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Abb.5. Abhdngigkeit des integralen Intensititsiiberschusses U
[Gl. (5)] von der abgedtzten Schichtdicke d. 0000 ,,dunkle*
Cu(200)-Linie (Brace-Fall) a=39°; m m ® B symmetrische
Helldunkel-Linie Cu(111) (symmetr. Lave-Fall) a=120°.

wird auch eine Abnahme der mittleren Verschwen-
kung der kohérent streuenden Bereiche in der glei-
chen Richtung wirken. Die gegenseitige Verschwen-
kung der einzelnen kohirent streuenden Bereiche be-
wirkt namlich eine Uberlagerung und damit teilweise
Ausloschung der hellen und dunklen Linienanteile.
Es gelang jedoch, auch den Einfluf} der Grofie der ko-
hérent streuenden Bereiche auf den Intensitétsiiber-
schul} der symmetrischen Helldunkel-Linien vom Ein-
flul} der Verschwenkung zu isolieren.

KosseL-Kurven von durch Zug plastisch deformier-
ten Einkristallen zeigten nidmlich an bestimmten
Stellen ihres Umfanges eine starke Verbreiterung,
withrend sie an zwei Stellen unverbreitert blieben.
Diese ungleichméfige Verbreiterung kann auf die
Verschwenkung kleiner Bereiche bei der plastischen
Deformation zuriickgefithrt werden, wenn sie nur
um eine ganz bestimmte vom Gleitsystem abhingige
Achse erfolgt. Diese Erscheinung ist bereits von
StauBwasser 12 an Al nachgewiesen worden.

Es wurde deshalb eine symmetrische Helldunkel-
Linie (111) von Cu an der Stelle vermessen., die

12 'W. StauBwasser, Acta Metall. 7, 43 [1959].
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keine Verbreiterung aufwies. Sie zeigte bei einer
plastischen Deformation um nur 0,5% eine Abnahme
des maximalen Intensitétsiiberschusses gegeniiber
der Untergrundintensitdt um 40%.

Die hier aufgetretene Abnahme des Intensitits-
tiberschusses kann nach Gl. (4) und Abb.1 nur
durch eine Verkleinerung der kohirent streuenden
Bereiche bei der plastischen Deformation gedeutet
werden.

4. Zusammenfassung

Als Ergebnis kann also zusammengefalit werden.
dall die Gitterquelleninterferenzen weitgehend sto-
rungsempfindlich sind. Dabei sind zwei Erscheinun-
gen streng voneinander zu trennen:

1. erhélt man mit abnehmender Sekundarextink-
tion. d. h. bei zunehmendem Stérungsgrad eine Ver-
grollerung des integralen Intensitétsiiberschusses der
nahezu dunklen Linien:

2. nimmt der Intensitatsiiberschufl symmetrischer
Helldunkel-Linien mit Verkleinerung der kohirent
streuenden Bereiche, d.h. mit zunehmendem Sto-
rungsgrad, ab.

Die erste Erscheinung entspricht der Zunahme des
integralen Reflexionsvermogens bei Zustrahlung von
aullen. Das ist verstandlich. da nach Verlassen des
ersten kohirent streuenden Bereiches die Kohidrenz
zwischen den Quellen und den RontGEN-Wellen zer-
stort ist. Gerade diese Kohédrenz ist aber fur die
charakteristischen Erscheinungen der Gitterquellen-
interferenzen. namlich die helldunkle Feinstruktur,
verantwortlich. Nur die symmetrischen Helldunkel-
Linien im Lave-Fall zeigen diese dynamisch bedingte
Feinstruktur ungestort. Sie weisen deshalb auch die
unter 2. aufgefiihrte entgegengesetzte Storungsemp-
findlichkeit auf.

Beide Erscheinungen konnten in qualitativer Uber-
einstimmung zu den einleitend dargelegten theoreti-
schen Berechnungen experimentell bestitigt werden.
Die in Abschn. 2 abgeleiteten Gleichungen [Gl. (4)]
lassen grundsitzlich auch eine Berechnung der GroBe
kohirent streuender Bereiche aus den Intisititsmes-
sungen an symmetrischen Helldunkel-Linien zu. Das
setzt allerdings noch eine Korrektur der MeBergeb-
nisse voraus, die die mittlere Verschwenkung der
kohérent streuenden Bereiche, den endlichen Brenn-
fleckdurchmesser und den Anteil von Bremsstrahlung
am Untergrund beriicksichtigen miif3te.
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Vergleichende Untersuchungen von Interferenzen bei kohirenter
und inkohirenter Lage der Rontgen-Strahlenquelle zum Kristallgitter!

