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Dieses Dokument bietet Definitionen fiir Fachbegriffe und
Verfahren, die zur Beschreibung der Beweglichkeit von
Wirt- und Fremdteilchen in Festkorpern verwendet wer-
den. Dabei werden sowohl die phdnomenologische Theo-
rie der Diffusion als auch die atomistischen Mechanismen
des Transports von Atomen behandelt. Beriicksichtigt
werden auBlerdem die verschiedenen Arten von Gradien-
ten, wie der elektrische, der chemische, der thermische und
der mechanische Gradient, welche die Triebkrifte der
Diffusion sind.

Einleitung

Die im Folgenden gegebenen Definitionen beziehen sich
speziell auf den festen Zustand und sind fiir den Fachwissen-
schaftler bestimmt. Sie werden daher nicht unbedingt allen
speziellen Anforderungen von Chemikern, Physikern oder
Materialwissenschaftlern geniigen. Das vorrangige Ziel war
es, prézise Definitionen zusammenzustellen. In einigen Féllen
sind die Definitionen des englischen Originaltexts den
entsprechenden Originalverodffentlichungen im Wortlaut ent-
nommen, wiahrend in anderen Féllen Modifizierungen oder
Kiirzungen vorgenommen wurden, um Einheitlichkeit zu
gewihrleisten. Einige Definitionen wurden erweitert, wenn
eine Klarstellung als notwendig erachtet wurde. Kursiv her-
vorgehobene Begriffe sind auch als eigene Eintrége zu finden.
Die im Literaturverzeichnis genannten Quellen sind zwar
nicht die einzig verfiigbaren, bieten aber zusétzliche Infor-
mationen iiber einige Definitionen; sie sind keinen konkreten
Textstellen zugeordnet.

Verzeichnis der verwendeten Symbole und ihrer Einheiten

Gitterparameter [m]
Beweglichkeit [mN-!s7!]
molare Konzentration [molm—3]
Diffusionskoeffizient [m?s~']
Selbstdiffusionskoeffizient der Teilchensorte i [m?s~!]
chemischer Diffusionskoeffizient oder Interdiffusions-
koeffizient [m?s~!]
Tracerdiffusionskoeffizient der Teilchensorte i [m?s~!]
intrinsischer Diffusionskoeffizient der Teilchensorte i
[m?s~]
r Diffusionskoeffizient der Zufallsbewegung [m?s~]
Elementarladung [C]
elektrisches Feld [Vm™]
Korrelationsfaktor
Kraft [N]
Freie Enthalpie [J]
Plancksches Wirkungsquantum [J s]
r Haven-Verhiltnis
Fluss [m2s7']
Boltzmann-Konstante [J K]
Molenbruch der Teilchensorte i
N, Avogadro-Konstante [mol~!]
p Wabhrscheinlichkeit

oo ° =8
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Druck [Pa]

elektrische Ladung (¢ =ze) [C]
Aktivierungsenergie [Jmol™']

Gaskonstante [R =N, k] [JK-'mol™']

absolute oder thermodynamische Temperatur [K]
Zeit [s]

elektrische Beweglichkeit [m?>V~1s™!]
Driftgeschwindigkeit [ms™!]

partielles Molvolumen der Teilchensorte j [m?]
kartesische Koordinate [m]

thermodynamische Kraft auf die Teilchensorte i
(generalisierte Kraft in der Onsager-Beziehung)
Ladungszahl

Operator der partiellen Ableitung

Differenz

Nabla-Operator oder Gradientenoperator
thermodynamischer Faktor

thermodynamischer Aktivitidtskoeffizient der Teilchen-
sorte i

Sprungfrequenz der Teilchensorte i [s7']
elektrochemisches Potential [Jmol™!]
chemisches Potential [Jmol~!]

elektrische Leitfahigkeit [Sm~!]
Summenzeichen

w, Atom- oder Leerstellensprungfrequenz [s~!]

c Zahl niachster Nachbarn

~>q><\_<,e T T NIOR N

S <> o

=

MaE =~

Definition der Fachbegriffe

In den Fillen, in denen die Ubersetzung zu einem ,,Wort-
ungetiim*“ fithren wiirde oder sinnentfremdend wire, wurde
auch im Deutschen der englische Begriff beibehalten. Des
Weiteren ist nach dem deutschen Begriff zusitzlich in
Klammern das englische Aquivalent angegeben, auBer die
beiden Begriffe sind vollkommen identisch.

Aktivierungsenergie (activation energy)

Die KenngroBle O, welche die exponentielle Temperatur-
abhingigkeit des Diffusionskoeffizienten D in der empiri-
schen Gleichung D = Dyexp(— Q/RT) charakterisiert. Dy ist
eine temperaturunabhingige Konstante, R die Gaskonstante
und T die absolute Temperatur. Q wird als Aktivierungs-
energie der Diffusion bezeichnet, D, oft als praexponentieller
Faktor.

Aktivierungsvolumen (activation volume)
Die Druckabhingigkeit eines Diffusionskoeffizienten D
wird oft dargestellt durch die Beziehung

(0nD/OP); = — (AVIRT)+ (dlnw/OP);.

Dabei ist AV das Aktivierungsvolumen, R die Gaskon-
stante, T die absolute Temperatur und w, die Atomsprungfre-
quenz. Der zweite Term auf der rechten Seite ist eine kleine
Korrektur von nur wenigen Prozent des ersten Terms, sodass
in guter Nédherung gilt:

AV~ — RT(0InD/OP)

Angew. Chem. 2002, 114, 4765-4776
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Ambipolare Diffusion (ambipolar diffusion)

Die Diffusion in Systemen mit zwei (oder mehr) diffundie-
renden Teilchensorten mit entgegengesetzter elektrischer
Ladung.

Siehe: effektiver Diffusionskoeffizient

Anlauffrequenz (attempt frequency)
Siehe: Sprungfrequenz

Ascending Diffusion

Ein spezieller Diffusionstyp, der in Metall-Legierungen
unter dem FEinfluss eines Gradienten der mechanischen
Spannung auftreten kann. Wenn die Komponenten der
Legierung unterschiedlich gro$ sind, tendieren die groferen
Elemente dazu, in die gestreckten Bereiche zu wandern.
Folglich verhindert die aszendierende Diffusion eine gleich-
mifBige Verteilung der Legierungskomponenten und erzeugt
einen Konzentrationsgradienten, der dem Spannungsgradien-
ten entgegengesetzt ist.

Austauschdiffusion (interchange diffusion)

Der Prozess, bei dem Fremdatome, die sich bevorzugt auf
Zwischengitterpldtzen befinden, iiber normale Gitterpositio-
nen wandern.

Austauschmechanismus (exchange mechanism)

Der atomare Mechanismus, bei dem Diffusion durch
direkten Positionswechsel zweier benachbarter Atome statt-
findet.

Baryzentrisches Bezugssystem (barycentric frame of reference)
Siehe: Massenschwerpunktssystem

Bergauf-Diffusion (uphill diffusion)

Der Diffusionsprozess, bei dem die diffundierende Teil-
chensorte gegen ihren Konzentrationsgradienten wandert.
Man findet ihn in terndren und héheren Systemen entweder
infolge thermodynamischer Effekte oder aufgrund unter-
schiedlicher Beweglichkeiten der Teilchensorten.

