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Frenkelovy defekty

V iontových krystalech (ZnS, AgCl, AgBr, NaCl,. . . ) může doj́ıt při konečné
teplotě vlivem tepelných vibraćı k přemı́stěńı menš́ıho atomů z mř́ıžkového
bodu do intersticiálńı polohy. Vzniká tak tzv. Frenkel̊uv defekt.

Uvažujme dokonalý krystal tvořený N atomy. Přemı́st́ıme-li n z nich
(1 � n � N) do intersticiálńıch poloh, źıskáme n Frenkelových defekt̊u.
Předpokládejme, že počet dostupných intersticiálńıch poloh N ′ je řádově
stejný jako počet atomů a že energie potřebná ke vzniku jednoho defektu je
ε. Ukažte, že v rovnovážném stavu při teplotě T (za předpokladu ε� kBT )
plat́ı
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Einstein̊uv model

Spočtěte tepelnou kapacitu C systému N neinteraguj́ıćıch kvantových har-
monických oscilátor̊u s energíı (k je celkový počet excitovaných vibračńıch
kvant)
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)
jako funkci teploty a ukažte, že

• při vysokých teplotách plat́ı Dulong̊uv-Petit̊uv zákon

• při ńızkých teplotách tepelná kapacita klesá exponenciálně.

V obou úlohách pracujte s mikrokanonickým souborem.



Komentář ke cvičeńı – soustava nezávislých kvantových
oscilátor̊u

Pozn: Ve skutečnosti jsme letos poč́ıtali 3D oscilátory, ale je zřejmé, že rozd́ıl
je jen N → 3N . . .

Na cvičeńı jsme pro soustavu N klasických nezávislých 1D oscilátor̊u odvodili
mikrokanonickou entropii

S(E) = NkB log
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h̄ω

)
+NkB,

kde ε je středńı energie na jeden oscilátor. Pro analogický systém kvantových
oscilátor̊u jsme ze vztahu mezi celkovou energíı systému E a počtem excito-
vaných kvant M (ni je počet kvant na i-tém oscilátoru)
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odvodili pro entropii vztah (M >> 1, N >> 1)
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Vztah ke klasické limitě výše neńı na prvńı pohled patrný, ale je možné se
k němu dopracovat velice rychle. Z prvńıho členu vytkneme N log
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od tohoto výrazu rovnou odečteme posledńı člen N logN a dostaneme
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Za předpokladu, že pro středńı excitačńı energii na jeden oscilátor plat́ı
ε >> h̄ω, můžeme pomoćı rozvoje
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psát
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kde již vid́ıme klasickou limitu a prvńı kvantovou korekci úměrnou h̄ω/ε.


