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K prfednasce obecné

trochu smichame nasledujici polozky:

linedrni harmonicky oscilator
fonony (v harmonické aproximaci)

Fermiho zlaté pravidlo

>
>
» klasicka a kvantova statistika
>
» Mossbaueriv jev

>

teorie rozptylu na krystalech

(snad bude vyslednd smé&s stravitelnd ...



1 Uvod

e nehybné atomové jadro pfi
prfechodu z excitovaného do
zakladniho stavu vyzafuje foton s
vlinovym vektorem K a s frekvenci
Qo danou energetickym rozdilem
AE obou stavu;

pfechod je zplsoben interakci
vnitfnich stupfid volnosti jadra s
elektromagnetickym polem

e v pripadé volného jadra se diky
zp&tnému razu (zachovani impulsu
a energie) vyza¥i foton s frekvenci
Q mensi nez Q
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Spektra EM za¥eni od jediného jadra (na potatku v klidu)
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Spektra EM zé¥eni od souboru jader v idedInim plynu:
zavislost na teploté T
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e pro jadra v idedInim plynu:

» i ptes vliv zpétného razu na frekvenci foton(i miZe dojit k
tzv. jaderné rezonan&ni absorpci, kterd je pomérné slaba —
je mozna jen diky pfekryvu emisniho a absorpéniho spektra

» intenzita rezonan¢ni absorpce s klesajici teplotou klesa

e pro jadra v pevné latce (R. L. Mdssbauer, 1958):

» intenzita rezonanéni absorpce s klesajici teplotou roste

» emisni a absorplni spektra el.-mag. zafeni se kvalitativné
zasadné [isi od spekter v plynech



Spektralni hustota (jako funkce frekvence Q) el.-mag. za¥eni
emitovaného z jadra: (a) pevného, (b) volného, (c) v poli
jediného harmonického oscilatoru, (d) v pevné latce.



e jadro v pevné latce vyzatuje fotony s frekvencemi
zménénymi od 2y o frekvence z fononového spektra;
kromé toho je v8ak v emisnim spektru pfitomna téz slozka
s nezm&nénou frekvenci Qo (Mdssbaueriiv jev)

=—> moznost pozorovani jaderné rezonanéni absorpce

e jednoduché vysvétleni Mossbauerova jevu, zaloZené na
potlaéeni vlivu zpétného razu v disledku veliké hmoty krystalu
(vzhledem ke hmoté jediného jadra), je nedostatelné, nebot
zcela ignoruje vliv fonond (kmitd krystalové m¥izky)

e hodnoty pro jadro °Fe:

energie jaderného pfechodu 14 keV,

pFirozena $itka &ary 5 x 107° eV,

energie zp&tného razu 2 x 1073 eV

(typicka energie fononi v bcc Zeleze 3 x 1072 eV)



Zabudovani jednoho jadra do krystalu
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Lohend
naivné: tuhé vazby, realisticky: elastické vazby,
nehybnd jadra kmitajici jadra (fonony)

e v nasi elementarni teorii Mossbauerova jevu pojedndame:

slozka problému zplsob popisu
elektromagnetické pole klasicky
jadro: pohyb t&zisté klasicky /kvantové
jadro: vnit¥ni stupné volnosti kvantové

a k tomu vyuzijeme Fermiho zlatého pravidla



Fermiho zlaté pravidlo (malé repetitorium)

e uvaZujeme dva vlastni stavy |i/) a |f) a pFisludné vlastni
hodnoty E; a Ef Casové nezavislého neporuseného
hamiltonidanu Hy a déle uvaZujeme ¢asové zavislou poruchu

H'(t) = Vexp(iQt) + V* exp(—iQt)

e pravd&podobnost pfechodu za jednotku &asu ze stavu |/) do
stavu |f) vyvolana tou poruchou je (pfi Q2 >0 a E > E)
ddna vztahem