Beweglichkeit (mobility)
Der Massentransport wird iiber die atomare Beweglich-
keit b beschrieben, die definiert ist durch

b, = v/F;

mit v; als mittlerer Driftgeschwindigkeit und F; als Kraft auf
das Teilchen i.

Die elektrische Beweglichkeit u; (auch elektrochemische
Beweglichkeit genannt), die fiir die elektrische Leitfdhigkeit
eine Rolle spielt, ist als die Geschwindigkeit pro Einheit der
elektrischen Feldstarke E definiert:

u; = v/E
Damit gilt: u; = b,F/E. Da die Kraft auf ein Teilchen mit
der absoluten elektrischen Ladung |g;| durch F; = |q;|E

gegeben ist, gilt auch u; = b;|q;|.

Angew. Chem. 2002, 114, 4765-4776

Beweglichkeitskoeffizient (mobility coefficient)
Siehe: phdnomenologische Koeffizienten

Bezugssysteme (reference frames)

Im Fall der Diffusion in bindren oder mehrkomponentigen
Systemen hidngen die mathematischen Ausdriicke fiir die
Flisse und Kréfte und damit auch die Werte der Diffusions-
koeffizienten von dem fiir das Messen dieser Grofien
gewihlten rdumlichen Bezugssystem ab.

Beispiele fiir hdufig verwendete Bezugssysteme sind das
Laborbezugssystem, das Volumenschwerpunktssystem (auch
Ficksches Bezugssystem genannt), das Molenschwerpunkts-
system, das Massenschwerpunktssytems und das Gitterpunki-
system (auch Kirkendall-System genannt).

Um ein Bezugssystem R unabhéngig vom gewihlten
fixierten Laborbezugssystem R° zu definieren, wird eine
mittlere Geschwindigkeit der Bestandteile gewéhlt:

n

— R R

w = 5 oRv!
i=1

Dabei ist »}' die Geschwindigkeit der Bestandteile i in R?
und aR ihr Gewichtsfaktor. Diese aR sind so normalisiert,

dass gilt Z alk=1.

Der Fluss JR im Bezugssystem R ist mit dem Fluss J? im
System Q iiber JR = JQ+c;v°R verkniipft, wobei ¥R =
2 — R gilt und »® die mittlere Geschwindigkeit der n
Bestandteile im Bezugssystem R ist.

Boltzmann-Matano-Analyse (Boltzmann—Matano analysis)

Eine Methode zur Bestimmung des chemischen Diffusions-
koeffizienten in bindren oder mehrphasigen Systemen mit-
hilfe experimentell gemessener Konzentrationsprofile.

Bulk-Diffusion (bulk diffusion)
Siehe: Gitterdiffusion

Chemische Diffusion (chemical diffusion)

Diffusion unter dem Einfluss eines Gradienten in der
chemischen Zusammensetzung. In konzentrierten festen
Losungen, z.B. A;_B,, oder in Diffusionspaaren verursacht
die Bewegung einer Komponente einen Gegenfluss der
anderen Komponente(n) oder der Leerstellen. In diesem Fall
lasst sich ein Diffusionskoeffizient fiir die Durchmischung
definieren. Dieser wird chemischer Diffusionskoeffizient oder
Interdiffusionskoeffizient D genannt. Zusétzlich lsst sich fiir
jede Komponente i ein Diffusionskoeffizient definieren, der
intrinsischer Diffusionskoeffizient D; genannt wird.

Siehe: Darken-Gleichung

Chemischer Diffusionskoeffizient (chemical diffusion coeffi-
cient)

Bei N-komponentiger Diffusion erhédlt man den chemi-
schen Diffusionskoeffizienten oder Interdiffusionskoeffizien-
ten lj,j aus dem Fluss J; der Teilchensorte i mit der Kon-
zentration c;, welcher relativ zum Laborbezugssystem unter
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Anwendung des ersten Fickschen Gesetzes gemessen wurde
(hier fiir eine Dimension angegeben):

N-1
I, = = Dydc/ox)
j=1

Fiir die Einheiten in dieser Gleichung sei auf die Definition
des ersten Fickschen Gesetzes verwiesen. Mithilfe der irrever-
siblen Thermodynamik l&sst sich fiir eine isotrope, eindimen-
sionale Diffusion zeigen, dass es (N —1)N/2 unabhingige
Koeffizienten lj,-]- gibt. Diese Koeffizienten werden manchmal
auch partielle Diffusionskoeffizienten genannt.

Siehe: Darken-Gleichung, erstes Ficksches Gesetz, Bezugs-
systeme

Crowdion-Mechanismus (crowdion mechanism)

Bei diesem Mechanismus erfolgt die Diffusion iiber eine
kooperative Bewegung einer Gruppe von Atomen, von denen
eines typischerweise auf einem Zwischengitterplatz positio-
niert ist, wihrend die anderen aus ihren normalen Gitter-
pldtzen ausgelenkt sind, um damit dem zusitzlichen Platzbe-
darf (,,crowdion*) Rechnung zu tragen.

Curie-Prinzip (Curie principle)
Siehe: Neumannsches Prinzip

Darken-Dehlinger-Beziehung (Darken — Dehlinger relation)
Siehe: intrinsischer Diffusionskoeffizient

Darken-Gleichung (Darken equation)

Diese Gleichung verkniipft den chemischen Diffusionsko-
effizienten D der Interdiffusion in biniren Systemen mit den
intrinsischen Diffusionskoeffizienten D, und Dy der Kompo-
nenten A und B:

lj - NAVAD_B+NB VBD_A

V4 und Vj sind die partiellen Molvolumina von A und B, N,
und Ny ihre Molenbriiche.

Der chemische Diffusionskoeffizient wird in diesem Fall oft
Interdiffusionskoeffizient genannt. Wenn die Darken-Deh-
linger-Beziehung zwischen dem intrinsischen Diffusionskoef-
fizienten und dem Selbstdiffusionskoeffizienten in den obigen
Ausdruck eingesetzt wird, erhilt man

D = (N\V,D}+NyVyD5)®D
mit @ als thermodynamischem Faktor.

Defekt-Diffusionskoeffizient (defect diffusion coefficient)

Im Fall einer Diffusion nach einem Leerstellenmechanismus
ist die Bewegung eines Teilchens mit der Bewegung einer
Leerstelle in entgegengesetzter Richtung verkniipft. Ist die
Leerstellenkonzentration cy relativ zur Teilchenkonzentra-
tion ¢; klein, dann sind die individuellen Sprungfrequenzen I'y
und I; wie folgt miteinander verkniipft:

r/r, = cylc; = Ny

4768

Dabei ist Ny der Molenbruch der Leerstellen. Aus dieser
Beziehung folgt, dass der Selbstdiffusionskoeffizient D; der
Atome i mit dem Selbstdiffusionskoeffizienten Dy der Leer-
stellen verkniipft ist iiber

D; = DyNy.

