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10.3 Abkürzungen und Variablen

Abkürzungen:

Allo-Potential : Potential am Ort eines Ions
Meso-Potential : Potential auf einem Zwischengitterplatz
Epi-Potential : oberflächenspezifischer Potentialanteil
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 Potential Surface
PEPS : Periodic Equi-Potential Surface
PNS : Periodic Nodal Surface
PK : Punktkonfiguration
PBC : Periodic Bond Chain
EN : Elektronegativität
KZ : Koordinationszahl
ECoN : Effective Coordination Number
MEFIR : Mean Fictive Ionic Radius
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Variablen :

Vektoren werden im Unterschied zu Skalaren fett gedruckt und mit einem Pfeil
versehen. Matrizen werden fettgedruckt und doppelt unterstrichen. Größen im
reziproken Gitter werden durch einen hochgestellten Stern (*) gekennzeichnet.

l1, l2, l3 : Laufindizes
a, b, c : Gitterkonstanten
α, β, γ : Gitterwinkel
a*, b*, c* : reziproke Gitterkonstanten
V : Volumen der Elementarzelle
K : Trennstelle in den Ewald- bzw. Parry-Heyes-Formeln
N : Anzahl der Atome pro Elementarzelle
κ : Anzahl der Formeleinheiten pro Elementarzelle
e : Elementarladung
ε0 : elektrische Feldkonstante
NA : Avogadro-Zahl
qi , qj : Ladung des Ions i bzw. j
rij : Abstand der Ionen i und j
EC : Madelung-Anteil der Gitterenergie (MAPLE)
ES : Madelung-Anteil der Oberflächenenergie (MAPSE)
E : Coulomb-Energie eines Ionenpaares
ϕ( )x : Gitterpotential in der CGS-Einheit (Å-1)
φ( )x : Gitterpotential in der SI-Einheit (V)
ϕBulk : Gitterpotential im Bulk
ϕSurf : Gitterpotential in Kristalloberflächen
ϕEpi : oberflächenspezifischer Anteil des Gitterpotentials
ω : Quotient aus ϕSurf und ϕBulk an einem Atomort
A a b= ⋅ ⋅ sin( )γ : Fläche der Elementarmasche in der berechn. Oberfläche
x = ( , , )x y z : Ortsvektor eines beliebigen Gitterpunktes
xs s s sx y z= ( , , ) : Ortsvektor des Atoms s in der Elementarzelle
n : Oberflächennormale
d a b c= + +l l l1 2 3 : Gittervektor im direkten Raum
r x x d= − +s : Abstandsvektor im direkten Raum
x x cl s l

3 3= + : Ortsvektor eines Atoms in c -Richtung
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ϑϑ = − +x x cs l3 : Abstandsvektor in c -Richtung
λ = ⋅n ϑϑ : Betrag der Komponente des Vektors ϑϑ  in c*-Richtung
ρρ ϑϑ ϑϑ= − ⋅n n( ) : Komponente des Vektors ϑϑ  senkrecht zum Vektor c*

d a b c* * * *= + +l l l1 2 3 : reziproker Gittervektor
δδ* = +l l1 2a b* * : reziproker Gittervektor in der (a*,b*)-Ebene
σσ δδ δδ* * *( )= − ⋅ ⋅n n : Komponente des Vektors δδ*  senkrecht zum Vektor c*

τ∗∗ δδ= ⋅n * : Komponente des Vektors δδ*  in c*-Richtung
erf(x) : Fehler-Funktion
erfc(x) : komplementäre Fehler-Funktion
pi : Zähligkeit der Punktlage i
R : Referenzlänge zur Definition des Madelung-Faktors
Z : Elementarzellvergrößerung bei Gittertransformationen
µ : Dipolmoment senkrecht zur Kristalloberfläche
∆ENM X− : Betrag der Elektronegativitätsdifferenz zwischen den

Elementen M und X
q X

* , q X
' : korrigierte Ionenladung von X (vgl. Kap. 2.2.3)

ELF( )x : Wert der Elektronenlokalisierungsfunktion am Ort x
ρ( )x : Elektronendichte am Ort x
D( )x : Krümmung der Zweiteilchendichte für Elektronen

gleichen Spins Ort x
Dh ( ( ))ρ x : entsprechender D-Wert des homogenen Elektronengases

mit der Dichte ρ
de : Vektor vom Mittelpunkt des Kations in Richtung der

maximalen Dichte bzw. Lokalisierung des lone-pairs
di M X( )− : Abstandsvektor zwischen den Atomen M und X
p = ( , , )p p p1 2 3 : Nullpunktsverschiebung bei Gittertransformationen
u v w, , : Elementartranslationsvektoren
a b c' '', , : transformierte Gittervektoren
x’,y’,z’ : transformierte Atomlagen
t : Netzebenenvektor bei Gittertransformationen
P : Transformationsmatrix
Q : inverse Matrix der Transformationsmatrix


