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一、拉曼效应简介

拉曼效应，也称拉曼散射，1928年由印度物理学家
拉曼发现，指光波在被散射后频率发生变化的现象，对
与入射光频率不同的散射光谱进行分析以得到晶格振动。
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一、拉曼效应简介

斯托克斯散射强度大于反斯托克斯散射的强度 3

※光的动量非常小，因此拉曼散射只涉及Γ点附近的声子与光的相互作用。



红外光谱 拉曼光谱

物理过程
线性过程

反射光频率不发生变化
非线性过程

散射光频率发生变化

光源 红外光源 可见光

实验上的配置 反射式
背向散射
直角散射

得到信息 红外活性的晶格振动模 拉曼活性的晶格振动模

共同点 Γ点附近的声子

 具有红外活性的晶格振动模会发生LO-TO劈裂；𝜔LO > 𝜔𝑇O

 具有中心反演对称性的体系，红外和拉曼活性振动模相互排斥；

 在非中心对称点群中可以同时具有红外和拉曼活性。

一、拉曼效应简介

4



二、拉曼实验的几何配置
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二、拉曼实验的几何配置
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三、拉曼活性模的判断与观测

拉曼活性

红外活性

1.点群的特征标表
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2.振动模式的判断方法与步骤（1）

三、拉曼活性模的判断与观测
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其中声学和光学模式分别为：
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三、拉曼活性模的判断与观测

2.振动模式的判断方法与步骤（1）
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http://www.cryst.ehu.es/rep/sam.html

三、拉曼活性模的判断与观测

2.振动模式的判断方法与步骤（2）
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http://www.cryst.ehu.es/rep/sam.html


三、拉曼活性模的判断与观测

2.振动模式的判断方法与步骤（2）

11



 A、B模式是非简并的模式，E、T模式是简并
模式。

 具有红外活性的A模式和B模式也会发生LO-TO
劈裂。

 声子模式数目会大于3N个？
单轴晶体红外活性模方向色散特性

 单轴晶体的各项异性，红外活性的晶
格振动模的频率随波矢方向发生变化；

 任何振动方向，寻常声子（o）是横向
振动的，频率不随波矢的方向发生变
化；

 异常（e）声子在一般波矢方向，既不
是横模也不是纵模，也没有确定的对
称性，是A\B与E模的混合模；

 只有波矢沿着光轴方向和垂直于光轴
的方向，晶格振动模式纯的纵模或横
模。

三、拉曼活性模的判断与观测

3.红外活性模LO-TO劈裂的的讨论 B

E(x)

E(y)

0°

90°

BLO、2ETO

BTO、ETO、ELO
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异常波的
表达形式：

三、拉曼活性模的判断与观测

3.红外活性模LO-TO劈裂的的讨论
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 ei和es为入射光和散射光的偏振方向；

 nv为波色-爱因斯坦占据数；

 ais为拉曼张量---二阶对称张量；

 每一个点群的每一种拉曼活性振动振动模可以查表得到。

斯托克斯散射：

三、拉曼活性模的判断与观测

4.拉曼活性模实验上的观测
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实验上的配置：
波托（Porto）表示

*光的横波特性

三、拉曼活性模的判断与观测

4.拉曼活性模实验上的观测
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三、拉曼活性模的判断与观测

4.拉曼活性模实验上的观测
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四、计算方法简介

CASTEP ABINIT QE VASP+Phonon

线性响应
（DFPT）

√ √ √ √

冻结声子
（直接方法）

√ √ √

DFPT方法是目前比较流行的方法，通过计算系统能量对外场微扰的响

应来求出晶格动力学性质。该方法最大的优势在于它不限定微扰的波
矢与原胞边界正交，不需要超原胞也可以对任意波矢求解。

冻结声子的方法，最早开始于80年代初。计算简便，不需要特别编写

的计算程序。

※ABINIT和QE计算拉曼只支持LDA近似模守恒赝势。

几种常见软件计算拉曼方法总结

17



18

☆在ANADDB的out文件查找每个振动的对称性，然后查表得到对称性。

四、计算方法简介

Abinit计算方法步骤（教程lesson on static non-linear properties）
☆参考文献：Phys. Rev. B 71, 125107 (2005).



M. Veithen, X. Gonze, and Ph Ghosez,  Phys. Rev. B 71 (12), 125107 (2005).

在anaddb中输入要研究声子色
散的方向

拉曼张量的表达式

四、计算方法简介
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 m=24 ;    %mode number

 g=2;           % 声子线宽，单位cm-1

 w=[0:0.1:600];        %输出声子的范围和步长

 T_i=1.4404/300 ;      %测量温度温度因子，室温300K

 e1=[1,   1,   0];         %入射光的偏振方向

 e2=[0;   0;  1];          %散射光的偏振方向

 wl=19436.34;    %激光频率，单位cm-1

 A=[   ];         %拉曼张量

 wm =[ ];         %本征振动频率

 I_b=0;

 for i=4:m

 a(:  ,  :,   i)=A(3*i-2:1:3*i , :);

 I_p(i)= (e1*a(:  ,  :,   i)*e2)^2/(wm(i)*(1-exp(-wm(i)/T_i)));  %Ref : Physics of the Earth and 
Planetary Interiors. 2009;174(1–4):113-21

 I_b=I_b+ I_p(i)*g./((w-wm(i)).^2+g^2);

 i=i+1;

 end;

 dw=[w',I_b'];

 plot(w,I_b);

四、计算方法简介

20



五、计算结果与实验比较

Shirakata S. Journal of Applied Physics. 1999;85(6):3294.

42I dZnGeP2
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 涉及声子色散方向<001>
 求出<001>方向的声子频率和拉曼张量

ks=<00 1>

ki=<001>

q
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高斯展宽；
Γ𝑚=2cm-1

五、计算结果与实验比较



<010>方向的声子 <1 10>方向的声子

23

五、计算结果与实验比较




