Kurzfasaing

Kurzfassung

Diese Disrtation beschaftigt sich mit der besetzten und unbesetzten elektronischen Struktur
von Lanthanidmateriaien.

Mit oberflachenempfindlicher elektronenangeregter Rontgenemissonsgektroskopie (XES)
konrnte estmals, getrennt voneinander, die partielle Oberfladhen- und Volumenzustandsdichte
fur die Metalle Lanthan, Lutetium und Samarium experimentell bestimmt werden. Bei den
untersuchten Lanthanidmetallen stimmt die experimentelle V olumenzustandsdichte gut mit den
von Danzenbé&cher [Dan98] beredhneten Zustandsdichten Uberein. Im Vergleich von Theorie
und Experiment wurde unsere Erwartung bestétigt, dal3 s-artige Os-Emisson im Verhdtnis
von 3.1 gegentiber d-artiger Os-Rontgenemisson favorisiert wird. Ein Oberflachenzustand -
bekannt aus Photoemissonsmesaingen [WeK95] - wurde in keinem X E-Spektrum beobadhtet.
Der dz-artige Oberflachenzustand wird nadh einer theoretischen Berechnung der
Ubergangswahrscheinlichkeit um mehr als eine GroRenordnung gegenilber s-artigen
Emissonen aus dem Vaenzband uwnterdrickt. Im Fall von Samarium konnten
Satellitenemissonen im XE-Spektrum identifiziert werden. Dabel waren Photoemissons-
mesaungen zur Ermittlung der Bindungsenergie des 5p'-Zustands ®wie dne astmalige
Bestimmung der 5p-ReplicaVerschiebung notwendig. Als Voraussetzung fur die Bestimmung
der Zustandsdichte von Samarium wurde en Modell zur Erzeugung von [PE-
Untergrundstrahlung in XE entwickelt. Diese IPE-Emisson wird duch Auger-Elektronen
verursadit, die bel strahlungslosen Relaxationsprozessen der 5p-Rumpfniveauldcher entstehen.
Die Abwesenheit der O,-Rontgenemisson in alen dre Lanthanidmetalen konrnte mit
intensven Auger-Zerféllen des 5py-Loches erklart werden. Insgesamt wurden mit der
vorliegenden Arbeit die Grundlagen fur weitere oberflachenempfindliche XE-Mesaungen
geschaffen, z.B. an den 3d-Ubergangsmetallen.

Im zweiten Teil dieser Arbeit wurde die besetzte und unbesetzte dektronische Struktur der
Lanthan-Chalkogenide LaS, LaSe und LaTe estmas experimentell bestimmt. Photo-
emissonsgpektren zegen gute Ubereinstimmung mit der Theorie [SMP92]. Insbesondere
konnte dabei die Verschiebung des 5p*-Zustands in LaS und LaSe gegeniiber Lanthanmetall
ermittelt werden. Durch Mesaungen der Os-Rontgenemisson an LaS, LaSe und LaTe konnte
der Transfer der s-artigen Vaenzbandelektronen vom Lanthanatom zum Chalkogenatom
experimentell nadhgewiesen werden. Die Bindungsenergie des 4f *-Zustands am Lanthanatom
der Lanthan-Chalkogenide wurde bestimmt; sie zégt sehr gute Ubereinstimmung mit in einem
thermochemischen Modell [JoM87] berechneten Werten. Die Oberflachen-Rumpfniveau-
Verschiebung der Lanthan-Chalkogenide ist etwa 25% kleiner as bel Lanthanmetall.
AulRerdem wird ein theoretisches Modell beschrieben, das grofere Bindungsenergie-
Verschiebungen der Rumpfniveaus in der Photoemisson und Kleinere Verschiebungen in der
inversen Photoemisson beim Ubergang von Lanthanmetall zur Lanthan-Chalkogenid-
Verbindung erklart. Durch die 4f'-IPE-Ergebnis®e dieser Arbeit konrte dne Kkorrekte
Zuordnung von Ubergangen in kontrovers diskutierten MOKE-Messungen [PSH97,SWH99
vorgenommen werden.