Von W. ScatLke und O. BRUMMER

Aus dem Institut fiir experimentelle Physik der Universitidt Halle/Saale
(Z. Naturforschg. 17 a, 208—216 [1962] ; eingegangen am 18. Januar 1962)

Es werden Untersuchungen mit Gitterquelleninterferenzen (Kosser-Effekt) an nahezu idealen
Kristallen (Ge) mitgeteilt. Die experimentelle Anordnung und die Beriicksichtigung der Absorption
machen einen Vergleich von Interferenzaufnahmen mit kohdrenter (Gitterquelleninterferenzen) und
inkohirenter Quellenlage (Weitwinkelinterferenzen) bei verschiedener Tiefenlage der Quelle mog-
lich. Durch die in dieser Arbeit erfolgte Einfiihrung der Absorption in die v. Lavesche Theorie der
Gitterquelleninterferenzen konnten die Ergebnisse mit den Voraussagen der dynamischen Inter-
ferenztheorie verglichen werden. Es ergibt sich, wie am Beispiel der (220)-Interferenz im symmetri-
schen Lave-Fall gezeigt wird, in Ubereinstimmung mit der Theorie ein Unterschied in bezug auf
Intensitit und Feinstruktur zwischen Interferenzen mit kohérenter und inkohirenter Quellenlage.
Bei groferer Tiefenlage der Quelle kommt es zu einem Umschlag der Feinstruktur der Gitter-

quelleninterferenzen.

Bei den iiblichen Interferenzversuchen mit Ront-
Gex-Strahlen an Kristallen sind die Quelle der
RontGEN-Strahlung und der zu untersuchende Kri-
stall rdumlich voneinander getrennt. Regt man je-
doch, wie KosseL u. a.27%, die Atome des Kristall-
gitters selbst zur Ronrtcex-Strahlung an, so ist die
Quelle in den Kristall verlegt. Es sollten dann zu
den bisher bekannten Interferenzerscheinungen zu-
sitzlich neue auftreten. Da die Quellen der RoNTGEN-
Strahlen mit den Atomen des Kristallgitters zusam-
menfallen, kann es zu einer Uberlagerung der von
den Quellen direkt ausgehenden und der an anderen
Gitteratomen abgebeugten Strahlung kommen. Kos-
seL ? zeigte, daf} sich der Helldunkel-Effekt der von
ihm gefundenen Interferenzlinien mit einer Aufhel-
lung auf ihren konvexen Seiten in diesem Sinne
deuten liefl.

Wegen des geringen Abstandes zwischen Quelle
und beugendem Atom miifite man theoretisch diese
Erscheinung als Interferenz von Kugelwellen be-
trachten. Mit Hilfe der dynamischen Interferenz-
theorie und des Reziprozititstheorems der Optik
konnte v.LAave?® jedoch wieder mit ebenen Wellen
rechnen. Die von ihm gewonnene Feinstruktur der
Interferenzlinie stimmte in bezug auf die Lage der
Aufhellung mit der von KosseL? gezeigten Hell-
dunkel-Struktur tberein.

1 Teilergebnisse vorgetragen auf dem 25. Deutschen Phy-
sikertag, Wiesbaden 1960; vgl. Phys. Verhandl. 11, 158
[1960].

2 W. Kosser, Erg. exakt. Naturw. 16, 295 [1937].

3 G. Borrmaxny, Ann. Phys., Lpz. 27, 669 [1936].

Trotzdem vermutete Seemann®, dafl das Auftre-
ten der Aufhellung auf der konvexen Linienseite die
Folge einer ,,anisotropen Mosaikstruktur® sei. Die
Gitterquelleninterferenzen sollen sich dann auf ein-
fache Weitwinkelinterferenzen. d. h. auf Interferen-
zen mit inkohérenter Quellenlage zuriickfithren las-
sen.

Im folgenden wird gezeigt, dal} ein Unterschied
zwischen Interferenzen bei kohidrenter und inkohi-
renter Quellenlage besteht. Zu diesem Zweck werden
die Kosserschen Versuche auf nahezu ideale Kri-
stalle ausgedehnt und die Tiefenlagen der Quellen
unter der Strahlaustrittsflache verandert. Dadurch
ergeben sich gegeniiber den KosserLschen Versuchen
zwel neue experimentelle Moglichkeiten.

