Fasta tillstandets fysik Riknedvning 4 Varen 2017

Inldmning senast fredag 17.2 kl. 16:00.

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

Crp = /Gugie Sv 5D/ (2hp) o= (But B/ (2hnT)
da trycket antas vara negligerbart.

2. Vilken dr den minsta Burgers-vektorn parallell med riktningen [111] som en
dislokation i ett FCC-gitter kan ha?

3. Harled uttryck for

(a) jamviktsgitterkonstanten
(b) bulkmodulen

for en Lennard-Jones FCC-kristall, dar potentialenergin for en atom i ges (som

i RO3) av:
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De vanliga ddelgaserna Ne, Kr, Ar och Xe har FCC-struktur och kan beskrivas
med Lennard-Jones potentialen med parameterviardena

1
‘/;(rnn) = 546 ,A12 ~ 14,45, A6 ~ 12,13

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 och de hérledda uttrycken ddelgasernas
gitterkonstanter, kohesionsenergier och bulkmoduler. Jamfér med experimen-
tella varden.

4. En "minimal” Tersoff-typs potential kan formuleras sa att energin per bindning
skrivs
Vij(rij) = De " — 2bDe™ "
dar b beror pa atomens koordinationstal Z som
a

"=z

Bara bindningar till ndrmaste grannar rdknas. Konstanterna har vardena D =
164 ¢V, o = 1.23 1/A och a = 0.3.

Berdkna



(a) jamviktsavstandet till de ndrmaste grannarna for koordinationstalen Z =
1,3,4,12

(b) energin per bindning och kohesionsenergin fér samma koordinationstal

Ar bindningsavstandets, bindningsenergins och kohesionsenergins beroende pa
Z ens kvalitativt rimliga?

Parametrarna &ar valda sa att bindningsavstandena och kohesionsenergin for
Z = 3,4 ungefir motsvarar ett verkligt grunddmne. Vilket ar det?

. For isotropiska material anger man ofta Youngs modul och Poissons kvot istél-
let for de enskilda elastiska modulerna. For vissa berdkningar beh6ver man
anda véardena pa de elastiska modulerna.

Skriv de elastiska modulerna for ett isotropiskt material som funktioner av
Youngs modul och Poissons kvot, och berikna pa basen av dessa de elastiska
modulerna for wolfram (Y = 411 GPa, u = 0,28).

. Material med hexagonala (HCP) gitter har fem oberoende elastiska moduler,
som kan skrivas som f6ljer, da es dr parallell med [0001] riktningen i gittret:

Cipa Cii Ci3 0 0 0
Cig Ciz C3 0 0 0
0 0 0 Cu O 0
0

0 0 0 0 Cu
0 0 0 0 0 (Ch-—Cu)/2

Hérled uttrycket for (den isotermiska) bulkmodulen B = —V(9P/0V )7 i form
av de elastiska modulerna.

Rékna vardet pa bulkmodulen for beryllium och kobolt, da elastiska modulerna
i ordningen (Ci1, Cs3, Cyg, C12, Ci3) har virdena: Be (292.3, 336.4, 162.5, 26.7,
14) och Co (307, 358.1, 78.3, 165, 103) i GPa. Jamfor med de experimentella

vardena.

Tips: Du kan betrakta en storleksforandring e,, = ey, = e.. och behover inte
ta i beaktande fordndringen i férhallandet ¢/a.



