20. Elementarne modely dielektrickej funkcie

Prispevky k polarizovatelnosti

Celkovii polarizovatelnost materidlov mozno modelovat ako sudet prispevkov nezavislych stupniov volnos-
ti. V tuhej latke obvykle existuja tri typy prispevkov k polarizovatelnosti: polarizovatelnost vodivostnych
elektronov x¢ (pritomna iba v kovoch), polarizovatelnost tesne viazanych elektrénov x°™ (t.j. posun
elektronov na hlbokych hladinach voéi jadru) a i6nova polarizovatelnost x'%" (t.j. posun jadier z rovno-
vaznych poloh). Okrem toho v materidloch, ktorych zékladné struktiarne jednotky nestt nenulovy dipo6lovy
moment, ktorého orientécia moze fluktuovat, napr. vo vode, existuje tzv. orientacny prispevok k polari-

zovatelnosti xO'. Preto celkovi relativnu permitivitu mozno pisat v tvare
er(w) =14 x§ + X8 + x5 + X2

Polarizovatel'nost vodivostnych elektrénov

Najprv sa budeme venovat prispevku vodivostnych elektrénov. Skonstruujeme najjednoduchsiu fenome-
nologicku tedriu, ktord zhruba popisuje optické vlastnosti kovov. Sktimajme pohyb elektrénovej kvapaliny
v ¢asovo pre mennom poli E(t) = Ege~**. Ozna¢me driftovii rychlost “reprezentativneho” elektrénu v(t).
Potom pohybové rovnica reprezentativneho elektrénu je
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kde druht rovnicu sme dostali z predpokladu v oc e=™*. Vztah pre vodivost sme dostali uvazenim vyrazu
pre priudovi hustotu j = —nev. Pre w = 0 sa vzorec pre vodivost redukuje na Drudeho formulu.! Ak
vyuzijeme vztah y, = io(w)/(eow), dostaneme
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Typické hodnoty frekvencie {0y v beznych kovoch st Ay ~ 10 V.

Polarizovatel'nost tesne viazanych elektréonov
Dipélovy moment atému v zakladnom stave je nulovy. V pritomnosti vonkajsieho pola sa taziska klad-
ného (jadrového) a zaporného (elektronového) néboja navzajom posund, ¢o vedie k vzniku konetného
dipo6lového momentu. V tejto ¢asti popifeme jednoduchy klasicky model pre polarizovatelnost atémov.
Podl'a kvantovej mechaniky st prechody medzi roznymi stavmi atémov, ktoré st spojené s emisiou
alebo absorbciou foténov, mozné iba pri frekvencidch foténov w;, charakteristickych pre dany atom.
Ak atom budeme modelovat ako sadu klasickych oscilatorov s vlastnymi frekvenciami w; a ak budeme
predpokladat, Ze tieto oscilatory st budené polom Epe~ ™!, potom atémy budt schopné pohlcovat ziarenie,
iba ak je splnend podmienka w ~ w; pre niektoru z vlastnych frekvencii. D4 sa ukézat, Ze takyto klasicky
opis reprodukuje vysledky tdplného kvantovomechanického vypoctu.
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Budeme predpokladat, ze v j-tom mode sa tazisko elektrénového naboja g; vychyli o ; voéi (takmer
nehybnému) jadrovému naboju. Vychylka z; popisujica kmitavy stav j-teho oscilatora potom spliia
nasledovni pohybovi rovnicu:

m(xj + Fjl"j + w?:zsj) = quoe_th,

1Vysledok pre o(w) mozno odvodit pre izotrépny systém z linearizovanej Boltzmannovej rovnice v priblizeni relaxaéného
Casu.



kde I'; popisuje tlmenie j-teho oscilatora. Obvykle plati I'; < w;. RieSenim pohybovej rovnice je
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Ak oznac¢ime koncentraciu atémov ako mion,> potom prispevok tesne viazanych elektronov k objemovej
hustote dipélového momentu (t.j. polarizacii) je P =37, P; =3, Niongjx;. Ak sem dosadime za x; a
vysledny vzfah porovname s definiciou polarizovatelnosti P = eqx<*® Ege~ ", dostaneme
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Z kvantovomechanického vypoctu pritom vyplyva »; qu- = Ze?, kde Z je pocet elektronov v atéme. Za
povsimnutie stoji formdalna podobnost x> s polarizovatelnostou volnych elektronov x2'¢. Kedze frek-

vencie w; st dané elektrénovymi energiami, typicky lezia v intervale od 1 eV do 103 ev.3

