Electronic Supplementary Material (ESI) for Physical Chemistry Chemical Physics.
This journal is © the Owner Societies 2015

Supporting material for article “Correlation between stoichiometry and surface structure of the
polar MgAI204(100) surface as a function of annealing temperature”

Thomas N. Jensen, Morten K. Rasmussen, Jan Knudsen, Alina Vlad, Sergey Volkov, Edvin Lundgren,
Andreas Stierle and Jeppe V. Lauritsen,

1. Atomic positions from SXRD refinement

In the following, tables of the refined surface x-ray diffraction atomic positions are given for the
three data sets shown in Fig. 7 of the main text. The fractional x, y, z positions are given as in units of
the lattice constants a=b = apy / \2 = , €= Opui, and a= = y=90°. The bulk lattice constant is ap,
=8.086 A. x_bulk, y_bulk, z_bulk refer to the relative positions of the bulk terminated surface, x_sur,
y_sur, z_sur to the refined positions, delta_x=x_bulk-x_surf refers to the difference in fractional
coordinates (and so on for delta_y, delta_z) and delta_x(A) (delta_y(A), delta_z(A)), to the absolute
values of the displacements from the bulk position in A.

Data low T regime

El type x_bulk X_sur delta_x delta_x(A) y_bulk y_sur delta_y delta_y (A) z_bulk Z_sur delta_z delta_z (A)
o} 0,27422 0,26836 0,00586 0,03351 05 0,5 0 0 3,76211 3,73386 0,02825 0,22843
0 0,72578 0,73164 -0,00586  -0,03351 05 0,5 0 0 3,76211 3,73386 0,02825 0,22843
Al 0,5 0,5 a 1] 0,25 0,25546  -0,00546  -0,03122 375 3,73933 0,01067 0,08628
Al 0,5 05 0 0 0,75 0,74454 0,00546 0,03122 3,75 3,73933 0,01067 0,08628
o} 0,27422 0,26836 0,00586 0,03351 a 0 0 0 3,73789 3,72354 0,01435 0,11603
0 0,72578 0,73164 -0,00586 -0,03351 0 0 0 0 3,73789 3,72354 0,01435 0,11603
Mg 1 1 a 0 05 0,5 0 0 3,625 3,62361 0,00139 0,01124
(0] 05 0,5 0 0 0,22578 0,26226  -0,03648 -0,20859 3,51211 3,48347 0,02864 0,23158
o} 0,5 0,5 a 0 0,77422 0,73774 0,03648 0,20859 3,51211 3,48347 0,02864 0,23158
Al 0,25 0,24113 0,00887 0,05072 0 0 0 0 35 3,49196 0,00804 0,06501
Al 0,75 0,75887 -0,00887 -0,05072 a 0 0 0 3,5 3,49196 0,00804 0,06501
(0] 1 1 0 0 0,77422 0,73774 0,03648 0,20859 3,48789 349723  -0,00934 -0,07552
0 1 1 0 0 0,22578 0,26226 -0,03648 -0,20859 3,48789 3,49723 -0,00934 -0,07552
Mg 0,5 0.5 a 1] 05 0,5 0 0 3,375 3,34191 0,03309 0,26757
0 0,77422 0,79008 -0,01586  -0,09069 0 0 0 0 3,26211 3,25206 0,01005 0,08126
o} 0,22578 0,20992 0,01586 0,09069 a 0 0 0 3,26211 3,25206 0,01005 0,08126
Al 1 1 0 0 0,25 0,23973 0,01027 0,05872 3,25 3,24413 0,00587 0,04746
Al 1 1 a 0 0,75 0,76027 -0,01027 -0,05872 325 3,24413 0,00587 0,04746
0 0,77422 0,79008 -0,01586  -0,09069 05 0,5 0 0 3,23789 3,22746 0,01043 0,08434
o} 0,22578 0,20992 0,01586 0,09069 05 0,5 0 0 3,23789 3,22746 0,01043 0,08434
Mg 05 0,5 0 0 0 0 0 0 3,125 3,1202 0,0048 0,03881
o} 1 1 a 0 0,72578 0,73287 -0,007089 -0,04054 3,01211 3,00762 0,00449 0,03631
0, 1 1 0 0 0,27422 0,26713 0,00709 0,04054 3,01211 3,00762 0,00449 0,03631
Al 0,25 0,24395 0,00605 0,03459 05 0,5 0 0 3 2,99524 0,00476 0,03849
Al 0,75 0,75605 -0,00605 -0,03459 05 0,5 0 0 3 2,99524 0,00476 0,03849
0 05 0,5 0 0 0,72578 0,73287 -0,00709 -0,04054 298789 299625 -0,00836 -0,0676
o} 0,5 0.5 o] 1] 0,27422 0,26713 0,00709 0,04054 2,98789 2,99625  -0,00836 -0,0676
Mg 1 1 0 0 0 0 0 0 2,875 2,875 0 0
0 0,27422 0,27422 o] 1] 05 0,5 0 0 276211 2,76211 0 0
0 0,72578 0,72578 0 0 05 0,5 0 0 276211 276211 0 0
Al 0,5 0,5 o] 0 0,25 0,25 0 0 2,75 275 0 0
Al 0,5 0,5 0 0 0,75 0,75 0 0 275 2,75 0 0
O 0,27422 0,27422 a 0 a 0 0 0 273789 2,73789 0 0
o} 0,72578 0,72578 0 0 0 0 0 0 273789 2,73789 0 0
Mg 1 1 o] 0 05 0,5 0 0 2,625 2,625 0 0
0 0,5 05 0 0 0,22578 0,22578 0 0 251211 251211 0 0
0 0,5 0,5 0 0 0,77422 0,77422 0 0 251211 251211 0 0
Al 0,25 0,25 0 1] 0 0 0 0 2.5 2,5 0 0
Al 0,75 075 0 0 0 0 0 0 2,5 2,5 0 0
o} 1 1 0 1] 0,77422 0,77422 0 0 2,48789 2,48789 0 0
0 1 1 0 0 0,22578 0,22578 0 0 2,48789 2,48789 0 0
Mg 0,5 0,5 0 0 0,5 0,5 0 0 2,375 2,375 0 0
0 0,77422 0,77422 0 0 0 0 0 0 2,26211 226211 0 0




Data intermediate T regime
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Data high T regime
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