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Druckbedingte Frequenzverschiebung von Phononen in
Natrium, gemessen durch inelastische Neutronenstreuung*

Von

G. Ernst

Reaktorzentrum Seibersdorf, Physikinstitut
Mit 5 Abbildungen

(Eingegangen am 18. Oktober 1970)

Zusammenfassung

Abweichungen des Gitterpotentials von der harmonischen Ndherung kénnen
durch Verringerung des Gitterabstandes und der daher rithrenden Verschiebung
der Gitterschwingungsfrequenzen ermittelt werden. Im vorliegenden Fall wurde
ein Natriumkristall einem hydrostatischen Druck von 42000 psi ausgesetzt und
die auftretenden Verschiebungen der Frequenzen mit einem Dreiachsenneutronen-
spektrometer gemessen. Die Art der Messung und die Position der betrachteten
Phononen werden beschrieben (mit Hinweisen auf die Auswertung). Die Ergebnisse
in der Form der mikroskopischen Griineisenparameter werden vorgelegt und mit
den makroskopischen Parametern von GRUNEISEN und SLATER, sowie mit Werten
von DANIELS, abgeleitet aus der Druckabhdngigkeit der elastischen Konstanten,
verglichen.

Die Methode der inelastischen Streuung thermischer Neutronen
gestattet die direkte Messung der Frequenz von Normalschwingungen
in einkristallinen Proben als Funktion der Wellenzahl. Wenn man
beriicksichtigt, dafl das Gitterpotential nicht harmonisch ist, kann man
erwarten, dal} sich diese I'requenzen bei einer Kompression des Kristalls
verandern. In den Arbeiten von QUITTNER, LECHNER und VUKOVICH
17, [2], [3], [5] wurde die Messung dieser Verschiebungen an Blei
und Natriumjodid ausgefiihrt.

Bei der vorliegenden Untersuchung wurde ein Natrium-Einkristall
(Durchmesser 20 mm, Linge 50 mm, Achse parallel zur (110)-Richtung)
in einer speziell fiir diesen Zweck gebauten Druckkammer [4] einem
hydrostatischen Druck von 42000 psi ausgesetzt. Die Frequenzver-

* Vorgetragen auf der Herbsttagung der Osterreichischen Physikalischen
Gesellschaft, 1970.
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Reziprokes Gitter von Natrium mit Grenzen der 1. Brillouin-Zone. Die
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Abb. 2. Dispersionsrelation fiir Natrium in Hauptsymmetrierichtungen. Punkte:
gemessene Phononen
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schiebung unter diesem Druck wurde an 8 Phononen gemessen, u. z.
auf einem Dreiachsenspektrometer in der Konstant-Q und Konstant-
Energie-Betriebsart, d. h. es werden wihrend der Messung entweder
der {iibertragene Impuls (Konstant-()) oder die iibertragene Energie
(Konstant-E) festgehalten und die andere Grofle jeweils variiert. Die
Phononspitze kommt bei der Erfiillung von Energie- und Impulssatz
zustande.

Die Position der gemessenen Phononen im reziproken Gitter gibt
Abb. 1 und ihre Lage auf der Dispersionsrelation [8] die Abb. 2.
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Abb. 3. Longitudinales Phonon, Konstant-£-Messung

Als Art der Messung wurde fiir die longitudinalen Phononen die
Konstant-£, fiir die transversalen Phononen die Konstant-Q-Methode
gewidhlt (der Grund liegt in der Kinematik der Messungen und in der
mechanischen Genauigkeitsbegrenzung des Spektrometers). Die Auf-
l6sungsfunktion des Spektrometers [6], [7] wurde in den hier interessan-
ten Zonen (110), (220), (002) gemessen und berechnet und ihre Form
bei der Durchfithrung der Messungen beriicksichtigt (Fokussierung).

Die Auswertung wurde im wesentlichen durch einen Fit nach der
Methode der kleinsten Fehlerquadrate vorgenommen, und zwar wurde
als Spitzenform sowohl eine Gaul- als auch eine Lorentzkurve gewihlt.
Besonderes Augenmerk wurde dabei auf die Beriicksichtigung des in-
kohédrenten inelastischen Untergrundes und der Einstreuungen der
Braggspitze, hervorgerufen durch die endliche Auflésung des Spektro-
meters, gelegt. Als typische Beispiele fiir die Ergebnisse dieses
Auswertungsvorganges dienen die Abb. 3 und 4.
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Die Frequenzverschiebungen werden in der Form des mikroskopischen
Griineisenparameters y,; angegeben, der definiert ist als

dln Wy j
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Abb. 4. Transversales Phonon, Konstant-Q-Messung
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Abb. 5. Tabelle der relativen Frequenzinderung (E,; = hwg;; AE,; = E,;(42000
psi) — E;(0 psi); grgr = reduzierte Wellenvektorkoordinate) und der mikroskopi-
schen Griineisenparameter y,;
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wo w,; die Frequenz des Schwingungsmodes (¢, j), I das Kristallvolumen
bedeuten. Diese Werte zeigt Abb. 5, u. z. werden die Ergebnisse der
Fits nach Gaul- und Lorentzkurven gegeniibergestellt. Innerhalb der
Fehlergrenzen kann kein Unterschied festgestellt werden, und da auBer-
dem die Minima der Quadratsumme der Abweichungen fast gleich sind
bei beiden Kurvenformen, kann iiber die Halbwertsbreite und ihre
Anderung nichts ausgesagt werden.
Der makroskopische Griineisenparameter

14
v¢ =oB PE (2)
wo o den thermischen Ausdehnungskoeffizienten, B, den Kompressions-
modul und C,/V die spezifische Wiarme pro Einheitsvolumen bedeuten,
ist in dem hier vorliegenden Fall hoher Temperatur der Mittelwert {iber
alle y,; (1). Fiir Natrium ist y; = 1,14 [9], [10]. Aus den Messungen von
BRIDGEMAN an Natrium, Volumen in Abhdngigkeit vom Druck, ermittelte
SLATER aus dem Kompressionsmodul und dessen Druckabhingigkeit
den Wert 1,5 [9]. DanNieLs [9], [10] berechnete aus seinen Messungen
der Druckabhingigkeit der elastischen Konstanten folgende Werte:

Fortpflanzungsrichtung YL Y11 Y12
00& 1,51 1,06 1,06
£to 1,36 1,06 1,06

Da die vorliegenden Messungen eher im nicht dispersiven Bereich
angestellt wurden, konnen die Ergebnisse mit diesen Werten direkt ver-
glichen werden. Es zeigt sich innerhalb der Fehlergrenzen eine gute
Ubereinstimmung.

Der Verfasser dankt Herrn Dr. QUITTNER fiir seine wertvollen An-

regungen und Herrn VukovicH fiir seine Mithilfe bei der Durchfithrung
der Messungen.
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