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DEFAUTS DANS LES CRISTAUX

Travaux Dirigés
Physique Statistique

1 Défauts de Frenkel.

1.1 Approche microcanonique.

1.1.1.
N! N

Qn) = (N —n)In! (N’ —n)n!

1.1.2.
S(E)/kg=NInN —+N'InN"— (N —n)In(N —n) — (N —=n)In(N' —n) — 2nlnn

avec n = E/e.

Donc

g% = k—B(ln(N —n)+1In(N' —n) —2Inn)
€

et sin < N et n < N’ alors
n~ vVNN'exp(—e/2kpT)
Dans la limite opposée de haute T, n tend vers NN'/(N + N').
Dans le cas particulier N = N’ on peut calculer facilement

- N
1 +exp(e/2kpT)

A T ambiante kgT = 1eV//40, ce qui donne une proportion de defauts de e~1% ~ 1075.

1.2 Approche canonique.

1.2.1.
Q= Z gnexp(—E, /kpT)

ici, gp, est le Q(n) calculé ci dessus, E, = ne (0 <n < N).

1.2.2. On maximise InQ(n) — ne/kpT ce qui rameéne au résultat canonique, < n >= vV NN’ exp(—¢/2kpT)
pour kpT << e.

1.2.3.

m@Q~NInN+ N InN —2nlnn— (N —n)In(N —n) — (N' —n)In(N" —n) — nfe

ol n est le terme qui maximise la contribution a Q.
On se place dans le cas particulier N = N’ ce qui donne pour le n le plus probable

n 1

N 1+ exp(fBe/2)

N-n _ exp(fe/2)
N 1+ exp(Be/2)

et
—BF =1InQ = 2N In(1 + exp(Be/2)) — N e
_ dhn@ _
E= 7 = ne

exp(Be/2)
T+ exp(Be/2)
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S/kp = (E — F)/kgT = 2N In(1 + exp(Be/2)) — N(e/kpT)




Fluctuations d’énergie :

PInQ .2 exp(—0¢/2)
ag? (Ne'/2) (14 exp(—pe/2)?
o5/E = (1/V2N) exp(fe/4)

les fluctuations relatives décroissent comme 1/v N
capacité calorifique

<E?’>— < E>’=

_dE 1 d’InQ
dT kgT? dp?
A noter le lien entre C'p et les fluctuations d’énergie, qui montre que C'p est positive.

_ Ne exp(—pBe/2)
 2kpT? (1 + exp(—Pe/2)?

Cp

Cp

AT = 300K Cp/Nkp ~ 200 exp(—10) ~ 103 négligeable devant 3Nkp.



