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Zur B e s t i m m u n g  der Zwill ingsstapelfehlerdichte in 
kubisch-fl/ ichenzentrierten Metallen 

Vo~ lV/~Nra~.D WmKr.~S 

Inst i tut  f i ir  Metallphysik am Max-Planck- Ins t i tu t  fi~r Metallforschung, Stuttgart,. Deutschland 

(Eingegangen am 17.2qovember 1960 und wiedereingegangen am 22. Februar 1961) 

A b e t t e r  a p p r o x i m a t i o n  in W a r r e n ' s  m e t h o d  for  d e t e r m i n i n g  the  d e n s i t y  of tw in  s t ack ing  fau l t s  
in cubic f ace -cen t r ed  c rys ta l s  is deve loped  a n d  discussed.  One w e a k  add i t iona l  d i f f rac t ion  line close 
to  t he  111 ref lexion is t heo re t i ca l ly  a n d  e x p e r i m e n t a l l y  ana lyzed .  I t  m a y  be exp la ined  in t e r m s  of 
s t a c k i n g  fau l t s  w i t h o u t  a s suming  a t e n d e n c y  t o w a r d s  a h e x a g o n a l  a r r a n g e m e n t  in t he  d e f o r m e d  
m e t a l  c rys ta ls .  

Einleitung 

Seit den ersten Arbeiten von Hendrieks & Teller (1942) 
und Wilson (1942) fiber die l%Sntgenstreueffekte von 
dichtesten Kugelpackungen mit Fehlern in der Stapel- 
folge der dichtest gepaekten Ebenen sind eine grosse 
Anzahl weiterer Arbeiten erschienen, yon denen hier 
nur die von Jagodzinski (1949a, b, 1954) und Gevers 
(1954) erw/~hnt seien, die das Problem bezfiglich der 
Interferenzfunktion im reziproken Gitter zu einem 
gewissen Abschluss gebracht haben. Das yon Paterson 
(1952) und Wagner (1957) speziell im Hinblick auf die 
Verh/~ltnisse bei Debye-Scherrer-Aufnahmen behan- 
delte kub. fl. zentr. Gitter mit statistiseh regellos auf 
eine (111)-Ebenenschar verteilten Deformations- und 
Zwillings-Stapelfehlern ist als Spezialfall des yon 
Jagodzinski bzw. Gevers behandelten allgemeinen 
Problems aufzufassen.* W/~hrend Deformations-Sta- 
pelfehler nach Paterson eine Verschiebung der Debye- 
Seherrer-Linien und eine symmetrische Verbreiterung 
der (002)- bzw. (004)-Linie bewirken, t ergeben Zwil- 
lings-Stapelfehler nach Wagner eine asymmetrische 
Verbreiterung dieser Linien, wie man schon bei 
Hendricks und Teller findet. Die yon Wagner ange- 
wandte Methode, die Z~dllings-Stapelfehlerdichte fl 
aus den sinus-Fourierkoeffizienten des (002)-Linien- 
profiles zu bestimmen, stSsst aber bei verformten 
Metallen auf grosse Schwierigkeiten, da nur die Asym- 
metrie in den experimentell schwer erfassbaren Inten- 
sit/~tsschw/~nzen oder - -  anders ausgedrfickt m nur die 
sinus-Koeffizienten niedriger Ordnung ein einiger- 
massen sicheres Mass fiir fl ergeben. StSrend ist vor 
allem die gegenseitige ~berlagerung der Intensit/its- 

* Bezeichnet man  in bekannter  Weiso mit  . . . A B C . . .  
die  Schichtfolge der ( l l l ) -Ebenen  im ungest6rten Gitter, so 
ist ein Deformations-Stapelfehler durch den Ausfall ehmr 
Ebene . . . .  A B C B C A  . . . .  und ein Zwfllingsstapelfehler durch 
die  Umkehr  der Stapelrichtung, . . . A B C B A C  . . . .  gekenn- 
zeichnet. 

T Da bei allen anderen erreichbaren Debye-Scherrer-  
Linien die einzelnen Komponenten der Linie in verschiedener 
Weise auf die Stapelfehler reagieren, sind die Profile dieser 
Linien schon im Rahmen  der Patersonschen ~ahe rung  nicht 
raehr  einfach zu behandeln. 

schw/~nze benachbarter Linien, da es keine willkiirfreie 
Methode gibt, eine solche ~berlagerung zu trennen. 
Eine zweite MSglichkeit, fl aus der effektiven Teilchen- 
gr6ssen-Verbreiterung zu bestimmen, ist noch un- 
sicherer, da diese neben fl noch die Deformations- 
Stapelfehlerdichte a und die wahre TeilchengrSsse 
enth/ilt. 

