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1.

Diagrammen till hoger visar
intensiteten 1 rontgenstralning
reflekterad frdn pulver av tvd
alkalihalider, KBr och KCIl, som
funktion av dubbla Braggvinkeln
20. Bada kristallerna har samma
struktur  och  ndstan samma
gitterkonstant a, som for KBr har
virdet 6,59 A. 1 figuren nedan
indikerar svarta bollar K, vita CI~
eller Br . Br har fler elektroner dn
K" och CI™, som har lika manga.
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(OBS att reflexerna naturligtvis INTE var
indicerade nir tentamen gavs)

Beskriv kristallstrukturen med hjélp av gitter och bas. (1p)

Vilket av diagrammen avser reflektion fran KBr? (Motivering kravs!) (1p)

Indicera reflexerna svarande mot 206<60° dér © &ar Braggvinkeln. (1p)

Vilken vaglangd har rontgenstralningen som ger upphov till reflexerna? (1p)



b)

b)

Hiérled dispersionsrelationen for gittervagor i en linjar kedja av ekvidistanta identiska
atomer som vibrerar lings kedjan. Antag att vixelverkan endast sker mellan ndrmaste
grannar. (2p)

Visa att alla mgjliga vagor kan beskrivas med vagvektorer i ett 27z/a langt intervall om
avstandet mellan nirbeldgna atomer ar a. (1p)

Forklara kvalitativt, med hjélp att enkelt diagram, hur dispersionsrelationen skulle
dndras om varannan atom i kedjan byttes ut mot atomer med stérre massa? (1p)

I grafit &r atomerna ordnade i lager med stort avstdnd mellan lagren (3,35 A) jaimfort
med avstindet (1,42 A) mellan nirbeléigna atomer i ett lager (se figur). Betrakta ett
lager grafit som en tvddimensionell kristall. Uppskatta Fermienergin genom att anta att
kolatomens fyra valenselektroner bildar en tvadimensionell frielektrongas. I uppgiften
ingdr att hirleda ett uttryck for tillstindstdtheten N(E) for en frielektrongas i det
tvadimensionella fallet. (4p)

Foljande fragor giller alla metallen koppar. Koppar (Cu) har fcc struktur med
gitterparametern 3,61 A.

Varfor ar metallen rod? Ett [dmpligt diagram 6ver t ex tillstandstathetens
energiberoende eller metallens energibandstruktur med den aktuella optiska
overgéngen indikerad racker som svar. (2p)

Uppskatta hur ofta en kopparatom byter plats i kristallen vid 1000 K. Stéll forst upp ett
uttryck och uppskatta sedan varden for de parametrar som ingar 1 uttrycket. (2p)

Savil fria, rorliga ledningselektroner som stationdra joner ger ett paramagnetiskt
bidrag till den magnetiska susceptibiliteten, dock med helt olika temperaturberoende.
[llustrera det senare genom att dels

hirleda ett uttryck for elektrongasens paramagnetiska susceptibilitet (2p), dels

hérleda ett uttryck for den paramagnetiska susceptibiliteten for ett salt av en
Overgangsmetall vars joner har S=1/2 (2p).
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1.a) T.ex. fcc-gitter spant av vektorerna a/2(1,1,0), a/2(0,1,1), a/2(1,0,1) med en bas bestdende
av en K-jon 1 a(0,0,0) och en Br- respektive Cl-jon i (a/2)(1,1,1)

1.b) Rontgenstralning ger reflexer (hkl) fran ett fcc-gitter dir h,k,1 antingen alla &r udda eller
alla &r jimna. Betrakta nu basens strukturfaktor: S = f; + f; exp(-i(2n/a)(h,k,1)-(a/2)(1,1,1)) =
fi + £ exp(-i m(h+k+1)). Vi ser att for KC1 dir formfaktorerna for K™ och CI™ kan anses lika, vi
far destruktiv interferens, S=0, da h+k+1 ar ett udda tal. For KBr daremot, med olika
formfaktorer f; for K™ och f; for Br , kan basens strukturfaktor aldrig bli noll. KBr ger alltsa
fler reflexer, som visas i den under bilden.

1.c) KBr ger alla reflexer som svarar mot ett fcc-gitter. Fran hoger (sma Braggvinklar) till
vénster i den undre panelen: (111), (200), (220), (311), (222), (400). KCI simulerar ett sc-
gitter dir reflexer med h+k-+l=udda férsvinner. Kvar blir (200), (220), (222), (400).

1.d) Braggvillkoret ger 2dpsinO=A med dp=a/ (h2+k2+12)%. Ur diagrammet fas t.ex. att
20~56° for (400) vilket med a=6,59 A ger A~2(6,59/4)sin28°~1,5 A.

3. Betrakta ett grafitplan som bestar av ett hexagonalt gitter med kantlingd a=1,42 A. Arean
per atom i planet r (3V3/4)a%, vilket med 4 elektroner per atom ger elektrontitheten
No/A=(16/3V3)/ a*. Tillstandstitheten for en fri elektrongas i 2D 4r oberoende av energin,
N(E)=N=A4nm,/h*. Ur uttrycket N.=NEf kan vi d4 1sa ut Ez=36,6 ¢V.

4.b) Mekanismen ér sjalvdiffusion dér en atom hoppar till en vakant grannplats. Frekvensen f
av platsbyten kan uppskattas som f=v exp(-Ey/kgT) exp(-Ew/kgT). Hir &r v en vibrations-
frekvens for atomen som kan uppskattas med hjélp av Debyefrekvensen vp=kpOgp/h. For Cu
(65=343 kelvin) 4r den ca 10" s'. Ey &r vakansbildningsenergin, som ingér i ett uttryck for
sannolikheten att en grannplats skall vara vakant, och Ej, energin som méste vervinnas for att
en atom skall byta plats med denna vakans. Savil Ey som E;, r av storleksordning 1 eV
medan T=1000 kelvin motsvarar ca 0,1 eV. Vi far att £~10%s7.