Dies gilt nur, wenn ausschlielich Teilchen der Sorte i auf
dem betrachteten Teilgitter positioniert sind. Ist dies nicht der
Fall, muss die Gleichung durch Einfithrung eines Korrela-
tionsfaktors verandert werden. Die verallgemeinerte Bezie-
hung ist dann

ZDiNi = ZDdea
i d

wobei i die verschiedenen beweglichen Teilchensorten und d
die verschiedenen Defektarten (Leerstellen, Zwischengitter-
plitze,...) kennzeichnet.

Diffusionsbonden (diffusion bonding)
Eine Verbindungstechnik, bei der zwei Feststoffe iiber eine
Diffusionsreaktion miteinander verbunden werden.

Diffusionsfluss (diffusion flux)

Der Diffusionsfluss J; gibt die Zahl an Teilchen der Sorte i
an, die pro Zeiteinheit einen Einheitsquerschnitt einer Flidche
durchtreten, die relativ zum lokalen Massenschwerpunkt
fixiert ist. Das erste Ficksche Gesetz besagt, dass der
Teilchenfluss in Gegenwart eines Konzentrationsgradienten
V¢ proportional zu diesem Gradienten ist: J; = — D; Vg,
Unter dem Einfluss externer Krifte bewegen sich die
Teilchen mit einer mittleren Driftgeschwindigkeit vy, welche
den Fluss c;v erzeugt. Hier ist ¢; die Konzentration der
diffundierenden Teilchen der Sorte i. In diesem Fall ist der
Gesamtfluss durch folgende Beziehung gegeben:

Ji = D;Vei+civg

In der Literatur wird der erste Ausdruck auf der rechten
Seite manchmal auch als Fickscher Fluss oder Diffusionsfluss
bezeichnet, der zweite Ausdruck wird Drift genannt.

Siehe: erstes Ficksches Gesetz

Diffusionsinduzierte Korngrenzenwanderung (diffusion-in-
duced grain boundary migration, DIGM)

Wenn in einem polykristallinen Stoff ein Interdiffusions-
prozess stattfindet, bewegen sich die Korngrenzen in einer
Richtung senkrecht zum Diffusionsfluss. Dies hat Anderun-
gen der Konzentrationen in den Bereichen zur Folge, durch
die sich die Korngrenzen hindurchbewegt haben.

Diffusionskoeffizient (diffusion coefficient)
Siehe: erstes Ficksches Gesetz

Diffusionskontrollierte Reaktion (diffusion-controlled reac-
tion)

Eine Reaktion heit diffusionskontrolliert, wenn ihre
Reaktionsgeschwindigkeit durch die Geschwindigkeit be-
stimmt ist, mit der ein Reaktant durch die Schicht fester

Angew. Chem. 2002, 114, 4765-4776
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Reaktionsprodukte zu der Grenzflache diffundiert, an der die
Reaktion stattfindet.

Diffusionspotential (diffusion potential)

Wihrend der Diffusion elektrisch geladener Teilchen in
ionisch oder elektronisch leitenden Festkorpern wird auf-
grund der Unterschiede in den Beweglichkeiten der diffun-
dierenden Teilchen eine elektrische Ladung aufgebaut. Das
entsprechende elektrostatische Potential ¢ wird Diffusions-
potential genannt.

Diffusionsweg (diffusion path)

Die Abfolge von Anderungen in Struktur und Zusammen-
setzung wihrend einer isothermen Diffusion in mehrphasi-
gen, mehrkomponentigen Diffusionssystemen wird Diffusi-
onsweg genannt. Dieser Weg wird im Allgemeinen graphisch
so dargestellt, dass er einem isothermen Phasendiagramm
iiberlagert ist.

Diffusivitiit (diffusivity)

Meist alternativ zu Diffusionskoeffizient verwendeter Be-
griff. Einige Autoren beschrianken den Begriff allerdings auf
die Beschreibung der Matrix der partiellen Diffusionskoef-
fizienten eines mehrkomponentigen Systems.

Siehe: chemischer Diffusionskoeffizient, erstes Ficksches
Gesetz, partieller Diffusionskoeffizient

Diffusivitiitstensor (diffusivity tensor)

In einem anisotropen Kristallgitter ist der Diffusionskoef-
fizient im Allgemeinen richtungsabhidngig und muss als
dreidimensionaler Tensor mit den Komponenten D; darge-
stellt werden. Unter diesen Umsténden wird der Diffusions-
koeffizient auch Diffusionstensor genannt (ein Tensor zweiter
Stufe).

Direkter Zwischengittermechanismus (direct interstitial me-
chanism)

Eine Diffusion durch direkte Wanderung einer Teilchen-
sorte von Zwischengitterplatz zu Zwischengitterplatz.

Dissoziative Diffusion (dissociative diffusion)

Der Prozess, bei dem Fremdatome, die sich hauptsédchlich
auf normalen Gitterpldtzen befinden, liber Zwischengitter-
platze wandern.

Ein Beispiel ist die Diffusion von Cu in elementarem Ge:
Cu’é}e + V;( A VGe
[Zur Defektnomenklatur sei auf Nomenclature of Inorganic
Chemistry, IUPAC Red Book (Hrsg.: G.J. Leigh), Blackwell
Scientific Publications, Oxford, 1990, Kap. 6, verwiesen. |

Doppelleerstellenmechanismus (divacancy mechanism)

Der Prozess, bei dem ein Leerstellenpaar von einer
beliebigen Teilchensorte, die Bestandteil des betrachteten
Stoffes ist, zur Diffusion genutzt wird, heilit Doppelleerstel-
lenmechanismus.

Driftgeschwindigkeit (drift velocity)
Diese Geschwindigkeit wird im Deutschen auch Wande-

rungsgeschwindigkeit genannt. Die Einwirkung einer Trieb-

Angew. Chem. 2002, 114, 4765-4776

kraft verleiht Atomen in Richtung des Gradienten eine
Sprungwahrscheinlichkeit, die hoher ist als die Zufallswahr-
scheinlichkeit. Man spricht davon, dass die Atome eine
mittlere Driftgeschwindigkeit v in diese Richtung haben
und den Term cwv; zum Diffusionsfluss beitragen.

Siehe: Diffusionsfluss

Effektiver Diffusionskoeffizient (effective diffusion coeffi-
cient)

In Legierungen oder Verbindungen kann Stofftransport
unter dem Einfluss einer Triebkraft bei konstanter Zusam-
mensetzung der gesamten Probe auftreten. Beispiele finden
sich beim plastischen Kriechen und bei Sintervorgidngen. In
diesem Fall miissen die Fliisse der diffundierenden Teilchen-
sorten gekoppelt sein. In einem Ionenkristall gilt wegen der
Notwendigkeit der Erhaltung der Elektroneutralitdt eine
dhnliche Bedingung. Fiir eine Verbindung A, B, mit den
Tracerdiffusionskoeffizienten D% und Djf ist der effektive
Diffusionskoeffizient D4 durch folgende, oft als Herringsche
Formel bezeichnete Beziehung gegeben:

D% D}
rDE + sD3}

Man beachte, dass im Fall D% > D{} als Nidherung D~
Di¥s7! resultiert, d.h., der Fluss wird durch die langsamer
diffundierende Teilchensorte bestimmt.