I6nova polarizovatelnost

I6novéa polarizovatelnost je relevantnym javom v i6novych kry$taloch, napr. NaCl. Budeme skamat
jednoduchy klasicky model i6novej polarizovatelnosti, v ktorom budeme predpokladat, ze vektor posunutia
podmriezky atémov Na je uy a vektor posunutia podmriezky atémov Cl je u_. Inymi slovami, budeme
skumat dlhovinny opticky fonén. Ak hmotnosti ibnov oznaéime ako M, , M_ a kratkodosahové sily medzi
nimi popiseme harmonickymi oscilatormi s pruznostou K, potom pohybové rovnice nadobudnu tvar

M+ﬁ+ = —K(U+ — u_) + qE, M_u_ = —K(u_ — ll+) — qE,

kde +¢ je i6novy naboj. Ak zavedieme relativnu vychylku u = uy — u_ podmriezky atomov Na vodi
podmriezke atémov Cl, redukovanti hmotnost M~ = M;l +M=" ai6novi frekvenciu w? = K/M, potom
pohybovéa rovnica sa redukuje na tvar
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Ak teraz uvazime, 7e v pritomnosti kone¢nej vychylky u existuje v materiali nenulové polarizacia Pio® =
Nionqu kde nion je koncentricia jedného typu i6nov a ak budeme predpokladat E = Ege™*!, potom
dostaneme
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Kedze frekvencie wy aj Qjon st tmerné M~'/2_ ich hodnoty st zhruba /M /n ~ 40 krat mensie nez
elektronové frekvencie.

Orienta¢na polarizovatelnost

Tento mechanizmus je relevantny v materidloch, ktorych stavebné jednotky nest nenulovy dipélovy mo-
ment, ktory je v8ak v nepritomnosti aplikovaného pola neusporiadany (t.j. nesposobuje kone¢ntt hodnotu
polarizacie P). Orientatné polarizovatelnost je zodpovedna za dielektrické vlastnosti vody pri nizkych
frekvenciach.
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2Pre jednoduchost sme sa obmedzili na jeden typ atémov.
3Vizobna energia najtesnejie viazanych elektronov v atéme s atomovym &islom Z je totiz ~ Z?x 13.6 eV.



V pritomnosti nenulového pola E(t) vznikne v materiali nenulova polarizacia P(t) kvoli preferen¢nému
natoceniu dipo6lov v smere pola. Predpokladajme, ze rovnovazna hodnota polarizicie Pg" v poli E je

P§" = eoxoE. Predpokladajme dalej, Ze dynamika vektora P je dominovana relaxa¢nymi procesmi, t.j.
yor 1
PO = (P~ PY)

TOI'
kde 7°" je relaxa¢ny ¢as. Pre harmonicky casovy priebeh E(t) = Ege™*
eoxoE(t) a preto

“* potom dostaneme P§(t) =

pPor (t) _ Pgr(t)
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Charakteristicka frekvencia orientacnej polarizovatelnosti je teda 1/7°". V porovnani s iénovou polarizo-
vatelnost ide o pomaly jav, napr. vo vode pri izbovej teplote h/7°" ~ 0.1 meV.
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Obrézok 1: Schematicky nacrt frekvencnej zéavislosti er(w) pre vodu v Sirokom intervale frekvencii od
mikrovlnnej oblasti cez infracervent az po ultrafialova oblast spektra.

Priklad 1: Optické vlastnosti kovov
Vo zvySku prednasky preskiimame dve Specidlne triedy materidlov: jednoduché kovy a iénové krystaly.
Zacneme stadiom optickych vlastnosti kovov.

Ak zanedbame (obvykle maly) prispevok od iénov a ak sa obmedzime na $tudium materialov v ktorych
wj > o, potom pre frekvencie porovnatelné a mensie nez g mozno zanedbat frekvenénu zévislost

polarizovatelnosti x°™ a permitivitu kovu mozno pisat
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Viimnime si, Ze polarizovatelnost vodivostnych elektréonov je zanedbatelne mald pre w > wp, kedy
€r(w) = €x (preto ndzov e). Frekvencia w, sa nazyva plazmova. Jej hodnota zavisi od koncentra-
cie vodivostnych elektronov, ich efektivnej hmotnosti a od polarizovatelnosti vnitornych elektronov a jej
typické hodnoty su:

Li Na K Al Mg
hwy (V) 7.1 57 3.7 153 10.6
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Kolektivne mody v kovoch

Kedze typické hodnoty h/7 pri izbovej teplote st h/7 ~ 0.03 eV hwy, v dalsom vyklade zanedbame
=1 oproti Wp.