1. Es konnen die bei verschiedener Tiefenlage der
Quelle angefertigten Kosser-Aufnahmen mit solchen
verglichen werden, die unter sonst gleichen Bedin-
gungen jedoch mit einer Strahlenquelle auBerhalb
des kohirenten Kristallverbandes hergestellt werden.

2. Es kann bei groflerer Tiefenlage der Quelle der
EinfluB der Absorption der Rontcen-Strahlen auf
die Gitterquelleninterferenzen untersucht werden.

Fiithrt man in die v. Lavesche Theorie der Gitter-
quelleninterferenzen die bisher unberiicksichtigte
Absorption der RoNTGEN-Strahlen ein, so sollte eine
Entscheidung in der oben gestellten Frage nach

4 0. Britmmer u. W. ScuiLke, Z. Naturforschg. 17a, 203
[1962], voranstehend.

5 M. v. Lauvg, Ann. Phys., Lpz. 23, 373 [1935].

6 H. Seemaxx, Phys. Z. 44, 309 [1943].
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einem Unterschied zwischen Interferenzen bei ko-
hirenter Quellenlage und solchen bei inkohirenter
Lage der Quelle durch Vergleich von Theorie und

Experiment moglich sein.

1. Experimentelles

Die experimentelle Anordnung zeigt in schematischer
Darstellung die Abb. 1. In jedem der drei Fille a, b
und c trifft ein auf einen Durchmesser von ~ 0,1 mm
fokussierter Elektronenstrahl den Kristall (a, b) bzw.
im Fall ¢ die unter dem Kristall liegende Antikathoden-
folie. Die Untersuchungen wurden in einem R&NTGEN-
Mikroprojektor 7 durchgefiihrt. Im Fall der Gitterquel-
leninterferenzen war an Stelle der Antikathodenfolie
der Kristall angebracht.

Die Anordnung a entspricht der von KosseL? ange-
gebenen. Die Quellen der Strahlung gehéren dem ko-
hdrenten Kristallverband an und liegen zwischen 0 und
~ 1 u, der Eindringtiefe der Elektronen, unter der
Strahlaustrittsfliche des Kristalls.

In der Anordnung Abb.1b wird mit groBlerer Tie-
fenlage der Quellen gearbeitet. Wegen der geringen
Eindringtiefe der Elektronen entspricht in Abb. 1b die
Tiefenlage der Quelle unter der Strahlaustrittsfliche
etwa der Kristalldicke. Die Quellentiefe kann mit der
Kristalldicke verdndert werden. Wegen des nahezu
idealen Kristallmaterials gehoren auch bei grofleren
Kristalldicken die Quellen dem kohérenten Kristallver-
band an. Die Abdeckfolie in Abb. 1b ist von gleicher
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Dicke (ca. 10 x) und gleichem Material wie die Anti-
kathodenfolie in Abb. 1 c. Mit Hilfe dieser Folie wer-
den die gleichen Absorptionsverhiltnisse wie in Abb. 1 ¢
erzielt.

Die austretende Strahlung wird auf einem Film re-
gistriert. Die interessierende Interferenzerscheinung
liegt im Film auf Kegelschnitten der sogen. Kosser-
Kegel. Das sind Kegel, die senkrecht auf der reflektie-
renden Netzebene stehen und einen Offnungswinkel von
(7 —1) besitzen (#/2=Bracescher Winkel). Auf dem
Film wird nur ein Ausschnitt aller moglichen Kegel-
schnitte, des sogen. vollstindigen Reflexsystems, zu se-
hen sein.