Bei der Interdiffusion diffundieren die beiden Teilchensor-
ten in entgegengesetzte Richtungen, wihrend im Fall von
Stofftransport eine Wanderung in dieselbe Richtung stattfin-
det. Im Fall von Ionenkristallen wird der Ausdruck ambipo-
lare Diffusion verwendet.

Dcff =

Einstein-Gleichung (Einstein equation)

In ihrer allgemeinsten Form verkniipft die Einstein-Glei-
chung die atomare Beweglichkeit b; der Teilchensorte i mit
dem Diffusionskoeffizienten D;:

D, = kTb,

Siehe: Nernst-Einstein-Gleichung, Beweglichkeit

Einstein-Smoluchowski-Gleichung (Einstein — Smoluchowski
equation)

Eine Gleichung aus der Theorie der Zufallsbewegung, die
den Diffusionsfluss mit dem zuriickgelegten Weg des Teil-
chens verkniipft. Im eindimensionalen Fall ist der Fluss J,
eines Teilchens in der x-Richtung gegeben durch

(X) 0 ((X7) 9 ((X°)
e\ 2t “ox\ 21 )
wobei (X™) fiir [X™p(X,t;x)dX steht, c(x) die Konzentration
und p(X,t;x) die Wahrscheinlichkeit ist, ein Atom, welches zur
Zeit null auf der Ebene x ist, zu einem spdteren Zeitpunkt ¢
auf der Ebene x+X zu finden.

Fiir verdiinnte Losungen z. B. einer Teilchenart B in einem
Wirt A, die abgesehen von der geringen Menge an B-Teilchen
homogen sind, gilt, dass (X) =0 und (X?) von der Position
unabhéngig ist. In diesem Fall reduziert sich die Gleichung auf

J, =
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den zweiten Term, d.h. auf die Einstein-Beziehung fiir die
Brownsche Bewegung: D = (X?)/2t.
Siehe: Tracerdiffusionskoeffizient

Elektrische oder elektrochemische Beweglichkeit (electrical
or electrochemical mobility)
Siehe: Beweglichkeit

Elektromigration (electromigration)
Der Transport von Teilchen unter dem Einfluss eines
elektrischen Feldes.

Elektronenwindeffekt (electron wind effect)

Wenn Elektronen, die infolge eines an ein Metall ange-
legten elektrischen Feldes flieBen, einen Teil ihres Impulses
auf die diffundierenden Atome {iibertragen und so die
Richtung individueller Spriinge beeinflussen, nennt man
diese zusitzliche Triebkraft Elektronenwindeffekt.

Erstes Ficksches Gesetz (Fick’s first law)

Dieses Gesetz legt die Beziehung zwischen dem Flussvek-
tor J; und dem Konzentrationsgradienten V¢; der diffundie-
renden Teilchensorte i fest.

EsgiltJ; = — DV¢; mit D als Diffusionskoeffizient (oder
Diffusivitit). Im dreidimensionalen Fall ist D ein Tensor
zweiter Stufe. Die Dimension von D ist m?s~. Fiir die
Konzentration sind die Einheiten wéihlbar, wihrend die
Einheiten fiir den Fluss von dieser Wahl abhingen. Wird
beispielsweise fiir ¢; die Einheit molm—3 verwendet, so ergibt
sich als Einheit fiir J; molm~—2s~!. Der Fluss und damit auch
der Diffusionskoeffizient miissen relativ zu einem Bezugs-
system gewihlt werden.

Fir eine ebene Diffusion entlang der Richtungx
reduziert sich die Gleichung auf den skalaren Ausdruck
J; = —D(0cdx).

Ficksches Bezugssystem (Fick’s reference frame)
Siehe: Volumenschwerpunktssystem

Fluss (flux)
Der Fluss einer Teilchensorte ist die Menge Stoff, die pro
Zeiteinheit durch einen Einheitsquerschnitt im Medium tritt.

Fremddiffusion (heterodiffusion)

Die Diffusion von Fremdatomen in einem Material wird
Fremddiffusion genannt. Alternative Begriffe sind Verunrei-
nigungsdiffusion und — im englischen Sprachraum - ,,solute
diffusion®.

Fiinf-Frequenzen-Modell (five-frequency model)

Ein Modell zur Beschreibung der Fremddiffusion iiber
Einfachleerstellen in kubisch-flichenzentrierten (fcc) Metal-
len oder auf einem fcc-Untergitter in Ionenkristallen. Dabei
wird angenommen, dass lediglich solche Spriinge der Wirt-
atome sich von Spriingen im reinen Gitter unterscheiden, die
von den néichsten Nachbarn des Fremdatoms durchgefiihrt
werden.
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Gitterdiffusion (lattice diffusion)

Ein Diffusionsprozess, der durch das Volumen des Kris-
tallgitters stattfindet und dabei Mechanismen wie die Kurz-
schlussdiffusion entlang von Versetzungen, die Korngrenzen-
diffusion und die Oberflichendiffusion ausschliet. Dieser
Prozess wird auch Volumendiffusion oder Bulk-Diffusion
genannt.

Gitterpunktsystem (lattice-fixed frame)

Dieses Bezugssystem wird verwendet, wenn der Diffusions-
fluss einen Nettomateriefluss verursacht. Das Gitterpunkt-
system, das auch Inertmarker- oder Kirkendahl-System
genannt wird, bewegt sich mit dem lokalen Materiefluss.
Die Kirkendahl-Ebene ist ein Beispiel fiir ein Gitterpunkt-
system. Das System ist im allgemeinen Fall nicht mit der
mittleren Geschwindigkeit der Komponenten, sondern mit
der Geschwindigkeit der Marker, v¥, verkniipft. Beziehungen
fir ¥ und D konnen fiir unterschiedliche Bezugssysteme
abgeleitet werden.

Siehe: Bezugssysteme

Gorski-Effekt (Gorski effect)

Die Wanderung von Atomen in einem elastisch deformier-
ten Material. Der Effekt wird besonders fiir geloste Atome A
mit einem starken GroBeneffekt und groBer Diffusivitdit in der
Matrix B beobachtet, z.B. bei Wasserstoffatomen in einem
Metall.

Hantelzwischengittermechanismus (dumbbell interstitialcy
mechanism)

In einigen Systemen ist die Gleichgewichtskonfiguration
eines indirekten Zwischengittermechanismus ein hantelartiger
Defekt, bei dem jedes der sich bewegenden Ionen um den
gleichen Betrag von der normalen Gitterposition ausgelenkt
ist. Eine Diffusion, die tiber solche Spezies stattfindet, wird
Hantelzwischengittermechanismus genannt.

Haven-Verhiltnis (Haven ratio)
Das Haven-Verhiltnis Hy, ist definiert geméaf

Hy = D}¥ID{o)

mit D} als Tracerdiffusionskoeffizient und D,(o;) als Leitfi-
higkeitsdiffusionskoeffizient der Teilchensorte i.
Achtung: Hpy, ist nicht dasselbe wie der Korrelationsfaktor.

