8. Bindingsenergin i kristaller

8.1. Molekylara kristaller

Den teoretiskt sett enklaste typen av kristaller ar sadana som bildas av
neutrala atomer eller molekyler, som bibehaller sin struktur i kristallen.
Typexemplet pa sadana ar adelgaskristallerna. Attraktionen mellan adel-
gasatomer, som har fullstindiga elektronskal, uppstar genom vixelverkan
mellan de elektriska dipolmoment de inducerar i varandra. Da ett dipolfélt
ar proportionellt mot 7= vid stora avstdnd kommer vixelverkningspoten-
tialen mellan tva inclucerade dipoler att vara porportionellt mot »~%. Denna
attraktiva potential balanseras av en repulsiv starkare kraft vid mycket korta
avstand som beskriver elektronskalens styvhet.

En realistisk modell for vixelverkningspotentialen mellan ddelgasatomer
ar den s.k. Lennard-Jones potentialen
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dir A och B ar konstanter. Ett alternativt uttryck for denna potentialfunk-
tion ar
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dir 0 = (B/A)Y® och e = A?/4B. Parametern o anger potentialfunktio-
nens nollstille, vilket &r nagot mindre &n positionen for potentialgropens
minimum:

Tmin = 1.120.

Parametern € anger potentialgropens djup.

Ne Ar Kr Xe
e(eV) | 0.0031 0.0104 0.014 0.020
o() 2.74 3.40 3.65 3.98




Da e ér av storleksordningen 0.01eV” ar bindningsenergin i adelgaskristaller
mycket liten (mao de ar mycket svagt bundna).

Adelgaserna kristalliseras som ytcentrerade (fcc) kubiska gitter. Poten-
tialenergin for en ddelgasatom i origo ar da
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dar summan l6per over alla andra ddelgastomer i kristallen. Om detta ut-
tryck multicipleras med N fas 2ggr kristallens totala potentialenergi da alla
parvisa vaxelverkningar riknas tva ganger. Potentialenergin per partikel ar
darfor denna summa dividerad med 2/N:
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dar r avstandet mellan tva nirmast intill varandra liggande grannatomer.
Detta ger
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Berikningen av parametrarna A% ir en rent geometrisk uppgift. For nir-
maste grannar &r o(R) = 1 enligt definitionen. For stora viirden pa potensen
k bidrar bara de nirmast liggande grannarna till summan sa att A% — an-
talet narmaste grannar da k gar mot co. For fec-kubiska gitter dar antalet
narmaste grannar 12.



A)
k  kubiskt  bce fec
<3 00 00 00
4 16.53 22.64 25.34
6 8.40 12.25 14.45
12 6.20 9.11 12.13

Avstandet r mellan de ndrmaste grannarna (vid 7' = 0) bestdms av po-
tentialens minimum:
ou
— =0,
or
vilket leder till
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ro = ( yy oo = 1.09(fec).

Detta varde ar i mycket god Overensstammelse med motsvarande empiriska
varden for tunga ddelgaskristaller.

Ne Ar Kr Xe
TO(A)emp 3.13 3.75 3.99 4.33
ro=1.090 | 2.99 3.71 3.98 4.34

Orsaken till den nagot mindre goda Overensstidmmelsen for de lattare ddel-
gaserna kan forklaras med relativt sett storre kvantmekaniska nollpunktsen-
ergin for dessa.

Med jamviktsavstandet

blir jamviktsenergin per partikel
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vilket ocksa &r i mycket god Overensstimmelse med de empiriska vérdena.
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Ne Ar Kr Xe
uo(eV)ezp | -0.02 -0.08 -0.11 -0.17
u = —8.6e | -0.03 -0.09 -0.12 -0.17

Overuppskattningen av Ne-atomernas bindningsenergi dr en naturlig féljd
av att den repulsiva effekten av nollpunktsenergin inte har beaktats.

Energiuttrycket kan ocksa anvindas till att berdkna ddelgaskristallernas
kompressibilitet eller alternativt deras bulkmodul B:
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Vid T' = 0 kan trycket beraknas som
aUu
P=——
dav
sa att med U = Nu och V = Nv
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Volymen per partikel i ett fcc-gitter kan beriknas pa foljande satt.

Avstandet mellan ndrmaste grannar ar

4



= ﬁ’
da a ar sidan i den konventionella kubiska enhetscellen. Denna innehaller
8 hornatomer, som alla delas med 8 andra enhetsceller samt 6 sidoatomer,

som var och en delas med en annan kub. Den konventionella enhetscellen
innehaller darfor & - % +6- % = 4 atomer.

Volymen per atom blir darfor

Av detta foljer att

sa att bulkmodulen blir

Da i jamvikt Ou/0r = 0 fas
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Denna uppskattning 6verensstadmmer ocksa val med empiriska resultat:

Ne Ar Kr Xe
Bg(exp) 1.1 27 35 36
By =T75¢/c® | 1.8 3.2 3.5 38

(*) 10°dyn/cm?.



