Fisica del Estado Sélido | (Grado en Ingenieria de Materiales) Curso 2016-17

Tema 2. Ideas basicas sobre materiales. Clasificacion y propiedades de los materiales. Cohesién. Enlace
de Van der Waals. Energia de repulsion. Enlace idnico. Ideas sobre el enlace covalente y el enlace metalico.
Tipos de sdlido segun el enlace.
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a) Comparar la densidad de probabilidad de encontrar al electrén a distancia r = 3 nm
. . 2 - .

del nudcleo en ambos orbitales, calculando |y/| . ¢A qué distancia se cumple que la

densidad de probabilidad sea exactamente igual a cero para el electrén en el orbital 2s?
b) ¢Cual es la energia asociada al electrdn para cada uno de los dos orbitales?

2) Hallar la posicidon Ro,2ames que minimiza la energia en el potencial de Lennard-Jones
entre dos atomos de gas noble idénticos en funcidn del parametro . Compararlo con el
valor de Ry obtenido para el cristal de gas noble.

3) Calcular la energia de la red (por ion y por mol) de los cristales NaCl y KCI, con estructura
de NaCl (parametro a = 1,75). Tomar los datos necesarios de la siguiente tabla.

Separacion Modulos de Parametro Parametro Eiiereta:de1a ved ¢ anads
entre vecinos compresibilidad B, de energia de alcance _ nergia de l"‘ red “)"‘P“v““d“
mis proximos i 10V din/om? repulSiva 2h; Repulsie o con los iones libres en kcal/mol

R, en A 0 10" N/m? en 107" erg en A Experimental Calculada
LiF 6.71 0.296 0.291 242.3[246.8] 242.2
LiCl 2.98 0.490 0.330 198.9[201.8] 192.9
LiBr 2.38 0.591 0.340 189.8 181.0
Lil (1.71) 0.599 0.366 177.7 166.1
NaF 1.65 0.641 0.290 214.4[217.9] 215.2
NaCl 2.40 1.05 0.321 182.6[185.3] 178.6
NaBr 1.99 1.33 0.328 173.6[174.3] 169.2
Nal 1.51 1.58 0.345 163.2[162.3] 156.6
KF 3.05 1.31 0.298 189.8[194.5] 189.1
KCl 1.74 2.05 0.326 165.8[169.5) 161.6
KBr 1.48 2.30 0.336 158.5[159.3] 154.5
KI 1.17 2.85 0.348 149.9[151.1] 144.5
RbF 2.62 1.78 0.301 181.4 180.4
RbCl 1.56 3.19 0.323 159.3 155.4
RbBr 1.30 3.03 0.338 152.6 148.3
RbI 1.06 3.99 0.348 144.9 139.6

Datos segin diversas tablas por M. P. Tosi, Solid state physics 16, 1 (1964).

4) Determinar el nimero de electrones libres en Ni, asumiendo que cada atomo contribuye
con dos electrones al gas de electrones. Calcularlo de dos formas: a) sabiendo que la
masa molar del niquel es 0,05869 kg mol™ y su densidad 8907 kg m™3; b) sabiendo que
es FCCy su parametro de red es a = 3,52 A

5) Obtener los tres primeros términos de la constante de Madelung para la estructura de
CsCl (ver siguiente figura, parametro de red a = 4.11 A).
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¢Cudles son las expresiones de la distancia de equilibrio entre primeros vecinos, Ry, y la

CsCl1

energia de la red, Ui, en un cristal idnico si, en vez de considerar la expresién
exponencial decreciente como término de repulsién (Born-Mayer) se utiliza la expresién

A
Erep (r) = F ?

Utilizando la expresién para el potencial repulsivo del ejercicio 6, obtener cémo se ven
afectadas la distancia de equilibrio entre primeros vecinos, Ro, y la energia de la red,
Utotal, del cloruro sédico al doblar la carga de los iones.

Con la expresidon para el potencial repulsivo del ejercicio 6, calcular la energia reticular
del 6xido idnico CaO. Datos: a) la configuracion electrénica fundamental del Ca es
[Ar]4s?y la del O es [He]2s%p?, b) el cristal tiene estructura tipo NaCl, con a =1,75,n=9
yro=2,4A.

Indicar a qué tipo de material corresponde el siguiente diagrama de energias. Estimar la
energia de cohesion molar del cristal a partir del diagrama.
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