Zad. 1. Zbadaj przebieg funkcji danej potencjatem Lennarda-Jonesa:
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Znajdz potozenie minimum energii i oblicz wartos¢ energii w minimum dla struktury fcc.

Wskazowki:

Aby znalez¢ potozenie minimum, skorzystaj z warunku lot

=0i w oparciu o niego, wyznacz warto$¢ R

(wyrazong poprzez o). Wstaw tg wartos¢ do wyrazenia na energie i wykorzystaj wartosci pij’“, pij’6 ze wstepu

teoretycznego.
Zad.2. Wyprowadz rownanie Borna-Landego

Wskazowki:

tot

Zacznij od wzoru (2.16), wyznacz pojawiajgcg sie w nim statg C w oparciu o warunek =0 i wstaw wynik do

réwnania (2.16). Upros¢ otrzymane réwnanie do postaci (2.17)

Zad. 3. Oblicz energie kohezji w przeliczeniu na mol dla ksenonu krystalizujgcego w strukturze bcc i fcc. W
obliczeniach przyjmij:

Yiipii =911, ¥;;p;7¢=1225 -dlastruktury bce
Yijpij P =1213, X;;p;7% =14,45 -dlastruktury fcc
oraz € = 0.0200 [eV],

Nastepnie:

a) okresl, ktora struktura jest bardziej stabilna i dlaczego,

b) wprowadz uzyskane wyniki do bazy CES EduPack i przedstaw je na wykresie razem z energiami kohezji dla
innych pierwiastkow tam zebranych. Z czego wynika obserwowana dysproporcja wartosci?

c) poréwnaj obliczone wartosci z wartosciami tablicowymi

np.: http://www.knowledgedoor.com/2/elements_handbook/cohesive_energy.html
Wyjasnij, czym mozna uzasadni¢ obserwowane odchytki.

Zad. 4. Wykorzystujac baze CES EduPack stwdrz wykresy:

a) cohesive energy vs melting temperature

b) cohesive energy vs Young's modulus

Dla obu przypadkdw wyznacz wspdtczynnik korelacji R?. Skomentuj wyniki.

Zad. 5. Wykorzystujac baze https://www.webelements.com/, wprowadz na tréjkaty Jensena i
Goerlicha ponizsze zwigzki (wykorzystaj elektroujemnos¢ w skali Paulinga): MgZn, CrFe, AINi, CN, SiN,



AIN, NaCl, LiAl. W przypadku tréjkata Goerlicha, oblicz liczbowe udziaty poszczegdlnych typdw
wigzan.

Wskazowki:

Wykorzystaj tréjkaty wigzan zamieszczone w plikach na stronie.



