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Overfladefysik beskaftiger sig med det, der foregir i de
yderste atomlag af et fast stof. Det har gennem de sidste
tyve ar veret den hurtigst voksende del af fysikken, og
interessen er fortsat stigende. Hvorfor, kan man sporge.
Svaret ath@nger meget af hvem, der svarer. Mange opfatter
overfladen som en defekt ved det perfekte faste (eller
flydende) stof, og er interesseret i, hvordan overfladen
pavirker resten af materialet. For andre er overfladen et sted,
hvor man kan studere fysik i to dimensioner. Men for de
fleste er overfladen interessant, fordi der her er en rakke
nye fenomener, der ikke har paralleller i det faste stof eller
i gasfasen uden for overfladen. Man kan sige at overfladen
danner grenselaget mellem faststoffysikken og kemien, og
af samme grund er der bade fysikere og kemikere, der
arbejder inden for omradet. Overfladen er siledes hjemsted
for en reekke meget komplekse faenomener og er derfor en
udfordring til vores atomistiske beskrivelse.

Det herer med til den betydning, overfladefysikken har
i dag, at den omfatter en lang raekke teknisk vigtige feeno-
mener. Heterogen katalyse er basis for sterstedelen af den
kemiske industri og tillige et af de vigtigste midler til
forureningsbekampelse (bilkatalysatorer med videre).
Heterogen katalyse bestar i, at en kemisk reaktion, der kun
foregér langsomt af sig selv, kan fd en voldsomt oget
hastighed ved at reaktanterne bindes til en overflade og sa
reagerer der. Inden for halvlederteknologien spiller over-
fladerne en stor rolle. Jo mindre de elektroniske komponen-
ter bliver, jo sterre effekt far overfladen pa dens egenskaber.
Overfladen spiller ogsa en afgarende rolle inden for materia-
leteknologien. Det er ved overfladen, at et materiale gror
eller korroderes, og overfladens egenskaber er selvsagt
medbestemmende for et materiales friktions- og slidegen-
skaber.

I Danmark er en vasentlig del af overfladefysikforsk-
ningen samlet indenfor et Center under det Materialetekno-
logiske Udviklingsprogram. 1 centeret forseger vi at dekke
hele spektret fra grundforskning til tekniske anvendelser.
Centeret har deltagere fra Kobenhavns, Odense og Aarhus
Universitet, Danmarks Tekniske Hegjskole, Risg og fra
Haldor Topsee A/S. Pa grundforskningssiden gar forsknings-
indsatsen fra bestemmelsen af den geometriske struktur af
rene overflader og af overflader med adsorberede fremmede
atomer og molekyler, over studier af hvordan atomer og
molekyler bevager sig ved overfladen, til studier af hvordan
kemiske reaktioner foregar pa en overflade. P4 den tekniske
side er det forelobig primaert anvendelserne inden for
heterogen katalyse, der forskes i inden for centeret. Studier-
ne inkluderer bestemmelser afkatalysatorernes struktur samt
studier af kemiske reaktioner pé katalysatorerne.

Den barende ide inden for centeret er, at hvis vi i
detaljer forstar, hvordan en kemisk reaktion forleber pa en
given overflade, og specielt hvad det er for parametre
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(overfladestruktur, elektronstruktur med videre), der be-
stemmer reaktiviteten, er chancen for at pege pd nye
katalytiske materialer oget vaesentligt. For at opné en sadan
forstdelse er det vigtigt at vide, hvordan tekniske katalysa-
torer egentligt ser ud pa det atomare niveau, og specielt
hvilken del af overfladen det er, der er katalytisk aktiv. Nar
vi ved det, kan vi lave en modelkatalysator, hvilket vil sige
en overflade, typisk en énkrystaloverflade, der er velkarak-
teriseret med hensyn til struktur og de atomer og molekyler,
der sidder bundet til den. Vi kan sd& begynde at studere
simple dele af de kemiske reaktioner vi er interesserede i pa
modelkatalysatoren. Det involverer bestemmelse af, hvad
der sidder pad overfladen (reaktanter, produkter og inter-
medizre forbindelser), og af hvor det sidder, men selv-
folgelig ogsa studier af reaktionernes dynamikken, eller
tidsudviklingen af forskellige processer pad overfladen. Efter
i mange ar at have veret centreret primart omkring de
statiske forhold pa overfladerne, er de fleste nye udviklinger
inden for overfladefysikken netop inden for studier af
dynamiske forhold. Det involverer blandt andet en detaljeret
forstaelse af vekselvirkningerne i disse systemer, da det er
disse, der bestemmer hvor et givet atom bevager sig hen og
hvilke barrierer, det meder pa sin vej. Men det involverer
ogsé en forstdelse af hvordan atomer, der bevager sig uden
for et fast stof kobler til vibrationerne og de elektroniske
eksitationer i materialet. For at kunne opbygge de fysiske
modeller, der er nedvendige for at besvare det centrale
spergsmal om hvilke overfladeegenskaber, der er bestem-
mende for reaktiviteten overfor en bestemt kemisk reaktion,
er det afgerende, at studierne foregir i et teet samspil
mellem eksperimenter og teori.

Nar der er opbygget et billede af hvordan en givet
kemisk proces forgar, skal det sammenlignes med malinger
pé tekniske systemer. Det kraever en model der sammen-
kaeder det mikroskopiske billede med den makroskopiske
virkelighed. Dette intermedizre trin er en sékaldt kinetisk
model, der sammenkader bindingsenergier, aktiverings-
energier og sd videre med den kemiske reaktionshastighed.
Inden for centeret er vi allerede ved at have studeret den
forste reaktion over hele det spektrum af stadier, der er
beskrevet ovenfor, og flere er undervejs.