Die Kristalle in der Anordnung 1 ¢ sind mit denen
der Abb.1b identisch. Die Strahlungsquelle gehort
nicht mehr dem kohirenten Kristallverband an, sondern
liegt in einer getrennten polykristallinen Antikathoden-
folie. Der Kristall steht in direktem Kontakt mit dieser
Antikathodenfolie. Sie besteht aus dem gleichen Ma-
terial wie der Kristall. Alle anderen Aufnahmebedin-
gungen (Spannung, Elektronenstrom und Brennfleck-
grofle) sind dieselben wie in Abb. 1b. In diesem Fall
hat man es also mit normalen Weitwinkelaufnahmen
zu tun. Die Energie der im Bereich des Braccschen
Winkels auffallenden Ronrtcex-Strahlen wird den Kri-
stall in einem Strahlenfdcher ® durchsetzen. An der Aus-
trittsflache tritt der Zerfall in einen durchgehenden Ry
Strahl und einen reflektierenden R-Strahl ein. In dem
hier vorliegenden Fall werden sich die Intensititen
beider Strahlen wegen des verschwindenden Abstandes
zwischen Strahlenquelle und der Strahleneintrittsflache
des Kristalls auf dem Film tiberdecken.

Film Film Film
Elektronenstrahl
R R,
Ge - Folie
(iis_.___L AT AT ™
i Q \ // ¥ D
Ge - Kristall \ Ge-Kristall | @*) Ge-|kristall | |
A | TN T
L

Q Ge-Folie Q
Elektronenstrahl Elektronenstrahl

(a) (b) (c)

Abb. 1. Experimentelle Anordnung in schematischer Darstellung.

a) Kossersche Anordnung zur Erregung von Interferenzen bei kohdrenter Lage der Quelle Q zum Kristallgitter. Die Quel-

len liegen zwischen 0 und ~ 1 u, der Eindringtiefe der Elektronen, unter der Strahlaustrittsflache.

b) Anordnung zur Erzeugung von Interferenzen bei kohdrenter Lage der Quellen Q in gro3erer Tiefe (3 r) unter der Strahl-
austrittsflaiche, Der Kristall ist zur Erzielung gleicher Absorptionsverhiltnisse wie in Abb. 1 ¢, mit einer polykristallinen

Ge-Folie abgedeckt.

c¢) Die Quellen liegen in einer besonderen polykristallinen GeFolie und damit inkohdrent zum Kristallgitter. Die Trennung

der Strahlen R und R, ist bewulit tibertrieben. D=XKristalldicke.

7 O. Brimuer, Z. Naturforschg. 15 a, 875 [1960].

& G.BorrMaxny, Beitrdge zur Physik und Chemie des 20. Jahr- (dort weitere Literatur).

hunderts, F. Vieweg und Sohn, Braunschweig 1959, S. 262
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Als Kristallmaterial diente Ge mit ca. 2000 Ver-
setzungen/cm?, Die Kristallplatten mit einer (100)-
Oberflichenorientierung (Abweichung < 2°) wurden
nach dem Heraussiigen durch Atzpolieren und einer ab-
schliefenden Atzung in CP 4 auf die angegebene Dicke
gebracht.

2. Ergebnisse

Die Abb. 2 * zeigt jeweils nebeneinander die zu-
gehorigen Gitterquelleninterferenz- und Weitwinkel-
aufnahmen bei bestimmter Tiefenlage der Quelle
(31) bzw. Kristalldicke D. Als Beispiel wird die
Auswertung der (220)-Interferenz gezeigt. Die In-
tensitat der (220)-Linien der Aufnahmen, die sich
im symmetrischen Lauve-Fall befinden, wurden auf
einem Z eis s schen Schnellphotometer ausgemessen.
Da die Grofle der Untergrundschwarzung in den
einzelnen Aufnahmen geringe Schwankungen auf-
wies, wurden die Photometerregistrierungen auf
eine einheitliche Untergrundschwirzung umgerech-
net. so daf} ein Intensitdtsvergleich moglich ist. In
allen Fillen lag die Schwirzung innerhalb des Be-
reiches der Proportionalitidt zwischen Intensitit und
Schwirzung, dessen obere Grenze zu S=0.9 be-
stimmt wurde.

Man erkennt auf den Gitterquelleninterferenzauf-
nahmen und den zugehorigen Photometerregistrie-
rungen (Abb. 3) des Intensitatsprofils der (220)-
Interferenzlinien einen Umschlag der Helldunkel-
Struktur mit abnehmender Tiefenlage der Quelle.
Erst von Tiefenlagen =< 16 x an liegt der helle
Linienanteil auf der konvexen Linienseite. also zu
grofleren Braceschen Winkeln hin. Die Helldunkel-
Struktur entspricht dann der von KosseL 2 angegebe-
nen Feinstruktur.

