron es un electron afectado por las interacciones
del solido. La cuasiparticula electron tiene la misma carga y espin de un electron
"normal" (particula elemental) y es también un fermion. Sin embargo su masa puede
diferir sustancialmente de la de un electron normal y su campo eléctrico también esta
modificado debido al efecto de apantallamiento.

Un hueco es una cuasiparticula que consiste en la ausencia de un electrén en un dado
estado; su uso es comun en el contexto de estados vacios en la banda de valencia de
un semiconductor. Tiene carga opuesta a la del electron.

Un fonodn es una excitacion colectiva asociada con la vibracion de los atomos en una
estructura cristalina rigida. Es un cuanto de onda de sonido.

Un magnon es una excitacion colectiva asociada con la estructura de espines
electronicos en una red cristalina. Es un cuanto de una onda de espin.

Wikipedia



Quasiparticle

Signification
Bipolaron A bound pair of two polarons
Chargon A quasiparticle produced as a result of electron spin-charge separation
An elementary configurational excitation in an amorphous material which
Configuron

involves breaking of a chemical bond

Electron hole

A lack of electron in a valence band

(hole)

Exciton A bound state of an electron and a hole

Fracton A collective quantized vibration on a substrate with a fractal structure.
Holon A quasi-particle resulting as a result of electron spin-charge separation
Libron A quasiparticle associated with the librational motion of molecules in a
B molecular crystal.

Magnon A coherent excitation of electron spins in a material

Phason Vibrational modes in a guasicrystal associated with atomic rearrangements
Phonon Vibrational modes in a crystal lattice associated with atomic shifts
Plasmon A coherent excitation of a plasma

Polaron A moving charged quasiparticle that is surrounded by ions in a material
Polariton A mixture of photon with other quasiparticles

Roton Elementary excitation in superfluid Helium-4

Soliton A self-reinforcing solitary excitation wave

Spinon

A quasiparticle produced as a result of electron spin-charge separation
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Movimientos en un cristal

Los movimientos atdbmicos en un cristal son perpetuos. Ocurren oscilaciones a 0
K (similarmente al movimiento de punto cero de un oscilador armonico) y la
cantidad de modos de oscilacion y su amplitud se incrementan con la
temperatura.

En general la amplitud de las vibraciones de punto cero es mucho menor que la
separacion interatdmica, pero para las especies con menor masa atdmica pueden
ser considerables y para el He superan dicha separacion. Esta es la razon por la
cual a T ~ 0 K, para solidificarlo se requiere una presion de 26 atm.

En todos los materiales, la amplitud de oscilacion ocasionalmente alcanza el
orden de la separacion iteratdmica dando lugar al fendmeno de difusion. Este
tiene una fuerta dependencia con la temperatura.



Un modelo de solido puede ser el de masas unidas por resortes:

S1 se desplaza una masa y luego se la libera, se movera en la direccion de algun o
algunos vecinos, provocando su movimiento, que a su vez inducird el movimiento

de vecinos cada vez mas lejanos.

Como sabemos debe haber una relacion entre A y o, o entre k y o:
W = a)(k)

llamada relacidn de dispersion.



Onda plana en un cristal (direccion (1 1 0)




El conocimiento de la ley de dispersion nos permite calcular propiedades del
cristal: capacidad calorifica, dilatacion térmica, conductividad del calor, etc. Esta
relacion puede visualizarse realizando una hipotesis simplificadora: atomos
suficientemente distantes no interactian directamente entre si. Bajo estas
condicidn se puede inferir 3 consecuencias:

1. Sihay r especies diferentes en la celda unidad, se pueden propagar en el
cristal 3r diferentes tipos de ondas.

2. 3 de los 3r tipos se denominan modos acusticos. Sus frecuencias son
funciones decrecientes de k y tienden a anularse cuando £ — 0. Los restantes
3(r — 1) modos se llaman modos opticos. Los modos actsticos corresponden a
una onda longitudinal (desplazamiento paralelo a k) y dos transversales
(desplazamiento perpendicular a k) . Los modos Opticos corresponden a
oscilaciones entre atomos diferentes de la celda unidad y también incluyem
ondas longitudinal y transversale.



