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Aufgabe 1

Um die Bindung zwischen Gitterbausteinen zu beschreiben, setzt man deren Wechsel-
wirkungsenergie ¢;; aus einem anziehenden und abstolenden Term zusammen:

wij = —afry +b/ry

a) Diskutieren Sie mégliche Ursachen fiir anzichende und abstoende Wechselwirkun-
gen im Potential zwischen Gitterbausteinen.

b) Zeigen Sie, dass ein stabiler Zustand nur fiir n > m moglich ist.

c) Zeigen Sie, dass sich aus der Form von ¢; ; bei T' = 0 die statistische Gleichgewichts-
energie ergibt zu:
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Hinweis: Vereinfachen Sie die Gleichgewichtsenergie zunachst zu U, = —‘]/Vn’iﬁ, +
Qfﬁ /B;. Setzen Sie dazu 1;; = p;;jT9, wobei ry = Abstand nachster Nachbarn und

r3 = V/N mit V = Volumen des Korpers bei beliebiger Temperatur, V; = Volumen
des Korpers bei T'= 0, N = Zahl der Gitterbausteine und Np = Zahl der wechsel-
wirkenden Paare. Zur Berechnung des thermodynamischen Gleichgewichts bei der
Temperatur 17" betrachtet man dann die freie Energie F'=U — T'S.

d) Welcher Zusammenhang besteht zwischen n, m und dem isothermen Kompressions-
modul K = —Vy(9p/dV)r bei T = 0?7 Hinweis: Benutzen Sie dU, = —pdV bzw.
p= —% und setzen Sie erst am Schluss die Beziehung zwischen den Koeffizienten

A und B ein, die Sie im Teil ¢) fir "= 0 gefunden haben.

Aufgabe 2

In Edelgaskristallen 148t sich die Wechselwirkung zweier Atome naherungsweise durch
das Lennard-Jones-Potential beschreiben:

pij = 4e[(a/riy)'? = (o /ri)°].

a) Berechnen Sie mit Hilfe von Aufgabel(c) aus den gemessenen Atomabstinden
nachster Nachbarn den Parameter o und vergleichen Sie das Ergebnis mit den
experimentell gefundenen Werten:



ro [nm|  Oeyp [N
Ne | 0.313 0.274
Ar | 0.376 0.340
Kr | 0401 0.365
Xe | 0.435 0.398

Hinweis: Die Gittersummen der fiir Edelgase relevanten kubisch-flichen-zentrierten
(fec) Struktur sind: ¥;p;;'? = 12.13 und ¥;p;,° = 14.45.

b) Der Kompressionsmodul fiir Krypton (Kr) betrdgt nahe am absoluten Nullpunkt
K = 2.56-10°N/m?. Berechnen Sie mit Hilfe von Aufgabe 1(d) und unter Annahme
des Lennard-Jones-Potentials den Parameter . Der experimentell gefundene Wert
ist e =2.25-10721 J.

¢) Berechnen Sie mit diesen Werten die Bindungsenergie von Kr fiir 7' = 0. Experi-
mentell ergibt sich U, = 11.2kJ/mol.

Aufgabe 3

a) Bariumoxid zeigt NaCl-Struktur (Madelung-Konstante oy ~ 1.747). Schétzen Sie
die Bindungsenergie pro Ionenpaar fiir die hypothetischen Kristalle Ba*O~ und
Ba?t0?" ab.

b) Das erste und zweite lonisierungspotential von Ba ist 5.19eV bzw. 9.96eV; die
Elektronenaffinitaten des ersten und zweiten Elektrons, die zum neutralen bzw.
einfach negativ geladenen Sauerstoff hinzugefiigt werden, sind -1.5 und +9.0eV.
Welches der beiden Gitter (BatO™ oder Ba?>*O?7) ist das stabilere?

Hinweis: Nehmen Sie an, dass n sehr grofl ist und dass der Kernabstand der nachsten
Nachbarn fiir beide Formen gleich ist (ro = 2.76A).
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