Warren (1959) hat nun eine Methode zur Bestim- 
mung yon fl vorgeschlagen, bei der weder eine Separa- 
tion der sich fiberlagernden Intensit/~tsschw/~nze noch 
eine Fourieranalyse notwendig ist. Ausgehend yon der 
Tatsache, dass die durch Zwillings-Stapelfehler er- 
zeugte Asymmetrie der nahe benachbarten (111)- und 
(002)-Linien entgegengesetztes Vorzeichen haben, ver- 
gleicht Warren die Intensit/~t im Sattelpunkt zwischen 
der (111)- und der (002)-Linie mit der Summe der 
Intensit/iten an entsprechenden Positionen auf den 
~usseren Intensit/~tsschw~nzen. Diese Methode ver- 
meidet einige Nachteile der Wagnerschen Methode. 
Wie abe r  im Folgenden gezeigt wird, enth/~lt die 
theoretische Grundlage in der yon Warren gegebenen 
Form einige nicht gerechtfertigte Vernachl/~ssigungen. 
Sie soll deswegen noeh einmal abgeleitet werden und 
bezfiglieh ihrer Anwendbarkeit diskutiert werden. In 
Abschnitt 1 werden die Grundgleichungen und ihre 
fiir Debye-Scherrer-Aufnahmen gebr/iuchliche 1. N/~- 
herung in einer Weise angegeben, die den N/~herungs- 
eharakter deutlich maeht. In Abschnitt 2 wird die 
Warrensche Methode in der yon ihm angegebenen 
N/~herung kurz formuliert. In Abschnitt 3 wird eine 
Besonderheit der (111)-Debye-Scherrer-Linie, die mit 
der Fragestellung dieser Arbeit unmittelbar zusam- 
menh/ingt, untersucht. In Abschnitt 4 wird die 
Warrensche Methode ohne l~fickgriff auf die in 2 
beniitzte N/~herung neu formuliert und bezfiglich 
eh~iger Fehlerquellen diskutiert. Abschnitt 5 enth/ilt 
eine kurze ErSrterung einiger weiterer systematischer 
Fehlerquellen. 

1. Die Grundgleichungen 
Wir betraehten ein kub. fl. zentr. Gitter, dass in der 
(111)-Ebenenschar Deformations- und Zwillings-Sta- 
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pelfehler enth~lt. Wie fiblieh werden die Vektoren 

a~=½[T10]; a2=½[011]; a 3 = [ l l l ]  

als Basisvektoren einer dreiatomigen, hexagonalen 
Elementarzelle eingefiihrt. Es seien hi, h~, ha bzw. 
Hx, H~., Ha die laufenden Koordinaten im reziproken 
Gitter ffir die kubische bzw. hexagonale Aufstellung. 
Dann gilt folgende Transformation 

H~ "= ½ ( - h ~  +h2) 

H~. = ½( - h z + h a )  

Ha = +_ (ht + h~ + h3) • (1) 

Ganzzahlige h, bzw. H, werden mit hkl  bzw. H K L  
bezeichnet. Das (+)-Zeichen in G1. (1) bezieht sich 
auf den Kristall in der Ausgungorientierung, das 
( - )-Zeiehen gilt ftir die (111)-Zwillingsorientierung. 

Um die gel~ufige kubische Indizierung der Debye- 
Scherrer-Linien beizubehalten, werden die Reflexe 
auch weiterhin mit ihren kubischen Indizes bezeichnet. 
Um Verwechslungen auszuschliessen, werden die rez. 
Gitter-Koordinaten der hexagonalen Aufstellung kur- 
siv gedruekt. Der Einfachheit halber sollen im Folgen- 
den nur Interferenzerscheinungen im Bereich der 
(111)- und (002)-Debye-Scherrer-Linie untersucht 
werden. Ferner sei angenommen, das der Koh~irenz- 
bereich des Gitters nach allen Richtungen hinreichend 
gross ist, sodass Teilchengr5sseneffekte vernachliissigt 
werden kSnnen. Da die ( l l l ) -Ebene als Stapelfehler- 
ebene gew/~hlt wurde, werden der (111)- bzw. der 
(111)-Reflex von den Stapelfehlern nicht beeinflusst. 
Diese Reflexe seheiden deshalb vorerst aus der Be- 
trachtung aus. 

