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Die von den Verfassern auf Grund der wellenmechanischen Dispersionstheorie berech-
nete Rontgenstreuung an schweren Atomen fiir einen geschlossenen Spektralbereich von
sehr kurzwelliger Strahlung bis einschliefllich der K- und L-Absorptionskanten wird an
Hand zweier Beispiele fur Tellur (Z = 52) und Wolfram (Z = 74) diskutiert und mit MeB-
werten verglichen. Die als Ergebnis der Untersuchungen gewonnenen Streukurven zeigen
systematische Abweichungen gegeniiber frither errechneten und zum Teil gute Uberein-

stimmung mit der Erfahrung.

ie ersten klassischen Ansitze zur Behandlung

des Problems der kohédrenten Rontgenstreuung
durch amorphe Stoffe gingen von geometrisch-
interferenzmiBigen Uberlegungen aus und fiihrten
zu Streuformeln, die gute Ubereinstimmung mit der
Erfahrung zeigten, solange man eine Rontgenstrah-
lung von geniigend kurzer Wellenlinge benutzte.
Im Bereich langwelliger Rontgenstrahlung und ins-
besondere in der Nahe von Absorptionskanten, wo
die Bindungskrifte der Ladungen im Atom eine
Rolle spielen, konnte die Streuwirkung auf Grund
der einfachen interferenzméfigen Vorstellung jedoch
nicht mehr richtig dargestellt werden, so daf} es sich
als notwendig ergab, die wellenmechanische Dis-
persionstheorie heranzuziehen. Diese geht von der
Wallerschen Streuformel aus. Nach ihr ist das fiir
die koharente Streustrahlung mafgebende Moment
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triagt der anomalen Dispersion Rechnung (siehe Re-
sonanznenner) und wird in der Nahe der Absorp-
tionskanten maBigebend. (Die »,, sind die zum
Ubergang vom Grundzustand in den Anregungs-
zustand gehérenden Frequenzen; s ist Elektronen-
index, k,, k sind die Ausbreitungsvektoren der ein-
fallenden bzw. der gestreuten Rontgenwelle; die
Eigenfunktionen v, v, sowie dr sind hochdimen-
sional.)

Honl! hat nun in einer fritheren Arbeit gezeigt,
wie man den ,,anomalen Dispersionsteil fiir eine
Atomschale eines gegebenen Elementes berechnen
kann und hat die Rechnungen speziell fiir die K-
Elektronen explizite durchgefithrt. Das Streu-
moment des Atoms (1) wird hierbei nach Multipolen
entwickelt und die zu jedem Multipol gehérende
charakteristische Frequenzabhingigkeit bestimmt.
Bei der genauen Durchfiihrung der Rechnung findet
Héonl, da zur Deutung der ,,anomalen Disper-
sion der K-Schale die Beriicksichtigung der Dipol-
glieder praktisch bereits vollstindig ausreicht. Die
berechneten Dispersionskurven, die von der Kall-
mann-Markschen wesentlich abweichen, zeigten
gute Ubereinstimmung mit den damals vorliegen-
den Mef3ergebnissen.

Von den Verfassern wurde nun kiirzlich die Honl-
sche Methode auf die L-Elektronenschale schwerer
Atome iibertragen. Es gelang auch hier, das Strah-

1 H. H6nl, Ann. Physik. 18, 625 [1933].
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lungsfeld des streuenden Atoms nach elektrischen
Multipolen zu entwickeln und jedem Multipol eine
spezifische Frequenzabhéngigkeit zuzuordnen. Als
Ergebnis dieser sehr umfangreichen Rechnungen
wurde fiir den Atomfaktor F? (Streuintensitit des
Atoms bezogen auf die eines freien ,, Thomson-Elek-
trons*‘) folgender summarischer Ausdruck gefunden:

t=Fy2 + 4, + 4,. (5)

Hierin bedeutet F,’2 den reduzierten idealen Atom-
faktor, der im wesentlichen die ,,normale Disper-
sion‘‘ beschreibt und fiir den in der Nihe der L-
Absorptionskanten F, = F, — ng gilt; F ist der
,ideale Atomfaktor* nach der geometrisch-inter-
ferenzméBigen Theorie, ng die ,,Zahl der Disper-
sionselektronen‘ der K-Schale. Die beiden Glieder
A, und 4, enthalten die ,,anomale Dispersion®, A,
rithrt allein von einem Dipol her, A, ist ein gemisch-
tes Dipol-Quadrupolglied.

