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* reziprokes Gitter:

e 1. Brillouin-Zone:

Raumgitter: R =n;a; + nya, + nza .R — 2

_ g . 141 242 3d3 G R_Znn b1=—na2xa3

reziprokes Gitter (RG): G = hb; + kb, + £b; eiGR — c

_ o 2w
h, k,? = ganzzahlig b, = —a3 x a,

|Gin| = 2m/d d = Netzebenenabstand 27
b3 =—aq Xay

fcc-Raumgitter: RG = bcc-Gitter, bcc-Raumgitter: RG = fce-Gitter Ve

die Wigner-Seitz-Zelle (WSZ) des
reziproken Gitter heif3t 1. Brillouin-Zone (1.BZ)
Brillouin-Zonen hoherer Ordnung

fcc-Raumgitter: RG = bcc-Gitter =» 1. BZ = WSZ von bcc-Gitter
bce-Raumgitter: RG = fcc-Gitter =2 1. BZ = WSZ von fcc-Gitter

* Beugung von Wellen an periodischen Strukturen:

— Bragg-Bedingung kann aus von Laue-Bedingung abgeleitet werden

— Bragg-Bedingung: 2dsinf =nAi n=1273,.. \ //,//
\ /

% -
I , 2
] . , _ . N -4 [0\ 0\ -
— von Laue-Bedingung: k' — k = Ak = G, k-G=G/2 | \\ @l //
N Streuvektor Ak (8% } d
o
Der Satz G der reziproken Gittervektoren bestimmt die méglichen Beugungsreflexe. “hp | 49°
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

wir betrachten nur elastische Streuung

wir vernachlassigen Mehrfachstreuung
(gute Naherung fiir Rontgenstreuung, schlechte Naherung
fur Elektronenstreuung)

wir nehmen feste Phasenbeziehung zwischen auslaufenden
Kugelwellen und einlaufender Welle an
- kohdirente Streuung

wir ndhern einlaufende und auslaufende Wellen am Ort der

streuenden Atome als ebene Wellen an

—> grolRer Abstand der Quelle Q und des Beobachters B vom
Streuobjekt

Allgemeine Diskussion der Beugung von elektromagnetischen und Materiewellen an einer Kristallstruktur

L' —T

L

k| = K’
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

e Allgemeine Diskussion der Beugung von elektromagnetischen und Materiewellen an einer Kristallstruktur

— Amplitude der einlaufenden Welle am Ort P

Lpp(l‘, t) — LPO eik-(L+r)—iwot
\ positionsabhangiger Phasenfaktor bestimmt
Phasenlage bei P

— erzwungene Schwingung -2 Emission von Kugelwelle von P

— beim Beobachter B ankommende Welle
eik’-(L'—r)
‘PB(I', t) = LPP(I‘, t) p(r) |L’ — rl

: T
Streudicht
reudicnte ~ [ fir groRe Abstande von B
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— Einsetzen von Wp(r,t)

l'IJO . . / . . y
ik-L ,ik-L' ,—iwgt ikr ,—ik'r
— etfhetth eT@ot (1) e e

Wg(r, t) = I

— fir groRe Abstande von Q und B sind alle k und alle k'etwa gleich sind und K||L sowie K'||L’

www.wmi.badw.de
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

— gesamte Streuamplitude ergibt sich durch Aufintegrieren Gber Probenvolumen

Ws(t) g iwot j (1) ei(k—k’)-r d3r
Probe

nur w, —> elastische Streuung

— Streuintensitat

2 die Streuintensitat I (AK) ist proportional zum
I(AK) « |Wg|? ] p(r) e~iBkT 434 Absolutquadrat der Fourier-Transformierten der
Sk \ Streudichte p(r)
Streuvektor Ak = k' — k
Problem: — daIntensitat (Ak) gemessen wird, geht Phaseninformation verloren

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

- keine Ricktransformation von I(AK), um p(r) zu erhalten
— Vorgehensweise: > Wahl von Modellstreuamplitude p(r)

- Berechnung von I (AK)

- Vergleich mit Messung

- Variation von p(r) bis Abweichungen minimal

www.wmi.badw.de
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

* Ausnutzen einiger Eigenschaften der Fourier-Transformation:

(i) fur reelle Funktion gilt: Betragsquadrat der FT = FT der Autokorrelationsfunktion (AC)

) y W(K)

g ? p(x)

