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Eine frilher entwickelte thermodynamische Theorie von Grenzflichen (MTCIP: Modemn
Thermodynamic Calculation of Interface Properties) beschreibt unter anderem auch das
Konzentrationsprofil im Gleichgewichtszustand durch ein System nicht-linearer,
gekoppelter Gleichungen. Erste Modellrechnungen (MTCIP-1A, erste Approximation)
16sten dieses Gleichungssystem filr den Fall verdiinnter bindrer Lsungen.

Kiirzlich wurde eine verbesserte und verallgemeinerte zweite Version (MTCIP-2A)
entwickelt, die bindre Legierungen beliebiger Volumszusammensetzung in einem
mehrlagigen Modell beschreibt. Die bisher durchgefiihrien Rechnungen fiir PiNi, PiCo
und PtRh sind in guter Ubereinstimmung mit den experimentetlen Werten.

Hier werden die thermodynamischen Rechnungen fiir PtCo Legierungseinkristalle
unterschiedlicher Volumszusammensetzung und unterschiedlicher Oberflachen-
orientierung gezeigt und mit experimentellen Daten verglichen.

(Unterstiitzi durch die FWF Projekte Nr. P8147 und P10492 sowie durch OTKA Projekt Nr. TO16161 )
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Segregation an PtRh Oberflichen (Thermodynamische Modellrechnungen)
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Eine frither entwickelte thermodynamische Theorie von Grenzflichen (MTCIP: Modem
Thermodynamic Calculation of Interface Properties) beschreibt unter anderem auch das
Konzentrationsprofil im Gleichgewichtszustand durch ein System nicht-linearer,
gekoppelter Gleichungen. Erste Modellrechnungen (MTCIP-1A, erste Approximation)
I6sten dieses Gleichungssystem fiir den Fall verdiinnter bindrer Losungen.

Kiirzlich wurde cine verbesserte und verallgemeinerte zweite Version (MTCIP-2A)
entwickelt, die bindre Legicrungen belicbiger Volumszusammensetzung in einem
mehrlagigen Modell beschreibt. Die bisher durchgefiihrien Rechnungen fiir PtNi, PiCo
und PtRh sind in guter Ubereinstimmung mit den experimentellen Werten.

Am Beispiel von PtRh Legicrungen - fiir die thermodynamische Daten iiber das
Mischverhalten (ExzeBgroBen) nicht verfiigbar sind - werden die erweiterten
Modellrechnungen priisentiert.

(Unterstutzt durch die FWF Projekte Nr. P8147 und P10492 sowie durch OTKA Projekt Nr. TO16161 )
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