Der zur numerischen Berechnung der Streukur-
ven notwendige Rechenaufwand ist recht erheb-
lich, so daB3 die Streuformeln bisher nur auf zwei
Streusubstanzen, Tellur und Wolfram, angewandt
werden konnten. Fiir Tellur wurden Winkel- und
Frequenzabhéngigkeit der Streustrahlung getrennt
untersucht, beim Wolfram beschrankten wir uns auf
die Diskussion der Frequenzabhingigkeit. Die Un-
tersuchungsergebnisse sind im einzelnen folgende:

1. Die Winkelabhéngigkeit der Streustrahlung des
amorphen Tellur wurde fiir drei zwischen K- und L-
Kante gelegene Wellenldngen berechnet. Abb.1 zeigt
den Verlauf des Atomfaktors F? als Funktion von
sin /4 (0 = Braggscher Reflektionswinkel = halber
Streuwinkel) beidiesendrei fest vorgegebenen Wellen-
langen im Vergleich mit dem reduzierten idealen
Atomfaktor (F, — 1,2)2, wobei ng als ,,Zahl der
Dispersionselektronen* fiir Tellur einer Arbeit von
Honl2 entnommen wurde. Wie zu erwarten, liefert
die Theorie die grofite durch ,,anomale Disper-
sion‘* verursachte Abweichung vom idealen Atom-
faktor bei der Crg-Strahlung, deren Wellenlange der
L-Kante am néchsten liegt. Bei der Cug- und Agg-
Strahlung ist die Abweichung vom idealen Atom-
faktor geringer, auBlerdem erscheint sie hier mit
entgegengesetztem Vorzeichen; wir befinden uns
hier in dem Gebiet der durch die ,,anomale Disper-
sion* der L-Schale verursachten Uberhshung des
Atomfaktors (sieche unten). Die Abweichung des
nach unseren Rechnungen gewonnenen Atomfak-

2 H. Honl, Z. Physik 84, 15, Abb. 2 [1933].
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tors vom idealen wird in der Hauptsache vom Di-
polglied A, getragen. Der Einflu vom gemischten
Dipol-Quadrupol-Glied 4, bleibt gegeniiber A, sehr
klein, nimmt mit kiirzer werdenden Wellenléngen
zu und erreicht im extremsten Fall bei der Ag-
Strahlung maximal 109, des A,-Wertes.
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Abb. 1. Winkelabhingigkeit des Atomfaktors F? von

Tellur (Z = 52) fiur Crk,-Strahlung (A = 2,2 8AE),

Cug,-Strahlung (2 = 1,54 AE) und Agxk,-Strahlung

(A = 0,588 AE) im Vergleich mit dem reduzierten
idealen Atomfaktor F’2.

2. Bei der Diskussion der Frequenzabhéngigkeit
des Atomfaktors beschrankten wir uns auf die Aus-
wertung des Dipolgliedes A,, da A, — wie bereits
bemerkt — auBlerhalb eines sehr engen Spektralbe-
reichs um die L-Kanten und fiir nicht allzu kurzwel-
lige Strahlung keinen nennenswerten Beitrag liefert.
Der Einflu hoherer Schalen konnte auf Grund
vorliegender Messungen der Photoabsorptions-
koeffizienten auf der langwelligen Seite der L-Kan-
ten teilweise mitberiicksichtigt werden. Bei Tellur
stiitzten wir uns auf Absorptionsmessungen von
Biermann?; fiir Wolfram mufiten wir, da keine

3 H. Biermann, Ann. Physik 26, 740 [1936].
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geeigneten Messungen vorliegen, auf das von
Jonsson? gefundene Absorptionsgesetz zuriick-
greifen.

Die Dispersionskurven der Abb. 2 und 3, die den
Atomamplitudenfaktor F in Abhingigkeit von der

Wellenlinge beim Streuwinkel 6 = 0 (Richtung
des Primérstrahles) wiedergeben, zeigen qualitativ
etwa denselben Verlauf. Wahrend aber die Honl-
sche Dispersionskurve (gestrichelt) auf der lang-
welligen Seite der K-Kante asymptotisch in den
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Abb. 2. Dispersionskurve fiir Tellur (Z = 52). Ausgezogene Kurve = Atomfaktor F' als Funktion der Wellen-
linge, gestrichelte Kurve = Honlsche Dispersionskurve fir den K-Einfluf.
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x Abb. 3. Dispersionskurve
firWolfram (Z =174). Aus-

