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Solid acid compounds
the general formula:
MH_XO,

A A

M- metal or organic monovalent cations, oxyanions ,often tetrahedral
provide overall charge balance to the (SO,, SeO, PO, AsQO, etc.)
hydrogen bond network.

bond type

symmetric

Przewodniki superjonowe, to ciata state o wigzaniach gtownie
jonowych, ktore wykazuja wysokie przewodnictwo jonowe
(wigksze niz umowna granica 10~ 1/Q cm).
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%052804 (salt) + %HgSO;; (acid) — CsHSO4 (solid acid)



proton diffusion via (2) + (3) CsHSO,
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Initial state

Wylosuj liczbe losowa v €]0, 1]
Fl Znajdz jaka transformacja W; bedzie miata miejsce

F F 1_:1 sprawdzajac ;1 < vltor < T, (Ttor = M)
2 3

final states

rozktad prawdopodobienstwa czasu pierwszego zdarzenia dany jest
przez

P1(t) = lexp(—Tt)

Wylosuj liczbe losowa u €]0, 1]
Powieksz czas t = t + At gdzie: At = —

log u
rtot




Wartosci parametrow w modelu:

czestos¢ rotacji (prefaktor): 10" Hz
czestos¢ tunelowania (prefaktor): 5*10° Hz
energia aktywacji dla rotacji: 0.35 eV
efektywna bariera kulombowska: 0.4 eV

parametry potencjatu wigzania wodorowego:
wysokosc: 0.6 eV
szerokosc: 0.6 Angstrema

odlegtos¢ miedzy srodkami pretow: 2.4 Angstrema = 1.8 + 0.6,
czyli w czynniku boltzmanowskim sto1

exp(-e*1.8*|electricfield|/kT) albo 1.

rozmiar tancucha: 100 do 1000 pretow.



Potencjat wigzania wodorowego przyblizamy przez
potencjat zbudowany z 2 potencjatéw Morse'a.
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Dzi¢kuje za uwage