~ 2
Wi ~ [(FIV1D)| 0(n2+ Er — E),

pFicemZ kone¢né hodnoty se ziskaji nap¥. integraci pres
spojitou frekvenci 2



2 Klasicky popis pohybu jader

» el.-mag. pole i kmity jader — klasicky

» vnitfni stupné volnosti jader — kvantové

2.1 Jadro v poli jednoho oscilatoru

e nejprve uvazujme jadro o hmoté€ M pohybujici se pouze
ve sméru vinového vektoru K; jadro je pod vlivem jediného
harmonického oscildtoru s frekvenci w (w < o), tj. Casova
zavislost vychylky jadra q(t) je dana periodickou funkci

q(t) = gcos(wt) + Miwsin(wt), (1)

kde g a p zna&i hodnotu vychylky a hybnosti v ¢ase t =0



e frekvenci el.-mag. zé¥eni oznacime Q; pro vinové délky zareni
mnohem vétsi nez rozméry jadra lze Casové zavisly interakéni
hamiltonidn H'(t) psét ve tvaru

H'(t) = H . exp(iQt) exp[—iKq(t)] + h.c., (2)

kde operator l:I,/1uc| popisuje interakci vnitfnich stupid volnosti
jadra s (Zasové& i prostorové konstantnim) el.-mag. polem

e poznamka:
Porucha H/  exp(iQ2t) vede podle Fermiho zlatého pravidla k

prechodu mezi stavem jadra polate¢nim (|i) — excitovanym) a
kone¢nym (|f) — zdkladnim) s pravdépodobnosti pfechodu za
jednotku &asu ~ [{f|H! ,|i}|*5(Q — ), coz odpovida

emisnimu spektru nehybného jadra.
Nds oviem zajima vliv faktoru exp[—iKq(t)] v rov. (2).



e k periodické funkci exp[—iKq(t)] zavedeme Fourierovy
koeficienty C, (zavislé na po&ateénich podminkach p, q)

exp[—iKq(t) Z G, exp(inwt) (3)

n=—0oo

s nimi Ize asovou zavislost poruchy H'(t) (2) psat ve tvaru

l:I’(t) = /:IéuCI f: C,exp[i(Q + nw)t] + h.c.. (4)

n=—oo

Tato Casova zavislost obsahuje nekone¢né mnoho frekvenci,
coz vede k pravdépodobnosti pfechodu za jednotku &asu
zavislé na frekvenci € podle vztahu



winr(Q) ~ D |G S(Q+ nw — Q) (5)

n=—oo

tj. pfechody budou nastavat pro frekvence Q posunuté
vzhledem k €2y o celistvé nasobky frekvence oscilatoru nw,
a to s intenzitami dmérmymi | C,|*.

e koeficienty C, spliiuji sumaéni pravidlo
(disledek |exp[—iKq(t)]| =1 a Parsevalovy rovnosti)

Slal =1, (6)

takZe relativni zastoupeni slozky s nezm&nénou frekvenci
v emisnim spektru je dano velitcinou CZ (Cp je redlné)



e explicitné Ize C, ziskat z Besselovych funkci J,(z)
a ze vztahu

exp(izsin t) Z Jn(z) exp(int) (7)

n=—oo

vyjde mj. Gy = Jo(Kr) a |C,|° = J2(Kr),
e 1= g + [p/ (M)

e experimentalni ov&¥eni spektra podle rov. (5) Ize ziskat
pomoci dvou stavii (zdkladniho a excitovaného) iontu (nikoliv
jadra) uvéznéného v mikroskopické pasti;

vice napt. v Cs. &as. fyz. 64 (2014), €. 1, str. 25



Spektroskopie na pfechodu 251/2 — 2D5/2 iontu 1%9Hg*
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e p¥i experimentech na souboru identickych jader v termo-
dynamické rovnovaze s teplotou T bude frekvence 2
zastoupena v emisnim spektru s relativni intenzitou (CZ),
kde (...) znali statistické stfedovani pfes promé&nné p, g,
coz jsou pocate¢ni podminky pro ¢asovou zavislost vychylky
q(t) podle rov. (1). Pro (C3) lze ziskat dolni odhad:

@z ar (@ -ee(-@). ©

ktery dokazuje, Ze komponenta s plvodni frekvenci €y bude
ve spektru vzdy p¥itomna. Zde (q®) ~ T znad statistickou
stfedni hodnotu kvadratu vychylky jadra.

Poznamenejme, Ze ((y) uddva statisticky vystfedovanou
hodnotu komplexni funkce (3), coZ je amplituda (nikoliv
intenzita) studovaného déje.



e presny vypolet (CZ) s vyuZitim (7) vede k vysledku
= exp(—K*(q%)) Jo(iK*(q?))