Acoustical mode

modos acustico-optico




3. Cada una de las funciones

—

@ = a)j(k} j=1,..3r

J

es una funcion periodica en el espacio reciproco:

—

o,k +G)=0,k} v

G =mb,+m,b,+m,b,

Por las mismas razones mencionadas la clase anterior, es suficiente restringir el
analisis a la 1ZB.



la ley de dispersion de las ondas de sonido es simple para longitudes de onda A
grandes comparadas con la constante de red a.

w=sk longitudinales
w =S,k transversales A>>a

@
k

S =

=27 2i = fA velocidad de onda
T

/1>>a;/1:27ﬂ:>ak<<1



Los 3(r — 1) modos opticos describen vibraciones entre &tomos dentro de la celda
unidad. Las frecuencias de estas vibraciones son altas, del orden de las
frecuencias Opticas infrarrojas.

De lo que hemos analizado, concluimos que los atomos no son osciladores
independientes, estan “acoplados™ a otros atomos.

Sus movimientos generan ondas y cada onda tiene una frecuencia o definida. Es
posible tratar a estos modos colectivos de frecuencia definida como osciladores
no acoplados (independientes). Entonces la energia vibracional de un cristal es la
suma de las energias de los osciladores individuales.

Cada cuanto del oscilador de frecuencia »;(k) es una forma elemental de
oscilacion del cristal: un fondn, e involucra a todos los atomos del solido.

La energia vibracional de los atomos interactuantes es la suma de las energias
de los osciladores independientes. Cada oscilador es un elemento estructural del
movimiento atdmico en los cristales.

Desde el punto de vista vibracional un so6lido es un “gas’ ideal de fonones.



Una informacion importante para obtener propiedades de los cristales como el
calor especifico, es la densidad de fonones. La definimos como el nimero o w)
de vectores de onda &k que hay en el intervalo o, @ + dw.

La funcion o( @) experimental es compleja:

V@)
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Un tratamiento teorico relativamente sencillo es la aproximacion de Debye. En
¢sta se supone que la aproximacion de grandes longitudes de onda (baja energia)
es valida en todo el rango de posibles oscilaciones (frecuencias).



Las expresiones

w = s,k longitudinales
W= s,k transversales A>>a

Implican que las ondas que se propagan en el cristal son 1dénticas a las ondas en
un continuo con velociades s,, s,:

ﬁl (F,t): ﬁloei(E-F—wt)
U, (’79 t) = ﬁzoei(w—aﬁ)
u3(17,t)= uz(F,t)

Esta suposicion es correcta cuando A >> a, pero en el modelo de Debye se
extiende a todo A hasta la longitud de onda de corte A = 2a.



Para resolver el problema debemos establecer condiciones de contorno para las
ondas. Considerando el s6lido como un prisma rectangular de lados

L =Na; L =Na; L =N.a,

podemos elegir condiciones periodicas (considerando que se formaran ondas
estacionarias, también podriamos usar condiciones que impliquen nodos o
vientres en los bordes, todos estos tratamientos llevan a conclusiones
equivalentes). Escribimos # como:

(r t) (x Y.z, f) Joei(kx“ky“kzz‘“’f)

e imponemos las condiciones periodicas

iij(x+Lx,y,Z,t)=L_ij(x,y,z,t)
ﬁ.(x,y+L ,Z,t)zﬁ.(x,y,z,t)
U, (x y,z+ L, t)= (x A t)



Que a su vez implican

27T 27T 27
k,=—n; n,; k, .
L S L

X y z

Ahora contaremos estados, para eso invertimos las relaciones anteriores

L L
nx: xkx; y_ yky nz: -
2T 2T 27T
—~L =
L
cﬁz::Lxd@; dn cM: m@::de@
27T v 2 27

Y de aqui deducimos la densidad de estados o:

- L.L,L, V
od’k =dn.dn dn, = dk dk dk_ =

(Zﬂ) (2%)3




Teniendo en cuenta
dk dk dk, = d’k = k>dQdk
dQ = sin 04 0d ¢

e integrando sobre el angulo sélido

ok = g2k =Y k2ak
(27[) 2
Para la onda longitudinal
o=s k= di =%
S
o dw= V2 ~w’dw

27" s;



Para las ondas transversales aparece un factor 2

2
—Va)zda)

t
o do =
2
? 27°s;

