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Consideramos modos normais para os atomos em uma célula unitaria e o modo de rede é uma forma de vetor de
base ou autovetor. Como a simetria é diferente para os varios 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 &€ nos modos
de rede em ou préximo a k =0 (o ponto I').

Para estudar as vibracdes da rede em um cristal, € necessario estudar as representacdes de simetria dos modos da
rede dadas por

— [equivalente R

l-‘modos darede 1_‘vetor

\ &» representacdo(coes) irredutivel(veis) da sonda

representacdo redutivel de todos os &tomos nao equivalentes na célula
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Estrutura Perovskita cubica

ABX;

Atomos inequivalentes

A—o1

B—1
X—3

Grupo pontual de simetria do ponto I’ : Oy,
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Estrutura Perovskita cubica

Grupo pontual de simetria: Oy,

ABX;
O, E 6C43C; 8C56Cs i 6S430n, 8Ss 604
OA 1 1 1 1 1 1 1 1 1 =0 2 4 y? + 2°
1-1 1 1 -1 -1 1 1 -1
2 0 2 -1 0 0 2 —1 (222 —x?—y?, 22 —9?)
3 1 -1 0 -1 1 -1 0 -1
3—-1 -1 0 1 -1 -1 0 1 (zy,xz,yz2)
1 1 1 1 —1 -1 —1 -1
1-1 1 1 -1-1 1-1-1 1
2 0 2 -1 0-2 0-2 1 0
— T, 3 1 -1 0-1-3-1 1 0 1 (z,y,2)=>Ts
Tow 3—1 -1 0 1-3 1 1 0 -1 = Iye

Fvetor

Atomos inequivalentes

A—1

B— 1 5 X 3 = 15 modos normais de vibragao

X—3
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Estrutura Perovskita cubica

Fequivalente

PontoI'
Alg (Fl)
E,(Ty;)

Fequivalente

requivalente _ 3T, @ Ty,
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Estrutura Perovskita cubica requivalente — 31 @y [,

_ _ 4
FVEtOI‘ — Tlu — l_‘15

OA I'modos darede = (3F1 S5 Iy, ) X F1,5
‘ X 4 !/
@B Imodos darede = 3175 D (F12 X l_‘15)

Ponto T 3¢ 8C3 6C, i 6S, 30, 8S¢ 60y
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S:;l:i Vibragdes da rede

Estrutura Perovskita cubica requivalente — 31 @y [,

_ _ 4
FVEtOI‘ — Tlu — l_‘15

OA I'modos darede = (3F1 S5 Iy, ) X F1,5
‘ X 4 !/
@B Imodos darede = 3175 D (F12 X l_‘15)

Ponto T 3¢ 8C3 6C, i 6S, 30, 8S¢ 60y

[, ® F1’5 = I‘1’5 D les
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Vibragoes da rede

Estrutura Perovskita cubica requivalente — 31 @y [,

Oa
QX
@B

_ _ !/
FVEtOI‘ — Tlu — l_‘15

I'modos darede = (3F1 S5 I, ) X F1,5

I'modos darede = 31_‘1’5 D (F12 X l_‘1,5)

PontoI' 36‘% 863 662 [ 654 30'h
l-‘1’5 (Tlu)

8S6 60'd

l-‘12 (Eg)

l-‘2’5 (TZu)

I, ® Iys

[, ® F1’5 = I‘1’5 D les

Imodos da rede = 4T1s @ s |= simetria impar: ativo no IR e inativo no Raman
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Estrutura Perovskita cubica ponto X
ABX;
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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 [equivalente o 1 . nara esse grupo do vetor de onda (quando considerando modos da rede longe
do ponto T, é necessdrio ter cuidado com os pontos k especiais no contorno da ZB onde a1k = k + G). N3o
se pode simplesmente usar y€auivalente — 1 5, 0 porque o vetor de translacdo da rede para k # 0 adiciona

um fator de fase. Neste caso, devemos usar para os caracteres, para as transformacodes de equivaléncia:

equivalente _ ik-r
X q - z 6arj,rje
J

(posicOes atdmicas equivalentes)
posi¢cao do j’ésimo atomo

Dentro da célula primitiva Tyodos darede = IS4V QT .oy € encontrar os tipos de simetria e as

degenerescéncias dos modos [,0d40s da rede-
Introduzir o fator de fase relacionado a translacao das células primitivas (Teorema de Bloch)

Encontrar os modos da rede
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Estrutura Perovskita cubica ponto X
ABX;

T . .
X = (E’ 0, 0) = grupo de simetria

E 20, Cy 2C% 209
1 1 1
1 -1
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Estrutura Perovskita cubica ponto X
ABX;

X = (g, 0, 0) = grupo de simetria Dy

Fequivalente(A) — Xl
Fequivalente(B) — Xl

Fequivalente(x) — ZXl fan) XZ

[Vetor = XLIL S Xé

Fmodos da rede(A) — Xl ® (X!L @ Xé) = X!L @ Xé
Imodos da rede(B) =X & (XAIL S Xé) = X!L D Xé
l_‘modos da rede(x) = (2X1 @ Xz) ® (XLIL @ Xé) = ZXAIL @ XSI’ @ 3Xé

[modos darede = X3 + 4X, @ 5Xc | 15 modos normais de vibragdo (baixa simetria)

simetria impar: ativo no IR e inativo no Raman

LucyV.C.Assali



Vibracoes da rede

= &
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Frequéncia (Thz)

g L
b
4k
2
N/

Espectro de fonons do BaTiO5
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