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10.3 Abkirzungen und Variablen

Abkurzungen:

Allo-Potential : Potential am Ort eines lons
Meso-Potential  : Potential auf einem Zwischengitterplatz
Epi-Potential . oberfl&chenspezifischer Potential anteil
MAPLE :  Madelung Part of Lattice Energy
MAPSE :  Madelung Part of the Surface Energy
MF :  Madelung-Faktor

MF . reduzierter Madelung-Faktor

PMF . partieller Madelung-Faktor

PMF . reduzierter partieller Madelung-Faktor
PMS . Periodic Minimal Surface

POPS . Periodic Zero Potentid Surface

PEPS . Periodic Equi-Potential Surface

PNS . Periodic Nodal Surface

PK . Punktkonfiguration

PBC . Periodic Bond Chain

EN . Elektronegativitét

KZ . Koordinationszahl

ECoN . Effective Coordination Number

MEFIR : Mean Fictive lonic Radius
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Variablen :

Vektoren werden im Unterschied zu Skalaren fett gedruckt und mit einem Pfell
versehen. Matrizen werden fettgedruckt und doppelt unterstrichen. Grof3en im
reziproken Gitter werden durch einen hochgestellten Stern (*) gekennzeichnet.
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Laufindizes
Gitterkonstanten
Gitterwinkel

reziproke Gitterkonstanten

. Volumen der Elementarzelle

Trennstelle in den Ewald- bzw. Parry-Heyes-Formeln
Anzahl der Atome pro Elementarzelle

Anzahl der Formeleinheiten pro Elementarzelle
Elementarladung

elektrische Feldkonstante

Avogadro-Zahl

Ladung deslonsi bzw.

Abstand der loneni und j

Madelung-Anteil der Gitterenergie (MAPLE)
Madelung-Anteil der Oberflachenenergie (MAPSE)
Coulomb-Energie eines lonenpaares

Gitterpotential in der CGS-Einheit (A"
Gitterpotential in der SI-Einheit (V)

Gitterpotential im Bulk

Gitterpotential in Kristalloberflachen
oberflachenspezifischer Anteil des Gitterpotentials
Quotient ausj g, undj g, @ einem Atomort
Flache der Elementarmasche in der berechn. Oberflache
Ortsvektor eines beliebigen Gitterpunktes
Ortsvektor des Atoms sin der Elementarzelle
Oberflachennormale

Gittervektor im direkten Raum

Abstandsvektor im direkten Raum

Ortsvektor eines Atoms inc-Richtung
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Fehler-Funktion

komplementéare Fehler-Funktion

Zahligkeit der Punktlage i

Referenzlénge zur Definition des M adel ung-Faktors
Elementarzellvergrof3erung bei Gittertansformationen
Dipolmoment senkrecht zur Kristalloberflache
Betrag der Elektronegativitatsdifferenz zwischen den
Elementen M und X

korrigierte lonenladung von X (vgl. Kap. 2.2.3)

Wert der Elektronenlokalisierungsfunktion am Ortx
Elektronendichte am Ortx

Krimmung der Zweiteilchendichte fir Elektronen
gleichen Spins Ort X

entsprechender D-Wert des homogenen Elektronengases

mit der Dichter

Vektor vom Mittel punkt des Kations in Richtung der
maximalen Dichte bzw. Lokalisierung des lone-pairs
Abstandsvektor zwischen den Atomen M und X
Nullpunktsverschiebung bei Gittertransformationen
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transformierte Atomlagen

Netzebenenvektor bei Gittertransformationen
Transformationsmatrix

inverse Matrix der Transformationsmatrix
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