Finalmente nos queda para la densidad total

V(1 2 3V
Gwda)z(aé)+0';)da)= ~| 5+ |@do = YRE w’dw
2\ s7 s, 27 <S>
1 3/<s>3 reemplaza al
paréntesis con s, y S,.
dn 3V 5
— =0 = Q)

dw ? 27Z'2<S>3
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Si el cristal esta formado por celdas primitivas el nimero total de atomos es:

N=N,N,N,

Cada uno de ellos puede oscilar en cualquiera de las 3 direcciones x, y, z. Se trata
entonces de un sistema de 3N osciladores acoplados. Al pasar a los modos

desacoplados (normales) tendremos también 3N osciladores (ahora colectivos).
Ello implica

jawdw =3N



Disgresion: paso de modos acoplados a modos desacoplados (normales)

Dos osciladores atomicos acoplados

" 2m 2 2m
2e°x,x,
H, =— P
SR S 2elex2
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Dos osciladores colectivos desacoplados



Volvemos...

J:O o, do=3N = J-OwD o, dw=3N

@y, es la frecuencia de corte. Corresponde a

w, < A,=2a

frecuencia maxima longitud de onda
minima
usando
3V 2
O,= ;0
2 <S>
. B
3 1/3
j g L 0'do= d > 3N w, =<S>(67Z'2Nj
© 27s) 27%s) 3 V

0, ~10* 2 (6x10x5x10%m )"
S

~1.44%x10%s"






Vamos a evaluar el calor especifico del cristal. Previamente revisamos el
conocimiento que existia antes del desarrollo de la fisica cuantica, resumido en la
ley de Dulong y Petit.

Dulong and Petit’'s Data on the Molar Heat
Capacities of Solid Elements®

{ e & e

: ch - Gram heat ¢ cupacnv : Aﬁihﬁ’f&,’f ~ Molar heat l:apach:\r
i .-_.'-'.-'Elamant {..I dug" g"] """ -_:-'E-fw_h'_i'g'_'ht_.{ {J ting*‘ mnla"‘}
Bi 0.120 2128 25.64
Au 0.125 198.9 24.79
Pt 0.133 188.6 26.04
SN 0.215 117.6 25.30
Zn 0.388 64 5 25.01
Ga 0.382 64.5 24 .60
Cu 0.397 63 31 25.14
Ni 0.433 59.0 25.56
Fe 0.460 54 .27 24 .98
Ca 0.627 39.36 24 67
S 0.787 32.19 25.30

sReproduced by permission from J. B. Conant, Harvard Case Histories in Experimental
Scrence. Harvard University Press, Cambridge, 1957, Vol. 1, p. 305.

bAll data are the onginal values {with atomic weights changed to a scale in which

0 = 16.0, and calornes converted to joules). If you use modern atomic weights rather
than Dulong and Petit's as given in this table, does this make the molar heat capacities
more nearly constant?




Para obtener C), vamos a calcular la funcion de particion, de alli deduciremos la
energia media del sistema de osciladores y luego el calor especifico:

O

Z - <E>=—ag;z - C=

1
” /B_k]_,

Para calcular Z partimos de la existencia de los 3N osciladores independientes, a
los cuales identificamos con el indice

o < r=12,.3N

Para cada uno de ellos la energia satisface:
g, = ha)r(nr +1/2) < n.=12,..,0

(Notar que aparte de la energia de punto cero tenemosn, veces la energiafiw , 0 1,
fonones de frecuenciaw))



Para el conjunto de los 3N osciladores la energia es simplemente la suma:

E, .. —Zg Zha) n, +1/2 Zha) +Zha)n

Enl,nz,...n3N EO+3ZN:ha)rnr; EO = 2Zha)r
r=l1

Ahora construimos Z

7 — Ze BEo . m3n _ e—ﬂEo Ze—ﬂnlha)le—ﬂnzha)z .”e_ﬂn3Nha)3N

nl ,I’l2 {nl ,n2 ,n3N}

— e—ﬂEo Z e_ﬂnlha)l Z e—ﬂnzha’z Z e—ﬂ”wh@m
n ny

n3 N



Z — e‘ﬂEo Z e‘ﬂnlha)l Z e‘ﬂnzha)z Z e—ﬂn3Nh0)3N
n

) N3N
=
g 1 1 1
|—e o N 1—e o " 1= e o
=
3N
InZ =—pE, - Infl—e )
r=1
. . dn
Pasamos ahora al continuo usando la densidad de estados: J =0,
0]