Ein Vergleich mit den zugehérigen Interferenz-
linien der Weitwinkelaufnahmen und ihren Photo-
meterregistrierungen zeigt hier keinen Umschlag
der Helldunkel-Struktur. Auflerdem ist die Linien-
intensitdt bei grofleren Kristalldicken bedeutend
grofler als die Intensitit der Gitterquelleninterferen-
zen bei gleicher Kristalldicke.

Das Experiment ergibt also einen deutlichen Un-
terschied in bezug auf Intensitdt und Feinstruktur
zwischen Interferenzaufnahmen mit hokirenter und
inkohérenter Quellenlage.

Es sei darauf hingewiesen, dal} bereits Borrmaxx?
einen Umschlag der Feinstruktur bei Experimenten mit

* Abb. 2 a, b auf Tafel S. 206 b.
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Abb. 3. Photometerregistrierungen der (220)-Interferenzlinie
der Abb. 2 (symmetrischer Lave-Fall). Die Verdoppelung der
Maxima bzw. der Minima riihrt von der Dublettaufspaltung
der K -Linie her. — Spalte a: Interferenzen bei kohdren-
ter Quellenlage (Umschlag der Helldunkel-Struktur!). —
Spalte b: Interferenzen bei inkohdrenter Quellenlage (kein
Umschlag der Feinstruktur — groBere Intensitit als bei In-
terferenzen aus kohirenter Quellenlage). Entsprechend grofle
Quellentiefen (3 r) bzw. Kristalldicken D liegen in derselben
Zeile. Man beachte den verdnderten OrdinatenmalBstab bei
(31) bzw. D=190 u.

Gitterquelleninterferenzen am Fe gefunden hat. Er
mullte jedoch offenlassen, ob es sich bei den Interferenz-
linien aus gréferer Quellentiefe mit einer der Kosser-

® G. Borrmany, Z. Kristallogr. (a) 100, 228 [1938].
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schen entgegengesetzten Feinstruktur noch um Gitter-
quelleninterferenzen, d.h. um Interferenzen bei Zu-
strahlung aus Quellen innerhalb des kohirenten Kri-
stallverbandes handelte. Das von Borrmaxx verwandte
Fe war mit groer Wahrscheinlichkeit ein Kristall, der
dem Realtyp niher als dem Idealtyp stand. Die Auf-
hellungslinie auf der konkaven Linienseite kann dann
von der im Realkristall auftretenden Extinktionslinie
herriihren, die sich infolge des Strahlenganges im Real-
kristall bei groflerer Kristalldicke nicht mehr vollstdn-
dig mit der Reflexionslinie iiberdeckt.

Dasselbe gilt sicher bei den Aufnahmen von Worr *°
mit der kurzwelligen Kante des Bremsspektrums, die
man deshalb wohl nicht mehr als Interferenzaufnahmen
aus Gitterquellen bezeichnen kann (siehe auch !1).

Im folgenden soll an Hand theoretischer Betrach-
tungen gezeigt werden, dafl der oben genannte Un-
terschied in der Intensitiat und Feinstruktur von In-
terferenzaufnahmen mit kohdrenter und inkohéaren-
ter Quellenlage durch Interferenzerscheinungen im

Innern des Kristalls bedingt ist.

3. Theoretische Berechnungen

v. LAve® kam bei der theoretischen Deutung der
KosseLschen Gitterequelleninterferenzen ohne die
Beriicksichtigung der Absorption aus, da die Tiefen-
lage der Quelle ~1 wx nicht tberschritt. Da es sich
in den hier vorliegenden Experimenten um Gitter-
quelleninterferenzen aus groflerer Quellentiefe han-
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delt, muflte in der theoretischen Darstellung die Ab-
sorption der RontGEN-Strahlung mit berticksichtigt
werden.

Nach v. Laue ® geht man bei der theoretischen Be-
handlung der Gitterquelleninterferenzen vom opti-
schen Reziprozititssatz aus, der hier folgendes be-
sagt:

Fallt eine monochromatische ebene RéntcEN-Welle
aus einer Strahlenquelle bestimmter Starke im Auf-
punkt P des Aullenraumes auf den Kristall, so moge
sie im Innern des Kristalls am Ort Q der Gitter-
quelle eine zu D D* proportionale Intensitit besit-
zen. Bringt man nun an den Ort Q eine Gitterquelle
derselben Stirke wie die der Quelle im AuBenraum,
so wird diese dem Punkt P die zu © D* proportio-
nale Intensitdt zustrahlen 12,