Die Interferenzfunktionen der (111)1- und (002)~- 
Reflexe* werden im reziproken Gitter parallel der 
Stapelfehlernormalen (00//3) verschoben und sym- 
metriseh (a # 0, fl = 0) oder unsymmetrisch verbreitert 
(fl#0). Da die Vektoren (hkl) aller Komponenten der 
(lli)~- bzw. der (002)~-Reflexe jeweils den gleichen 
Winkel mit der Stapelfehlernormalen bilden oder - -  
anders ausgedriickt - -  d~ die aus G1. (1) folgenden 
Gitterst~be ( H K H 3 ) ,  d ie  dureh die hier interessierenden 
Reflexe gehen, beziiglich des Abstandes yore Ursprung 
im reziproken Gitter gleichwertig sind, ist es fiir 
Pulveraufnahmen hinreiehend, zwei Interferenzfunk- 
tionen Ii~i(Ha) und Ioo~(Ha) als l~epriisentanten her- 
auszugreifen und wegen der Vernachl~tssigung der 
TeilehengrSssen-Verbreiterung auf eine explizite Dar- 
stellung der Abhi~ngigkeit yon H~ und H~ zu ver- 
zichten. 

Fiir die Darstellung yon I n i  und I002 werden die 
Gleiehungen yon Wagner (1957) beniitzt und eine 
Aufsummierung der Fourierreihen angewandt, die 
sehon Warren (1959) angibt. Man findet dann 

~1 -- Q2 1 
Ih~z(H3) 

4Q sin2n(½(H3-L)T- ~0) 

_+ tg/~. eotg ~ -T- (p 1 + p  (2) 

(1 -Q)~ 
P = 4Q sin2~(½(/-/3-L)-T- ~) ' L naeh G1. (1); 

(hkl)--( l l i )  oder (002); + fiir L =  +1 rood3. 

Dabei gilt in 1. N~herung in o~ mid fl 

Q~I-(~+¢~); ~1/(3).o~/4~; tg/~=~/i/3, 
p < 1 fi ir ( H 3 - - L ) / 3  weitab yon einer ganzen Zahl, 
wenn c~, fl < 1. 

Ffir Debye-Scherrer-Aufnahmen ist aber nicht die 
Funktion Ih~t (Ha),¢ sondern deren Projektion auf die 
Radialkoordinate s = (h~ ~ + h2 + h~)½ des reziproken Git- 
ter massgeblich. Diese Funktion sei mitj(s) bezeichnet. 
Die Berechnung yon j ( s )  unter Einbeziehung der 
TeilchengrSssen Verbreiterung in H~- und H~-Richtung 
ist ausfiihrlich yon Warren (1941) und yon Brindley 
& Mering (1951) untersucht worden. Da wir hier aber 
eine streng eindimensionale Ausschmierung der Re- 
flexe annehmen, kann jh~(s )  aus folgendem einfachen 
Ansatz bestimmt werden. 

jh~(~) Id81 = (1 /3) Ih~(H8 ) ldHsI . 

Der Faktor 1/3 wird eingefiihrt, weft Ihk~(Hs) in 
A Ha = 3 periodisch ist. Anhand yon G1. (1) finder man 
ffir die hier infrage kommenden Reflexe (111)~ und 
(002)1 

s = ( H ~ T 8 ) ½ / V 3  , (3) 

sodass schliesslich folgt: 

j (s )  = j l l i ( s )  +joo2(s)=[I i~i (Hs)  + Ioc2(Ha)] Is~Hal. (4) 

Um eine 1. I~gherung zu gewinnen, ffihrt man jetzt 
fiir Ilff  und I00~ jewefls getrennt eine neue Radial- 
koordinate aHi bzw. (r009 ein. 