1. Spontanne pozdizne kmity (plazmoény) sa realizuja pre frekvencie spliajice er(w) = 0, ¢ize pre w ~ Wp-
2. Spontanne prie¢ne kmity sa realizuju pri w?ep(w) = c2¢?, preto disperzny zakon prie¢nych kmitov je

w = /w4 v2¢?, v =c¢/\/€o

Teda minimélna frekvencia prie¢neho elektromagnetického Ziarenia, ktoré sa moze $irit v kove, je w,. Pre
frekvencie w > w, mame w ~ vq, kde v je rychlost Sirenia svetla.

Pri analyze optickych vlastnosti kovov budeme skiimat nasledovné tri rezimy:
1. Oblast absorbcie w < 771

€ooWiT oW c c 2
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w 2w WK Wy | €cowT

Elektromagnetické vinenie vnika do hibky d, ktora klesa s frekvenciou w (skinovy jav).* Odrazivost R =~ 1.
2. Oblast odrazania 77! < w < w, (zanedbdvame kone¢nost doby Zivota, 771 = 0):
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teda Ziarenie nema propagujicu zlozku (¢ = 0). Hlbka vniku je kone¢n4 a diverguje pre w — w,. Odrazi-
vost v tomto rezime je R~ 1. Kov sa chové ako zrkadlo.
3. Priezratna oblast w > w, (opét zanedbavame konecnost doby zivota, 771 = 0): n = /e (1 — w2 /w?)

a k= 0. V tomto rezime Zziarenie vnika do kovu takmer dokonale (len s malym tlmenim).

Priklad 2: optické vlastnosti ibnovych krystalov

Pri analyze sa obmedzime na §tidium izolujicich iénovych krystédlov. K relativnej permitivite teda

prispievaju xio® a xooe.

moézeme nahradit 1 +

Obmedzime sa dalej na $tudium frekvencii porovnatelnych s wp, preto opét
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kde sme zaviedli statickti permitivitu e; = eg(0).
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Kolektivne mddy v ionovych krystdloch
1. Sponténne pozdizne kmity sa deju pri frekvencii eg(wr) = 0, ¢ize

€
w% = —Sw%, Lyddane, Sachs, Teller
€0
4Pri frekvenciach, pri ktorych ¢ klesne na hodnoty porovnatelné so strednou volnou drahou ! = vg7, treba pouzit

nelokalny vzorec pre vztah medzi pridovou hustotou a aplikovanym polom.



Kedze €5 > €50, mame wy, > wr.
2. Spontanne prie¢ne kmity spliiaji rovnicu c2¢? = w?er(w), Cize
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Vzorec sa redukuje na jednoduché vztahy v limite dlhych a kratkych vin:

Pre ¢ — 0 mame w;(q) = wr, w-(q) = cq/\/€s, t.j. horna vetva ma charakter optického fonénu, kym
dolna vetva popisuje fotén v médiu s indexom lomu /€.

Pre ¢ — oo mame wy(q) = cq/\/€x a w_(q) = wr, t.j. hornd vetva mé fotonovy charakter, kym dolna
vetva zodpoveda optickému fonénu.

Dostali sme teda dva mody, ktoré maju zmieSany fotonovo-fonénovy charakter. Tieto dva nové mody
nazyvame polaritény.

Optické vlastnosti ionovyjch krystdlov

1. Oblast w < wy: index lomu je rastica funkcia w, meni sa od n(0) = /€5 do n(wr) — oo, absorbény
koeficient k = 0, odrazivost R rastie ako funkcia w. Material je priehladny.

2. Oblast wr < w < wp: index lomun =0 a x > 0. V celej oblasti R = 1, materidl odraza Ziarenie
podobne ako kov. Stvisi to s absenciou kolektivnych médov v tejto oblasti frekvencii.

3. Oblast w > wy: index lomu je rastica funkcia w, meni sa od n(wr) = 0 do n(oo) = /€x, absorbény
koeficient x = 0, odrazivost R < 1. Material je priehTadny. Pri frekvencii, pri ktorej je index lomu n = 1,
je odrazivost nulova. (Material je neviditelny.)