Herringsche Formel (Herring’s formula)
Siehe: effektiver Diffusionskoeffizient

Indirekter Zwischengittermechanismus (interstitialcy mecha-
nism)

Ein Mechanismus, bei dem zeitgleich ein Zwischengitter-
atom auf einen normalen Gitterplatz und das urspriingliche
Gitteratom auf einen Zwischengitterplatz wandert.

Interdiffusion
Siehe: chemische Diffusion, Darken-Gleichung
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Interdiffusionskoeffizient (interdiffusion coefficient)
Siehe: Darken-Gleichung

Intrinsischer Diffusionskoeffizient (intrinsic diffusion coeffi-
cient)

Dies ist der Diffusionskoeffizient fiir jede einzelne Kom-
ponente eines Vielkomponentensystems. Im Fall der Inter-
diffusion zweier Metalle A und B ist bei Vernachlissigung von
Korrelationseffekten der intrinsische Diffusionskoeffizient
D, mit dem Selbstdiffusionskoeffizienten D iiber die Dar-
ken-Dehlinger-Beziehung verkniipft:

dlny ,
Oln N,

D, = Dji(1+ ) = Dio®

Dabei ist N, der Molenbruch und y, der thermodynami-
sche Aktivitidtskoeffizient von A. Eine analoge Beziehung gilt
fir Dy. Der Faktor @ wird thermodynamischer Faktor
genannt. Die Darken-Dehlinger-Beziehung ist eine Nihe-
rung. Vollstindigere Ableitungen beriicksichtigen Korrela-
tionseffekte und den Leerstellenwindeffekt.

Kirkendall-Ebene (Kirkendall plane)
Siehe: Kirkendall-Effekt, Laborbezugssystem

Kirkendall-Effekt (Kirkendall effect)

Der Kirkendall-Effekt tritt auf bei Interdiffusion zwischen
den Proben eines Diffusionspaares, wenn die intrinsischen
Diffusionskoeffizienten der Komponenten unterschiedlich
sind. Der groBere Fluss der Atome in eine Richtung relativ
zur anderen Richtung bewirkt eine Verschiebung der ur-
spriinglichen Grenzschicht, der Kirkendall-Ebene, um einen
bestimmten Betrag, die Kirkendall-Verschiebung. Diese Ver-
schiebung kann anhand der Bewegung von inerten Markern
beobachtet werden.

Kirkendall-Geschwindigkeit (Kirkendall velocity)

Die Geschwindigkeit ¥ der Diffusionszone in einem
mehrkomponentigen System relativ zu den feststehenden
Enden der Probe hat ihren Ursprung im Nettofluss (ungleich
null) der Leerstellen im Diffusionsbereich. In einem binédren
System mit den Komponenten A und B kann sie als Funktion
der intrinsischen Diffusionskoeffizienten D, und Dy ausge-
driickt werden. Beispielsweise gilt fiir die auf das Volu-

menschwerpunktssystem bezogene relative Geschwindigkeit
vV = KV

v® = (D, — Dy)VA(ONL/Ox)

Dabei ist N, der Molenbruch und V, das partielle
Molvolumen von A.

Kollinearer indirekter Zwischengittermechanismus (collinear
interstitialcy mechanism)

Ein indirekter Zwischengittermechanismus, bei dem ein
Zwischengitteratom und das von diesem verdrédngte Gitter-
atom sich entlang derselben Geraden fortbewegen.

Angew. Chem. 2002, 114, 4765-4776

Konzentrationsprofil (concentration profile)
Die Verdnderung der Konzentration einer diffundierenden
Teilchensorte in einem Stoff als Funktion des Abstands.

Korngrenzendiffusion (grain boundary diffusion)
Die Diffusion, die entlang einer Korngrenze verlauft.
Siehe: Kurzschlussdiffusion

Korrelationsfaktor (correlation factor)

Wenn die Bewegung einer Sorte diffundierender Teilchen
vom Vorliegen eines Defekts auf einem benachbarten Platz
abhingt, z.B. bei einem Tracer, der nach einem Leerstellen-
mechanismus diffundiert, dann sind die Spriinge der diffun-
dierenden Teilchen nicht mehr zufillig, sondern korreliert.
Der Korrelationsfaktor fist ein MaB fiir die Abweichung der
Bewegung der diffundierenden Atome von der Zufallsbewe-
gung. Fiir einen Tracer ist er als das Verhiltnis des Tracerdif-
fusionskoeffizienten D zum Selbstdiffusionskoeffizienten D,
definiert:

f = D¥ID;

Fir die Zufallsbewegung hat f definitionsgeméf3 den Wert 1.
Bei korrelierten Bewegungen ist fim Allgemeinen kleiner als
1, kann aber auch groBer als 1 werden. In zweiten Fall wird die
Bewegung ,,channelling” genannt.

Kurzschlussdiffusion (short-circuit diffusion)

Jeder Diffusionsprozess, der iiber Korngrenzen, Oberfla-
chen oder Versetzungen stattfindet.

Kurzschlussdiffusionen sind oft der Grund dafiir, dass eine
Diffusion in polykristallinem Material schneller als in Ein-
kristallen verlduft.

Laborbezugssystem (laboratory frame)

Im Fall der bindren Diffusion sind die Fliisse J, und J der
Teilchensorten A und B im Allgemeinen unterschiedlich. Das
Bezugssystem, das durch die Bedingung J, +Jg =0 definiert
ist, wird Laborbezugssystem genannt. Ein géngiges Laborbe-
zugssystem ist das Ende der Probe, da an den Enden immer
J,=Jz=0 gilt, also auch die Bedingung J, +Jz =0 immer
erfiillt ist. Die Matano-Ebene ist ein Beispiel fiir ein Labor-
bezugssystem.

Siehe: Bezugssysteme

Leerstellen-Diffusionskoeffizient (vacancy diffusion coeffi-
cient)
Siehe: Defekt-Diffusionskoeffizient

Leerstellenmechanismus (vacancy mechanism)

Ein Mechanismus, bei dem Diffusion durch Platzwechsel
zwischen diffundierenden Teilchen und Leerstellen ermog-
licht wird.

Leerstellenwindeffekt (vacancy wind effect)

Wenn die Diffusion einen Fluss von Leerstellen in eine
Richtung verursacht, wird die Verfiigbarkeit von Leerstellen
fiir ein gegebenes substituierendes Atom durch diesen Pro-
zess bestimmt. Die Atome werden hiufiger ,windwirts“
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springen konnen, da die Leerstellenkonzentration auf dieser
Seite groBer als auf der ,,windabgewandten* Seite ist. Daraus
resultiert eine bevorzugte Diffusion gegen den Leerstellen-
wind.
Leitfiahigkeitsdiffusionskoeffizient (conductivity diffusion
coefficient)

Der Leitfahigkeitsdiffusionskoeffizient D,(o;) eines beweg-
lichen, elektrisch geladenen Teilchensi wird iiber die ge-
messene partielle elektrische Leitfahigkeit o; dieser Teil-
chensorte mithilfe der Nernst-Einstein-Gleichung abgeleitet:

kT
g;

2 1
¢ qi

Do) =

Dabei ist k die Boltzmann-Konstante, T die absolute
Temperatur, ¢; die Konzentration von i ausgedriickt als Zahl
der Teilchen pro Einheitsvolumen und ¢; die elektrische
Ladung des Teilchens.

