
Physikalische Chemie 1 – Struktur und Materie
Wintersemester 2020/21

Vorlesung findet wegen der Covid-19 Maßnahmen hauptsächlich ONLINE statt

1. Videos der Vorlesungen werden wöchentlich auf Moodle zur Verfügung gestellt 
2. Zwei „Fragen & Antworten“ Einheiten in Präsenz im Hörsaal

Do 22.10. um 8:00 – 9:00 im HS 10.11
Do 12.11. um 8:30 – 10:00 im HS 10.11

Prüfung: am Semesterende 
(Termine werden noch fixiert und dann auf uni-online bekannt gegeben)

Vorlesungsunterlagen (Folien, Videos, Tafelbild): 
Moodle Plattform (teilweise auf https://chemie.uni-graz.at/de/pc-tc/lehre/)
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Physikalische Chemie 1 – Struktur und Materie
Wintersemester 2020/21

Kontakt: Univ. Prof. Dr. Leonhard Grill
Abteilung Physikalische und Theoretische Chemie
Universität Graz, Heinrichstrasse 28, 5. OG
http://www.nanograz.com
E-Mail: leonhard.grill@uni-graz.at
Sprechstunde nach Bedarf (per e-mail kontaktieren)

Sekretariat (für alle Prüfungsangelegenheiten!):
Frau Kogler und Frau Schmid
Abteilung Physikalische und Theoretische Chemie
Heinrichstrasse 28, 4. OG
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Physical Chemistry 1 – Structure and Matter
winter term 2020/21

Due to the covid-19 restrictions, lectures will mainly take place ONLINE

1. Videos of each lecture will be available on Moodle every week
2. Two „Questions & Answers“ units in the lecture hall (in presence)

Thu 22.10. at 8:00 – 9:00 in HS 10.11
Thu 12.11. at 8:30 – 10:00 in HS 10.11

Exam: at the end of the semester
(dates will be fixed and announced on uni-online)

Documents (slides, videos, panel writing): 
Moodle platform
(partially on https://chemie.uni-graz.at/de/pc-tc/lehre/)
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Physical Chemistry 1 – Structure and Matter
winter term 2020/21

Contact: Univ. Prof. Dr. Leonhard Grill
Abteilung Physikalische und Theoretische Chemie
Universität Graz, Heinrichstrasse 28, 5. OG
http://www.nanograz.com
E-Mail: leonhard.grill@uni-graz.at
no office hours (contact by e-mail)

Secretary (for all administrative and exam issues):
Frau Kogler and Frau Schmid
Abteilung Physikalische und Theoretische Chemie
Heinrichstrasse 28, 4. OG
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CONTENTS (english)

1. Solids
1.1 Crystals (single crystals, entropic aspects) 
1.2 Crystal structures (Miller indices, unit cells, Bravais lattices) 
1.3 Close-packing (hexagonal and cubic)
1.4 Crystal symmetries (rotational axis, Quasicrystals)
1.5 Diffraction (Bragg’s law, distances of lattice planes)
1.6 Reciprocal lattice (definition, Laue equations)
1.7 Scattering factor and structure factor (systematic absences, Fourier synthesis)
1.8 X-ray diffraction in chemistry (DNA diffraction)
1.9 Particle diffraction (role of the mass, neutron diffraction)
1.10 Classes of solids (radius ratio rule, sp2 and sp3 hybridization)
1.11 Electronic properties (Drude model, Fermi-Dirac distribution, bands) 
1.12 Electric conductivity in solids (absorption edge, semiconductors, doping)

2. Interfaces
2.1 How much is the interface?
2.2 Thermodynamic view (interface energy, anisotropy)
2.3 Adsorption at interfaces (pressure and temperature, physisorption, chemisorption)
2.4 Growth processes (different mechanisms, energies, epitaxy)
2.5 Heterogeneous catalysis (active sites, „poisons“, Sabatier princinple, Haber-Bosch process)

3. Liquids
3.1 Order and disorder (from solid to liquid, x-ray diffraction at liquids)
3.2 Liquid crystals (isotropy and anisotropy, smectic and nematic phases, LCD)
3.3 Glasses (structure, softening range) 

4. Macromolecules
4.1 Properties (molar mass, MALDI, Rayleigh scattering) 
4.2 Structures (polymers, hierarchy, chain length, proteins, potential energy) 
4.3 Colloids (colloid classes, stabilization, electrical double layer) 5



INHALT (deutsch)

1. Festkörper
1.1 Kristalle (Einkristall, entropische Betrachtung)
1.2 Kristallstrukturen (Miller’sche Indizes, Elementarzellen, Bravaisgitter) 
1.3 Dichte Kugelpackungen (hexagonal und kubisch dichtgepackt)
1.4 Kristallsymmetrien (Drehachsen, Quasikristalle)
1.5 Beugung am Kristallgitter (Bragg’sches Gesetz, Abstand der Gitterebenen)
1.6 Reziprokes Gitter (Bezug zum realen Gitter, Laue Gleichungen)
1.7 Streufaktor und Strukturfaktor (systematische Auslöschungen, Fouriersynthese)
1.8 Röntgenbeugung in der Chemie (DNA Beugungsmuster)
1.9 Beugung mit Teilchen (Einfluss der Masse, Neutronenbeugung)
1.10 Festkörperklassen (Radienverhältnisregel, sp2 und sp3 Hybridisierung)
1.11 Elektronische Eigenschaften (Drude Modell, Fermi-Dirac Verteilung, Bänder) 
1.12 Elektrische Leitung in Festkörpern (Absorptionskante, Halbleiter, Dotierung)