2 1(AK) j p(r) e KT 3¢ = JAC (r)etAkT g3y ! FT

;'; Probe >

5 (ii) Autokorrelationsfunktion a2 5 7 x ~any / 0 \ VAN s

% AC — ' ' d3r’ Autokor- A - 2n/a +2n/a

é (I') - ,D(I' )p(l‘ + I') r relation @ . |1{|(k)|2

. . AC(x) = [ p(X)p(x' + x)dx

& (iii) Faltungssatz: FT von Faltung zweier Funktionen = Produkt der FT FT

..fi o /K n—>

AW = fO® 90 = [ F&) g—r)dr A N yEAw—
- - 2n/a +2n/a

www.wmi.badw.de
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

» Streuamplitude ist proportional zu FT der gesamten Streudichte p(r)

* p(r) kann als Faltung von Gitterfunktion g(r), Basisfunktion b(r) und atomare Streudichte p,(r) dargestellt
werden kann

Y « FT [p(r)] = FT [g(r) @ b(r) & p.(r)] = FT[g(r)] - FT[b(r)] - FT[p4(r)]

Gitter / \ Basi:\ Streudichte von Atomen in Basis

Beispiel: eindimensionales Gitter

endliche GroRRe der Probe kann durch Faltung mit Spaltfunktion bertcksichtigt werden
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

FT von Gitterfunktion g(r) = }r 8(r — R) (Interferenzfunktion):

_ _ —iAKT 33.. _ _iAkR _ JN fiurAk = G  Phasenfaktoren alle =1
FTg(0)] = '[ZR: or—R) e d°r = ZR: € B {O fir Ak # G Phasenfaktoren mitteln sich weg

- konstruktive Interferenz nur fir Ak = G = von Laue Bedingung

- Gitter bestimmt die moglichen Streuvektoren (Richtungen, in die konstruktive Interferenz stattfindet) !!
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie

* FTvon Basisfunktion b(r) = };; 6(r — ;) (rj = Position der Basisatome in Zelle):

FT [b(r)] = j Z S(r—r)e '¢Td3r = Z e IGTj

Zelle J J

* FT von atomarer Streudichte p 4 (i) = Atomformfaktor

(F = Koordinate der atomaren Elektronenwellenfunktionen) Gitterpunkt R

Basisatom j

FT [pjl(f)] = = f ph (F) e7 16T 37 |
Atom p4(F) = Ze 5(r;) > Streuintensitat o Z?

* Zusammenfassung von Basisfunktion und atomarer Streudichte =¥ Streudichte von Basis: pp(r) = 2;6(r — 1;) pﬁ (r)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

FT [pg(r) ] = S¢c = FT[b(r)] - FT lpj(?)] = z e IGT; j pj(f') e~ @ a3 Strukturfaktor
J

Atom

statt Index G werden oft die Millerschen Indizes hk¥ verwendet, da G = hb; + kb, + b,

www.wmi.badw.de

=>» Strukturfaktor bestimmt Intensitat des Beugungspeaks mit Streuvektor Ak = G
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2.2.4 Allgemeine Beugungstheorie: Zusammenfassung

Streuamplitude W5 =FT[g®@ b @ p4] = FT(g) - FT(b) - FT(p,]

Gitter: g(r) = g 6(r — R)
1 FT

FT[g(r)] = j z 5(r —R) e 1AkT 43¢
R

— Z e_iAk.R — N firAk =G
= 0 furAk =+ G

Interferenzfunktion des Gitters

\ )
|

Gitter wahlt mogliche Streuvektoren Ak

aus: von Laue Bedingung
=» Peakposition liefert Information tiber Gitter

Gitterpunkt R
r Basisatom |

FT[b(r)] = j Z S(r—r)e ¢ d3r

\
Basis: b(r) = }; 6(r — ;)

lFT

Streudichte von Atomen in Basis: pj (F)

pf;(f‘) e~ iGT 37

Atom

— Z e—iG-l'j f} =

Interferenzfunktion der Basis Atomformfaktor

\ /

A A
I 1 1

SG — z e—iG-rj j Pi(f) e—iG-f d37~; — zfl e—iG-rj
' J

J Atom

Strukturfaktor
Y

Strukturfaktor bestimmt Intensitat der Streupeaks
=» Peakintensitat liefert Information Gber Basis 10




2.2.5 Beispiele fur Strukturfaktoren

* Atompositionen r; werden in Einheiten der primitiven Gittervektoren angegeben

I; = uja; +vja, + wjas mit  u;,v;,w; <1  da Atom innerhalb der Gitterzelle liegen muss
— esgilt:
G- 1; = (hby + kb, + £b3) - (wa; + vja, + wjaz) = 2n(hy; + kv; + €w)) daa; - b; = 2m6;;

