Fasta tillstandets fysisk VT 2015, RO 3

Sista inldmning mandag 16.2. kl. 16:00.

Uppgift 1

Defektconcentrationen ¢ vid termodynamisk jamvikt &r proportionell mot
¢ ef(Ef+PQ)/kBT (1)

dar Ey ar defektens formationsenergi, P &r trycket och €2 volymen per atom.

Vid normalt atmosfiriskt tryck dr den tryckberoende termen P liten, sa
man behéver inte beakta den. Uppskatta vid hur hogt tryck termen borjar fa
betydelse for en typisk FCC-metall.

Uppgift 2

Potentialenergin for ett gitter hérlett fran Lennard-Jones potentialen kan skrivas
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dar

Konstanterna p;; = r;;/rny, berdttar for en viss kristallstruktur férhallandet
mellan ndrmaste grannars avstand r,, och langre grannars avstand. Summan
16per 6ver alla grannar j till en atom ¢ i gittret, sa att j # .

Visa att for FCC-gittret ar gittersummorna Ag & 14.46 och A1 ~ 12.13 med
valfri metod. Kom ihag att berdkningen bor inkludera nagon form av bevis for
att resultatet har konvergerat.

Tips: For att bevisa konvergensen kan du t.ex. ersitta summan i ekv. (3)
med en integral, eller skriva ett program som raknar summorna som funktion
av antalet atomer i en kubisk kristall (centrerad pa atom ¢).

Uppgift 3 (totalt 24p!)

Intensiteten for rontgendiffraktion fran V; partiklar i positionerna R; kan beréknas
med ekvationen
N
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diar K &r en vektor i den reciproka rymden, och behéver alltsa inte vara en
vektor i det reciproka gittret. Det dr dock behandigt att anvéinda notationen
for enkla kubiska gitter, sa att K skrivs
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dér h, k och [ ar godtyckliga reella tal. Om h, k och [ alla ar heltal, ar K nu en

vektor i det reciproka gittret for det enkla kubiska gittret med gitter-konstanten
a.



Skriv ett datorprogram i valfritt programmeringssprak! som innehaller f5ljande
steg:

1. Skapa ett FCC-gitter bestaende av IV, N, N, konventionella enhetsceller,
med Ny = Ny = N, = 20. Kom ihag att totala antalet atomer ska vara
4N, NyN.. (6p)

2. Lat vektorn K variera langs z-axeln i den reciproka rymden, fran punk-
ten 2%(—1,0,0) till punkten 2%(5,0,0). Beréikna intensiteten I(K) enligt
ekvation (4), ca 500 punkter behovs for god resolution, och rita sedan en
graf 6ver den erhallna kurvan. (6p)

3. Lat K variera i z-axelns riktning i den reciproka rymden, nu fran punk-
ten 2%(—1,1,1) till punkten 2%(5,1,1). Beréikna intensiteten I(K) enligt
ekvation (4) med ca 500 punkters resolution och rita en graf 6ver den
erhallna kurvan. (6p)

4. Andra kristallens storlek fran N, = Ny =N, =20till N,=Ny, =N, =
40 och upprepa berdkningarna i (b) och (c¢). Vilka fordndringar — om
nagra — uppstar i intensitetskurvorna? (3p)

5. Stammer positionerna for Bragg-pikarna du observerar 6verens med de
teoretiskt forutsagda topparna? Motivera ditt svar. (3p)

I delarna (2)-(4) lonar det sig att lata programmet skriva ut komponenterna
iformen K, /(27 /a) = h osv. (eftersom man da genast ser vilka varden pa h, k, [
som maximerar intensiteten) samt intensiteten vid den punkten, och anvénda
nagot annat program? for att rita grafer 6ver datan.

Lamna in din uppgift genom att maila kéllkodenkoden for programmet
(inklusive instruktioner for kompilering om det behovs), och graferna i nagot
lattlasbart format? till stefan.parviainen@helsinki.fi.

Dock s& att det dr litt tillgingligt pa universitetets Linux-maskiner (som assistenten
anvénder). Exempel dr C, C++, Fortran, Java, Octave, Matlab, Python, Ruby, Perl. Fraga
om du &r oséker.

2t.ex. LibreOffice Calc, gnuplot, gle, xgraph

3t.ex. pdf, ps, png, gif



