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Drnckbedingte Frequenzvel'schiebung von Phononen in 
Natrium, gemessen durch inelastische Neutronenstremmg* 

Von 

G. Ernst 
Reak torzent rll m Seibersdorf, P h ysiki nsti t ll t 

Mit 5 Abbi ld llngen 

(Eingegangen am 18. Oktobey 1970) 

ZllsammonfnsSllng 

Abweichllngen des Gitterpotentia ls von der h ar monischen Naherllng k6nnen 

d urch Verri ngerung des Gitterabstandes u nd der daher ruhrenden Verschiebung 
der Gittersch wingungsfrequen zen ermittelt werd en . Im vorliegenden Fall wurde 

ein Natriumkrist a ll einem h ydrost a ti schen D ruck von 42000 psi a usgeset zt und 
d ie a uftretenden Verschiebu ngen der F reqllen zen mit eine m D reiachsenneut ronen­
spekt ro meter gemessen . D ie Art der Mess lIng uncI d ie Posi tion der betrach tetcn 
P houonen werden besch r ieben (m it H inweiscn a uf die Auswertung). D ie E rgebnisse 
in del' Form der m ikroskop ischen Gru neisenparamet er werden vorge]egt un d mi t 
den m a kroskopischcn Para metern von GRUNElSEN und SLATER, sowie mit W erten 

von DANIELS, abgeleitet a us der D ruckabha ngigkcit der elastischen Konsta n ten, 
vel'glichcn. 

Die Methode der inelastischen Streuung thermischer Neutronen 
gestattet die direkte Messung der F requenz von Normalschwingungen 
in einkristallinen Proben als Funktion der Wellenzahl. Wenn man 
berucksichtigt, daB das Gitterpotential nicht harmonisch ist , kann man 
erwarten, daB sich diese Frequenzen bei einer Kompression des Kristalls 
verandern . In den Arbeiten von QUITTNER , L ECH NER und VUKOVICH 

[1], [2], [3], [5] wurde die Messung dieser Verschiebungen an Blei 
und Natriumj odid ausgefuhrt. 

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

* Vorgctragen a uf der H erbstt agung der Ost erreichischen P h ysika lischcn 

Gesc llscha ft, J 970. 
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Abb. 1. Reziprokes Gitter von Natrium mit Grenzen der 1. Brillouin-Zone. Die 
Punkte geben die Koorclinaten der gemesseuen Phononen an 
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DISPERSIONSRELATION FUR NATR IUM 

Abb. 2. Dispersionsrelation fur 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 Konst ant-Q und Konstant­
Energie-Betriebsart, d. h. es werden wahrend der Messung entweder 
der tibertragene Impuls (Konstant-Q) oder die i.ibertragene Energie 
(Konstant-E) festgehalten und die andere GroBe jeweils variiert. Die 
Phononspitze kommt bei der Erfiillung von Energie- und Impulssat z 
zustande. 

Die Position der gemessenen Phononen im reziproken Gitter gibt 
Abb. 1 und ihre Lage auf der Dispersionsrelation [8J die Abb. 2. 
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Abb. 3. LongitlldinaJes Phonon, Konstant-E-l\Iess lIng 

Als Art der Messung wurde ftir die longitudinalen Phononen die 
Konstant-E, fiir die transversalen Phononen die Konstant-Q-Methode 
gewahlt (der Grund liegt in der Kinematik der Messungen und in der 
mechanischen Genauigkeitsbegrenzung des Spektrometers). Die Auf­
losungsfunktion des Spektrometers [6J, [7J wurde in den hier interessan­
ten Zonen (110), (220), (002) gemessen und berechnet und ihre Form 
bei der Durchftihrung der Messungen berticksichtigt (Fokussierung). 

