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representação redutível de todos os átomos não equivalentes na célula

𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥. 𝓒. 𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

Para estudar as vibrações da rede em um cristal, é necessário estudar as representações de simetria dos modos da
rede dadas por

Γmodos da rede = Γequivalente ⊗ Γvetor

representação(ções) irredutível(veis) da sonda

Vibrações da rede

Consideramos modos normais para os átomos em uma célula unitária e o modo de rede é uma forma de vetor de
base ou autovetor. Como a simetria é diferente para os vários tipos de vetores 𝒌 na zona de Brillouin, devemos
resolver o problema do modo de rede para cada tipo distinto de vetor 𝒌. Por outro lado, para muitos estudos
experimentais dos modos de rede, usamos a luz como nossa sonda. Normalmente, o principal interesse é nos modos
de rede em ou próximo a 𝒌 = 0 (o ponto 𝚪).
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Estrutura Perovskita cúbica

ZB

Átomos inequivalentes 

𝐀 ⟶ 𝟏

𝐁 ⟶ 𝟏
𝐗 ⟶ 𝟑

Grupo pontual de simetria do ponto 𝚪 ∶ 𝑶𝒉

Vibrações da rede
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5 × 3 = 15 modos normais de vibração

Átomos inequivalentes 

𝐀 ⟶ 𝟏

𝐁 ⟶ 𝟏
𝐗 ⟶ 𝟑

Grupo pontual de simetria: 𝑶𝒉

Γvetor

Estrutura Perovskita cúbica

Vibrações da rede

⇒ Γ15
′

⇒ Γ25
′

⇒ Γ12

⇒ Γ1
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Ponto 𝚪 𝑬 𝟔𝑪𝟒 𝟑𝑪𝟒
𝟐 𝟖𝑪𝟑 𝟔𝑪𝟐 𝒊 𝟔𝑺𝟒 3𝝈𝒉 𝟖𝑺𝟔 6𝝈𝒅

𝐀 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1

𝐁 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1

𝐗 3 1 3 0 1 3 1 3 0 1

Γequivalente 5 3 5 2 3 5 3 5 2 3

Γequivalente = 3Γ1 ⊕ Γ12

Ponto 𝚪 𝑬 𝟔𝑪𝟒 𝟑𝑪𝟒
𝟐 𝟖𝑪𝟑 𝟔𝑪𝟐 𝒊 𝟔𝑺𝟒 3𝝈𝒉 𝟖𝑺𝟔 6𝝈𝒅

𝑨𝟏𝒈 (𝚪𝟏) 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1

𝑬𝒈(𝚪𝟏𝟐) 2 0 2 −1 0 2 0 2 −1 0

Γequivalente 5 3 5 2 3 5 3 5 2 3

ZB

Vibrações da rede

Estrutura Perovskita cúbica



Γequivalente = 3Γ1 ⊕ Γ12

Γmodos da rede = 3Γ1 ⊕ Γ12 ⊗ Γ15
′

Γvetor = T1u = Γ15
′
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Ponto 𝚪 𝑬 𝟔𝑪𝟒 𝟑𝑪𝟒
𝟐 𝟖𝑪𝟑 𝟔𝑪𝟐 𝒊 𝟔𝑺𝟒 3𝝈𝒉 𝟖𝑺𝟔 6𝝈𝒅

𝚪𝟏𝟓
′ 𝑻𝟏𝒖 3 1 −1 0 −1 −3 −1 1 0 1

𝚪𝟏𝟐 (𝑬𝒈) 2 0 2 −1 0 2 0 2 −1 0

𝚪𝟐𝟓
′ 𝑻𝟐𝒖 3 −1 −1 0 1 −3 1 1 0 −1

𝚪𝟏𝟐 ⊗ 𝚪𝟏𝟓
′ 6 0 −2 0 0 −6 0 2 0 0

Γmodos da rede = 3Γ15
′ ⊕ Γ12 ⊗ Γ15

′

ZB

Vibrações da rede
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Γequivalente = 3Γ1 ⊕ Γ12

Γmodos da rede = 3Γ1 ⊕ Γ12 ⊗ Γ15
′

Γvetor = T1u = Γ15
′
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Ponto 𝚪 𝑬 𝟔𝑪𝟒 𝟑𝑪𝟒
𝟐 𝟖𝑪𝟑 𝟔𝑪𝟐 𝒊 𝟔𝑺𝟒 3𝝈𝒉 𝟖𝑺𝟔 6𝝈𝒅

𝚪𝟏𝟓
′ 𝑻𝟏𝒖 3 1 −1 0 −1 −3 −1 1 0 1

𝚪𝟏𝟐 (𝑬𝒈) 2 0 2 −1 0 2 0 2 −1 0

𝚪𝟐𝟓
′ 𝑻𝟐𝒖 3 −1 −1 0 1 −3 1 1 0 −1

𝚪𝟏𝟐 ⊗ 𝚪𝟏𝟓
′ 6 0 −2 0 0 −6 0 2 0 0

Γ12 ⊗ Γ15
′ = Γ15

′ ⊕ Γ25
′

Γmodos da rede = 3Γ15
′ ⊕ Γ12 ⊗ Γ15

′

ZB

Vibrações da rede
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Γequivalente = 3Γ1 ⊕ Γ12