Man hat so den gesamten Formalismus der dy-
namischen Interferenztheorie zur Verfiigung, der
eine Berechnung der Erregung im Innern des Kri-
stalls auch unter Beriicksichtigung der Absorption
bei Zustrahlung von auBen zuldRt 13,

Fallt eine ebene RonTGEN-Welle 14 unter Brace-
schem Winkel auf einen Kristall, so entstehen im
Lave-Fall pro Polarisationsrichtung zwei Wellen-
felder, jedes einzelne aus der Uberlagerung von hin-
durchgehender und reflektierter Welle. Die elektri-
sche Erregung im Innern des Kristalls ist dann

D=exp[—27aive] {Dorexp[-27i(Ko1)] +Deexp[ —27ai(K21)] (1)
+exp[ —iry] (Dpyexp[ —27ai(Ko11)] + Dy exp[ — 2 @i (Ko D1}

In dieser Gleichung und im folgenden bedeuten im einzelnen: Dyi,2 Vektor der elektrischen Erregung der
hindurchgehenden Welle; ®n1,2 Vektor der elektrischen Erregung der ,reflektierten Welle; K12 Wellenvektor
der hindurchgehenden Welle; 1, 2 Indizes der beiden Wellenfelder; ry=2m(bnr), by reziproker Gittervektor,

r Ortsvektor im Kristallgitter;

‘ 1| 7 g |
G S 4 + Vg+ac2 ™ @y,
! 2y 4 lﬁr 1 b 7o h »EwaLpsche
S _ L (,}, 4 1_) 4 (Ure=1/m) fr zio+2 C* Py, | Anpassung®
' 4\y /T 4VB2+4 C* D ynfr,
710, Xrh; xio, xih FouriEr-Koeffizienten der Gitterfunktion y;
A=xr+ixi, th xh=Pn+i¥h; yh=cosyn, Yo=cosy,,

wobei yn, w, Winkel zwischen einfallendem bzw. reflektiertem Strahl und dem nach innen gerichteten Lot auf

der Kristalloberfliche.

10 H. C. Worr, Ann. Phys., Lpz. 13, 381 [1953].

11 Q. Briimmer, Z. Naturforschg. 13 a, 571 [1958].

12 Nach C.v. Fracstery, Optik 11, 301 [1954] gilt der opti-
sche Reziprozititssatz auch fiir die hier vorliegende schwa-
che Absorption.

13 M. v. Laug, Acta Cryst. 2, 106 [1949].

4 Da man es hier mit einem divergenten Strahlenbiindel zu
tun hat, mufl man sich dieses nach Wac~er 13 aus unend-
lich vielen miteinander inkohirenten nahezu ebenen Wel-
len zusammengesetzt denken.

15 H. Wacner, Z. Phys. 146, 127 [1956].
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B=2a—y:0(1 —vn/ye) —i xio(1 —yn/ye) miBt den Abstand von der Mitte des Interferenzbereiches;
C=|cos#| wenn D senkrecht auf der Einfallsebene steht, C=1 wenn D in der Einfallsebene liegt;
7=1 wenn 2D in der Einfallsebene liegt und ©» >> /2, 7=0 in den anderen Fillen;

?/2 Braccscher Winkel, ¢ Winkel zwischen Netzebene und Kristalloberfliche;

Sino = e
2V xh 2h ¥h/70

Man driickt nun mit Hilfe der Anpassungsgleichungen (Anpassung des dufleren an das innere Wellen-

feld) die S;0 durch den Wellenvektor £, der duBeren Welle aus:
Ko1 =K@ — (8,1 +10y) k3, Koo =8 — (0o +i032) k3. (2)

An dieser Stelle findet die Absorption der Wellenfelder Beriicksichtigung, da die Imaginarteile d; 0 der
»Ewarpschen Anpassung® die Imaginarteile o, zin der Fourier-Koeffizienten von 7 enthalten. y, ist ein
Maf} fir die Absorptionswahrscheinlichkeit in der Elementarzelle.

Durch Einsetzen von Gl. (2) in (1) erhilt man:

D =exp

Dol wib— 3 (ry+135) ]exp[—nk(én—}—éig)(al‘)] { 01 €xp {— 3 (ry —rs) — k(01 — 0;2) (5r)]
+Dexp [ (ri—ra) +a k(0 —53) (31) | (3)

expl—iny] (Dusexp| —  (ry—r) = k(B —0) GT) |+ Dz exp

y (ri=rs) +7k(Bu -8 G |)}.
Dabei bedeuten: rio=a(fy® —kdy03) T.