(rhkt -- (8 -- 8hla)/Shkl ; 8hi¢1 = (h 2 -{- k 2 + 12)½. 

ah~z h£ngt mit Ha in 1. N~iherung wie folgt zusammen. 

h e + k 2 + l 9. 
H 3 - L = 3 .  h + k + l  ahkz.  (5) 

Setzt man G1. (5) in G1. (4) bzw. in G1. (2) ein und 
setzt als weitere Niiherung 

- L - - =  lh+k+/ I  (6) 

so erhi~lt man start j(s) eine 1. Niiherung, die mit j*(s) 
bezeichnet werden soll. Diese N~herung liegt den 

t Ii1~ und I002 sind dutch Spiegelung an Hs=0 mod 
* (hkl)~ stoht fiir 4- (hkl), + (lhk), _+ (klh). in einander iiberftihrbar. 
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bekannten Methoden yon Paterson (1952), Warren & 
Warekois (1955) und Wagner (1957) zur Auswertung 
yon Debye-Scherrer-Aufnahmen yon verformten Me- 
tallpulvern beziiglieh ~ und fl zugrunde, da die iiber- 
sichtliche Darstellung in Form yon Fourierreihen 
erhalten bleibt. 

2. D i e  B e s t i m m u n g  y o n  fl n a c h  W a r r e n  

Es werden jetzt drei Koordinaten 8i, 82, 83 eingefiihrt, 
die folgenden Bedingungen geniigen mSgen: 89 liegt 
beziiglich der beobachteten Intensit~tsfunktion P(20)  
in der Nihe  des Intensi t i t sminimum zwischen der 
(111)- und der (002)-Linie, also: 

t t 
s2=in der l~ihe yon ½(Sin +8002)~ 1,87; 

' ( ' ) ~ 1  60; 8 1 = 8 1 1 1  - 8 2 - - 8 1 1 1  ~ _  , 

t t 83=8oo,+ (Soo2--s~) ~ 2,13 . (7) 

8~kl bezieht sich auf die Lage des Maximums der be- 
treffenden Debye-Scherrer-Linie, f i l l t  also bei c~#0, 
d.h. q# '0 ,  G1. (2), nieht ganz mit 8nkt=(h"+k"+12)½ 
zusammen. 

Bildet man jetzt als Mass fiir die Asymmetrie der 
nicht unmittelbar zuginglichen Funktion I n i  bzw. 
1002 mit diesen drei, yon einander nicht unabhi~ngigen 
Koordinaten den Ausdruek 

Aj*(s2)=j*(s2)-{j*(sl)+j*(83)} (8) 

und vernachli~ssigt dabei naeh Warren die kleinen 
Glieder ~ und p und ebenfalls die Glieder j*li(83) und 
j*o~(8i), so folgt 

Aj*(se)= fl.B*(s2) 

V-32{ s~.-]/3~ 2 8 2 }  = V3 +oo g , (9) 

bezogen auf die Integralintensit~t des (002)-Reflexes 

g J*o2(s)ds = --~ j*o,(8) cos 0 dO= 1; 

a = Kub. Gitterkonstante. (10) 

B*(s~) ist in Fig. 1 angegeben. 
Es sei fl(8) die aus der beobaehteten Intensit~ts- 

funktion P(20)  gemiss der Beziehung 

jb(8) prop. zu P(20)  sin 20/{(1 +cos 220)ff};  
f =  Atomamplitude (11) 

ableitbare 'beobachtete Interferenzfunktion'. Diese 
enthi~lt a u c h  die bislang nicht betraehteten Reflexe 
(111) und (111), die yon den Stapelfehlern nieht be- 
einflusst werden, fi(8) wird, abgesehen yon der Stapel- 
fehler-Verbreiterung und -versehiebung, auch noch 
durch eine symmetrische TeilehengrSssen-Verbreite- 
rung und eine niherungsweise symmetrisehe Gitter- 
verzerrungs-Verbreiterung bestimmt, die bei ver- 
formten Metallpulvern sehr betriehtlich sein kann. 

Definiert man nun analog zu G1. (8) den experimen- 
tell bestimmbaren Ausdruck Aft(s2) so geben die yon 
den Stapelfehlern nieht beeinflussten Reflexe + (111) 
ni~herungsweise keinen Beitrag zu Afl(8~), cla sie nut  
symmetriseh verbreitert shad. Die antisymmetrisehen 
Anteile yon I n i  und 1002 in G1. (2) enthalten die 
GrSsse Q nieht, wenn man p vernaehlissigt. Im 
Rahmen der hier gegebenen l~iherung kann ange- 
nommen werden, dass Teilchengr6ssen- und Ver- 
zerrungs-Verbreiterung ebenfalls keinen Beitrag zu 
Aft(s2) geben. Setzt man also z l f l=dj*  und beriick- 
sichtigt die in G1. (10) angegebene Normierung, "* (3000.(8) 
ist dureh fl,oo2(8) zu ersetzen), so ergibt sich die yon 
Warren angegebene Methode zur Bestimmung yon ft. 