Cy = 3Nk : onD (exe_x 1)2

3
Definimos la temperatura de Debye 6, mediante

4
x dx
Xp

ho, 0, ho
Xp = phop, T = Up I
_ . x _
1T
C, =3Nk|3 — | [ ——— xdx
RUVAN O

Vamos a analizar los limites de alta y baja temperatura de la expresion anterior



siT >> 0,

X

C

0,/T %
Io (ex _1)

3
CEry
Op

X
4 xp<<l 4 xp<<l 7
xdx > j xdx ~ j X
0

ey
¢

3 3
C, =3Nk3 E 1(‘9—Dj = 3Nk
6, ) 3\ T

Para un mol de materia

C, =3N_ k=3R=24.2J/molK

d_l(ij
3 3T



siT >> 0,

C, =3N , k=3R~24.2J/molK

Bi
Au
Pt
Sn
Zn
Ga
Cu
Ni
Fe
Ca
S

~ Molar heat capacity
~ Element  (J deg ' mole ')

25.64
24.79
26.04
25.30
25.01
24 .60
25.14
25.66
24 98
24 67
25.30

Ley de Dulong y Petit



3
C, =3Nk 3[1j

siT<<0,=0,/T >

I =~ j x*dx =y (cte)

.
C, ocT’
v

4

0zt (1Y
C, ~ i — 2 1<l
5 g, -

['.‘ ,h_.f Jirmol K)

o

=

3
C,cT —

baja temperatura

C, =3R

alta temperatura

Fit of silver specific heat
data to the Debye curve
with T, =215 K.

T 1



Aluminium

Cadmium
Chromium
Copper
Gold

Iron

Lead
Manganese
Nickel

Platinum

428 K
209 K
630 K
343.5 K
165 K
470 K
105 K
410 K
450 K
240 K

ha
h
L |

Cy(]lfmol K)

Silicon 645 K
Silver 225 K
Tantalum 240 K
Tin (white) 200 K
Titanium 420 K Temperaturas de Debye
Tungsten 400 K
Zinc 327K
Carbon 2230 K
Ice 192 K
LR IK 25 Dulong-Pett, 24 94
Ag, Th=225K Eﬂ_: ]
’ T[J: 428 K ii ;}f{:::;: ::*ir::::::':!ures
Diamond
T =2230K
T 100 0 i

Temperature (K)



S1 el cristal posee un so6lo &tomo por celda, la aproximacion de Debye es
satisfactoria. Si el cristal es mas complejo, ademas de los osciladores con
frecuencias continuas en 0 < @ < @, (modos acusticos), hay que incluir (37 — 3)N
osciladores con frecuencias discretas (modos Opticos).

Dualismo onda - particula

De acuerdo a de Broglie a cada onda le podemos asociar una particula (en
realidad una cuasiparticula) con energia y catidad de movimiento:

gzm%@j p=hk

Esta cuasiparticula se denomina “fonon”. El fonon es la unidad elemental de la
energia del cristal correspondiente a una frecuencia dada.

Como la energia de excitacion de un oscilador cudntico es
g, =nho

El niimero 7 tiene un significado claro y preciso: es el nimero de fonones con la
enenrgia dada y momento

p = hk(w)



Por otro lado, la expresion

Da cuenta del nimero medio de fonones con la cantidad de movimiento y la
energia dadas. Por tal motivo

es la energia del conjunto de dichos fonones.

El nimero medio de fonones con frecuencia w en el volumen diferencial del
espacio k

47 dk

Viene dado por




Este tratamiento nos permite tratar al s6lido como a un gas de fonones. Este gas
es el principal reservorio térmico del cristal.

Se trata de un gas inusual, ya que el nimero de fonones no es constante: depende
fuertemente de la temperatura. Tiende a cero cuando T — 0 y a infinito cuando T
—> o0,

Por otro lado, cuanto mayor la temperatura mayor es la frecuencia maxima de
fonones presentes en un nimero significativo.

ho, . =k, T
Finalmente, en el caso en que
ho, <<k,T
el problema admite un tratamiento clasico, mientras que si

ho, 2 k,T

requiere un tratamiento cuantico.



Fin Clase



