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1. Edelgaskristalle (4 P)

Bestimmen Sie den Gleichgewichtsabstand und die Bindungsenergie fiir Edelgaskristalle mit dem
Lennard-Jones-Potential in der fcc Struktur. Benutzen Sie dazu die Parameter ¢ und ¢ aus der
Tabelle. Warum ist die Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten fiir schwere Edelgase

besser?

Abstand Bindungsenergie Schmelzpunkt, Ionisierungs- Parameter im Lennard-
zwischen in K energie des freien | Jones-Potential
nédchsten Atoms

Nachbarn, kJ/Mol  eV/Atom ineV g, o,
in A in meV in A
He fliissig bei 0 atm. 24,58 0,9 2,56
Ne 3,13 1,88 0,02 24 21,56 3,1 2,74
Ar 3,76 7,74 0,080 84 15,76 10,4 3,40
Kr 4,01 11,2 0,116 117 14,00 14,0 3,63
Xe 4,35 16,0 0,17 161 12,13 19,8 3,98

Eigenschaften von Edelgaskristallen, auf 0 K und 0 atm Druck extrapoliert.

2. lonenkristalle (10 P)

Die Energie eines lons im Feld aller anderen Bausteine eines lonenkristalls besteht aus einem
anziehenden Coulomb-Anteil und einem abstoenden Anteil:

Ae’> B
E. = +—, Glg. (1)

ion 47[£0I’ r

wobei r der Abstand nachster Nachbarn und A die Madelungkonstante bezeichnet.

a)
b)

d)

Zeichnen Sie den Verlauf der potentiellen Energie fiir n = 12.

Berechnen Sie die Madelungkonstante A fiir eine lineare Kette von lonen gleichen Abstands
und abwechselnder Ladung durch Aufsummieren des Coulomb-Anteils.
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(Hinweis: |n(1+X)=1—X7+X?—XTi fir -1<x<1

Berechnen Sie die Madelungkonstante eines zweidimensionalen quadratischen Ionenkristalls
(Ionenladung +e) unter Beriicksichtigung der Beitrage in der Gittersumme bis zum fiinften
Nachbarn.

Berechnen Sie die Gitterenergie Eg (in Abhéngigkeit von A) eines aus 2N Ionen bestehenden
Kristalls, wenn der Gleichgewichtsabstand niachster Nachbarn r = ry ist.




f)  Die Madelungkonstante fiir NaCl betragt A = 1.7476. Bestimmen Sie fiir NaCl (Gitter-
konstante a = 5.64 A, Bindungsenergie pro lonenpaar -8.23 eV) den Exponenten n des
abstoBenden Potentialanteils.

e) Gegeben sind die isotherme KompressibilititA , die Madelungkonstante A und der
Gleichgewichtsabstand ry. Wie grof3 ist der Exponent n im abstoenden Anteil der Glg. (1) fiir
einen kubischen Kristall?

Hinweise:

.18V T
K= 55| T=const. und U = p - dV

Fiir einen kubischen Kristall miissen wir nur eine Raumrichtung betrachten. Zeigen Sie
zunéchst, dass im Gleichgewicht gilt:
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