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Modes normaux 

Valeur propres de l’Hamiltonien considérant 
un potentiel harmonique: contribution d’un 
mode de fréquence         à l’énergie par 

Analogie avec les photons:  
champ excité par       quanta 

polarisation 
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relation de dispersion 
approximation de 

Debye: on considère 
la partie linéaire

Source: J. L. Warren and J. L. Yarnell,  

G. Dolling and R. A. Cowley, Lattice  

Dynamics of Diamond, Phys. Rev. 158  

(1967) 805 

approximation 

d’Einstein:
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Capacité calorifique 
Nombre moyen de phonons à 

Énergie 

Capacité calorifique 

modèle de Debye 
on suppose  

on cherche k
D
 la limite en terme de nombre d'onde 

telle que 

cohésion Énergie point-zéro 

phonons 
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tableau… 
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capacité calorifique dans un métal 

W. S. Corak, M. P. Garfunkel, C. B. Satterthwaite, and A. Wexler 

Phys. Rev. 98, 1699–1707 (1955) 
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Densité d’états vibrationnels 

Pour les quantités qui se calculent sous la 
forme 

e.g. CP 

il est utile de définir       tel qu’on puisse 
calculer 

On aura 

Approx. Debye: 
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Densité d’états (VDOS) 

Diamant 
Obtenue par diffusion inélastique des rayons X 

http://www.esrf.eu/UsersAndScience/Publications/Highlights/2005/HRRS/HRRS8 
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Densité d’états (VDOS) 

Singularités de van Hove 
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Mesure de la relation de dispersion des phonons: 

Diffusion de neutrons 

Neutrons vs photons 

Conservation de 
L’énergie 

quantité de mouvement cristalline 

 

n 
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Mesure de la relation de dispersion des phonons: 

Diffusion de neutrons 

Réacteur 
nucléaire n 

n(
,k) 

n( ',k') 

monochromateur 
(monocristal) 

diffraction 

Échantillon:  
diffraction+diffusion 

compteur 

analyseur 
(monocristal) 

diffraction 
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Mesure de la relation de dispersion des phonons: 

Diffusion de neutrons 
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Mesure de la relation de dispersion des phonons: 

Diffusion de rayons X 

Très petite modification de l’énergie 

Facteur de Debye-Waller 
Atténuation des pics de diffraction (X, n) 

Causée par les vibrations atomiques 

   2W = (
 

q 
 

u )
2
=
3

2

q
2 2

M ckD

=
ion libre

phonon

à T=0 considérant  
le modèle de Debye 

C. M. Rocha et al. Mat. Res. 6 (2003)  
Pics de diffraction (400) du KDP  
(Potassium Dihydrogen Phosphate) 

124 K 300 K 

… aussi expansion thermique 
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Mesure de la relation de dispersion des phonons: 

Diffusion de photons visibles 
Effet Raman 

indice de réfraction 
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www.fis.unipr.it/phevix/raman_tutorial.html 
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Mesure de la relation de dispersion des phonons: 

Diffusion de photons visibles 

La diffraction d’ordre m implique l’émission  
de m phonons! 

élastique dans le repère des ondes mais décalage 
Doppler dans le repère du lab 