Linearisierte Flussgleichung (linearized flux equation)
Siehe: phanomenologische Koeffizienten

Ludwig-Soret-Effekt (Ludwig —Soret effect)
Ein alternativer Name fiir den Soret-Effekt.
Siehe: Thermomigration

Massenschwerpunktssystem (mean-mass frame of reference)

Das Massenschwerpunktssystem RM bewegt sich derart,
dass der Nettomassenfluss JM, der eine Ebene senkrecht zur
Diffusionsrichtung durchquert, iiberall und zu jeder Zeit null
ist. Per Definition sind die Gewichtungsfaktoren aM fiir das
Massenschwerpunktssystem so gewihlt, dass aM = w; gilt, mit
w; = M,c/p; als Massenbruch, M; als Molmasse und p als
Massendichte. So ist fiir ein mehrkomponentiges System
> " MJ}=0. Die Geschwindigkeit ™ von R™ relativ zum

Laborbezugssystem R° betrigt M = ZML-J? mit J? als
Fluss in R i

Das Massenschwerpunktssystem ist auch als baryzentri-
sches Bezugssystem bekannt.

Siehe: Bezugssysteme

Matano-Ebene (Matano plane)

Die Matano-Ebene bezeichnet die Grenzflache, durch die
sich wihrend einer Interdiffusion in positive und negative
Richtung gleiche Stoffmengen bewegt haben.

Siehe: Laborbezugssystem

Mehrphasendiffusion (multiphase diffusion)

Ein Diffusionsprozess, der zur Bildung einer neuen Grenz-
fliche fiihrt, wie es bei der Bildung allotroper Strukturen,
neuer Phasen, fester Losungen und/oder bei chemischen
Reaktionen geschieht. Manchmal wird dieser Prozess auch
Reaktionsdiffusion genannt.

Molenschwerpunktssystem (mean-molar frame of reference,

number-fixed frame of reference, particle reference frame)
Das Molenschwerpunktssystem RN bewegt sich relativ zum

Laborbezugssystem derart, dass der Nettofluss — ausgedriickt
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als Molzahl des Stoffes, der eine Ebene senkrecht zur
Diffusionsrichtung durchquert — iiberall und zu jeder Zeit
null ist. Per Definition sind die Gewichtungsfaktoren a™ fiir
das Molenschwerpunktssystem so gewéhlt, dass a¥ = N, gilt,
mit N; als Molenbruch der Komponente i. So ist fiir ein
mehrkomponentiges System ZJ,N =0. Die Geschwindigkeit

N von RN relativ zum Laborbezugssystem R° betrigt vN =
VmZJ? mit J? als Fluss in R

Siehe: Bezugssysteme

Nernst-Einstein-Gleichung (Nernst— Einstein equation)

In Ionenkristallen verkniipft die Einstein-Gleichung die
Ionenbeweglichkeit u; eines Teilchens i mit dem Leitfahig-
keitsdiffusionskoeffizienten D(0):

Do) = (kT/|q;|)u;

Dabei ist |g;| die absolute Ladung des sich bewegenden
Ions, k die Boltzmann-Konstante und 7 die absolute Tempe-
ratur.

Da die partielle elektrische Leitfdhigkeit der Teilchensorte i
als 0, = cu; |q;| ausgedriickt werden kann, folgt

Do) = (kTlc:q})o;

mit ¢; als der Konzentration. Diese Ausdriicke sind als Nernst-
Einstein-Gleichungen bekannt.

Nernst-Planck-Gleichung (Nernst — Planck equation)

Fiir die Interdiffusion zweier Ionenkristalle AX/BX ist die
Beziehung zwischen den intrinsischen Diffusionskoeffizienten
D, und Dy und den Tracerdiffusionskoeffizienten D und D
durch die Nernst-Planck-Gleichung gegeben:

D} D§
N,D} + Ny D§

Dy = Dy =

Dabei sind N, und Ny die Molenbriiche der Komponenten
A und B. Diese Beziehung gilt nur unter der Annahme, dass
ausschlieSlich A und B beweglich sind, dass sie auf einem
gemeinsamen Untergitter X diffundieren und dass dieses
Untergitter fixiert und unabhéngig ist.

Dies sollte weder mit dem Ausdruck fiir den Interdiffu-
sionskoeffizienten (siehe Darken-Gleichung) noch mit dem
fir den effektiven Diffusionskoeffizienten verwechselt wer-
den.

Bei nichtidealen Losungen sollten die obigen Ausdriicke
fiir den intrinsischen Diffusionskoeffizienten mit dem thermo-
dynamischen Faktor multipliziert werden.

Neumannsches Prinzip (Neumann’s prinicple)

Das Neumannsche Prinzip (auch als Curie-Prinzip oder
Curie-Neumann-Prinzip bekannt) besagt, dass bei einer
Koordinatentransformation, die einer Symmetrieoperation
des betrachteten Kristallgitters entspricht, der Diffusivitiits-
tensor unter dieser Transformation invariant bleibt. Das
Prinzip lésst sich in mathematischer Form schreiben. Eine
allgemeine Koordinatentransformation des Diffusivititsten-
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sors vom Koordinatensystem x; in das neue Koordinaten-
system ¥; erhdlt man wie folgt:

Mit D} als Diffusivititstensor im neuen Koordinatensystem
gilt:

, 2 G- O 0% L E
Dy = > % =Dy = D> awayDy
o 7 0x,.0x, k=1 1=1
Dabei ist a; = 0x;/0x, der Richtungscosinus der Trans-

formation. Das Neumannsche Prinzip besagt, dass fiir den
Fall, dass a; einer Symmetrieoperation des Kristalls ent-
spricht, D}; = D; ist.

Nichtkollinearer indirekter Leerstellenmechanismus (non-
collinear interstitialcy mechanism)

Ein indirekter Leerstellenmechanismus, bei dem das Zwi-
schengitteratom und das ausgetauschte Gitteratom sich nicht
entlang derselben Geraden bewegen.

Null-Fluss-Ebene (zero flux plane)

In Experimenten mit mehrkomponentigen Diffusionspaa-
ren konnen die Fliisse individueller Komponenten an be-
stimmten Orten entlang der Paarachse verschwinden. Diese
Orte werden im englischen Sprachraum zero flux planes
genannt.

Oberflichendiffusion (surface diffusion)
Die Diffusion, die an einer Oberflidche stattfindet.
Siehe: Kurzschlussdiffusion

Onsager-Beziehung (Onsager relation)

Die Bedingung fiir die phinomenologischen Koeffizienten
in der Onsager-Gleichung fiir den Diffusionsfluss: L;, = Ly;
(auch Onsagersches Reziprozitdtstheorem genannt). Das
Theorem gilt in Abwesenheit von magnetischen Feldern und
Rotationen.

Siehe: phanomenologische Koeffizienten

Parabolisches Wachstumsgesetz (parabolic growth law)

Das Wachstum einer Reaktionsschicht durch Diffusion, bei
dem das Quadrat der Schichtdicke d proportional mit der Zeit
t wichst: d® .

