
Matéria Condensada

Vibrações cristalinas
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Matriz de constantes de forças



1. A matriz de constante de forças é simétrica:

2.  



Dificuldades: Diagonalizar a matriz de constante de forças pode ser desafiador.



Modos Normais de Vibração

• Os modos normais são excitações coletivas nas quais todos os
átomos oscilam com a mesma freqüência.

https://en.wikipedia.org/wiki/Phonon
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Estudo dos Modos Normais

– Buscaremos soluções para os modos normais a partir da ansatz
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1ª Zona de Brillouin
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• Base: 

• 1ª Zona de Brillouin: 



Cadeia diatômica
• Seja uma cadeia formada por dois tipos de átomos (ou ligações).

• Devemos encontrar os modos normais de vibração!
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• As equações de movimento neste caso são:

• Após alguma álgebra:
Matriz 2 x 2 !! Para cada    há 2     ‘s!!



Cadeia diatômica

• Encontrando os autovalores da matriz anterior obtemos

• Autovetores :



• Encontrando os autovalores da matriz anterior obtemos

• Autovetores :

Cadeia diatômica



Cadeia diatômica

• Encontrando os autovalores da matriz anterior obtemos

• Para               : 
– Ramo acústico:



Cadeia diatômica

• Encontrando os autovalores da matriz anterior obtemos

• Para               : 
– Ramo acústico:

Lacuna



Cadeia diatômica

• Outra forma de representar a relação de dispersão:

Zona reduzida Zona Estendida
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Cadeia diatômica

• O porquê dos nomes:
Fônons óticos tem energia 
da ordem     102 meV!~
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Como descrever um problema similar com N átomos?

Notem que o uso de PBC nos leva nos mesmos vetores da rede recíproca do caso eletrônico, 
que, por sua vez, nos levam nos mesmos vetores k’s da 1ª ZB.







D(k) → matriz dinâmica



3N x 3N

k1

k2

kM

3p x 3p





1

𝑚



Vibrações em 3D

APENAS 3 modos longitudinais

3p – 3 modos óticos
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Mudando para modos normais, temos

com

Lei de Dulong e Petit.



Calor específico



Fônons
• Quantizando o hamiltoniano clássico
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Limite de baixas temperaturas: Modelo de Debye
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Momento Cristalino

Espalhamento elástico satisfaz a 
condição de von Laue



Acoplamento Elétron-íon



Conventional Superconductivity

Heike Kamerlingh Onnes

− MTc

Vibrações da rede 
cristalina (fônons)

Electron-phonon 
Interaction



Introduction

Peierls Instability The standard explanation for charge-density wave (CDW) formation

• One-dimensional system;

• Fermi Surface Nesting (FSN);

• Create an electronic instability 
(or a lattice distortion)

“Recipe” for CDW …



Introduction

Peierls Instability The standard explanation for charge-density wave (CDW) formation

• One-dimensional system;

• Fermi Surface Nesting (FSN);

• Create an electronic instability 
(or a lattice distortion)

“Recipe” for CDW …
• Charge gap at Fermi level 

(metal-insulator transition);

• Phonon softening at q=2kF;

• Permanent lattice distortion.

K. Rossnagel, J. Phys.: Condens. Matter 23 213001  (2011)
X. Zhu et al., Proc. Natl Acad. 
Sci. USA 112, 2367–2371 
(2015)



Introduction

Linear Response Theory

Peierls Instability
C.-W. Chen et al., Rep. Prog. Phys. 79 084505 
(2016) 

One-dimensional systems are 
highly susceptible at q=2kF

Fermi 
gas

Electronic 
susceptibilit

y



Introduction

Peierls Instability
Fröhlich 

Hamiltonian

More 
generall

y

Criterion to CDW 
(Perturbation 

theory)For ideal 
1D systems 

*any* Electron-
Phonon Coupling 

leads to CDW!

C.-W. Chen et al., Rep. Prog. Phys. 79 084505 
(2016) 
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state)
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state)
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X. Zhu, et al. Advances in 
Physics: X, 2(3), 622-640 (2017).
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Introduction STM measurements

63 K (normal 
state)

36 K (CDW 
state)

TCNQ TTF

ARPES measurements

60 K (normal 
state)

Inelastic neutron scattering

Resistivity

X. Zhu, et al. Advances in 
Physics: X, 2(3), 622-640 (2017).

Organic molecular crystal
tetrathiafulvalene-tetracyanoquinodimethane

(TTF-TCNQ)

✓ Peierls’ argument
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Quasi-2D material
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• No metal-insulator 
transition

CDW at
qCDW =         

X. Zhu, et al. Advances in 
Physics: X, 2(3), 622-640 (2017).

M. D. Johannes, I. I. Mazin, and C. A. 
Howells, Phys. Rev. B 73, 205102 
(2006).
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 Peierls’ argument



Introduction

Strong Evidence of a (non-
Peierls) CDW by EPC

X. Zhu et al., Proc. Natl Acad. Sci. 
USA 112, 2367–2371 (2015)

The Nature of 
CDW

NbSe2

• No electronic 
divergence

• No FSN

• No metal-insulator 
transition

CDW at
qCDW =         

Measurements of phonon 
linewidth provide a direct 

measurement of EPC.

X. Zhu, et al. Advances in 
Physics: X, 2(3), 622-640 (2017).

M. D. Johannes, I. I. Mazin, and C. A. 
Howells, Phys. Rev. B 73, 205102 
(2006).

Quasi-2D material



Introduction

The Nature of 
CDW

Cuprate
s

(ARPES 
measurements)

No evidence of CDW!

Electron-electron interactions ?

X. Zhu, et al. Advances in 
Physics: X, 2(3), 622-640 (2017).

On the other hand …

Strong EPC

But…
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