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Aufgabe 8.1

d
a) Betrachte Gleichgewichtslosung mit d—u =0
r
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124 a
= V|dmeg—— = - = 3.146A
= EBina = —u(rg) = 7.33226 eV (4)
b) Variiere a in obigen Formeln:
ro.2p = 3.16855 A (5)
= EBina = —u(rg) = 6.7301eV (6)

c) Die Lénge der Gittervektoren von s; ist identisch mit a 44 2p, dies ergibt sich zu aa42p = a"”% Die

Lénge von a; ist a; = \/57’()72D.

d) Da jeweils beide Gittervektoren die gleiche Lange haben und nicht verdreht sind, hat die Matrix die
Form M = diag(m,m), dabei ist:

a1 T0,2D

=2
S1 A Ag,3D

m =

—1.55119 (7)

Folglich ist es nicht kommensurabel.

Aufgabe 8.2

Allgemein gilt fiir die Bindungsenergie: Eg = Enag + (I — A), dabei sei in diesem Fall:

'S A

Eaad = —a—L 4 2
Mad =0 R TR ®

Die Bestimmung von A erfolgt nach obiger Formel zu AT = 148458 A eV fiir die einwertigen Ionen
und AT = 4A7 fiir die zweiwertigen Ionen.

Einwertig:
e? AT
= - =3 —A
EB a47‘(60R + R12 + (IEl El) (9)
= —4.62771eV (10)
Zweiwertig:
Epe—a— M 1B 4 1B, — AB, — AB,) (11)
B = GNGOR R12 1 2 1 2
= —11.0609 eV (12)

Entsprechend ist das zweiwertige wahrscheinlicher
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