
P r e i s t r ä g e r

65Physik Journal 19 (22) Nr. 8/9© 2020 Wiley-VCH GmbH

und liegt innerhalb des Schwankungsbereichs von expe-
rimentell ermittelten Werten. Messtechnisch lassen sich 
Oberflächenrelaxationen beispielsweise aus Beugungs-
experimenten mit Elektronen bzw. Röntgenstrahlung 
ermitteln. 

Die berechneten Oberflächenenergien zeigen, dass die 
(001)- und (012)-Oberflächen die stabilsten Kristallfacetten 
von Hämatit sind. Diese Oberflächenorientierungen treten 
auch als dominierende Wachstumsfacetten bei natürlichen 
Hämatit-Funden auf. Anhand der berechneten Oberflä-
chenenergien haben wir eine Wulff-Gibbs-Konstruktion 
durchgeführt (Abb. 2). Dabei wird eine eingeschlossene 
Form aus verschiedenen Oberflächenorientierungen so 
konstruiert, dass die Überschussenergie der gesamten ein-
hüllenden Oberfläche des Kristalls minimal ist und somit 
die Gleichgewichtsform eines Hämatit-Kristalls bestimmt. 
Die (001)-, (012)- und (110)-Oberflächen bedecken den 
größten Anteil der Gesamtoberfläche. 

Insgesamt gelang es in der aktuellen Arbeit zu zeigen, 
dass sich die Hartree-Fock-Methode mit a-posteriori-
Berechnungen der Korrelationsenergie eignet, um Metall-
oxide mit starker Elektronenkorrelation wie Hämatit 
effi zient zu simulieren [2, ]. Als nächstes gilt es, die Ad-
sorption von Atomen oder Molekülen an den stabilsten 
Hämatit-Oberflächen sowie die Einlagerung von Lithium-
Ionen in Hämatit zu simulieren, um potenzielle Anwen-
dungen  in der Katalyse, Sensorik und für Lithium-Ionen-
Akkus zu untersuchen. 
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