2. Grenzflächen
2.1 Wieviel ist Grenzfläche?
2.2 Thermodynamische Betrachtung (Grenzflächenenergie, Anisotropie)
2.3 Adsorptionsmechanismen (Druck und Temperatur, Physisorption, Chemisorption)
2.4 Wachstumsprozesse (verschiedene Modi, Energiebetrachtung, Epitaxie)
2.5 Heterogene Katalyse (active sites, „Gifte“, Vulkankurve, Haber-Bosch Prozess)

3. Flüssigkeiten
3.1 Ordnung und Unordnung (von fest zu flüssig, Röntgenbeugung an Flüssigkeiten)
3.2 Flüssigkristalle (Isotropie und Anisotropie, smektisch und nematisch, LCD)
3.3 Gläser (Struktur, Erweichungsbereich) 

4. Makromoleküle
4.1 Eigenschaften (Molmasse, Heterogenitätsindex, MALDI, Rayleigh-Streuung) 
4.2 Strukturen (Polymere, Hierarchie, statistische Knäuel, Proteine, Potentialenergie) 
4.3 Kolloide (Sol, Aerosol, Emulsion, Stabilisierung, Elektrische Doppelschicht) 6



Literature (books are available in english and german)

Atkins, de Paula
Physikalische Chemie

Wiley

Moore
Physikalische Chemie

de Gruyter

Außerdem: Physikalische Chemie, G. M. Barrow
Polymer Physics, U. W. Gedde
Einführung in die Festkörperphysik, K. Kopitzki 7



Concept of crystal structures

Source: Moore, Physikalische Chemie

SEM image
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Source: Moore, Physikalische Chemie
9



Crystal structures of the elements

Source: Martin Kupper SP WS 10/11 (P. Hadley, Scriptum Molekül- und Festkörperphysik, 2013)
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Special crystal structures

Source: Kopitzki, Einführung in die Festkörperphysik
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Close-packing

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
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Quasicrystals

Source: Swedish Academy of Sciences
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Abstände der Netzebenen in Kristallen

Source: Moore, Physikalische Chemie
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Diffraktometer

Source: „Polymer Physics“, U. W. Gedde
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Source: Physikalische Chemie (Moore)
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M. Singh et al., Sens. Actuat. B 241, 1170 (2017)

Simple cubic lattice
(BaTiO3)

fcc lattice
(NaCl)
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from W. D. Callister, D. G. Rethwisch, Materials Science and Engineering, Wiley

bcc lattice
(Fe)
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DNA in Röntgenbeugung

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
19



Röntgenkleinwinkelstreuung

Source: „Polymer Physics“, U. W. Gedde
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Beugung verschiedener Strahlungen

Henzler/Göpel: Oberflächenphysik des Festkörpers, Teubner

G. A. Somorjai, Chemistry in two dimensions: Surfaces

Mittlere freie Weglänge von Elektronen
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Zinkblendestruktur

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
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Kovalente Festkörper

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie

Diamant

Graphit

Carbon Nanotubes 23



Elektrische Leitfähigkeit von Festkörpern

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
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Orbitale

Source: R. Hoffmann, Solids and Surfaces
25



Bildung von Energiebändern

Source: Moore, Physikalische Chemie

Quantenmechanische 
Berechnung der Orbitale bei 
Annäherung zweier Atome
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Bandstruktur

Source: R. Hoffmann, Solids and Surfaces
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Source: Oberflächenphysik des Festkörpers, Henzler/Göpel

Grenzflächen
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Zangwill: Physics at Surfaces, Cambridge

Freie Oberflächenenergie (von Blei)
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Adamson/Gast: Physical Chemistry of Surfaces, Wiley

Wulff Konstruktion (1901)
Freie Oberflächenenergien eines 2D 
Kristalls mit einer Fläche von 1 cm2:
(a) Nur (10) Ebenen: 1000 ergs (=10-4 J)
(b) Nur (11) Ebenen: 900 ergs
(c) Kombination der beiden: 851 ergs

Zangwill: Physics at Surfaces, Cambridge

Pb Kristall (Bildgröße ≅ 5 x 7 µm2) 

In welcher Form kristallisiert ein Festkörper?
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Physisorption und Chemisorption

Henzler/Göpel:  Oberflächenphysik des Festkörpers, Teubner
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Wachstumsmodi

Zangwill: Physics at surfaces, Cambridge
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Hetergene Katalyse: „Active sites“ und „poisons“

Dissoziation von NO an Ru Stufenkanten

G. Ertl: Reactions at Solid Surface, Wiley

Gold als „poison“

G. Ertl: Reactions at Solid Surface, Wiley
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Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
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Ammoniaksynthese durch heterogene Katalyse
Haber-Bosch Prozess: N2 + 3H2  2NH3 (Fe Katalysator)

G. Ertl: Reactions at Solid Surface, Wiley 35



Catalysis:
Model systems and real catalysts
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Beugung an Flüssigkeiten

Source: Moore, Physikalische Chemie
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Flüssigkristalle

Source: Moore, Physikalische Chemie
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Makromoleküle

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
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Sekundärstrukturen

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie

α-Helix (Polypeptid) β-Faltblattstruktur

Source: Olmsted/Williams, Chemistry
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Elektrische Doppelschicht

Source: Moore, Physikalische Chemie
43



Flockung (Koagulation)

Source: Atkins/de Paula, Physikalische Chemie
44
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