— exp(—K2(q?)) (1 TN ) (9)

(o)

4

ktery ukazuje, Ze doIni odhad (8) je velice dobrym vyjad¥enim
pro malé hodnoty K?(g?), s relativni chybou ¥adu K*(g?)?

(g%)

Y4

’

(G3)
14




Klasicka statistika pro harmonicky oscilator

e pro jediny linedrni harmonicky oscilator s hmotou M
a frekvenci w mame hamiltonian

P2 M 2
HP.Q) = 25 + ;

e Boltzmannova statistika (kanonické rozdéleni) pfi teploté¢ T
pak dava nasledujici vztahy pro statistické stfedni hodnoty
(horni vztah — ekviparti¢ni teorém):

L) = MA@) = (HP.Q) = kT,
<exp(cQ)> = exp<%2 <Q2>)7

kde c je libovolna (i komplexni) konstanta



2.2 Jadro v pevné latce

e uzlové body (vektory) Bravaisovy m¥izky znaéime R a
bereme je ve velkém, ale kone¢ném krystalu s periodickymi
okrajovymi podminkami;

celkovy potet uzlii v tomto krystalu je N = [3

e znadeni:  vychylky jader
z rovnovaZznych poloh — dqr = {qra} = (Grx, IRy, GR2),
prislusné impulsy — pr = {Pra} = (Prx; PRy: PRz),
kde index a = x,y,z Cisluje kartézské slozky vektort

e rovnovaznou polohu vyzatujiciho jadra volime v po&atku
Bravaisovy m¥izky (R = 0); faktor exp[—iKq(t)] v rov. (2)
nahradime vyrazem exp[—iK - q(t)], kde q(t) = qq(t)



e od ptivodnich soufadnic {gra, PrRa} pFejdeme k tzv.
normalnim sou¥adnicim (fononovym médim) { Q;, Px;}
pomoci vztahi

GRa = \f ZZcos[k R — (7/4)] eV(k) Qi ,
Qj = \/%ZZcos[k-R—(7r/4)]e0({)(k)qRa, (10)

a podobné pro impulsy {pr.} a {Pxj}
Zde k je kvazispojity vektor z 1. Brillouinovy zony (BZ),

J=1,2,3 ¢isluje vétev fononového spektra a {ea (k)} =
= e(f)(k) je polarizaéni vektor kj-tého fononového médu

s obvyklou ortonormalizaci: ) eg)(k)eo({',)(k) — o).



e transformace (10) mezi {qgra} a {Qk;}
(a téZ mezi {pra} a {Py;}) je redlnd ortogondlni;
transformace {qra, Pra} <— {Qkj, Pxj} je kanonicka

e technicka poznamka:

Transformace (10) odpovida tzv. Hartleyové transformaci;
obvykle se zde pouZiva transformace Fourierova, dana
zaménou coslk - R — (w/4)] — exp(£ik - R) v rov. (10).
Vzhledem ke vztahiim

exp(£ik - R) = cos(k - R) £isin(k - R),
V2cos[+k - R — (7/4)] = cos(k-R)+sin(k-R),

jsou obé transformace matematicky ekvivalentni. Vyhodou
Hartleyovy transformace je redlnost v&ech veli¢in v rov. (10).



e normilni soutadnice pro Bravaisovy m¥izky (par poznamek)

» hamiltonidn systému v plivodnich soufadnicich je
(systém 3N svazanych harmonickych oscilatort)

1 2 1 o’ a
H=om ;pRa + 5 D TR PR R

R'a’/ R

11 s . da (. daa
kde redlna symetrickd matice ®gq (= )

RR/
- . . s o " 7 a/a o O/Ol
je invariantni vii¢i translacim ($pg = ¢07R_R,)
Yo . Ol/Ol . OélOé
a prostorové inverzi (¢07_R = ®5)

» v obecném pFipadé vyZaduje transformace k normalnim
soufadnicim nalezeni spektra (tj. vlastnich vektort a
vlastnich hodnot) matice CDgl,g s dimenzi 3N x 3N



» v ptipadé Bravaisovych mtizek se problém silné zjednodusi
vyuZitim reciprokého prostoru

