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Provedeme tayloriv rozvoj v Ry

U(R) = URo) + S (o) =20 4 )
Prvni derivace je 0, a zavidime znaceni (R — Ry) = x, druhou derivaci
oznacime jako f a tfeti jako —27.
Mame
1., 1
U—Uoziﬁx -3 (2)
Sila je pak jako
F:—dU = —Br + yz* (3)
dz

0.1 Iontové krystaly

Pro 2 N iontu
Mezi ionty mdme U(R) Rén — % To je energie mezi i-tym a k=tym jontem
Vzdélenost je M;, = q;x R
Definujeme B = +e?,n =1
Déame do energie

Na jeden atom pusobi pak sila

1 1 e? +1)k
U’-:ZUl‘k:ﬁaziiﬁ ( ) (5)
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Madelungova konstanta

k
a= Ek: &L (6)

ik

Pokud bychom spocitali Madelungovu konstantu pro fetizek atomi dosta-
neme

+1)* L (£1)kT
:Zu:2zi:2(1—1/2+1/3—1/4+...):2ln2z1.386
e dik e S

Coz je srovnatelné s naméfenymi hodnotami, napriklad

ANaqCl = ].7 748 (8)
acscr = 1,763 (9)
azns = 1,638 (10)
Energie krystalu je pak
1
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U=N(— — — 12
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dU du
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Dostavame vztah N )

ae
e 14

—Ne2a 1

Uy = Nug = 1-— 15
0 [ e ( m) (15)

0.2 Kovalentni vazba

H, (Heitler, London)



ap je Bohruv polomér
7 kvantovky mame

7 principu nerozliSitelnosti mame 1 < 2
Hamiltonidn ma tvar

2 2

0 ey e
H = Vi — =
2m Tq2

2 2

o Mo e
Hy =——V5 — —
2m b1

7 principu nerozlisitelnosti

K2 e?
Ho— -y
2m Tal

2 2

0 h* o e

Hy = —— - —
b om 2 b2

Poruchovou teorii médme (0. aproximace)
ngba(l) = 5()¢a(1)
Hyhn(2) = eothn(2)

2
_ —e
kde Eo = Sag

2 nezavislé atomy

(Mo +HL] 9(1,2) = Ey(1,2)



$(1,2) = Pa(1)1h(2)

EZZEO

Pokud udélame 1. aproximaci mame

E:2€0+6

D = c1ha (1)1 (2) + catha (2)1hp(1)

2 2 2
W12 =—+ S 4%
T2 Tal b2
Pak mame
[HO+H, +W(1,2)] @ = E®
dostaneme

Y2(1,2) = ha (1) (2) + 10a(2)h(1), symetrické

Pas(1,2) = a(1)1n(2) — $a(2)p(1), dntisymetrické
7 principu nerozlisitelnosti
¥5(1,2) = ¥5(2,1)
¢%S(1a 2) = *1/10145'(2’ 1)

7 toho odvozujeme ze

Vs
odpovidé singletnimu stavu
Vs
odpovidé tripletnimu stavu.
Pro energii mame
E =2¢¢+ €4
a
E = 2¢eg + €45
kde
K+ A
€. =
T14 82
K—-A
=TT



K:/wa(l)wb(Z)W(1,2)d7-1d7-2 (41)
A= / Pa (1) (20 (W (1, 2)dry dr (42)
2 = / Vo (L) (1) (20 (2)drrdry (43)

1 Struktura pevnych latek

1.1 Prvky symetrie
1. Inverze - bodova symetrie
2. Osa soumérnosti
3. Rotace

4. Rovina soumeérnosti

1.2 Slozené prvky soumérnosti

o Rotacné inverzni osy - rotace kolem osy a inverze

o Rotacné reflexni osy - rotace kolem osy a zrcadleni

1.3 Bodové grupy

Prvky soumérnosti které pii operacich zachovavaji alespon 1 bod prostoru ne-
pohyblivy nazyvame bodovymi grupami.

Celkem existuje 32 bodovych grup.

Lze rozdélit do 7 skupin, tzv. krystalovych soustav.

Existuje popis napi 6mm nebo 43m. . Cislo ¥ika ¢etnost osy, m ifké rovinu

soumernosti.

1.4 Bravaisova mrizka

Pro volbu elementarniho prvku plati par pravidel které jsou v prezentaci.
Mrizka + béaze spolu tvori strukturu.



1.5 Znaceni uzlovych bodi, primek, rovin
e Bod = [[uv w]]
e Smér = [u v w]
e Rovina = (h k1)
o Krystalové ekvivalentni roviny = {h k 1}

o Krystalové ekvivalentni sméry = <u v w>

1.6 Priklady
1.6.1 Sméry

Maéame krychli, jeji soutadnice vrchold jsou 000 az 111.

Pro sipku z 001 do 110 mame lehce 110 — 001 = 11(—1) to ale znac¢ime jako
111 protoZe nechceme -, celkové [111].

Pro sipku ze stredu strany mezi 101 a 100 do 111 mame 111 — 10% =01
ale nechceme zlomky tak zna¢ime [021]

1
2

1.6.2 Roviny
Méme krychli abc.

Rovina prochézi body mimo krychli, 2a 2b 1lc.

Poté provadime inverzi a mame 2211 nechceme zlomky tak vynasobime 2.

221
Celkem (112)

1.7 Translac¢ni prvky soumeérnosti
« Sroubové osy

¢ Roviny skluzu

1.8 Prostorové grupy
Celkem 230 grup.

1.9 Metody urcovani struktury
2 Neutronova difrakce

2.1 Dislokace a poruchy

V testu budou bodové poruchy, a mame védét ze carové jsou dislokace.
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