Γmodos da rede = 3Γ1 ⊕ Γ12 ⊗ Γ15
′

Γvetor = T1u = Γ15
′

𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥. 𝓒. 𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

Ponto 𝚪 𝑬 𝟔𝑪𝟒 𝟑𝑪𝟒
𝟐 𝟖𝑪𝟑 𝟔𝑪𝟐 𝒊 𝟔𝑺𝟒 3𝝈𝒉 𝟖𝑺𝟔 6𝝈𝒅

𝚪𝟏𝟓
′ 𝑻𝟏𝒖 3 1 −1 0 −1 −3 −1 1 0 1

𝚪𝟏𝟐 (𝑬𝒈) 2 0 2 −1 0 2 0 2 −1 0

𝚪𝟐𝟓
′ 𝑻𝟐𝒖 3 −1 −1 0 1 −3 1 1 0 −1

𝚪𝟏𝟐 ⊗ 𝚪𝟏𝟓
′ 6 0 −2 0 0 −6 0 2 0 0

Γ12 ⊗ Γ15
′ = Γ15

′ ⊕ Γ25
′

Γmodos da rede = 4Γ15
′ ⊕ Γ25

′ simetria ímpar: ativo no IR e inativo no Raman

Γmodos da rede = 3Γ15
′ ⊕ Γ12 ⊗ Γ15

′

ZB

Vibrações da rede

Estrutura Perovskita cúbica
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ZB

X =
𝜋

𝑎
, 0, 0

Ponto X

Vibrações da rede

Estrutura Perovskita cúbica



Procedimento para encontrar os modos da rede em 𝑘 ≠ 0 compreende os seguintes passos:

1. Encontrar o grupo apropriado do vetor de onda no ponto 𝒌;

2. Encontrar Γequivalente e Γvetor para esse grupo do vetor de onda (quando considerando modos da rede longe

do ponto 𝚪, é necessário ter cuidado com os pontos 𝑘 especiais no contorno da ZB onde 𝛼−1𝒌 = 𝒌 + 𝑮). Não

se pode simplesmente usar χequivalente = 1 ou 0 porque o vetor de translação da rede para 𝑘 ≠ 0 adiciona

um fator de fase. Neste caso, devemos usar para os caracteres, para as transformações de equivalência:

χequivalente = 

𝑗

𝛿𝛼𝒓𝑗,𝒓𝑗
e𝑖𝒌∙𝒓

posição do 𝑗’ésimo átomo 

𝛿𝛼𝒓𝑗,𝒓𝑗
= 1 se  𝛼𝒓𝑗 = 𝒓𝑗 + 𝑻

(posições atômicas equivalentes)

3. Dentro da célula primitiva Γmodos da rede = Γequivalente ⊗ Γvetor e encontrar os tipos de simetria e as
degenerescências dos modos Γmodos da rede.

4. Introduzir o fator de fase relacionado à translação das células primitivas (Teorema de Bloch)
5. Encontrar os modos da rede
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Vibrações da rede
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ZB

𝑋 =
𝜋

𝑎
, 0, 0 ⟹ grupo de simetria 𝐷4ℎ

Ponto 𝑋

e𝑖𝒌∙𝒓 =

1 ⟹ 𝐀

1 ⟹ 𝐁

−1 ⟹ 𝐗

Vibrações da rede

⇒ 𝑋4
′

⇒ 𝑋5
′

Γvetor

⇒ 𝑋1

⇒ 𝑋2

⇒ 𝑋3
′
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Estrutura Perovskita

ZB

𝐗 =
𝜋

𝑎
, 0, 0 ⟹ grupo de simetria 𝐷4ℎ

Ponto 𝐗

Γequivalente 𝐀 = 𝑋1

Γequivalente 𝐁 = 𝑋1

Γequivalente 𝐗 = 2𝑋1 ⊕ 𝑋2

Γvetor = 𝑋4
′ ⊕ 𝑋5

′

Γmodos da rede 𝐀 = 𝑋1 ⊗ 𝑋4
′ ⊕ 𝑋5

′ = 𝑋4
′ ⊕ 𝑋5

′

Γmodos da rede 𝐁 = 𝑋1 ⊗ 𝑋4
′ ⊕ 𝑋5

′ = 𝑋4
′ ⊕ 𝑋5

′

Γmodos da rede 𝐗 = 2𝑋1 ⊕ 𝑋2 ⊗ 𝑋4
′ ⊕ 𝑋5

′ = 2𝑋4
′ ⊕ 𝑋3

′ ⊕ 3𝑋5
′

Γmodos da rede = 𝑋3
′ + 4𝑋4

′ ⊕ 5𝑋5
′ 15 modos normais de vibração (baixa simetria) 

Estrutura Perovskita cúbica

simetria ímpar: ativo no IR e inativo no Raman

Vibrações da rede
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𝚪 𝐌        𝐗 𝚪 𝐑 𝐗 𝐌 𝐑    

Vibrações da rede

Espectro de fônons do BaTiO3

𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥. 𝓒. 𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲


	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13

