0 Chemicka vazba

0.1 Délka van der Waalsovy vazby v Ar

Zaddni: Urcete rovnovaznou vzdalenost nejblizsich sousedd v tuhém argonu. Meziatomovy po-
tencial se dobie aproximuje Lennard-Jonesovym potencidlem ve tvaru

i =a[(2)7-(2)7],

a pro argon plati o = 3.405 A. Argon krystalizuje v kubické plosné centrované mifzce (fcc). (Kittel,
3. kapitola).
Resend: Celkova energie krystalu je
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kde R je vzdalenost nejblizsich sousedu. Pro fcc miizku je s10 = 12.13188, s¢ = 14.45392. Derivaci
dostaneme minimum pro R = 1.0902 x o. Tabulkova hodnota vzdélenosti je 3.7554 A (Broz,
Valouch).

0.2 Madelungova konstanta linearniho retizku

Zaddni: Urcete Madelungovu konstantu a jednoromérného iontového krystalu. V linearnim fetizku
se stiidaji kladné a zaporné nabité ionty a vzdalenost sousednich iontu je R.
Resend: Viz Kittel 3. kapitola. Soucet je
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0.3 Teplotni roztaznost anharmonického potencialu

Zaddni: Urcete stfedni vzdalenost mezi atomy v zavislosti na teploté je-li meziatomovy potencidl
aproximovan v okoli minima Taylorovym rozvojem do tfetiho fadu:

U(x) = Ug + cx® — ga?,

kde x = R — Ry je rozdil meziatomové vzdalenosti od rovnovazné polohy. Pravdépodobnostni
rozdéleni meziatomovych vzdalenosti predpokladejte Boltzmannovo.

Resent: (Kittel, str. 120) Stiedni odchylka se spocte jako integrél
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Exponencialni funkci v integralu nahredime néasledujicim rozvojem:

exp(—U (z)) = exp(—BUs) exp(—fea?) exp(Bgz”) = exp(—pUo) exp(—fea?) [1 + Bga’],

kde 8 = ﬁ Integraly v ¢itateli a jmenovateli najdeme spoctené v tabulkdch (Bartsch)
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Podélenim integrala dostaneme vysledek
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ktery nam dava linearni zavislost meziatomové vzdalenosti na teploté.