» pro reciproky vektor k zadefinujeme matici dimenze 3 x 3
(k) = {d¥(k)} s elementy

dr(k) = Zcos(k -R) &5
R

coz je redlna symetrickd matice
> jeji vlastni hodnoty jsou Mw?(k), j=1,2,3,
kde wj(k) jsou frekvence (akustickych) fononi;

pFislusné vlastni vektory {eo(f)(k)} = el)(k)
jsou polarizaéni vektory fononovych médi



e pivodni hamiltonidn soustavy kmitajicich jader (v3echna
jadra shodnd) pfejde v normalnich soufadnicich do tvaru

H—ZZ[P” Wel

coZ odpovidd systému 3N nezdvislych linedrnich harmonickych
oscildtori. Zde wj(k) jsou frekvence fononovych médi.

e v normalnich soutadnicich a se sloZzenym indexem s = (k)
vyjde pro vychylku emitujiciho jadra q(t) = qq(t):

:Zﬁst(t)a Rs = ﬁKe(‘,)(k)7 (12)

tj. jednotlivé fononové mdédy vstupuji do faze el.-mag. viny
s efektivnimi vinovymi &isly kg, pficemz ks — 0 pro N — oo



e z nezavislosti normalnich médi plyne, Ze v emisnim spektru
budou obsaZeny frekvence Q = Qg + > _nsws, kde vSechna
ns jsou celd &isla a ws = wj(k);

relativni intenzita f &ary s frekvenci Qq (tj. v8echna ny = 0)
bude pak ddna souginem vyrazii (C3) z rov. (9) pres viechny
mady; vyjde ndm pro ni vztah

nf = =) w2(Q@) + Z,

Z =) In[h(ix2(Q2))]. (13)

Zde prvni sumu Ize podle rov. (12) ztotoznit s ((K - q)?)
(diky nezavislosti normalnich médu), zatimco €len Z v limité
nekone¢ného krystalu (N — oo) vymizi (Z — 0).



e vysledek tedy je

= el ((K-a))]. (14)

coz je tzv. Lambiv-Mossbauerliv faktor: relativni intenzita
¢ary s neposunutou frekvenci 2y je dana stfedni hodnotou
kvadratu vychylky jadra ve sméru emitovaného fotonu

(K-a)?) f
e 1+
// \\
// \\
// \\
/ ~
/ \~~___



e diikaz vztahu Y _x2(Q?) = ((K-q)?) :
Podle rov. (12) méme K-q =) _ksQs, coZ dava

<(KQ)2> = <Z K/SK;S’QSQS/> - ZKJSKJS’ <QsQ5'>‘

ss’ ss’
Ovsem diky statistické nezavislosti riiznych méd plati
pro s# st (Q:sQs) = (Qs)(Qs) =0,
a tedy pro viechny dvojice 5,51 (QsQy) = 0 (Q?),

takZe
> sk (QQy) = Y K2(Q2),

ss’ s

&imz je dlkaz hotov.



e nastin dikazu limity Z — 0 pro N — oo v rov. (13):

» délkovy rozmér krystalu je La, kde a je m¥izkovy parametr
a L = N'3; nejmensi nenulovy k vektor ma tedy velikost
kmin ~ 1/(La) a pF¥islusnd nejmensi frekvence ws je
Wmin ~ U/(La), kde u zna&i rychlost zvuku; pf¥islugna
nejvé&tsi hodnota (Q2) podle ekviparti¢niho teorému je
~ kg Ta?L?/(Mu?), a tedy nejv&tsi hodnota (k2(Q2)) je
~ B/L, kde B ~ K?kg Ta%/(Mu?), takZe viechny argu-
menty Besselovych funkei v (13) jdou k nule pro N — oo

» s tim bude (sledujeme jen zavislost na N):

Z ~ 3 Rg(QS)% ~ NT23 5 ko, a tedy

kmax
7 ~ N—l/ k=*k?dk ~ (Nkpin) ™t ~ N72/3,

Kmin

¢imZ je diikaz hotov



e poznamka k fononovym médim s k = 0:

Pro tfi fononové mddy s nulovym k vektorem je jejich
fononova frekvence nulovd (akustické fonony), takZe postup
popsany vys$e se nedd pouZit. P¥islusné p¥ispévky do
hamiltonidnu (11) jsou Pg;/(2M), j =1,2,3, a vyznam
velitin  Py; je zfejmy, nebot podle rov. (10) plati:

1 .
Poj = —— e(J)(O) " Prot Piot = Z Pr-
VN -

Tedy: Pg; je umérné priimé&tu celkové hybnosti krystalu py,
do vektoru el)(0). Pak je: ijl Ps;/(2M) = pi,./(2NM),
coz odpovidd kinetické energii posuvného pohybu celého
krystalu (s hmotou NM). Vliv tohoto pohybu je zm&na energie
(frekvence) emitovaného fotonu o energii zpé&tného razu;

v limit¢ N — oo lze tento vliv zanedbat.



