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Ubungen ' Materialwissenschaft 1"

Blatt 3
Aufgabe 8:
Beim Kohlenstoff liegen die 2s- und die 2p-Zusténde fast auf gleichem Niveau. Daher erfordert das
Uberfiihren des C-Atoms in den ersten angeregten Zustand sehr wenig Energie. Bedingt durch die sog.
sp-Wechselwirkung ergeben sich durch Linearkombination der 2s- und der 2p-Zustédnde des ersten
angeregten Zustandes neue Wellenfunktionen, die alle zur gleichen Energie gehoren (Hybridbildung):
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Sp3-Hybridisierung wobei die Wellenfunktionen des p-Zustandes die

Gestalt ¢, ~ f(r)-—, i=(x,y,z) haben. f(r)
' r

und ¢ (r) sind radialsymmetrische Funktionen und r ist der Abstand vom Zentrum des C-Atoms.
Durch diese Ortsabhangigkeit der ¢, (r) ergeben sich die vier asymmetrischen Keulen, wie in Abb. 5

dargestellt.
a) Zeichnen Sie die Orientierung (Richtungsvektor) dieser Hybridwellenfunktionen in ein

Koordinatensystem ein.
b) Berechnen Sie den Winkel zwischen zwei beliebigen Hybridwellenfunktionen.

Aufgabe 9:

Der Potentialverlauf einer Bindung sei gegeben durch:

vi=-~, B )
r r
a) Begrinden Sie, daB 1, der Bindungsabstand und V; die Bindungsenergie sind, wenn gilt:
V(r)=-V, (2a)
d_V =0 (2b)
dr r=ry

Die Konstanten A und B lassen sich mit Hilfe der Bedingungen (2a) und (2b) durch m, n, r, und Vg

ausdriicken:

m n
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m-—n m-—n
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m-n
b) Man zeige fur den E-Modul: E =——V;. Man benutze die Ausdriicke fur A und B wie
Q
N 1d?V
angegeben. Hinweis: E=——
r, dr -

c) Mit m=12, n=6, A=4V,r® und B=4V, "
L A IR nimmt
SR SRS DU e der Potentialverlauf folgende spezielle Gestalt an:
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S o2 T Lo Dieses Potential ist das sogenannte Lennard-Jones-Potential
L e (siehe Abb.). Berechnen Sie den E-Modul eines Argon-
o G N N S Edelgaskristalls (V, =167-10%J, T =3.40A). Geben Sie
A o den Wertin N/m? an.
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d) Schatzen Sie die Schmelztemperatur des Argon-
Edelgaskristalls ab.

rir

Lennard-Jones-Potential

e) Mit Hilfe der dritten Ableitung des Potentials 1aBt sich der lineare Ausdehnungskoeffizient des
Argon-Edelgaskristalls ausdriicken durch:
m+n+3kg
a=———
2mn Vg

mit K, : Boltzmann-Konstante. Berechnen Sie « fiir den Argon-Edelgaskristall.
f) Um wieviel Prozent hat sich der Argon-Edelgaskristall von OK an ausgedehnt, wenn er schmilzt?

g) Skizzieren Sie die erste Ableitung von V (r) . Bei welcher Lange r zerreif3t die Bindung, wenn sich
die ziehende Kraft immer weiter vergroRert? Begriinden!

Aufgabe 10:

Man betrachte eine unendlich lange, lineare Kette von positiv und negativ

geladenen lonen. (vgl. Bild 3). Der Betrag der Ladungen aller lonen der Kette sei gleich. Man
berechne die Madelung-Konstante
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mit p; =T, / R fiir ein beliebig gewahltes Bezugsion. Das

Bild 3: lineare lonen-Kette Zeichen (+) bedeutet, daR der j-te Summand je nach
Ladung des j-ten lons ein positives oder negatives
Vorzeichen erhalt. Dabei sind r; der Abstand des j-ten lons vom Bezugsion und R der Abstand

zwischen zwei Nachbarn.

Aufgabe 11:

Schétzen Sie die Bindungsenergie eines HF-Molekils ab (lonisationsenergie von Wasserstoff: 13.6eV;
Elektronenaffinitat von Fluor: 3.6eV; Gleichgewichtsabstand der Kerne: r, = 0.9 A). Gemeint ist die

Energie, die notwendig ist, um ein H-Atom und ein F-Atom in einem HF-Molekul zu vereinigen.