En atomistisk beskrivelse af teknisk vigtige omréder,
hvor overfladen spiller en vasentlig rolle, er ikke i prin-
cippet begrenset til heterogen katalyse. Nér eksempelvis et
materiale glider i taet kontakt hen over et andet, ma der hele
tiden brydes og dannes kemiske bindinger i kontaktzonen.
Pé& det atomare niveau er det processer, der ikke er prin-
cipielt forskellige fra det der sker, nar en kemisk reaktion
foregar pa overfladen. Det samme er tilfeldet nar atomer
diffunderer hen over en overflade i forbindelse med, at et
materiale sintres, det vil sige bringes til at haenge sammen,
uden at det varmes op til smeltepunktet. Man kan finde en



lang reekke af andre eksempler. Der er sdledes hib om at
ogsa andre tekniske forskningsomrader end den heterogene
katalyse med tiden kan drage nytte af udviklingen inden for
overfladefysikken.

Dette nummer af KVANT rummer en raekke artikler der
handler om overfladefysik i Danmark. Flemming Besen-
bacher, Erik Lagsgaard og Ivan Stensgaard beskriver Scan-
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Atomerne i et fast stof placerer sig sedvanligvis indbyrdes
i en gitterstruktur, der er karakteristisk for det pagaldende
stof. I mange tilfelde er atomernes placering baseret pd en
temingeformet struktur. Det er dog kun meget fa stoffer, der
danner det simple kubiske gitter, hvor atomerne udelukken-
de sidder i hjerne-positionerne af en terning.

To ofte foreckommende varianter kaldes for bee, body-
centered cubic, hvor der er et ekstra atom i midten af
terningen, og fcc, face-centered cubic, hvor der er et ekstra
atom pa hver af terningens sider.

Kubisk bee fcc

I gitterstrukturen er atomerne ordnede i en-dimensionale
rekker, krystalakserne, og i to-dimensionale krystalplaner.
Nar man skal angive en krystalakse, anvendes et koordinat-
system, baseret pa terningens sider: Rakken af atomer der
fortseetter udover én af terningens sider kaldes for [100]-
aksen, og [010]-aksen star vinkelret pa denne. For at angive
den modsatte retning, sattes der et minus ovenover tallet, sd
[010]-retningen er modsat [010]-retningen. Der er mange
mulige akser i en krystal. Langs én sides diagonal finder
man [110]-aksen, og fra terningens ene hjerne gennem
centrum til dens modstidende hjerne findes [1l1]-retningen.

Krystalplaneme har en meget vigtig funktion i for-
bindelse med studiet af krystaller: en belge, for eksempel en
rontgenstrile, der sendes ind mod en krystalplan, kan blive
reflekteret. Hvis der skal komme en belge ud, mé der vere
konstruktiv interferens fra de planer, der spejler belgen: For
at bevare fasen skal den ekstra vejlengde, som belgen
tilbagelegger i forbindelse med reflektionen fra en givet
plan, vere et helt antal belgelaengder i forhold til reflektio-
nen fra en anden plan. Kaldes afstanden mellem planerne
for d, betyder det at en belge med belgelengden X der
falder ind mod en raekke planer under vinklen 9, skal
opfylde den sékaldte Bragg-betingelse: 2 d sind = n X, hvor
n er et helt tal.

ning Tunneling Mikroskopet, der gor det muligt at iagttage
enkelte atomer pa overflader. Robert Feidenhans’l beskriver
overfladen og nogle teknikker til at undersege dem. Ib
Chorkendorff og Per Stoltze beskriver hvorledes man kan
studere de kemiske reaktioner pa overflader, og Per Stoltze
behandler en smeltende overflade. Endelig beretter Bjeme
Steffen Clausen om den industrielle katalyse.

En belge, karakteriseret ved en belgelengde X der
bevager sig i retningen af en enhedsvektor e, kan kort be-
skrives ved den sakaldte belgevektor k = 2n/X e. Nar en
sddan belge falder ind mod en plan, kan man oplese den i
komponenterne & cos@ langs planen og k sin@ vinkelret pa
planen. Ved spejlingen vendes den vinkelrette komponent,
altsd en total @ndring pa 2 k sin® = 47t sin®d / X Bragg-
betingelsen leder til at den reflekterede belge skal opfylde
betingelsen n 2n/d.

Det viser sig herved at vektorer, vinkelrette pa krystal-
planerne, med lengder 2n/d er serdeles nyttige. I kraft af
at de er normalvektorer til planerne og med lengder, der
svarer til den reciprokke gitterafstand, er der samtidig givet
en beskrivelse af krystalplaneme. Man har derfor valgt en
notation for krystalplaner, der bygger pa disse vektorer.

De planer, der danner siderne i et kubisk gitter, betegnes
som (100), (010) og (OOl)-planer. Diagonalplanen, hvis ene
side er en diagonal i terningen og med en temingekant som
den anden side, betegnes som (110)-planen og siden,
afgraenset af tre diagonaler, kaldes for (1l1)-planen.

(100) (110) (111)

Pa en overflade kan der opstd komplekse strukturer, der
daekker over flere enhedsceller. For at beskrive disse skal
man anvende storre celler. Pa overfladen af silicium, dannet
afen (111 )-krystalplan, dannes der en meget omtalt struktur
der daekker over 49 almindelige enhedsceller. Den kaldes for
7x7 stmkturen eller mere precist Si(l 11)7x7, for ogsé at
angive det materiale og den krystalretning som det handler
om.
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