3. D i e  I n t e r f e r e n z f u n k t i o n  i m  B e r e i c h  d e r  
(111 ) -Linie  

Es soll nun gepriift werden, welche Verinderungen 
sieh ergeben, werm die beiden grundlegenden Verein- 
faehungen der oben kurz skizzierten Methode fallen 
gelassen werden. Diese Vereinfachungen sind: 1) Die 
Ersetzung tier korrekten Interferenzfunktion j(s), 
G1. (4), dureh die 1. N~herung if(s) ist fiir die drei 
Koordinaten sl, s2, s3 hinreiehend gfiltig. 2) Die in 
G1. (9) vernaehl~ssigten Glieder j*li(s3) und Jo*02(81) 
k5nnen bei der Bildung yon Aj*(s2) vernaehlissigt 
werden. 

Liisst man z.B. Vereinfachung 2) fallen, was im 
Rahmen der 1. Niherung durehaus konsequent wire, 
so f/~nde man fiir s2=½(sni+s002)= 1,866 

A f t = - 2 , 8 ~ + 3 , 5 f l ,  s ta t t  2j*=4,8f l  naeh G1. (9), 

offensiehtlieh ein wesentlieh anderes Ergebnis. 
Aus G1. (3) entnimmt man, dass wegen des Zusam- 

menhanges zwisehen s und Ha 

~::1 3- 

"~2-  

1- 

I I I I 
1 "84 1 "86 1 "88 1 "90 1 "92 

Fig. 1. Aj*(%) = ft. B*(%) und Aj(%)----~. A (%) + ~. B(%), 
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(111) 

j(s) 

J \  
1:6! 8 ~  1:7 "V~" 1:8 I 1:9 2.0 2"i I 

$1 $2 --- S $3 

Fig. 2. Die Interferenzfunktion j(s) berechnet fiir 
a=0,0s, fl=0. 

j ( s )  =-0 f~r s < s ~ i . . =  (8/3)½= 1.633. 

Da andererseits sl nach G1. (7) in der Niihe yon 
1,60 liegt, ergibt sich, dass dort die 1. N~herung nicht 
ausreicht. Auf die Interferenzerseheinung im Bereich 
yon stain, soll deshalb etwas n~her eingegangen werden. 

Gibt man der Einfachheit halber einen Wert a ~: 0, 
fl=O vorund  berechnet j(s) naeh G1. (2) und (4) ohne 
Vernaehli~ssigung yon ~ und p, so ergibt sich Fig. 2. 
Charakteristiseh ist der steile Anstieg von j(s) propor- 
tional zu (s-s~i~.)-½ fiir s ~ Smi,., der yon den nicht 
versehwindenden Intensit~tsbrfieken auf den hier 
interessierenden Gittersti~ben (HKH3) im Bereich yon 
Ha = 0 herriihrt. Die Singularit~t bei Sm~,. ist natiirlich 
nut eine Folge der Vernachl~ssigung der Teilchen- 
grSssen-Verbreiterung in der//1- und der H~-Richtung 

(111) 

l P(2e) 

Fig. 3. Photometerkurve  einer streng monochromatischen 
Guinieraufnahme yon Feflsp&nen einer AusoCd~0-Legierung. 
Der Lage des Pfeiles entsprieht stain.. Die gestrichelte Linie 
gibt ungef&hr die HShe des Streuuntergrundes an. Die mit  
einem Pfeil gekennzeichnete Intensit~tsstufe ist sicher 
nicht  einer Absorptionskante oder &hnlichen Einflassen 
zuzuschreiben. Die Verwendung streng monochromatischer 
Strahlung und die Filmphotometrierung schliessen solche 
Effekte aus. Ausserdem ist die Lage der Stufe durch den 
senkrechten Abstand des diffusen Gitterstabes yore Ur- 
sprung des reziproken Gitters theoretisch vorausgesagt. 

im reziproken Gitter. In Wirklichkeit hi~ngt j(s) in 
unmittelbarer N~he yon Sml,. entscheidend yon der 
Breite der Intensit~tsbriicken ab, v. Laue (1932), 
Warren (1941), Wilson (1949), Brindley & Mdring 
(1951). 