Partieller Diffusionskoeffizient (partial diffusion coefficient)

In einem N-komponentigen System kann der Fluss J; der
Teilchensorte i von den Konzentrationsgradienten V¢, von
N —1 Spezies im Material abhéngen. In diesem Fall ist ein
partieller Diffusionskoeffizient D; in der folgenden Form
durch das erste Ficksche Gesetz definiert:

N-1
Ji = fZD,-kVCk
k=1

Im Allgemeinen konnen die partiellen Diffusionskoeffi-
zienten entweder intrinsische Diffusionskoeffizienten oder
Interdiffusionskoeffizienten (siche Darken-Gleichung) sein,
jeweils abhingig vom zur Beschreibung des Flusses gewéhlten
Bezugssystem.

Angew. Chem. 2002, 114, 4765-4776

Phinomenologische Koeffizienten (phenomenological coef-
ficients)

Die Koeffizienten L in Onsagers generalisierter Diffusions-
gleichung fiir die Komponente i in einem N-komponentigen
System verkniipfen die Flisse J; der Teilchensorte i mit den
Triebkriften X;:

i=12,...N—1

Die Triebkrifte konnen als Gradienten eines generalisier-
ten Potentials ausgedriickt werden. Wenn nur mechanische
Krifte wirken, sind die X, mit diesen identisch. In einem
isothermen, isobaren System mit einen Konzentrations-
gradienten wiederum kann die Triebkraft X, als Gradient
des chemischen Potentials ux; geschrieben werden: X, =
—V(up—uy); und fiir den Fall der Diffusion in einem
elektrischen Feld entspricht die Triebkraft dem Gradienten
des elektrochemischen Potentials # mit #, = u,+ z,Fy.
Dabei ist z; die Ladungszahl, F die Faraday-Konstante und v
das elektrische Potential (Diffusionspotential).

Diese Koeffizienten werden auch Transportkoeffizienten
oder Beweglichkeitskoeffizienten genannt.

Physikalischer Korrelationsfaktor (physical correlation fac-
tor)

Bei Wechselwirkungen zwischen den diffundierenden Teil-
chen sind die Wege der Teilchen nicht mehr unabhingig,
sondern korreliert. In diesen Féllen fiihrt man einen physi-
kalischen Korrelationskoeffizienten ein, um die Abweichung
von den Gesetzen der Zufallsbewegung zu beriicksichtigen.

Siehe: Korrelationsfaktor

Pipe-Diffusion (pipe diffusion)

Die Diffusion, die entlang einer Versetzungslinie statt-
findet.

Siehe: Kurzschlussdiffusion

Priiexponentieller Faktor (pre-exponential factor)
Siehe: Aktivierungsenergie

Reaktionsdiffusion (reaction diffusion)
Siehe: Mehrphasendiffusion

Relaxationsmechanismus (relaxation mechanism)

Wenn Atome in der Nihe einer Leerstelle so stark
relaxieren, dass die regulédre Gitterstruktur bis zu Entfernun-
gen von einigen Atomabstinden verschwindet, kann Diffu-
sion dhnlich wie bei Atomen in einer Fliissigkeit durch
irreguldre anstoBende Bewegungen ausgelost werden. Fiir
eine solche Diffusion sagt man, sie findet nach einem
Relaxationsmechanismus statt.

Ringmechanismus (ring mechanism)

Eine Variante des Austauschmechanismus, bei der sich eine
Gruppe von Atomen kreisformig bewegt. Dabei nimmt jedes
Atom der Gruppe den Platz seines Nachbarn in Richtung der
Bewegung ein.
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Schnelle Ionenleiter (fast ionic conductors)

Eine Stoffgruppe mit Ionenleitfdhigkeiten in einer Grofien-
ordnung, wie sie in Salzschmelzen gefunden wird. Die
Verwendung des Ausdrucks Superionenleiter, der in der
idlteren Literatur fiir schnelle Ionenleiter zu finden ist, wird
nicht empfohlen.

Selbstdiffusion (self-diffusion)

Die Diffusion, die in Abwesenheit eines Gradienten des
chemischen Potentials stattfindet und mit der die unkorre-
lierte Bewegung eines Teilchens beschrieben wird.

Selbstdiffusionskoeffizient (self-diffusion coefficient)
Siehe: Tracerdiffusionskoeffizient

Sintern (Sintering)

Der Prozess, bei dem ein fester Korper aus Pulvern
hergestellt wird, indem durch eine Warmebehandlung atoma-
re Transportprozesse ausgelost werden. Die Triebkraft des
Prozesses ist die Verminderung der Oberfldchenenergie.

Solute diffusion
Siehe: Fremddiffusion

Soret-Effekt (Soret effect)

Der Aufbau eines Konzentrationsgradienten in einem
geschlossenen mehrkomponentigen System unter dem Ein-
fluss eines Temperaturgradienten. Das Phanomen wird auch
Ludwig-Soret-Effekt genannt.

Siehe: Thermomigration

Sprungfrequenz (jump frequency)

Die Frequenz, mit der ein Teilchen i zu einem gegebenen
néchst benachbarten Platz springt, wird als I; bezeichnet. Die
Gesamtsprungfrequenz I, welche die durchschnittliche Zahl
an Spriingen des Teilchens pro Zeiteinheit angibt, ist  I'; mit §
als Zahl néchster Nachbarn.

Im Fall eines Atoms, das sich nach einem Leerstellenmecha-
nismus bewegt, ist die Gesamtsprungfrequenz I" das Produkt
aus dem Molenbruch der Leerstellen, Ny, und der Sprungfre-
quenz der Leerstelle beziiglich der néchst benachbarten
Position, wy: I’ = Nyw,

Die Frequenz w, ldsst sich schreiben als

wy, = nexp(—AG./RT).

Die darin enthaltene Anlauffrequenzn kann mit den
Normalmoden der Schwingungen des Systems verkniipft
werden und liegt in der Groenordnung einer Schwingungs-
frequenz (ca. 10" s7!). AG,, ist die Gibbs-Energie der Wande-
rung.

Die mittlere Zeit zwischen zwei Spriingen eines Teilchens
auf einem gegebenen Platz wird Verweilzeit 7 mit 7 = !
genannt.

Der Selbstdiffusionskoeffizient D; eines Teilchens i ist mit
der Gesamtsprungfrequenz iiber D; = gl a? verkniipft. Hier
ist a; die Sprungdistanz und g ein geometrischer Faktor, der
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die Sprungwahrscheinlichkeit der Teilchen in der betrachte-
ten Richtung angibt. Zum Beispiel resultiert fiir ein isotropes
kubisches Gitter g=1/6.

Superionenleiter (superionic conductor)
Siehe: schnelle Ionenleiter

Theorie der Zufallsbewegung (random walk theory)

Die mathematische Theorie, die die Bewegung eines
Teilchens beschreibt, das sich in einer Abfolge von diskreten,
zufilligen Spriingen von Ort zu Ort bewegt.

