1， 设晶体中每个振子的零点振动能为
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证明:根据量子力学零点能是谐振子所固有的，与温度无关，故T=0K时振动能
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一股晶体德拜温度为~
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带入上式，其中
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    由教材可知，
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均为驻波．  在驻波状态下，电子的平均速度
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，恰好满足布拉格发射条件，这时电子波发生全反射，并与反射波形成驻波由于两驻波的电子分布不同，所以对应不同代入能量。
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3，马德隆常数的计算
      ＜解＞ 设想一个由正负两种离子相间排列的无限长的离子键，取任一负离子作参考离子（这样马德隆常数中的正负号可以这样取，即遇正离子取正号，遇负离子取负号），用r表示相邻离子间的距离，于是有
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前边的因子2是因为存在着两个相等距离
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当X=1时，有
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 4， 电子在周期场中的势能．
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其中d＝4b，
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是常数．试画出此势能曲线，求其平均值及此晶体的第一个和第二个禁带度．

＜解＞(I)题设势能曲线如下图所示．
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(2)势能的平均值：由图可见，
[image: image48.wmf]()

Vx

是个以
[image: image49.wmf]a

为周期的周期函数，所以

[image: image50.wmf]111

()()()()

aab

Lbb

VxVxVxdxVxdx

Laa

-

-

===

òòò


题设
[image: image51.wmf]4

ab

=

，故积分上限应为
[image: image52.wmf]3

abb

-=

，但由于在
[image: image53.wmf][

]

,3

bb

区间内
[image: image54.wmf]()0

Vx

=

，故只需在
[image: image55.wmf][

]

,

bb

-

区间内积分．这时，
[image: image56.wmf]0

n

=

，于是 


[image: image57.wmf]22

22232

111

()()

2236

bb

bb

bb

bb

mm

VVxdxbxdxbxxmb

aaa

ww

w

--

--

éù

==-=-=

êú

ëû

òò

。
（3），势能在[-2b,2b]区间是个偶函数，可以展开成傅立叶级数
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利用积分公式
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[image: image121.wmf]5，考虑一双原子链的晶格振动，链上最近邻原子间力常数交替为c和10 c．令两种原子质量相同，且最近邻间距为
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6，bcc和fcc Ne的结合能，用林纳德—琼斯(Lennard—Jones)势计算Ne在bcc和fcc结构中的结合能之比值．

＜解＞
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7．对于
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＜解＞ 以
[image: image101.wmf]2

H

为基团，组成fcc结构的晶体，如略去动能，分子间按Lennard—Jones势相互作用，则晶体的总相互作用能为：

[image: image102.wmf]126

126

2.

ijij

ij

UNPP

RR

ss

e

--

éù

æöæö

¢¢

=-

êú

ç÷ç÷

èøèø

êú

ëû

åå



[image: image103.wmf]612

14.45392;12.13188,

ijij

ji

PP

--

¢¢

==

åå


[image: image104.wmf]1623

5010,2.96,6.02210/.

ergANmol

es

-

=´==´

o



 EMBED Equation.DSMT4  [image: image105.wmf]
[image: image106.wmf](

)

(

)

126

2816

2.962.96

2602210/501012.1314.452.55/.

3.163.16

U

UmolergKJmol

-

éù

æöæö

=´´´´´-»-

êú

ç÷ç÷

èøèø

êú

ëû

0

将

R

代

入

得

到

平

衡

时

的

晶

体

总

能

量

为

。

因此，计算得到的
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晶体的结合能为2．55KJ／mol，远大于实验观察值0.75lKJ／mo1．对于
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的晶体，量子修正是很重要的，我们计算中没有考虑零点能的量子修正，这正是造成理论和实验值之间巨大差别的原因．
8，证明一个自由简单晶格在第一布里渊区顶角上的一个自由电子动能比该区一边中点大2倍．(b)对于一个简单立力晶格在第一布里渊区顶角上的一个自由电子动能比该区面心上大多少？(c)(b)的结果对于二价金属的电导率可能会产生什么影响7

＜解＞（a）二维简单正方晶格的晶格常数为a，倒格子晶格基矢
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b)简单立方晶格的晶格常数为a，倒格子基矢为
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第一布里渊区如图7—2所示．
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