
FI 104 - Ligações Químicas

Exercício 1 - Constante de Madelung

Considere a estrutura do CsCl (rede cúbica com dois átomos na base, ver a �gura abaixo).

Calcule a constante de Madelung. i) Faça o cálculo diretamente somanda no espaço real. 2)

Utilize o método de Ewald (ver Apêndice A.2 do livro do Mahan, Condensed Matter in a

Nutshell).

Figure 1: "CsCl polyhedra" by Solid State - Own work. Li-
censed under Public Domain via Wikimedia Commons -
http://commons.wikimedia.org/wiki/File:CsCl_polyhedra.png#mediaviewer/File:CsCl_polyhedra.png

Exercício 2 - Polarização

Considere a interação Coulombiana dos íons vizinhos atuando em um dos íons. Mostre que,

para
∣∣∣~δ∣∣∣ � |~r|, onde ~δ é a posição dos primeiros vizinhos, a contribuição da interação pode

ser expandida na forma
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Calcule as contribuições dipolares, quadrupolares e octupolares para o NaCl (estrutura

NaCl) e para o CuCl (estrutura blenda de zinco). Comente.

Exercício 3 - Funções de Wannier

Mostre que as funções de Wannier constituem um conjunto ortonormal de funções de onda.
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