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1 Madelungova konstanta: vsota po nevtral-

nih plasteh

Potencial sosednjih atomov v kristalu opǐsemo z enačbo:

U = −
Z2e2

0

4πε0d
α.

V tej enačbi je Madelungova konstanta definirana kot: α = Σj 6=i ±
1

pij

; kjer

je rij = dpij, d pa je razdalja med atomi.
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1.1 Madelungova konstanta za prvo lupino

Za natrijev kristal, ki ima osnovno celico:

Slika 1: kristal

se α za prvo lupino izračuna tako, da pogledamo število atomov ki kaže v
osnovno celico. Imamo šest atomov v centru vsake ploskve, dvanajst atomov
na stranicah in osem atomov v oglǐsčih.

število atomov naboj razdalja od sredǐsča
6. rumenih 1/2 1

12. črnih -1/4
√

2

8. rdečih 1/8
√

3

Tako je α enak:

α1 =

6

(

1

2

)

1
+

12

(

−1

4

)

√
2

+

8

(

1

8

)

√
3

= 1.4560.

2



1.2 Madelungova konstanta za drugo lupino

Pri drugi lupini pa kristal izgleda takole:

Slika 2: kristal

in njegova pripadajoča tabela:

število atomov naboj razdalja od sredǐsča
6 1/2 1

12 -3/4
√

2

8 7/8
√

3
6. temno modrih -1/2 2

24. vijolčnih 1/2
√

5

12. svetlo modrih -1/4 2
√

2

8. oranžnih -1/8 2
√

3

24. črnih -1/2
√

6
24. zelenih 1/4 3

V tabeli so upoštevani atomi ki kažejo iz osnovne celice in v kristal. Tako
lahko, z enakim postopkom kot prej, izračunamo še prispevek druge lupine,
ki znaša: α2 = 0.2957. Vsota prispevkov je: α = α1 + α2 = 1.7517. Točen
rezultat: α = 1.7476.
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