Nun wurde yon Massalski & Barrett (1957) und 
yon Warren (1959) an verformten Messingpulvern bei 
dem Glanzwinkel 0, der der kritischen Koordinate 
Smi,. entspricht, eine schwaehe, zusi~tzliehe Inter- 
ferenz gefunden, die die Autoren versuchsweise als 
(1010)-Linie eines kleinen Anteils hexagonal diehtester 
Kugelpackung im verformten a-Messing deuten.* 
Fig. 3 zeigt die Photometerkurve eines zur Verdeut- 
liehung iiberbelichteten Debye-Scherrer-Filmes yon 
Feilpulver einer Aus0Cd~0-Legierung, auf der die Zu- 
satzinterferenz deutlich zu erkennen ist. (Aufnahme 
in einer Guinierkammer, Cu Kal-Strahlung, Herstel- 
lung des Pulvers und Aufnahme bei Raumtemperatur. 
Die Deformations-Stapelfehlerdichte a ergab sich aus 
der Ver~nderung der Linienabst~nde (l 1 l) und (002) 
bzw. (002) und (022) gegeniiber den entspreehenden 
Abst~nden auf einer Aufnahme yon rekristallisiertem 
Pulver zu a =~ 0,08. Als Position einer Linie wurde der 
Mittelpunkt des Intensit~tsprofiles in 2/3 der Maximal- 
hShe gewi~hlt.) Da andererseits Hirsch, Kelly & 
Menter (1955) auf Elektronenbeugungsaufnahmen an 
geh~mmertem Blattgold neben den zu erwartenden 
Reflexen auch einige weitere Reflexe fanden, die sie 
hexagonal indizieren konnten, ohne dass eine Ab- 
schgtzung des Mengenanteils m6glich war, ergibt sich 
die Frage, ob die beobachtete Zusatzinterferenz vor 
der (l l l)-Linie wenigstens halbquantitativ auf den 
fiir reine Stapelfehlerverbreiterung berechneten Steil- 
anstieg der Interferenzfunktion im Bereich yon stain. 
zuriickgefiihrt werden kann. 

~ber die dreidimensionale Verteilung der Inter- 
ferenzfunktion bei stark verformten Metallen ist wenig 
bekannt. Wir nehmen deshalb der Einfaehheit halber 
eine symmetrische Funktion F(s) an, die die Teilchen- 
grSssen- und Verzerrungsverbreiterung der {l l l}-  
Reflexe besehreiben soll. In F(s) ist aueh der bei 
Guinieraufnahmen in Subtraktionsstellung sehr kleine 
Anteil der Instrumentalverbreiterung enthalten. Aus- 
serdem miissen jetzt die bislang nicht betrachteten, 
yon den Stapelfehlern nicht beeinflussten Reflexe 
_+ (111) in die Rechnung mit einbezogen werden. Man 
kommt deshalb zu folgendem, nut als grobe Ngherung 
gtiltigen hnsatz ffir die berechnete Interferenzfunktion 
jr(s), die mit der beobaehteten Funktion jb(s), G1. (1 l) 
vergliehen werden soll: 

j,,(s)={3j(s) , F(s )+~(s-sm)  , F(s)}, 
d(s) -- Deltafunktion in s-- 0; . = Faltungssymbol. 

Die Funktion F(s) wurde empiriseh so ermittelt, 
dass sich m6glichst gute ]~bereinstimmung zwischen 

* Ein so|eher Antefl erzeugt in der hexagona]en IndiMerung 
GL (1) Reflexe bei H - - K = 0  rood 3; H a = 0  rood 3 und bM 
H - - K =  _+ l rood 3; H 3 = 0 rood ~, '~ also aueh bei Sm~. 
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j~(s) und j~(s) ergab. Das Ergebnis zeigt Fig. 4. Eine 
Analyse der Funktion F(s) wurde nicht vorgenom- 
men, da sie daffir viel zu ungenau ist. Ausserdem 
kommt es hier nur darauf an, ob die St~rke der Zu- 
satzinterferenz allein aus der speziellen Form yon j(s) 
erkl/£rt werden kann. Die ~bereinstimmung der be- 
reehneten und der beobaehteten Werte in Fig. 4 ist 

Fig. 4. Vergleich der berechneten ( ) and der beobachteten 
(o) Interferenzfunktion im Bereich der (lll)-Linie. Der 
Ordinatenmassstab ist im linken Tefl gegeniiber dem 
rechten 6-fach fiberh6ht. 

