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Outline:	  

�  CompuIng	  the	  phonon	  frequencies	  of	  silicon	  at	  the	  Gamma	  point.	  

�  	  GeneraIng	  a	  grid	  in	  q	  space.	  

�  	  CompuIng	  the	  frequencies	  of	  silicon	  on	  a	  regular	  grid.	  

�  	  Obtaining	  dispersions	  through	  Fourier	  transform	  of	  the	  force	  constants.	  
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Silicon:	  



Electronic	  Structure:	  



Silicon	  Phonon	  Dispersions	  

Q	  point	   Ω	  (THz)	  

ΓLO/TO	   15.5	  

XTO	   13.9	  

XLA/TO	   12.3	  

XTA	   4.5	  

LTO	   14.7	  

LLO	   12.6	  

LLA	   11.4	  

LTA	   3.4	  

Units:	  
1THz=33.357	  cm-‐1=122.65	  meV	  



EquaIon	  of	  state:	  

	  EquaIon	  of	  state:	  EOS2	  (PRB52,8064)	  	  	  	  
a,b,c,d	  	  	  	  	  	  	  	  -‐15.977229	  	  	  	  	  	  	  	  	  52.489842	  	  	  	  	  	  	  -‐659.228070	  	  	  	  	  	  	  2105.431619	  
V0,B(GPa),BP,E0	  	  	  	  	  	  	  267.5514	  	  	  	  	  	  	  	  94.4139	  	  	  	  	  	  	  	  	  4.0179	  
	  EquaIon	  of	  state:	  Murnaghan	  	  
V0,B(GPa),BP,E0	  	  	  	  	  	  	  267.5519	  	  	  	  	  	  	  	  94.1350	  	  	  	  	  	  	  	  	  4.0339	  	  	  	  	  	  	  	  -‐15.838904	  
Experiment:	  
V0,B(GPa):	  270.24	  97.6	  



Pressure	  Behaviour	  (Gruneisen	  Parameters):	  
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