Oberflachenréntgenbeugung
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Instrumentierung

Elektrochemische Zellen fur Experimente an elektrochemischen Grenzflachen:
« Dunnschichtzelle
» Transmissionszelle
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Instrumentierung

ID32 / ESRF

Streutheorie

Brechungseffekte:
Brechungsindex: n=1-5+if

Realteil abhéngig von Elektronendichte p,: 6 =A%r,p, /27
(Thomson Elektronenradius r, = 2.82:105 A )

Imaginérteil abhéngig von Absorptionskoeffizient u: £ = Aul4r
Brechung von Rontgenstrahlung ist schwacher Effekt.

Beispiel: A=1A, Au (4.65 e,A3): 6 =2.09-105



Streutheorie
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Beugungsuntersuchungen an Oberflachen

Beugung an 2D Gitter / halbunendlichem 3D Kristall, wenn g-Vektor in
reiprokem Raum auf “Gitterstab” senkrecht dazu liegt.
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Oberflachenbeugung

CTRs bei Modifikation von z

- Ebenenabstand 5

- Dichte E 10"
T

- Debye-Waller Faktor

0 gea Wi 3
der obersten Atomlage. . 10% sipuriin
107 F - --- 10% contraction + 1
L 1 1 1
107

IFT’ [arb. units]
E..

- ideal <
—— 10% higher density
- ==~ 10% lower density
A
[

e P X 1 L 1 1
. e dE ad
o
TP
A b LA RS
- . ~ e
T AP T L= b ‘ R, = o
A S Ve Ve i b : i
! 1 —1 % n-plane vibration =2 v
N Vg 10 F - == - out-of-plane vibration =2 '} [ Wi ¥
e % s L . L Ly L L L ;
¥ o 1 0 1 2 3 4 50 1 2 3 4 5
— —

v
“ sualf
Lrlu] L[rlu]

|F[* [arb. units]

Einfluss auf Oberflachenrelaxation
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ideale Oberflache

I. Tidswell, et al., Phys.Rev.Lett., 71 (1993) 1601



Einfluss auf Oberflachenrelaxation
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Grenzflache Wasser - Metall

Pt(001) /0.1 M KOH

17— ideale Oberflache
— 0.02 V: 2.5% Expansion
1 0.42 V: 1% Expansion

Festkorperoberflache flihrt zu geanderter Nahordnung in Flussigkeit
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Molekulardynamik-Simulationen

Beispiel: 3L Po(z) i
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