3 Kvantovy popis pohybu jader
» el.-mag. pole — klasicky

» kmity jader i vnit¥ni stupné volnosti jader — kvantové

3.1 Jadro v poli jednoho oscilatoru
e pro jadro v poli jediného linedrniho harmonického oscilatoru

s hamiltonianem

— ’A)_ Me? &
osc 2M 2 Y

o

(15)

jehoZ vlastni hodnoty jsou E, = fw(n+3), n=0,1,...,
bude mit Zasov& zavisly interakéni hamiltonian H'(t) tvar
[srv. s rov. (2)]



H(t) = H o exp(—iK§)exp(iQt) + hc..  (16)

nuc
Pro pravdépodobnost pfechodu za jednotku ¢asu mezi
> politednim stavem |i) s jddrem v excitovaném stavu

a oscildtorem ve stavu n a
» kone¢nym stavem |f) s jadrem v zdkladnim stavu

a oscildtorem ve stavu n’
dostaneme frekven¢ni zavislost (Fermiho zlaté pravidlo):

Wi () ~ |C,,/n\2(5<Q Qo+ (n — n)w) . )
kde C,, zna&i maticovy element

Con = {1 |exp(~iK)| ). (18)



e vztah (17) znamena existenci pfechodi s frekvencemi 2

posunutymi vzhledem k Qo o (0 — n)w;

intenzity jednotlivych prechodi jsou imé&mé |C,,|2

e maticové elementy C,, spliiuji sumacni pravidlo
[disledek unitarity operatoru exp(—iKq) ]

%
Z ‘C"/"‘Z =1,
n’=0

tak¥e C2? ud4va relativni intenzitu komponenty
s nezmé&nénou frekvenci Qg (C,, jsou redlné)

(19)



e porovnani klasického a kvantového popisu pohybu jadra:

» klasicky: posuv frekvence o nw s intenzitou |C,|?,
kde C, — Fourieriiv koeficient funkce exp[—iKq(t)]

> kvantov& posuv frekvence o (' — n)w s intenzitou |Cy,l?,

kde C,, — maticovy element operdtoru exp(—iK§)

= v obou pfipadech jsou v emisnim spektru obsaZeny
frekvence lisici se od €2y o celotiselny ndsobek frekvence
oscilatoru w;

kromé toho je v obou pfipadech ve spektru pfitomna téz
nezmé&nénd frekvence €



e emisni spektrum souboru identickych jader o teploté T bude
obsahovat &ru s frekvenci Qq s relativni intenzitou (C2),
kde (X,) =", pnX, znali statistické stfedovani

s boltzmannovskym rozd&lenim, tj. p, ~ exp(—BE,);

pro (C2) lze ziskat dolni odhad

(C2) > (Con)?,
(G = (exp(~iK&)) — exp(—7<a2>). (20)
P¥esny vztah zni:
(C2) = exp(—K2(&)) Jo(iK2 <a2>2—<a2>3), (21)

kde (§%), = h/(2Mw) znad&i kvadrat vychylky oscildtoru
v zakladnim stavu.
Toto jsou kvantové analogie klasickych vztaht (8) a (9).



linedrni harmonicky oscilator:
vinova funkce zakladniho stavu

I, A
/ \\ ©o(q)
/ \
// \\
0 q
<a2> ," <C3n>
,
7 1t
) /,, P
<q >0 -~ AN
N
0 T 0



Kvantova statistika pro harmonicky oscilator

e hamiltonidn kvantového linedrniho harmonického oscilatoru
s frekvenci w je (A — operdtor pottu kvant, i =2373)

~ p2 Mw? ., L1
H—W‘i‘?Q —hw(n—i—E)

e kvantové statistické stfedovani (...) je obecn& definovdno
pomoci

(A) = %Tr [exp(—ﬁﬁ) /2\} , Z=Tr [exp(—ﬁlﬁl)} ,

kde A je libovolny hermitovsky operator, Tr znadi stopu
operdtorua B =1/(kgT)



e ze zndmého spektra hamiltonidnu oscildtoru Ize (pomoci
souttu nekone¢né geometrické fady a dal3ich identit) odvodit:

. 1

() = exp(fhw) — 17
N 1 4, 5 Ao hw Bhw
(H) = M<P> = Mw Q%) = 7coth<7),

2

fealc0) = oo (@),

kde ¢ je libovolna (i komplexni) konstanta.

