ESTRUCTURA DE LA MATERIA 2
Primer Cuatrimestre 2022
Guia 1 bis - cristales iénicos

Modelo de iones blandos En un cristal iénico la energia de cohesién estd dada, en parte, por la
interaccion Coulombiana de largo alcance y, en otra parte, por una repulsiéon de corto alcance, que se
modela usualmente como un potencial repulsivo A/r™ entre primeros vecinos.

1. Para una cadena lineal de 2 N iones blandos de carga alternada =+q.

a) Hallar la energia U(r) del sistema en funcién de la distancia r entre iones vecinos.

b) Hallar la separacién de equilibrio entre primeros vecinos, rg, y mostrar que
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¢) Identificar en la expresién anterior a la constante de Madelung « tal que la parte Coulom-
biana de la energia por par de iones de la red queda expresada como

U a ¢?

N To

Modelo de iones duros En la mayoria de los cristales idnicos, el exponente m del potencial repulsivo
es lo suficientemente grande como para que, en primera aproximacién, se puedan describir los iones como
esferas rigidas de radio 7 y r—. En este modelo, la energia de la red queda determinada solo por la
constante de Madelung «, propia de cada geometria, y la distancia mas corta entre iones distintos, .

2. Considere un cristal bidimensional formado por iones de carga +q y —¢q y radios iénicos ry y
r_ < ry, bajo la aproximacién de esfera rigida. Se desea estudiar la estabilidad de dos estructuras
posibles: () una red cuadrada con cargas alternadas y (i) una red panal de abejas en la que cada
tipo de ion ocupa una de las subredes hexagonales (figuras a y b, respectivamente).

a) Hallar el nimero de coordinacién y la fraccién de empaquetamiento para cada tipo de red.
;Dependen de los radios i6nicos?

b) Trazar cualitativamente la energfa de cohesién en funcién de r_, para ry fijo y hallar numéri-
camente el valor del cociente r_ /r, por debajo del cual la energfa solo depende de r en cada
estructura.

¢) Sabiendo que las constantes de Madelung son ay = 1,615 para la red cuadrada y as = 1,542
para la red panal de abejas, determinar cudl de las dos estructuras es la forma estable en
funcién del cociente r_ /7.
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3. Repetir el ejercicio 2 para los siguientes tres cristales idnicos binarios tridimensionales:
s CsCl (a = 1,7627)
s NaCl (o = 1,7476)
= ZnS (o = 1,6381)