befriedigend im Hinblick auf die starke Vereinfachung 
der Rechnung und auf die Schwierigkeit, bei Film- 
aufnahmen den Streuuntergrund festzulegen. Die beob- 
achtete Zusatzinterferenz ist jedenfalls nicht stiirker 
als die berechnete. Dieser Schluss wird noch verstiirkt, 
wenn man beriieksichtigt, dass in jr(s) der Einfachheit 
halber fl = 0 gesetzt wurde. Nach den Messungen yon 
Wagner (1957, 1960) hat man aber mit Werten fiir fl 
in der GrSssenordnung yon ~ zu rechnen. Eine Ein- 
beziehung yon fl ~ ~ in jr(s) wfirde die Stiirke der 
berechneten Zusatzinterferenz etwa verdoppeln. Man 
kann also schliessen, dass ein Anteil mit hexagonaler 
Struktur jedenfalls sehr viel kleiner ist, als der beob- 
achteten St~rke der Zusatzinterferenz, interpretiert 
als hexagonaler (1010)-Reflex, entspricht. 

In diesem Zusammenhang sei noch auf Unter- 
suchungen yon F15rke (1957) hingewiesen, der auf 
Pulveraufnahmen yon Cristobalit die hier beschriebene 
zus~tzliche Interferenzlinie sehr ausgeprggt findet unct 
ebenfalls als Folge der eindimensionalen Fehlordnung 
deutet. 

4. Die B e s t i m m u n g  von fl in besserer  Nfiherun~, 

Bildet man analog zu G1. (8) aus j(s) den Ausdruek 

Aj(s2)=j(s2)-(j(sl)+j(s3)); (j(sl)=-O) (12) 

und vernachl~ssigt dabei nur der einfachen Darstellung 
halber alle Glieder in hSherer als 1. Potenz in ~ und fl, 
so erhiilt man 

Aj(s2)= ~.A(s~) + fl.B(s~) (13) 

mit A und B in Fig. 1. Man erkennt, dass scheinbar 
A . 0  der einzig wesentliche Unterschied zwischen 
G1. (9) und (13) ist, und da c~ aus der Linienver- 
schiebung hinreichend genau bekannt ist, scheint 
dieser Umstand keine Komplikation zu bedeuten. 

W~hrend aber in Abschnitt 3 begrfindet werden 
konnte, dass die (symmetrische) TeilchengrSssen- und 
Verzerrungs-Verbreiterung im Rahmen der dort ange- 
gebenen Niiherung keinen wesentlichen Beitrag zu 
Ajb(s2) gibt, gilt dies jetzt nicht mehr. Man erkennt 
das daran, dass G1. (13) auch yon a abh~ngt, d.h. 
auch der symmetrische Anteil der Stapelfehler-Ver- 
breiterung und damit auch die TeilchengrSssen- und 
Verzerrungs-Verbreiterung tragen zu Ajo(s2) bei. Eine 
Gleichsetzung yon Ajb und Aj gibt also, besonders bei 
Priiparaten mit relativ kleinem c~ und fl, zu hohe 
Werte ffir ft. Weiterhin ist zu berficksichtigen, dass 
sl < stain, jedenfalls in der N~he der Zusatzinterferenz 
liegt, j~,(sl) entsteht aber, wie in Abschnitt 3 unter- 
sucht wurde, durch ein kompliziertes Zusammenspiel 
aller Verbreiterungseinflfisse, sodass sich nur schwer 
absch~tzen Nisst, welcher Fehler in der Bestimmung 
von fl dadurch verursacht wird. Vermutlich gibt dieser 
Umstand aber eher zu niedrige als zu hohe Werte fiir ft. 
Man erkennt also, dass eine Anwendung yon G1. (13) 
mit grosser Unsicherheit nach beiden Seiten hin ver- 
bunden ist. 

5. Schlussbemerkun~,en 
Asymmetrische Intensitiitsprofile im gleichen Sinne, 
wie sie Zwillingsstapelfehler bewirken, hat man auch 
zu erwarten, wenn entgegen den Voraussetzungen yon 
G1. (2) die Deformationsstapelfehler nicht statistisch 
unabhiingig, sondern - -  entsprechend der Inhomogeni- 
t~t des Verformungsvorganges - -  inhomogen fiber das 
Probenvolumen verteilt sind. 

