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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 = —a/ry +b/r

a) Diskutieren Sie mogliche Ursachen fiir anziehende und abstoBende Wechselwirkun-
gen im Potential zwischen Gitterbausteinen.

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

c) Welche statische Gleichgewichtsenergie U, ergibt sich bei T'= 0 aus der Form von
©; 57
Hinweis: Sie miissen die Summe iiber alle wechselwirkende Paare betrachten. Set-
zen Sie 1;; = pijro, dabei ist 7y = Abstand nachster Nachbarn und r§ = V/N mit
V' = Volumen des Korpers und N =Zahl der Gitterbausteine. Vereinfachen Sie
Ihre Gleichungen, indem Sie Summen abkiirzen. Zur Berechnung des thermody-

namischen Gleichgewichts bei der Temperatur T' betrachtet man die freie Energie
F=U-TS.

d) Welcher Zusammenhang besteht zwischen n, m und dem isothermen Kompressions-
modul K = —V,(9p/0V ) bei T' = 07
Hinweis: Benutzen Sie dU, = —pdV (gilt bei T' = 0).

Aufgabe 2

a) Berechnen Sie die Madelung-Konstante « eines unendlich ausgedehnten, eindi-
mensionalen Ionenkristalls, d.h. einer unendlichen linearen Kette bestehend aus
abwechselnd positiven und negativen lonen jeweils im Abstand R.

Hinweis: In(1+2) =2 — 22/2 +23/3 — 2% /4 + ...



b) Berechnen Sie nun die Madelungkonstante eines ebenen quadratischen Kristall-
gitters und zwar zunéchst bis zu den néchsten (Abstand R), dann bis zu den
tibernéchsten (2R) und schlieBlich bis zu den iiber-iibernéchsten Nachbarn (3R).
Dazu legt man geschickterweise Quadrate um einen Gitterbaustein, die durch die
Mitten der Nachbaratome gehen. Diese werden dann jeweils anteilsméflig zusam-
mengefasst.

Aufgabe 3

a) Bariumoxid zeigt NaCl-Struktur (Madelung-Konstante ay; ~ 1.747). Schétzen Sie
die Bindungsenergie pro Ionenpaar fiir den hypothetischen Kristall Ba*O~ und
fir Ba?T0?" ab.

b) Das erste und zweite Ionisierungspotential 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 (Ba*O™~ 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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