Fasta tillstandets fysisk VT 2015, RO 4

Sista inlamning 4.3. k1. 16:00.

Uppgift 1
Visa att koncentrationen av Frenkel-par ges av uttrycket

crp = \/Gugie St +SD/@k) o= (BL+ED/(2k5T)

da trycket antas vara negligerbart.

Uppgift 2

De vanliga ddelgaserna Ne, Ar, Kr och Xe har FCC-struktur och kan beskrivas
med Lennard-Jones potentialen, med parameter viardena

e(eV) o (A)
Ne 0.0031 2.74
Ar 0.0104 3.40
Kr 0.0140 3.65
Xe 0.0200 3.98

som hérletts i gasfas.

Forutspa pa basen av dessa parametrar (a) jamviktsgitterkonstanten, (b)
kohesionsenergin och (c¢) bulkmodulen fér Ne, Kr, Ar och Xe och jamfér med
de experimentella vardena

Uppgift 3

En ”minimal” Tersoff-typs potential kan formuleras sa att energin per bindning
skrivs
V;‘j(rij) = De 2" —_ 2pDe™ 0"

dar b beror pa atomens koordinationstal Z som
a

vVZ

Bara bindningar till ndrmaste grannar rdknas. Konstanterna har vardena D =

164 eV, a = 1.23 1/A och a = 0.3. Vad &r jamviktsavstandet till de ndrmaste

grannarna for koordinationstalen Z = 1,3,4,12 i denna potential? Vad &r

energin per bindning och kohesionsenergin for samma koordinationstal?
Kommentera om bindningsavstandets, bindningsenergins och kohesionsen-

ergins beroende pa Z &r ens kvalitativt rimliga?

b=

Uppgift 4

For isotropiska material anger man ofta Youngs modul och Poissons kvot istéllet
for de elastiska modulerna. For vissa berdkningar behéver man é&nda vérdet pa
de elastiska modulerna.

Skriv de elastiska modulerna for ett isotropiskt material med hjélp av Youngs
modul och Poissons kvot, och berdkna pa basen av detta de elastiska modulerna
for Wolfram (Y = 411 GPa och p = 0.28).



Uppgift 5

Visa att i perfekta monatomaéra kubiska gitter géller for Youngs modul

Ci1 — Chi2
Y =(C 2C13) ———"=
(Cu+ 12)011+C’12 )
och Poissons kvot
= Ch2
Cn+Cia

Uppgift 6

Material med hexagonala (HCP) gitter har fem oberoende elastiska moduler,
som kan skrivas som foljer, da ez dr parallell med [0001] riktningen i gittret:

Cii Ci2 Ci3 O 0

Cip Cii Ciz O 0

Ciz Ciz C33 0 0
0 0 0 Cyu O
0 0 0 0 Cyu
0 0 0 0 0 (Cn—C)/2

o oo oo

Harled uttrycket for (den isotermiska) bulkmodulen B = —V(9P/9V)r i form
av de elastiska modulerna.

Rékna vardet pa bulkmodulen for beryllium och kobolt, da elastiska mod-
ulerna i ordningen (C11, Cs3, Cyq, C12, C13) har vardena: Be (292.3, 336.4, 162.5,
26.7, 14) och Co (307, 358.1, 78.3, 165, 103) i GPa. Jamfor med de experi-
mentella vardena.

Tips: Du kan betrakta en storleksférandring e;, = ey, = e., och behover
inte ta i beaktande fordandringen i férhallandet c/a.



