
Problem 1. Vad �ar enligt Hunds reglar grundtillst�andet av de f�oljande fria joner?
Anv�and spektroskopisk notation. Till exempel, i Eu2+ (4f7) skulle

r�att svar vara 8S7=2. Ge kvanttal f�or banr�orelsem�angdsmoment, spinn och total
r�orelsem�angdmoment.

a) V3+ 3d2 (1p)

1L�osning :
Enligt Hunds f�orsta regel �ar spin maximal.Med tv�a elektroner i fem orbitaler till�ater
Pauli-principen tv�a parallela spins: S = 2� 1=2 = 1 och multipliciteten 2S+ 1 = 3,
ett triplet-tillst�and allts�a.

Enligt Hunds andra regel ska L maximaliseras. F�or 3d-orbitalerna g�aller l = 2,
s�a att ml = �2 resp ml = �1 och L = j�mlj = 3, ett F -tillst�and.

Eftersom skalen �ar mindre �an halvt fylld, blir den totale r�orelsem�angsmoment
J = jL� Sj = 3� 1 = 2.

R�att svar �ar allts�a 3F2.

b) Pu2+ 5f6 (1p)

1L�osning :
P�a samma s�att: S = 6 � 1=2 = 3, 2S + 1 = 7, L = 3 + 2 + 1 + 0 � 1 � 2 = 3,
J = j3� 3j = 0. Svar 7F0.
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Problem 2. Dispersionsrelationen av longitudinella fononer p�a ett visst rektan-
gul�art gitter �ar given av

!2 =
4C

M
(sin2

kxa

2
+ sin2

kyb

2
);

d�ar a och b �ar gitterparametrarna.
a) Rita dispersionen fr�an punkten (kx; ky) = (0; 0) till (�=a; 0), fr�an (�=a; 0) till

(�=a; 2�=b) och till slut fr�an (�=a; 2�=b) till (2�=a; 2�=b). (2p)

2L�osning :
En enkel graf med tre sektioner r�acker som svar, men �guren nedan visar v�arden
f�or ! i enheter

p
4C=M i det 2-dimensionella k-rummet och v�agen fr�an (0; 0) till

(2�=a; 2�=b) som en tjock linje.
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b) Hur stor �ar ljudhastigheten i riktningen kx = ky? (2p)

2L�osning :
Ljud har v�agl�angder mycket st�orre �an gitterkonstanten, s�a att sinka � ka. Med
kx = ky = k=

p
2 har vi

! =

s
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�
= k

r
C

2M
(a2 + b2):

Ljudhastigheten �ar !=k =
q

C
2M (a2 + b2).
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Problem 3. Xie et al ger f�oljande ber�akning av fononerna i silver [Phys. Rev. B
59, 965 (1999)].

Sl�a upp silvrets Debye-temperatur. Vilken frekvens motsvarar det? (1p)

1L�osning : �D = 225 K motsvarar fD = 4;6 THz.

Hur stor �ar silvrets v�armekapacitet vid rumstemperatur? (1p)

1L�osning : RT > �D , allts�a CV � 3R � 25 J/(mol K).

Hur stor �ar ljudhastigheten i h111i-riktningar? (1p)
1L�osning :

kL =
p
3�=4;09 = 1;33 �A�1, extrapolation av den longitudinella grenen ger ! =

2� � 9:1012 s�1, s�a att v = !=k = 2� 9:1012=1;33:1010 = 4 km/s.

Hur stor �ar den st�orsta k-vektorn en fonon kan ha i silver? (1p)

1L�osning : Den ligger p�a Brillouinzonens h�orn (W-punkten) d�ar k =
p
5�=a.

Varf�or har fononer en nedre gr�ans p�a v�agl�angden? En s�adan gr�ans �nns ju inte
f�or fotoner och elektroner i silver. (1p)

1L�osning :
Fononens amplitud �ar atomernas utvikelse fr�an deras j�amviktspositioner. Mellan
atomerna har fononens amplitud ingen fysikalisk betydelse (i motsats till fallen
med fotoner och elektroner).
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Problem 4. En viss en-dimensionell struktur med periodicitet a = 2 �A har en
bandstruktur med f�oljande dispersionsrelationer:

E1(k) = �W (1 + cos ka) och E2(k) = Eg +D (1� cos ka)

d�ar D = 1 eV, W = 0,2 eV och Eg = 1 eV.
a) Skissa bandstrukturen i den f�orsta Brillouinzonen. (1p)

1L�osning :
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b) Om det �nns tv�a elektroner per enhetscell, har vi h�ar vid T = 0 en isolator
med direkt gap, med indirekt gap, eller �ar det en metall? Motivera. (1p)

1L�osning : Isolator med indirekt gap; N k-v�arden h�aller 2N elektroner valensban-
det.

c) Skissa tillst�andst�atheten som funktion av energin. Ange Fermi-niv�ans l�age om
det �nns en elektron per enhetscell. (1p)

1L�osning :
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d) Antag att det h�ar �ar en isolator med EF � Eg=2. Hur stor �ar e�ektiva massan
av elektroner och h�al i de h�ar banden? (1p)

1L�osning :
Ledningsbandet har dispersionsrelation E2(k) = Eg +D (1� cos ka). Eftersom f�or

k� �=a g�aller att cos ka � 1� k2a2

2
, har vi fr�ansett fr�an en konstant term

E2(k) � D
k2a2

2
=

�h2k2

2m�

;

s�a att

m� =
�h2

a2D
=

(1;05:10�34)2

(2:10�10)2 � 1;6:10�19
= 1;735:10�30 kg = 1;9 me:

H�alets massa �ar fem g�anger st�orre.
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Problem 5. Bariumtitanat BaTiO3 kristalliserar i en struktur d�ar Ba-atomerna
sitter p�a kubens h�orn, Ti-atomerna i kubens mitt och O-atomerna

mitt p�a kubens sidor.
Vilket Bravais-gitter har BaTiO3? (1p)

1L�osning : enkel kubisk

Vad �ar en l�amplig bas f�or den h�ar kristallstrukturen? (1p)

1L�osning :

x y z

Ba 0 0 0
Ti 0,5 0,5 0,5
O 0,5 0,5 0
O 0,5 0 0,5
O 0 0,5 0,5

Hur stor �ar f�orh�allandet mellan de f�orsta fyra Bragg-re
ektionernas intensiteter?
(De atom�ara formfaktorerna ges som fBa = 7fO och fTi = 3fO.) (1p)

1L�osning :
S(100) = e0fBa + ei�fTi + (e0 + 2ei�fO) = fBa � fTi � fO = 3fO
S(110) = e0fBa + ei2�fTi + (ei2� + 2ei�)fO = fBa + fTi � fO = 9fO
S(111) = e0fBa + ei3�fTi + 3ei2�fO = fBa � fTi + 3fO = 7fO
S(200) = e0fBa + ei2�fTi + (e0 + 2ei2�)fO = fBa + fTi + 3fO = 13fO
Intensiteterna f�orh�aller sig som 9:81:49:169.
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