Domaci ukol ¢. 2
Zadéno: 15.3.2018 Odevzdat do: 5.4.2018

Frenkelovy defekty

V iontovych krystalech (ZnS, AgCl, AgBr, NaCl,...) muze dojit pii koneéné
teploté vlivem tepelnych vibraci k premisténi mensiho atomu z miizkového
bodu do intersticialni polohy. Vznika tak tzv. Frenkeluv defekt.

Uvazujme dokonaly krystal tvoreny N atomy. Premistime-li n z nich
(I < n < N) do intersticidlnich poloh, ziskdme n Frenkelovych defektu.
Piedpokladejme, Zze pocet dostupnych intersticidlnich poloh N’ je rddové
stejny jako pocet atomu a ze energie potfebna ke vzniku jednoho defektu je
e. Ukazte, ze v rovnovazném stavu pii teploté T (za predpokladu € > kgT)
plati
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Einsteinuv model

Spoctéte tepelnou kapacitu C' systému N neinteragujicich kvantovych har-
monickych oscilatoru s energii (k je celkovy pocet excitovanych vibracnich

kvant)
E = hw (g + k)

jako funkci teploty a ukazte, ze
e pii vysokych teplotach plati Dulonguv-Petituv zakon
e pii nizkych teplotach tepelnd kapacita klesa exponencialné.

V obou tlohédch pracujte s mikrokanonickym souborem.



Komentai ke cviceni — soustava nezavislych kvantovych
oscilatoru

Pozn: Ve skutecnosti jsme letos pocitali 3D oscildatory, ale je zrejmé, Ze rozdil
jejen N — 3N. ..

Na cviceni jsme pro soustavu N klasickych nezavislych 1D oscilatoru odvodili
mikrokanonickou entropii
S(E) = Nkplog (1= ) + Nk,
hw

kde € je stfedni energie na jeden oscilator. Pro analogicky systém kvantovych
oscilatoru jsme ze vztahu mezi celkovou energii systému E a poctem excito-
vanych kvant M (n; je pocet kvant na i-tém oscilatoru)

odvodili pro entropii vztah (M >> 1, N >> 1)
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Vztah ke klasické limité vySe neni na prvni pohled patrny, ale je mozné se
k nému dopracovat velice rychle. Z prvniho ¢lenu vytkneme N log (% + %),
od tohoto vyrazu rovnou odecteme posledni ¢len N log N a dostaneme

s =vion (i + )+ (£ - e (B53))

hw 2
Za ptedpokladu, ze pro stfedni excita¢ni energii na jeden oscildtor plati
€ >> hw, muzeme pomoci rozvoje
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kde jiz vidime klasickou limitu a prvni kvantovou korekei imérnou hw/e.