— wir erhalten damit den Strukturfaktor

— — —iGr; _ —i2n(huj+kvi+fw;
SG—Shk{’—ije ’—ije (huipticvptiw)
Jj J

* kubisch primitives Gitter (Beispiel CsCl)

— Atompositionen (000) und (%%%) 0 ‘ ‘ ‘ u
1

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

= V=W = 0
— Strukturfaktor: I 1
£ S = fi + fe~imhttt) — fi+f, firh+k+ ¢ =gerade ‘ ‘
T e e fi—f, fiurh+k+ € =ungerade ‘ ‘
: 4
§ < a >
3

11
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kubisch raumzentriertes Gitter
— Atompositionen (000) und (%%i) mit identischen Atomen = f; = f, = f:
— Strukturfaktor:

i 2f furh+k + £ = gerade
— int(h+k+f) —
Shke = J 1€ {O fir h + k + £ = ungerade
=>» vollige Ausloschung von Beugungspeaks mit 1 + k + £ = ungerade

— geometrische Interpretation:

=>» zusatzliche Streuebenen bestehend aus gleichen
Atomen genau in Mitte zwischen den (001) Ebenen

i 22
=>» blaue und rote Ebenen: Gangunterschied n - -
(destruktive Interferenz)

12
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2.2.5 Inelastische Streuung

* Behandlung hier nur rudimentar

— bei Streuung von Rontgenlicht oder Materiewellen werden Festkorperanregungen (z.B. Phononen) mit Frequenz
wg und Impuls q erzeugt oder vernichtet

=» modifierte von Laue Bedingung: Ak=K'-k=G = Ak+q=G (Impulserhaltung)

hw = hwy + hw, (Energieerhaltung)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
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== 2.2.7 Debye-Waller-Faktor

VVIMI

— bisher: Atome in Ruhe —> Streudichte p(r) ist zeitunabhangig
—> Streuamplitude enthalt nur Frequenz w, (elastische Streuung)

— Realitat: Atome bewegen sich =2 Gitterschwingungen (Amplitude typischerweise <10% von Gitterabstand)
—> zeitabhangige Streudichte p(r, t)

= Nullpunktschwingung selbst beibei T = 0

—> Streuamplitude enthalt gestreute Wellen mit w # w, (inelastische Streuung)

— Frage: Tritt eine Verbreiterung der Beugungsreflexe durch Bewegung der Atome auf ??

— Antwort: Nein, Beugungsreflexe bleiben bei T-Erhéhung scharf, nur die Intensitdiit wird geringer

=» Abnahme der Intensitat wird durch Debye-Waller-Faktor beschrieben

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
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2.2.7 Debye-Waller-Faktor

* Herleitung des Debye-Waller-Faktors

— zeitabhangige Position der Basisatome
r;(t) =1 + u(t) u(t) = momentane Auslenkung aus Gleichgewichtsposition r;

— Streumaplitude fir Ak = G

Yo (t) x N - Sg = Nz fi e En®
J
— zeitlicher Mittelwert (... ),

(Sg(t)) = <sz e—iG.rj(t)> _ sz o= iGT; (e—iG-u(t)>t _ S(s;tat (e_ig.u(t)>t
j ¢ j

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

— da G- u K 1, kdnnen wir Exponentialfunktion entwickeln:

+ -

(Se(0))e =S¢ <1 —iG - u(t) —% (G-u®)” + -
t

— Sétat 1 — (iG . u(t)>t = <% (G . u(t))z
t ' ! '

= 0 bei zufalliger thermischer Auslenkung

www.wmi.badw.de
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2.2.7 Debye-Waller-Faktor

— mitd = <« (u, G) folgt

<% (G- u(t))2> - %(quz(t) cos” )y = ~ G*(u? (1))

= 1/3 fur Mittelung tber Kugel

=) (Se(t)), = St |1 — < (G-u(t))2>

4. Sstat[ _ 2<u2(t)> ] Sstat ——GZ( 2(0)),
t

— Intensitit I, des Beugungsreflexes (hk¥) ist proportional zu (Sg(t))?