Siehe: Korrelationsfaktor, Einstein-Smoluchowski-Glei-
chung

Thermodiffusion (thermal diffusion)
Siehe: Thermomigration

Thermodynamischer Faktor (thermodynamic factor)
Bei der Beschreibung der Diffusion in nichtidealen festen
Losungen ist der Ausdruck

® = 1+0lny/0InN;

als thermodynamischer Faktor definiert. y; ist der thermody-

namische Aktivitdtskoeffizient und N; der Molenbruch der

Teilchensorte i. Man beachte, dass fiir ein binires System A-B

infolge der Gibbs-Duhem-Beziehung gilt: @ = &, = @y
Siehe: intrinsischer Diffusionskoeffizient

Thermomigration

Die durch einen Temperaturgradienten induzierte Diffu-
sion wird Thermomigration oder Thermodiffusion genannt. In
diesem Fall lasst sich das erste Ficksche Gesetz in der Form
J; = —S;VT angeben. Hier bezeichnet J; den Fluss der
Teilchensorte i und T die absolute Temperatur. Der Koef-
fizient S; kann positiv oder negativ sein.

Wenn eine urspriinglich homogene zweikomponentige
Phase einem Temperaturgradienten ausgesetzt wird, kann
die Thermomigration zu einer Entmischung der Komponen-
ten fiihren. Das bedeutet, dass eine Komponente bevorzugt
zum heilen Ende diffundiert und die heife Zone mit dieser
Komponente angereichert wird. Dieser Effekt wird als Soret-
Effekt (auch Ludwig-Soret-Effekt) bezeichnet.

Tracerdiffusion (tracer diffusion)

Als Tracerdiffusion wird die Wanderung eines markierten
Atoms durch ein Material bezeichnet, an dessen stofflichem
Aufbau die markierte Komponente beteiligt ist.

Tracerdiffusionskoeffizient (tracer diffusion coefficient)

Der Diffusionskoeffizient, wie er durch das erste Ficksche
Gesetz definiert ist, fiir ein isotopenmarkiertes Atom, D}.
Der Ausdruck ist gewohnlich auf den besonders einfachen
Fall beschrinkt, dass das Tracer-Isotop hochverdiinnt vorliegt
und ohne andere Triebkrifte als den Konzentrationsgradien-
ten des Tracers in einen ansonsten homogenen Stoff hinein
diffundiert.

Das mittlere Auslenkungsquadrat (x?) eines Tracers i in x-
Richtung in einem homogenen Material, das sich aus dem
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Konzentrationsprofil des Tracers ergibt, ist mit dem Tracer-
diffusionskoeffizienten D} iiber die Einstein-Gleichung fiir
die Brownsche Bewegung verkniipft:

(x7) = 2Dft

Dabei ist ¢ die Diffusionszeit. Der Tracerdiffusionskoef-
fizient wird héufig nicht vom Selbstdiffusionskoeffizienten
unterschieden. Das ist allerdings nur gerechtfertigt, wenn die
Diffusion iiber unkorrelierte Spriinge stattfindet. Dies ist der
Fall fiir die Zwischengitterdiffusion von Teilchen A in einem
Elementkristall A, jedoch nicht fiir eine Diffusion nach einem
Leerstellenmechanismus. Der Tracerdiffusionskoeffizient und
der Selbstdiffusionskoeffizient sind im Allgemeinen iiber den
Korrelationsfaktor verknipft.

Siehe: Theorie der Zufallsbewegung, Einstein-Smoluchow-
ski-Gleichung

Transportkoeffizient (transport coefficient)
Siehe: phanomenologische Koeffizienten

Triebkraft (driving force)

Die Triebkraft ist jede Art von Einfluss, der bewirkt, dass
sich die Sprungfrequenz fiir einen Sprung zwischen zwei
gegebenen Plétzen in eine Richtung von der Sprungfrequenz
fiir einen Sprung zwischen exakt gleichwertigen Plétzen,
jedoch in entgegengesetzter Richtung, unterscheidet. Trieb-
kréfte konnen Gradienten der mechanischen Spannung, des
elektrischen Potentials, der Temperatur oder des chemischen
Potentials sein.

Verweilzeit (residence time)
Siehe: Sprungfrequenz

Verunreinigungsdiffusion (impurity diffusion)
Siehe: Fremddiffusion

Volumendiffusion (volume diffusion)
Siehe: Gitterdiffusion

Volumenschwerpunktssystem (mean-volume frame of refe-
rence)

Das Volumenschwerpunktssystem RY bewegt sich relativ
zum Laborbezugssystem derart, dass der Nettofluss — ausge-
driickt als Volumen des Stoffes, der eine Ebene senkrecht zur
Diffusionsrichtung durchquert — iiberall und zu jeder Zeit null
ist. Per Definition sind die Gewichtungsfaktoren aV fiir das
Volumenschwerpunktssys-
tem so gewiihlt, dass af = c;V; gilt, mit ¢; als Molzahl der
Komponente i pro Einheitsvolumen und V; als partiellem
Molvolumen. So ist fiir ein mehrkomponentiges System
ZV,-J,V:O. Die Geschwindigkeit »¥ von RV relativ zum

Laborbezugssystem RO betrigt v¥ = Z V.J? mit J? als Fluss
in R°. i

Fiir den binéren Fall gilt V,JX + Vg Jy =0. AuBerdem kann
gezeigt werden, dass der Interdiffusionskoeffizient DY im
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Volumenschwerpunktssysytem dann gleich den intrinsischen
Diffusionskoeffizienten der Komponenten A und B ist:

DY = DY = DY

Das Volumenschwerpunktssystem ist auch als Ficksches
Bezugssystem bekannt.
Siehe: Bezugssysteme

Zufallsbewegung (random walk)

Wenn aufeinander folgende Spriinge zufillig und ohne
bevorzugte Richtung erfolgen, wird der Weg, den das Atom
wihrend der Diffusion genommen hat, als Zufallsbewegung
beschrieben.

Zusammensetzungsvektor (composition vector)

Ein Vektor, der den Konzentrationsgradienten an einem
Ort in einem mehrkomponentigen Diffusionspaar reprisen-
tiert.

Zweites Ficksches Gesetz (Fick’s second law)

Dieses Gesetz legt die Beziehung zwischen dem Kon-
zentrationsgradienten V¢; der Teilchensorte i und der durch
deren Diffusion verursachten Geschwindigkeit der Konzen-
trationsdnderung Jc/0t an einem gegebenen Punkt des
Systems fest:

dc/ot = V-(DVc)

Dabei ist D der Diffusionskoeffizient oder die Diffusivitét.
Fiir eine ebene Diffusion entlang der Richtung x reduziert
sich diese Gleichung auf:

dc/ot = 9I0x[D(c;)(Oci/dx)]

Wenn D unabhingig von der Konzentration ist, nimmt die
Gleichung folgende Form an:

dclot = D(c/ox?)

Losungen dieser Gleichung unter gegebenen Randbedin-
gungen bilden die Basis fiir die experimentelle Bestimmung
der Diffusionskoeffizienten.

Zwischengitterdiffusion (interstitial diffusion)
Eine Diffusion, die tiber Zwischengitterplitze stattfindet.
Siehe: direkter Zwischengittermechanismus, kollinearer in-
direkter Zwischengittermechanismus, nichtkollinearer indirek-
ter Zwischengittermechanismus und indirekter Zwischengitter-
mechanismus
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