gezogene Kurve = Atom-
faktor F' in Abhingigkeit
von der Wellenldnge, ge-
strichelte Kurve = lang-
welliger Ast der Honlschen
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konstanten Wert ¥, — ny; auslduft, steigen unsere
Dispersionskurven weit iiber diesen Wert hinaus und
erreichen zwischen der K-Kante und den L-Kanten
ein Maximum, das beim Tellur hoher als ¥ liegt
und beim Wolfram beinahe bis an diese Grofle her-
anreicht. Es scheint daher nicht méglich, die Zahl
der K-Dispersionselektronen in der bisherigen ein-
fachen Weise experimentell zu bestimmen, wie dies
ohne Kenntnis des Einflusses der anomalen L-Dis-
persion versucht worden ist®. Wahrend fiir Tellur
noch keine experimentellen Werte der Dispersion
vorliegen, haben Brentano und Baxter® bereits
vor ldngerer Zeit Dispersionsmessungen an Wolfram
in der Nahe der L-Kanten ausgefiihrt. Diese (durch
xx in das Wolfram-Diagramm eingetragen) besté-
tigen die von uns gefundene Uberhshung des Disper-
sionsverlaufs zwischen der K- und den L-Kanten.
Die beiden MeBpunkte in der Nahe der L;-Kante
liegen allerdings etwas zu tief, wihrend die beiden
MeBwerte auf der langwelligen Seite der L-Kanten

5Vgl. R. W. James, The Optical Principles of the
Diffraction of X-Rays, London 1950.
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wieder befriedigend mit unserer Kurve iiberein-
stimmen. Man beachte, daB in diesen langwelligen
Spektralbereich bereits die anomale Dispersion der
M-Schale einwirkt, die in der vorliegenden Unter-
suchung nur teilweise beriicksichtigt werden konnte.
Die beziiglich der gesamten anomalen M-Dispersion
korrigierte Dispersionskurve wiirde analog den oben
besprochenen Verhéltnissen an der K-Kante nach
hoheren F-Werten hin verschoben werden, also zu-
gunsten der beiden auf der langwelligen Seite der
L-Kanten gefundenen experimentellen Werte.

Eine ausfiihrliche Mitteilung mit Darlegung des
Rechenganges erfolgt demnéchst in der ,,Zeitschrift
fiir Physik*.

Herrn Prof. H. Hénl danken wir an dieser Stelle
fur die Anregung zu dieser Arbeit und sein forderndes
Interesse. Fiir die grofiziigige Unterstiitzung der Ar-
beit durch die Deutsche Forschungsgemein-
schaft sei dieser ebenfalls bestens gedankt.

6 J. Brentano u. A. Baxter, Z. Physik 89, 720
[1934].
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Eigenfunktionen und Energieflichen fir die kubischen Gitter I, I’ und I,” werden
in erster Brillouinscher Naherung behandelt und insbesondere fiir das kubische Flichen-
gitter naher untersucht. Es werden die Energieaufspaltungen in den Umgebungen der
ersten sechs Resonanzstellen berechnet und Energiebdnder lings charakteristischer Ge-
raden auf den Begrenzungsflichen der ersten Brillouin-Zonen graphisch dargestellt.

ur Berechnung der inneren Feldemission in Ein-

kristallen nach dem Houstonschen Ansatz!s?
ist die Kenntnis der Elektroneneigenfunktionen im
Kristall und besonders der dazugehérigen Energie-
werte in Abhéngigkeit von den Impulsen bzw. Wel-
lenzahlen notig, und zwar kommt es besonders auf
die Verhiltnisse an den Bandgrenzen an. Aus den
vorhandenen Rechnungen lassen sich meist nur der
Energieverlauf lings Geraden, welche innerhalb der
Zonen liegen, und die Wellenfunktion fast stets nur

* Erster Teilauszug aus der Dissertation, Minster
i. Westf.

IW.V. Houston, Physic. Rev. 57, 184 [1940].

fiir bestimmte Punkte des Wellenzahlraumes ent-
nehmen. Eine fiir den ganzen Wellenzahlraum giil-
tige Losung wurde von Slater? angegeben, doch
ist sein Potentialansatz zu speziell, da er nur Fou-
rier-Koeffizienten v, enthélt; die resultierenden
Funktionen sind fiir unsere Zwecke zu schwer zu
handhaben. Um Wellenfunktionen und Energiefla-
chen in einer moglichst einfachen analytischen Ge-
stalt zu gewinnen, welche die etwas komplizierten
Operationen der Houstonschen Theorie zuldBt,

2J. Homilius, Z. Naturforschg. 7a, 290 [1952].
3J. C. Slater, Physic. Rev. 87, 807 [1952].