_ > r2(,,2
— e = Iy e G (u2(®), Ineo/ Iy = G*(u?(1)), Debye-Waller-Faktor

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

— mit %k(uz(t))t = %Ma)z(uz(t))t = %kBT folgt (u?(t)); = 3kgT/Mw? (harmonischer Oszillator, k = Federkonstante)

_kBT 2 » Iy nimmt mit zunehmendem T ab
Inke = Iy € Mw? » Ipip nNimmt mit zunehmendem G, d.h. mit zunehmenden hk® ab
» gemessenen Beugungsintensitat ist nur durch koharente elastische Streuung bestimmt
=>» inelastischer Anteil bildet Untergrund

www.wmi.badw.de
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2.2.7 Debye-Waller-Faktor

10

10

(200) ; - Bragg T=0
(400) - 8 Reflex -

(600)

\

w

)]

j'hlcl / ICI

§
i

I (bel. Einh.)

v

Ing (T =) < I 2 diffuser T>0 \
10" wegen Nullpunktsschwingungen \(10:00) L Untergrund \
[ S P \ ] 0 J VA
0 100 200 300 400 40 45 50 55 60
T (K) 26 (%)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

einfache Abschatzung:
> G = n%ﬂ ~ 101! m~? fiir Netzebenenabstand d ~ 1 A undn =~ 1

> typische Schwingungsfrequenz von Gitterschwingungen: w ~ 10%* s~1
>  typische Atommasse: M ~ 1072° kg

>58T 2 _ 004 @300K und damit 2~ 096

Mw? Ip

www.wmi.badw.de
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2.2.7 Debye-Waller-Faktor

* Reduktion der elastischen Streuintensitat bei T = 0 durch Nullpunktsschwingungen

. . . 3 . . . 3
— 3D harmonsicher Oszillator: Nullpunktsenergie = Eha) =>» mittlere potentielle Energie = Zha)

— ~k@A(D), = Mw2(u?(1)), = %hw > W) = %M_hw

1
(T = 0) = I eSS0 _ f oo

einfache Abschatzung:

> G = n%ﬂ ~ 101 m~! fiir Netzebenenabstandd ~ 1 Aundn =~ 1

> typische Schwingungsfrequenz von Gitterschwingungen: w ~ 10* s~1
> typische Atommasse: M ~ 1072° kg

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

> - 62005 unddamit 2k£T=9D _ 995
2Mw 1

0

selbst bei T = 0 wird aufgrund von Nullpunktsfluktuationen nur 95%
der einfallenden Intensitdt I, elastisch gestreut

www.wmi.badw.de
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2.3 Experimentelle Methoden der Strukturbestimmung

» grundlegende Bedingungen/Anforderungen:
i. A<2d (d= Netzebenenabstand)

ii. Abschwachung in Materie sollte klein sein = Absorptionsdicke 1/u = 1 — 10 mm (Kristallabmessungen)

p hangt stark von Energie, Material und Wellentyp ab:
— Elektronen: 1/ ~ 1 nm bis 1 um

— Neutronen, Rontgenstrahlung: 1/u ~ 1 mm bis 1 cm

Wellentypen:

i. Photonen (Rontgenstrahlung)

_hc

=F

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

ii. Materiewellen (Elektronen, Neutronen, ....)

A=— p =V2ZME = A= (nicht-relativistisch)

www.wmi.badw.de
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% 2.3.1 WIIentypen

10 B 1 | 1 ¥ ¥ L .
%, -
8 fbo
2 N _
= 10’
g - Ne .
% < i atfo E/E%- .
:S: : ’?ef? z.robe’o? :
3 g |
= " Ao, '
2 e _
2 ZI
©

1 £

10 -2 1 1 L L I T | |-l L 1 1 1 I B | D
2 10 10 10
E, Photonen: 100 keV
E Energie | Elektronen: 1 keV
: Neutronen, Helium: 1eV
3

20
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Grofie
Masse

Wellenliange

Flussdichte

Streuquerschnitt

Photonen
0

_ he
A_E

21 . 12.4
AA] = E[keV]

Rontgenrohre:
< 10%/mm?s mrad®0.1 %BW

Synchrotron (3. Gen.):

~ 10%°/mm?s mrad? 0.1 %BW

ocZ2

Elektronen
me = 9.109 x 10~ 2'kg

1 = h
vV 2meE

AA = =

Y. )
> 10%4/cm?s

%ﬁ 2.3.1 Wellentypen

Neutronen

M, = 1.675 x 10~*"kg

= h
V2MuE
A [A] - 0.28

E[eV]

~ 1012 /cm?s

stark vom jeweiligen Kern

abhingig

leichte Elemente haben kleine Streuquerschnitte fiir Rontgenstrahlung

21



2.3.1 Wellentypen

e Roéntgenstrahlung:

— Erzeugung durch Beschuss von Metallen mit hochenergetischen Elektronen (Bremsstrahlung + charakteristische Strahlung)

— abbremsen/ablenken von hochenergetischen Elektronen in Beschleuniger (Synchrotronstrahlung)

2 : Nomenklatur:
. Kontinuum
g Ke Lochtibergang von K nach L
© ’ Y v ¥ v ¥
E T 1 T n= Z Kg Lochiibergang von K nach M
£ n=
k- T 1 T .
2 | I I K, Lochiibergang von K nach N
5 ; | | . n=3
5 ! | M-Serie -
3 | : Cu-Anode: K, = 1.541A
; i L n=2 Mo-Anode: Ky, = 0.709A
& ! L-Serie
= |
& I
© |

|

|

' n=1

K-Serie

Kontinuum

www.wmi.badw.de
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2.3.1 Wellentypen

Brilliance (photons/s/mm?/mrad?/0.1%BW)

ESRF-EBS
(2020)

1900 1920 1940 1960 1980 2000 2020

uonelipey UoJjo0IYyduAs

Peak Brilliance [Phot./(sec - mrad® - mm” - 0.1% bandw.)]

10%

10%

Brillanz von Rontgenquellen
o (Photonen / sec mm? mrad? 0.1%BW)

TESLA
SASEFELs 0

riesiger Fortschritt durch Synchrotronquellen

TESLA
hE(JllL‘ll\r_'(mh

TTH-FEL ndulators

Spontanecus Spectmm

SASE I:L-L. -

R ESRE-Undulator
TTF-FEL
I spontan bz)

BESSY-I1
U4s
BESSY-II
L-125
PETIRA
Undulator

Mo

ALS LS.

10t 10? 10° 10* 10° 10°

Energy [eV]
23



e Elektronenwellen: — A =1A wird fur E = 150 eV erreicht
- sehr kleine Reichweite: 1 — 5 nm
- Untersuchung von Kristalloberflaichen (LEED, RHEED)

— in Elektronenmikroskopie wird E ~ 100 keV verwendet

—> groRere Eindringtiefe: bis ~ 100 nm
- 1 < d (pm-Bereich), daher sehr kleine Streuwinkel
- gute Fokussierung, hohe Ortsauflésung (A-Bereich)

[100] [111] ;

Beispiel:

s Y Elektronenbeugung an GaAs fir Strahlrichtung in
[100] und [111]-Richtung

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
-
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.
2
L
.

]

oo

Quelle: christoph.koch@hu-berlin.de

www.wmi.badw.de
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© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
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RHEED-Oszillationen

RHEED intensity (a.u.)

NdGaO,

25



2.3.1 Wellentypen

* Beispiel: epitaktisches Wachstum von Sr,CrWO, auf (100) SrTiO; Substrat (WMI)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

250 " 2 RHEED intensity |
3 OS_Ct'”atl'Ions per block-by-block Wachstumsmodus
< unit ce
< 200} - - o 9
£ - @ 1 block = AMO,
o ' L 3
2 £ 150} _ ¢ o @9 SrCrO;
'E, 0 ‘ 0 SI'WO3
£ 0 30 60 @ -
§ time (s) P. Majewski et al., JMIMM 290-291, 1154 (2005)

26



2.3.1 Wellentypen

 Neutronenwellen: — A1 =1 A wird fur E ~ 78 meV erreicht (entspricht in etwa kgT = 25 meV @ 300 K)
- thermische Neutronen

— fur Strukturanalyse wird hoher Fluss an thermischen Neutronen benétigt
- FRM-II: max. Neutronenfluss 8 X 101 cm™?s~1
- Spallationsquellen: > 101 cm™2s™1

Spitzenfluss verschiedener Neutronenquellen

1015
Vorteile von Neutronen:
. . HFIR ILL SNS
— ungeladen, Coulomb-WW spielt keine Rolle 105 MTR ISIS
- WW mit Kernen NRu  HPBR  rns NS O sinaii
—> Streufaktor kann fiir benachbarte Elemente, ja sogar O siva
Isotope sehr unterschiedlich sein (Beispiel FeCo- Lo Tohoku Linac N A

Legierung: atomarer Streufaktor differiert um Faktor 2.5)

@ Frorschungsreaktoren
’ Spallationsquellen (kontinuierlich)
<> Spallationsquellen (gepulst)

s Entwicklungstrend Reaktoren

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

— leichte Elemente, insbesondere H, haben groles
Streuvermogen 1° 4
— Analyse von organischen Systemen