In diesem Zusammenhang muss auch diskutiert 
werden, ob ein merklicher Einfluss der seitlichen Be- 
grenzungen (Halbversetzungen) yon Stapelfehlerb~n- 
dern auf das Intensit~itsprofil besteht, wenn die Stapel- 
fehlerbiinder nicht hinreichend breit sind. Darauf 
haben Christian & Spreadborough (1957) hingewiesen.* 
Qualitativ lassen sich die Verhiiltnisse vielleicht wie 
folgt beschreiben. Das Verschiebungsfeld der das 
Stapelfeh]erband begrenzenden Halbversetzungen be- 
wirkt, dass oberhalb und unterhalb der Stapelfehler- 
ebene die Fehlstapelung etwa in Abst~inden, die der 
Breite des Stapelfehlerbandes vergleichbar sind, wieder 
verschwindet. Fiir die grossen Abstandsvektoren im 
Atomgitter, die die Fourierkoeffizienten hoher Ord- 
nung und damit das Verhalten der Interferenzfunktion 
im Bereich des Maximums bestimmen, ist das Stapel- 
fehlerband dann n~herungsweise nicht vorhanden. 
Andererseits ist das Verschiebungsfeld der Halbver- 

* Ffir hexagonal diehteste Kugelpackungen, wo die Ver- 
hMtnisse bezfiglich dieser Frage etwas einfacher liegen, 
wurde der Einfluss yon Stapelfehlerbiindern ausffihrlich yon 
ttouska & Averbach (1958) untersucht. 
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setzungen fiir die kleinen Abstandsvektoren, die die 
Fourierkoeffizienten niedriger Ordnung und damit im 
wesentlichen das Verhalten der Interferenzfunktion 
in den Schw~nzen bestimmen, wenig wirksam, sodass 
die Sehwerpunktsversehiebung des Interferenzprofiles 
entsprechend der Breite des Stapelfehlerbandes etwa 
unveri~ndert bleibt. Man kann deshalb sehliessen, dass 
derartige Stapelfehlerb~nder, sofern sie hinreichend 
sehmal und hinreichend hi~ufig sind, eine unsymme- 
trische Verbreiterung bewirken. Es ist aber anzuneh- 
men, dass dieser Asymmetrieeffekt nur bei relativ 
kleinen Deformationsstapelfehlerdichten yon Bedeu- 
tung is~. 

Schliesslich sei darauf hingewiesen, dass nach Willis 
(1959) asymmetrische Lirdenverbreiterungen der glei- 
chen Art, wie sie Zwfllingsstapelfehler erzeugen 
allerdings naeh der einen oder der anderen Seite q 
auftreten, wenn in Legierungen eine rSntgenogra- 
phisch wirksame Segregation der einen Atomart an 
den Stapelfehlern stattfindet. 

Der Einfluss einer nichtstatistischen Verteilung 
der Stapelfehler auf die Interferenzfunktion l~sst 
sich zummindesten prinzipiell behandeln, Jagodzinski 
(1949b, 1954), Gevers (1954), Wilkens (1960), obgleich 
eine quantitative Anwendung auf Debye-Scherrer- 
Linienprofile yon verformten Metallpulvern wenig 
aussichtsreich erscheint, weft die Verzerrungsverbrei- 
terung nach dem Verfahren yon Warren & Averbach 
(1952) nieht mit der notwendigen Genauigkeit elimi- 
niert werden kann. Quantitative Rechnungen ftir 
Stapelfehlerbi~nder liegen noch nieht vor. Es ist aber 
leicht einzusehen, dass diese beiden zus~tzlichen Asym- 
metrieeffekte um so unwesentlicher sind, je weiter 
entfernt yon der Lage des Maximums einer Linie die 
entscheidenden Messungen zur Festlegung der Asym- 
metrie liegen. Daraus ergibt sich der eingangs er- 
w~hnte, nicht nur experimentell begriindete Vorteil 
der Warrensehen Methode vor der Wagnerschen 

Methode zur Bestimmung yon fl, und die experimen- 
telle Erfahrung wh'd zeigen miissen, ob sieh die War- 
rensche Methode trotz der in Absehnitt 4 diskutierten 
Unsieherheit bewi~hrt. 

Der Deutschen Forsehungsgemeinschaft sei auch an 
dieser Stelle fiir die Unterstiitzung im Rahmen des 
Schwerpunktsprogrammes 'Kristallstrukturforsehung' 
gedankt. 
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