Horni vztah — Bose-Einsteinova distribu¢ni funkce.
Vztahy na prostfednim ¥adku p¥ejdou pro hw < kg T

[tj. v klasické limit& (i — 0), nebo v limit& vysokych teplot
(T — o0)] do odpovidajicich vztahi klasickych.



3.2 Jadro v pevné latce

e postup analogicky s pfedchozim

» prechod k normalnim soufadnicim je stejny jako v klasickém
ptripadé (pouze misto q,p, @,P mame @,p, Q,P)

» fononové médy: s = (kj) s frekvencemi wy
(a s efektivnimi vinovymi &isly &)

» kvantové stavy: |i) = jadro excit. + mtizka n = {ns}
|f) = jadro zakl. + mtizka n' = {n.}

» v emisnim spektru jsou obsaZeny frekvence
Q= Qo+ >, (ns — ng)ws

» relativni intenzita f &ary s frekvenci Qg (tj. n. = ns pro
viechny médy s) je rovna sou&inu vyrazii (C2) z rov. (21)

nn
pfes vSechny mdédy



e vyjde, Ze intenzita &ary s nezmé&n&nou frekvenci €2
(tj. Cetnost jaderného ptechodu bez zm&ny fononového stavu
krystalu) je déna kvantovym Lambovym-Madssbauerovym

faktorem
f = exp[—((K-§)%)]; (22)

jeho hodnota je mensi nez v pf¥istupu klasickém (14), zejména
pro nizké teploty, av8ak dostate¢nad pro pozorovani i aplikace




4 Vztah k Debye-Wallerovu faktoru

e teplotni zavislost intenzity difrak&nich maxim (neutrony,
rtg. za¥eni)

e X7 \K
_ke o, K

e hK — pFeneseny impuls pro prechod
od dopadajici &astice (energie g, vinovy vektor k)
k vylétdvajici &astici (energie &', vinovy vektor k'),
K|

)

tedy K=k —k' (pro elasticky rozptyl: ¢/ =¢, |K'|=



e uvaZujeme jen Bravaisovy m¥izky (uzlové body R) obsazené
shodnymi jadry/atomy s identickymi rozptylovymi vlastnostmi
[neutrony: rozptylova délka (amplituda rozptylu,

Fermiho pseudopotencial),
rtg. za¥eni: atomovy rozptylovy faktor (formfaktor)]

e bez fononi je intenzita Ik ~ |Ak|?, kde amplituda Ak je
Ac ~ Y exp(iK-R) ~ ) 5(K-G), (23)
R G

tj. maxima nastavaji pro K= G, kde G zna&l mfiZové
vektory reciproké mtizky (Braggova podminka)
[rov. (23) plati pro nekonené velké idedlni krystaly]

e jaky je vliv fononl a jak je zapotist?



e se zahrnutim fonond nutno uvaZovat diferencidlni G¢inny
prifez s rozlisenim energie i sméru vylétavajicich ¢astic
(podle Fermiho zlatého pravidla)

d’c
A0 de’ "~ Z Pr <”l
n,n
kde element prostorového tihlu dQ' se vztahuje ke smé&ru
vektoru k', indexy n, n’ &isluji vlastni stavy fononového
hamiltonidnu pfislusejici vlastnim energiim E,, E,
a p, Je vahovy faktor pro statistické stfedovani ptes poca-
te¢ni fononové stavy, tj. p, ~ exp(—BE,), 8= (ksT)™ .
Poruchovy operdtor Vi piisobi na Hilbertov& prostoru
fononovych stavii a je definovan vztahem

U = > exw[K- (R+e)] (25)

kde Qg Jje operdtor vychylky jadra z rovnovazné polohy R.