%f s Entwicklungstrend Spallationsquellen
§ — magnetische WW des magnetischen Dipolmoments von 107 | I T I . I T I

§ Neutron 1940 1960 llzﬁl': 2000 2020
§ = Untersuchung von magnetischen Strukturen ®

3
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2.3.2 Methoden der Rontgendiffraktometrie

* Bragg-Bedingung: 2dsinf =n-A =>» erflllbar durch Variation von A oder 6

drei Grundverfahren:
i. Laue Verfahren: A kontinuierlich, 0 fest (einkristalline Probe)
ii. Drehkristallverfahren: A fest, 8 variabel (einkristalline Probe)

iii. Debye-Scherrer Verfahren: A fest, 8 kontinuierlich (Pulverprobe)

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021
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2.3.2 Methoden der Rontgendiffraktometrie
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2.3.2 Methoden der Rontgendiffraktometrie

 Drehkristall-Verfahren

— 1o5L SO, 57O, SrTiO, SrTiO,
= (001) (002) (003) (004)
-
S 10°F = =3 o %
- . S— - m
mon(? Kristall 5 | S 8 g g
chrczmatlsche _________________ z 10°F e - e
Rontgen- g I 2 2 3 2
_— 2 Q UN UN L)N
Strahlung 107 = & o =
Detektor
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2.3.2 Methoden der Rontgendiffraktometrie

* Debye-Scherrer-Verfahren
Pulver-

mono- Film
chroma-~— [N A\ /A <[\
g tische |~ , - T
; . —
g Rontgen- \'/k /\ h\‘
2 Strahlung\\/, \\/\\U/
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Zusammenfassung: Teil 5, 17.11.2020/1

* allgemeine Beugungstheorie: Wie grof ist die Streuamplitude Wy bzw. Streuintensitit |Wg|* am Beobachtungspunkt B?

Streuamplitude W5 =FT [g®@ b & p4] = FT(g) - FT(b) - FT(p,)

Gitter: g(r) =Yg 6(r — R)

lFT

FT[g(r)] = jz 8(r —R) e iAkr g3y
R

Z e_iAk.R _ N firAk=G
0 firAk # G

R

Interferenzfunktion des Gitters

!

Gitter wahlt mogliche Streuvektoren Ak

aus: von Laue Bedingung

=» Peakposition liefert Information tiber Gitter

Gitterpunkt R

r Basisatom j

\
/Bas:s: b(r) = ;5(\>

Streudichte von Atomen in Basis: pﬁ (F)

lFT lFT

FT[b(r)] = f Z S(r—r;)e T d3r FT [pj(f)] =
Zelle J .
_ z e £ = J o) (F) e™i6T @37
J Atom
Interferenzfunktion der Basis Atomformfaktor

b, V4

A |
I | | 1

S = 2 o= iGT; j Pl (F) e~ 16T 37 = sz o—iGT;
J Atom J

Strukturfaktor

Y
Strukturfaktor bestimmt Intensitat der Streupeaks

=» Peakintensitit liefert Information liber Basis 32
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Zusammenfassung: Teil 5, 17.11.2020/2

* Debye-Waller Faktor: — Abnahme der Streuintensitat mit steigendem T durch Zunahme von inelastischen Streuprozessen
1 kgT
Inie = Iy exp | —=G?(u?(t)) | = I, exp| — G2
hke = 10 P( 3 ( i))) 0 p( Mo? )
1 1 3 3kgT
— 2 _ _ 2(,,2 _ - 2 _
Zk(u () > Mw (u“(t)) 5 keT = (u(t)) Mw?

— Streupeaks bleiben scharf
— diffuser Untergrund durch inelastische Streuung

* experimentelle Methoden zur Strukturbestimmung:

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 1 — WS 2020/2021

- Wellentypen: (i) Photonen: A = hc/E (ii) Materiewellen: A = h/\/m
A<2d=~ A Rontgenstrahlung Elektronen, Neutronen
=~ 15 keV ~150eV =80 meV
* Methoden der Rontgendiffraktometrie:
- Erfillen der Bragg-Bedingung 2d sin 0 = ni
Variation von 6 / \ Variation von A

;% - Laue-Verfahren: 0 fest, A kontinuierlich
'g' - Drehkristallmethode: 0 variabel, A fest
§ - Debye-Scherrer-Verfahren: 6 kontinuierlich, A fest
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