Die Auswertung wurde im wesentlichen durch einen Fit nach der 
Methode der kleinsten Fehlerquadrate vorgenommen, und zwar wurde 
als Spitzenform sowoh1 eine GauB- a1s auch eine Lorentzkurve gewahlt. 
Besonderes Augenmerk wurde dabei auf die Berticksichtigung des in­
koharenten ine1astischen Untergrundes und der Einstreuungen der 
Braggspitze, hervorgerufen durch die end1iche Auflosung des Spektro­
meters, ge1egt . A1s typische Beispie1e ftir die Ergebnisse dieses 
Auswertungsvorganges dienen die Abb. 3 und 4. 
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Die Frequenzverschiebungen werden in der Form des mikroskopischen 
Griineisenparameters Yo; angegeben, der definiert ist als 

Fortpfl. 
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Abb. 4. T ra nsversaJes Phonon, Konst ant-Q-Messung 

Phonon E rgebnisse 

(1) 

O·B 

I 

P olar. qRED F it nach Gaul3kurve F it nach Lorentzkurve 

.dEOJ/Eq; YoJ .dEaJ/Eq; yo; 

L 0,05 0,046 ± 0,01 2 1,21 ± 0,34 0,050 ± 0,009 1,32 ± 0,27 
L 0,10 0,058 ± 0,007 1,51 ± 0,24 0,059 ± 0,006 1,55 ± 0,25 
L 0,15 0,045 ± 0,005 1,17 ± 0,18 0,047 ± 0,005 1,24 ± 0,19 

L 0,20 0,052 ± 0,005 1,37 ± 0,21 0,054 ± 0,006 1,42 ± 0,23 

T z 0,15 0,063 ± 0,01 2 1,64 ± 0,42 0,066 ± 0,014 1,72 ± 0,46 

T 2 0,20 0,067 ± 0,007 1,74 ± 0,34 0,070 ± 0,008 1,82 ± 0,37 

T 0,15 0,050 ± 0,006 1,31 ± 0,26 0,050 ± 0,006 1,31 ± 0,27 
T 0,20 0,030 ± 0,004 O,79 ± O,17 0,031 ± 0,004 0,81 ± 0,17 

Abb. 5. Tabelle der rela tiven Frequenzanderung (Eo; = TiWq; ; .dEal = Eo;(42000 
psi) - Eq;(O psi); qRE L = reduzierte W ellenvektorkoordina te) nnd der mikroskopi­

schen Griineisenparamet er Yo; 
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wo W q; die Frequenz des Schwingungsmodes (q, i), V das Kristallvolumen 
bedeuten. Diese Werte zeigt Abb. 5, u. z. werden die Ergebnisse der 
Fits nach Gaul3- und Lorentzkurven gegeniibergest ellt. Innerhalb der 
v ehlergrenzen kann kein Unterschied festgestellt werden, und da aul3er­
dem die Minima der Quadratsumme der Abweichungen fast gleich sind 
bei beiden Kurvenformen, kann liber die Halbwertsbreite und ihre 
Anderung nichts ausgesagt werden. 

Der makroskopische Grlineisenparameter 

(2) 

wo ex den thermischen Ausdehnungskoeffizienten, B T den Kompressions­
modul und Cv/V die spezifische Warme pro Einheitsvolumen bedeuten, 
ist in dem hier vorliegenden F a ll hoher Temperatur der Mittelwert liber 
a lle raj (1) . Flir Natrium ist YG = 1,14 [9J, [10]. Aus den Messungen von 
BRIDGEMAN an Natrium, Volumen in Abhangigkeit yom Druck, errnittelte 
SLATER aus dem Kompressionsmodul und dessen Druckabhiingigkeit 
den Wert 1,5 r9]. DANIELS [9J, 10J berechnete aus seinen Messungen 
der Druckabhangigkeit der elastischen Konstanten folgende Werte : 

F ortpflanzungsricht ung 

OO~ 

~~O 

l ,51 
1,36 

1,06 
1,06 

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. E s zeigt sich innerhalb der F ehlergrenzen eine gute 
Obereinstimm ung. 

Der Verfasser dankt Herrn Dr. QUITTNER fUr seine wertvollen An­
regungen und Herrn VUKOVICH i lir seine Mithilfe bei der Durchfiihrung 
der Messungen . 
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