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Aufgabe 6: Harmonische Niherung (5P)

Mit Hilfe des Lennard-Jones Potential kann man die Wechselwirkung zwischen Atomen beschrei-

o= [(2)"- 2]

Berechnen Sie Lage und Tiefe des Potentialminimums. Ermitteln Sie die typische Schwingungs-
dauer in harmonischer Naherung.

Aufgabe 7: Phononen im quadratischen Gitter (15P)

Wir betrachten ein 2-dimensionales, quadratisches Gitter mit Atomen der Masse M und der Git-
terkonstanten a. Zwischen néchsten Nachbarn gibt es eine Kopplung der Stérke k7 und zwischen
iiberndchsten Nachbarn eine Kopplung der Stérke ko.

a) Identifizieren Sie néichste und iibernichste Nachbarn und skizzieren Sie die Kopplung als
Federn im Gitter. Wie viele und was fiir Phonon-Zweige erwarten Sie?

b) Stellen Sie die Kraftkonstanten ®, .(AR), ARJ) und @, ,(AR), AR)) auf, wobei ARg/y
der Abstand zwischen zwei Atomen in z/y-Richtung ist.

c¢) Berechnen Sie die fouriertransformierte dynamische Matrix Dy o (¢) zunéchst fir z, z und
x,y und iiberlegen Sie wie die anderen Matrixelemente daraus folgen.

d) Berechnen Sie allgemein die Phonon-Dispersion fiir das 2D-Gitter.

e) Betrachten Sie den Fall k; = 2ky. Berechnen und zeichnen Sie die Phonon-Dispersionsrelation
entlang den Linien (0,0) — (Z,0); (%,0) — (I, %) und (I, %) — (0,0). Benutzen Sie zum

a’ a’a

Zeichnen ein geeignetes Plot-Programm.



