
0 Chemická vazba

0.1 Délka van der Waalsovy vazby v Ar

Zadáńı: Určete rovnovážnou vzdálenost nejbližš́ıch soused̊u v tuhém argonu. Meziatomový po-
tenciál se dobře aproximuje Lennard-Jonesovým potenciálem ve tvaru
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,

a pro argon plat́ı σ = 3.405 Å. Argon krystalizuje v kubické plošně centrované mř́ıžce (fcc). (Kittel,
3. kapitola).
Řešeńı: Celková energie krystalu je
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,

kde R je vzdálenost nejbližš́ıch soused̊u. Pro fcc mř́ıžku je s12 = 12.13188, s6 = 14.45392. Derivaćı
dostaneme minimum pro R = 1.0902 × σ. Tabulková hodnota vzdálenosti je 3.7554 Å (Brož,
Valouch).

0.2 Madelungova konstanta lineárńıho řet́ızku

Zadáńı: Určete Madelungovu konstantu α jednoroměrného iontového krystalu. V lineárńım řet́ızku
se stř́ıdaj́ı kladně a záporně nabité ionty a vzdálenost sousedńıch iont̊u je R.
Řešeńı: Viz Kittel 3. kapitola. Součet je
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α = 2 ln 2.

0.3 Teplotńı roztažnost anharmonického potenciálu

Zadáńı: Určete středńı vzdálenost mezi atomy v závislosti na teplotě je-li meziatomový potenciál
aproximován v okoĺı minima Taylorovým rozvojem do třet́ıho řádu:

U(x) = U0 + cx2 − gx3,

kde x = R − R0 je rozd́ıl meziatomové vzdálenosti od rovnovážné polohy. Pravděpodobnostńı
rozděleńı meziatomových vzdálenost́ı předpokládejte Boltzmannovo.
Řešeńı: (Kittel, str. 120) Středńı odchylka se spočte jako integrál
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Exponenciálńı funkci v integrálu nahred́ıme následuj́ıćım rozvojem:

exp(−βU(x)) = exp(−βU0) exp(−βcx2) exp(βgx3) = exp(−βU0) exp(−βcx2)
[
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,

kde β = 1

kT . Integrály v čitateli a jmenovateli najdeme spočtené v tabulkách (Bartsch)
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Poděleńım integrál̊u dostaneme výsledek
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který nám dává lineárńı závislost meziatomové vzdálenosti na teplotě.
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