A

2
U )| 8 + Ev — =~ B), (24)




e pomoci Fourierovy reprezentace J-funkce,
tj. 6(a) ~ 7 exp(iat)dt, pFepiSeme rov. (24) na

ﬁ ~ Zp,,<n \A/,;r‘n'> <n’ n>

n,n

< /_wexp[i(fn/—E»t/h]exp[i(g'—g)t/h]dr. (26)

oo

A

Vk

Zavedeme-li asové zavisly poruchovy operator Vk(t) v
Heisenbergové reprezentaci s fononovym hamiltonianem H,

Vi(t) = exp(ift/h) Vi exp(—iHt/h), (27)
pak Ize pro maticovy element v rov. (26) psét vztah

exp[i(E,,/—E,,)t/h]<n’ VK}n> - <n/ \A/K(t)‘n>. (28)




e s tim lze diferencidlni G¢inny prifez (26) p¥epsat

do kompaktniho tvaru
dQ/de’ / Z p" > <”’ V"(t)) ”>
x expli(e’ — g)t/h] dt

_ /_Z S oo (0] U Uh(t)] n) explite’ — )t/ d

= [ (W (o)) exolie - De/mar. (29)
kde (...) zahrnuje kvantov&-mechanické sttedovani

v jednotlivych vlastnich stavech a statistické stfedovani

pres viechny vlastni stavy (pfi teploté T)



e v nejjednodu¥sim pFibliZeni (dobfe spln&ném pro spojita
fononova spektra v limit& velkych &asti, t — +00) Ize poloZit

<\7K+ \7K(t)> ~ <\“/K+> <\“/K(r)>, (30)

coz diky (Vk(t)) = (V) zredukuje rov. (29) na elasticky
prispévek k a¢innému pritezu

d20'e| A
T Vk
dQ' de
Integraci p¥es energii vylétavajici ¢astice & z toho plyne
diferencidlni u&inny prifez rozlisujici pouze smér vylétavajicich

&astic: d ,
Oe A
cm’I ~ ’<V">‘ ' (32)

2

o' —¢g). (31)




<)

)= ("
> obecn& : (A) = Tr{pA}, ﬁ:Z Lexp(—pBH),
Z = Tr{exp(—BH)} = Tr{p} =1

e pozndmky k rovnosti (Vi(t)

> v bazi vlastnich stavi H [tj. |n), E,,n=...]:
Z=3,op(=BE,), (A) =3, pa(nlAn),
Pn = eXp(_ﬁEn)/Z

> prostopu : Tr{AB} = Tr{BA}, Tr{ABC} =Tr{CAB}

> pro A(t) = exp(ift/h) A exp(—iHt/h) :

(A(t)) = Z7" Tr{exp(~SH) exp(ifit/n) A exp(~iFt/h)}

= Z ' Tr{exp(— |HA /h) exp(—AﬁH) xp(iHt/h) A}
= Z'Tr{exp(-pH) A} = (A)



e prava strana aproximace (30) vyuZiva jen stfedni hodnotu
poruchového operatoru Vi, co? odpovida elastickému
rozptylu s nezménénym fononovym stavem krystalu;
pFispévky k neelastickému rozptylu (s emisi a/nebo absorpci
fononil) Ize ziskat z rozdilu obou stran rov. (30)

® pro <\7K) s vyuZitim normalnich sou¥adnic vyjde

(Vie) = D" expliK - R) (exp(iK - @)

o A 1 N
(exp(iK - &g)) = exp(—~Wi), Wi = 5 ((K-&r)*). (33)
kde Wk je imérné stfedni hodnoté kvadratu vychylky jadra
ve sméru vektoru K; pfitom Wy zavisi na sméru i velikosti
vektoru K, ale nezdvisi na R



e pro intenzitu elastického rozptylu (difrakce) pak podle
rov. (32) a rov. (33) vyjde

, (34)

dael

o ‘<\A/K>‘2 = exp(—2Wk)

Z exp(iK - R)

Cili maxima intenzity nastdvaji opét pro K = G, ale hodnoty
téch maxim jsou sniZeny p¥islusSnym Debye-Wallerovym
faktorem exp(—2Wg)

e podobnost Lambova-Mossbauerova a Debye-Wallerova
faktoru: srv. rov. (14), rov. (22) a rov. (33);
oba faktory odrazeji pfenos impulsu na krystalovou m¥izku



