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Stabilitatea Spatiala in Modelul Sferelor Identice

Gradul de compactizare se defineste ca raportul intre volumul sferelor

apartinatoare une1 celule elementare (numarul de sfere “n” x volumul une1 sfere
v s1 volumul acesteia (V).

Structura cea mai “afanatd” corespunde aranjamentului cubic simplu
In acest caz. sferele vin in contact dupa latura cubului astfel incat:
# latura cubului: a=2R.:
» volumul cubului: V=a’=8R’:
» confinutul cubului: o singurd particulai=n=1;
» volumul particuler: v=(4/3 )::IR3:
e

gradul de ocupare al spatiului va fi:
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In structura cubici centrati intern (CCI)sferele vin in contact
dupi axa A° (diagonala mare) a cubului

latura cubului: a=4R;""a"3s'._

.
vt 3_43p3 raa
» volumul cubului: V=a"=4"R” /(3V3):
» confinutul cubului: doud particule=n=2:
» gradul de ocupare al spatiului va f1:
4
2y 3R 5
=3 =T _068017
er 43 R3
343

In structura hexagonal simpla sferele vin in contact pe fiecare sir reticular astfel ca:

» latura hexagonului este: a=2R;

suprafata bazei hexagonale: S=6 [a (a ‘4"352) (1.f2)]=6‘¢"3R2:
inaltimea prisme1: h=2R:

volumul prismei elementare: V=S h=1243R’

continutul celulei elementare: n=3=12 (1/6)+2(1/2):

YN VY

» gradul de ocupare al spatiului va fi:

3-v BERREi yid
 —0.6046

g "
Vo 1243R7 343
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In aranjamentul cubic compact particulele sunt

in contact pe diagonala fete1 astfel ca:

» diagonala feélor cubului: d=4R=a\2:

» latura cubului: a=2V2R

» volumul cubului: V=a=2"\2 R’

» celula confine patru particule: n=4=8(1/8)+6(1/2):

» gradul de ocupare al spatiului in ordonarea CCF va fi:

4
v 4—7mR? -
=3 =" _0.7405

Vo 2%J2R? 342

In aranjamentul hexagonal compact (HC) sferele sunt in
contact in fiecare plan 1ar sferele din doud straturi neadiacente se plaseazi in

golurile stratului intermediar.

AT L BD:
BD=2R=a =>Al=a"/3/2;
AAIC este isoscel >AI=IC= a/3/2
& AC=a:

L i
-LLL l‘-‘-—.
-‘"#‘h !

K

".J‘

cos( ZACT)=(a/2)/IC="/3/3
= sin( L ACI)=V2/3;

/!!sfzf AN

LL“F

din teorema sinusului:
sin{ £ AIC)/a= sin( ZACI)/AI
—sin{ LAIC)= 272/3
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Inaltimea celulei elementare este dublul indltimii tetraedrului. Astfel:

latura bazei este: a=2R. | |

suprafata bazei hexagonale: S=6 [a (a V3/2) (1/2)]=6V3R":
inaltimea prismei: h=AI sin(LAIC)=2 (a %‘IBHE} (2 \2/3 }=4Rx"2f{'w"3}:
volumul prismei elementare: V=S h=2442 R’

celuler 11 apartin: n=6=12 (1/6)+2(1/2)+3 (1) particule:

gradul de Dcupare al spatiului in ordonarea HC va fi:

AU G R O A

4
6-v 6 7R’ T
' — =0.7405

_ 3
Vo 242R° 342

Cele doua aranjamente compacte (CCF s1 HC) au acelasi grad de
compactizare.
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Paradigma Functiilor de Potential a Legaturii Chimice

Astfel, energia de legaturd masoard efecful de schimb, adicd repartitia
sarcinilor electrice in functie de orientarea reciprocd de spin. conform
principiului lui Pauli, fiind o mésura cuantica a interactier columbiene.

Trebuie insd remarcat cd nu existd o relafie intre taria legdturi si
compactitatea structurii, fapt demosntrat de compararea structuril afanate a
diamantului cu aceea compacti a cristalelor gazelor inerte.

Vir) . :
Viry=V,(r+V,(r)
A B
Potential I"r{?'] = = - i =m
Repulsiv ¥ r
unde 71, m, 4 si B depind de tipul de legatura, si cu valori ce se pot determina
experimental.
0| P r
™
[ V(1) A B nA —
[ = =0="-n RS B=F‘€
r Potential L OrF . B T iy,
4 Atractiv /T=lg r '
& x_ y
B|{m . M
V,=V(r)=—| —-1]=|1-=
L M A Fo m
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ceea ce permife abstragerea parametrilor 4 s1 B ca functi de V:

i fl
A= V) . B= Vo
mn—n m-—-n
ecuatia lui Mie T o
V (Y ro
Vir)y=—2= m| - —.T*i" = ]
m—n| 7 .
energia de disociere
Ve=V(ir—wo)-V(ir=r)=0-V,=-VF,
in cazul interactiei slabe de tip van der Waals
f -, M - Lir—m
r, r, ()™
Fir=p)=0=m —| =n— :‘vr€=p‘—|
Ny iy, W
rezultdi functia de potential caracteristicd legaturu chimice slabe
1i(n—m) . o]
vy=—f o) (2] [ 2]
H—mkm ) W LT i
empiric p=2m=12
potentialul "6-12" S0 6
L] i F Il-
Lenmard —Jones 2 2
Fﬁ—ll {."'} = 4]:',:._11 | — | —[ -
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Trecand acum la “inghetarea™ legdturn in starea solida
suma potentialului Lennard-Jones asupra tuturor (V) perechilor de atomi din cristal:

—E; =N> V()
y

energia de coeziune a latice1 va f1:

i \"

o)

| dyr

Lennard —Jones

Ef ) = }'wa'd di

7l]
S

distantele (dy) dintre un atom dereferintd (j) s1 atomu (/) ce-l coordineaza

(Y a:1? =12.13188 (S d12 =12.13229
7 7

(CCF) 1 s . (HO) | .
N dT =14.45392 N d® =14 45489
il Eal

Deoarece structura CCF este cea specificd sdarn NaCl., prototipul
paradigmer legaturni ionice formale, generalizatad aici prin functile de potential

, 12 ~ 6

—14415"
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E femard—Jones 1.y _ 4;?'1.?1@[12.13‘ L
I
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prin impunerea condifiel de echilibru,

Lennard —Jones 12 E—l :
[aE - }] = 0=4NV,| 121213 2~ (6)14.45) 2 | = 2 =100
ér " Ty nlooP

rezultand forma generali a energiei laticelor gazelor rare:

E -%E.rmm d—Jones [

~1. DQ] = —(4.30)(4NF;)

e

Energia Lennard-Jones 51 proprietatile cristalelor gazelor inerte

N=6.02217x 10" mol | lere=10""J

V, 10‘16er | - 167 225 320

-E; fmf”(Kmeol} 145 5. 178 17.297 23.305 33.145
D 2 h 2 1.88 7.74 112 16.0
T = = 313 3.76 401 435
M IM 274 340 365 3.98
dad
X i § ol - 1.14 111 110 1.09

De exemplu., numai considerarea energiei cinetice cuantice:

reduc legatura s1 energia de coeziune in procent de cca. 28, 10. 6 s1 4% conform
raportului intre masele atomice, My = 20.2. 39.9. 83.8. 131.3. pentru X' = Ne. Ar.

Kr. s1 Xe, respectiv.
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