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Ubungsblatt 1

1. van der Waals Kristalle
Gittersummen fiir dicht gepackte Strukturen:

| Co Ci2
fcc | 14.4539 12.1319
hep | 14.4549 12.1323

Lennard-Jones Parameter V(R) = 4e [(0/R)'? — (¢c/R)®] sowie experimenteller
nachste-Nachbar Abstand und Kompressions-Modul fiir Edelgaskristalle:

Ne Ar Kr Xe
e/eV 0.0031 0.0104 0.0140 0.0200
a/A 274 340 365  3.98
d/o 1.14 110 1.09  1.09
B/10%Pa | 11 27 35 36

i. Welche Kristallstruktur erwarten Sie fiir die verschiedenen Edelgase?
Experimentell findet man, dass Edelgaskristalle fcc Struktur haben. Bestim-
men Sie den erwarteten Gleichgewichtsabstand durch Minimieren der klas-
sischen Kohdsionsenergie fiir die fcc Struktur. Womit erklaren Sie sich die
Abweichungen bei den leichten Edelgasen?

il. Schatzen Sie Quantenfluktuationen um das Minimum des Lennard-Jones
Potentials ab. Wahlen Sie dazu einen der folgenden Zugdnge

(a) analytisch: Nahern Sie V(|R — Rmin|) durch ein harmonisches Potenti-
al und bestimmen Sie den Erwartungswert (R?) im Grundzustand des
harmonischen Oszillators. Wie wirken sich Atommasse und Kraftkon-
stante aus?

(b) numerisch: Losen Sie die Kern Schrédinger-Gleichung mit Lennard-
Jones Potential numerisch und bestimmen Sie die Erwartungswerte von
R und R? fiir die niedrigsten gebundenen Zustinde. Wie dndert sich
die mittlere Lage (R) beim Ubergang zu héher angeregten Zustinden?
http://iffwww.iff.kfa-juelich.de/ ekoch/DFT/qmld.html

ii. Wie groB ist der Abstand zwischen den Atomlagen in der dichtesten Ku-
gelpackung? Schneiden Sie einen Wiirfel der Kantenlange v/2 d aus einem
fcc Gitter. Wie groB ist das Volumen der Kugelstiicke, die innerhalb die-
ses Wiirfels liegen? Geben Sie das Ergebnis in Einheiten des Kugelvolumens
sowie des Wiirfelvolumens an.

iv. Bestimmen Sie den Kompressions-Modul B der Edelgaskristalle (fcc):
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2. lonenkristalle

Aufhttp://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/struk/btype.html finden
Sie eine ganze Reihe von Kristallstrukturen. Suchen Sie NaCl und CsCl, und
betrachten Sie die Kristallstrukturen mittels des verlinkten JMOL Applet.

. Betrachten Sie einen lonenkristall vom Typ ACI, wobei AT ein lon vom

Radius Ra+ < R¢- sei. Wie klein muB Ra+ sein, damit sich in der CsCl
bzw. der NaCl Struktur die Cl~-lonen gerade beriihren? Was finden Sie
fur die experimentellen lonen-Radien Ry,+ = 1.0 A, Rce+ = 1.7 A und
Re- = 1.8 A?

3. Gittersummen (fakultativ)

Schreiben Sie ein Programm zur Berechnung von Cx = 7,9 1/|Ral¥,
k = 6 und 12, fiir ein fcc Gitter mit nachste-Nachbar Abstand 1. Summieren
Sie liber Wiirfel wachsender GroBe bis sich das Ergebnis nicht mehr dndert.

. Schreiben Sie ein Programm zur Berechnung der Madelung-Summe fiir die

NaCl Struktur. Untersuchen Sie die Konvergenz des Resultats mit wach-
sender ClustergroBe. Uberzeugen Sie sich, dass die Summe sehr schlecht
konvergiert. Sie konnen die Konvergenzprobleme folgendermaBen umge-
hen: Berechnen Sie die Madelung-Summe fiir die abgeschirmte Coulomb-
Wechselwirkung e *R/R fiir verschiedene Werte von X und extrapolieren
Sie A — 0.



