
ENERGIA TOTALE VIBRAZIONALE

Cristallo allCristallo all’’equilibrio alla temperatura Tequilibrio alla temperatura T distribuzione statistica di 
Bose-Einstein determina il numero medio di fononi di energia          
presenti nel cristallo: 
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Fononi hanno un ruolo molto importante sulle proprietà di equilibrio
dei cristalli,  sulle  loro  proprietà di trasporto elettrico  e  termico, 
nonché sulle  proprietà ottiche

Che può anche essere espresso in termini di distribuzione sulle frequenze:



Distribuzione di  Distribuzione di  BoseBose –– Einstein (BE)Einstein (BE)
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Ad   alte  T   tutti i modi normali sono popolati
e  gli effetti quantistici legati alla statistica BE
diventano trascurabili             comportamento 
classico 
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ProprietProprietàà di equilibriodi equilibrio

Consideriamo l’energia interna vibrazionale, il valor medio dell’ energia 
totale vibrazionale:
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In meccanica classicaIn meccanica classica, per un solido 3D composto da Nat atomi, il teorema
di equipartizione dell’energia fornisce: 
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Ben soddisfatta ad alte T, ma fallisce alle basse T, per le quali gli 
esperimenti indicano che                come una legge a potenza0Vc →

cV

T

Dulong-Petit
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D’altra parte, il fatto che                   a basse T  è richiesto anche  
dal  terzo principio della termodinamicaterzo principio della termodinamica (Nerst, 1905). Infatti se  

per                 , allora nello stesso limite:
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Il comportamento a basse T del calore specifico si può comprendeIl comportamento a basse T del calore specifico si può comprendere solo re solo 
considerando la quantizzazione dellconsiderando la quantizzazione dell’’energia dei modi vibrazionali.energia dei modi vibrazionali.
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Riprendiamo in esame l’espressione quantistica dell’energia interna 
vibrazionale, ossia il valor medio dell’energia totale vibrazionale:
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Essa fornisce una maniera di calcolare l’espressione quantistica del 
calore specifico associato alle vibrazioni reticolari:
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Il calcolo di                per quanto possibile è abbastanza complicato  e 
dipendente dal particolare materiale                 Al  fine di comprendere 
alcune proprietà dei cristalli, è conveniente introdurre dei modelli  
semplificati:
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Modello di Einstein  

Modello di Einstein                     Modello di Debye

Si assume l’ipotesi semplificatrice che tutti gli atomi del cristallo 
vibrino con un’unica frequenza tutti i modi di vibrazione
hanno la stessa frequenza
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rappresenta lrappresenta l’’energia media da attribuire ad ogni modo vibrazionaleenergia media da attribuire ad ogni modo vibrazionale

Per cristallo a 3D, composto da  N celle, con NB atomi per cella:

mod 3 3B atN NN N= =

Nat = numero di atomi componenti il cristallo
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Temperatura di EinsteinTemperatura di Einstein
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Nonostante una certa discrepanza, il modello di Einstein spiega
qualitativamente i dati sperimentali

Tale modello  fa comprendere in maniera semplice comeil fallimento 
della teoria classica a basse T sia dovuto al fatto che essa non tiene 
conto di:

Quantizzazione dellQuantizzazione dell’’energia dei modi normali di vibrazione energia dei modi normali di vibrazione 

I modi normali  non sono  I modi normali  non sono  equiequi--popolatipopolati ma occupati  in ma occupati  in 
base alla  statistica  di base alla  statistica  di BoseBose ––EinsteinEinstein

Individua una temperatura         che separa due regimiIndividua una temperatura         che separa due regimi: : quello quello 
a basse T,  ossia                  dove le proprieta basse T,  ossia                  dove le proprietàà vibrazionali sono vibrazionali sono 
dominate da effetti quantistici e quello ad alte T, ossdominate da effetti quantistici e quello ad alte T, ossia                     ia                     
dove la descrizione classica fornisce un valido schema dove la descrizione classica fornisce un valido schema 
interpretativointerpretativo
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Modello di Debye
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FFDD ≡≡ Funzione di Funzione di DebyeDebye, funzione universale, funzione universale
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Ci limiteremo a introdurre i risultati del modello, per ulteriori approfondimenti 
vedi: Solid State Physics, Ashcroft e Mermin e/o  Bassani-Grassano, Fisica 
dello Stato Solido, Boringhieri)
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Il modello di Il modello di DebyeDebye predice correttamente lpredice correttamente l’’andamento a basse T, ossia andamento a basse T, ossia ccVV ∼∼ TT33

La temperatura  di   Debye è importante  perché al pari  di  quella di Einstein
determina  il valore di temperatura al di sotto  del  quale  dominano  gli  effetti temperatura al di sotto  del  quale  dominano  gli  effetti 
quantisticiquantistici





Funzione di Debye:
funzione universale
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Termini anarmonici e contributo elettronico
al calore specifico ∝ T