Man fiihrt aus den Grenzbedingungen beim Eintritt und Austritt der Strahlung folgende Beziehungen ein:

| en 1670 D.(a) ] . [ Do | = et? "\41 [ 4
PR 9@ T 15 [ Dee 2Gojv' T 7 (4)
1a,. = — (=D (zn\" ( W\ e @], D= TEDT (202 (702 1y @) |

| ~hi 2@0‘-1) (Zh ) 7l ) | ~0 ] \“'hz‘ 260‘.7) (/h /) \ vh ) | =0 |

Man setzt die Gl. (4) in (3) ein und bildet

* xp[—2 7 k(di1+ 02 a)|2 ‘ "
gt 2746(0;21’ 2691 | 0|22 Gof(2 v + (s — D) 611 +2 (7 ) Coilh (o~ o0 311 42

+2cos[2v;+2(ry—715)] —2 /:1 (7°\)cos[2(rlfr2)]
A0\ ¥h./

+4(-1)° cos[v;] cos[ry — ] Sinfo, +35(0; —05) (37)] (D)

y
ar
x i

h
+4(=-1)" ; “sin[v;] sin[ry — 7] Coflve+3 (0, —05) (37)]

2

cos[v;] (Sin[v,] cos[2(ry —rs)] cos[ry — nn] — Coj[v,] sin[2 (ry —ro)] sin[ry — 7,])

1

f

()
it
_4(_1)1( o)’f
-0 ()

sin[2;](Sin[v,] sin[2 (r; — )] cos[ry, — nu] + Coj[v,] cos[2 (ry —15)] sin[rh—nh])}.

Dabei bedeuten: 3(0,—0y) =27 k(d;;—02)  und 2 7 k(0 + 052) =1“[; <1 4 ?}l;‘)]*l ,
/0
wo p=normaler Absorptionskoeffizient und 7, = das Azimut der komplexen Grofe y, .
Man erhilt so einen Ausdruck fir das Amplitudenquadrat am Ort der Gitterquelle unter Berticksichti-

gung der Absorption und damit nach dem Reziprozititssatz die Intensitat, die die Gitterquelle am Ort (3T)
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unter der Kristalloberfliche in den Auflenraum strahlt. Eine Analyse dieser Gl. (5) zeigt auch rechnerisch
den Unterschied der Intensitat und Feinstruktur zwischen kohédrenter und inkohérenter Lage der Quelle.
Die ersten 4 Glieder in der { } Klammer der Gl. (5) geben, wie ein Vergleich mit Gl. (38) in 13 zeigt, die
Intensitit (| DyY 2+ D@ 2) des durchgehenden R und des reflektierten R-Strahles an. die nach Zer-
fall des Wellenfeldes bei inkohérenter Quellenlage im Lauve-Fall entstehen. Dabei ist nur (31) durch D,

die Dicke des Kristalls, zu ersetzen. Es gilt nimlich nach v. Lave 13

| D@ [p= XPL=27 kD Out+d)]| gy w|2 {2 of [2 v, + B (0, — 0) D] +2 cos[2x k(81— ,5) D — 2,1}, (6)

4 Coj2v

| Dy (@ 2= XRL=27 kD@0 | g |2 {2 Gof [ (0, — 65) D] —2(yo/1n) cos[27k(8e1 —dss) D1} | 1/ -

4 Coj2v

Der oben genannte Unterschied wird also durch die
restlichen Glieder in Gl. (5) angegeben, die ihrer
Herkunft nach aus Gliedern mit | Dg;o || Dpyo] als
Faktoren entstanden sind.

Aus Gl. (5) wurde das Intensitétsprofil der (220)-
Linie im symmetrischen Lave-Fall fiir den Fall ko-
hédrenter und inkohérenter Quellenlage errechnet —
und zwar fir die im Experiment vorliegenden Tie-
fenlagen der Quellen bzw. Dicken des Kristalls. Zu
diesem Zweck wurde

DD [ D2 exp{—u (3 1) [ro}
[ D@ exp{—u(31)/ro}

= Rkuh.

bzw.
| D@+ Th VP —| Dy exp{—u Doy _ p
D0 exp{—u Djra} o

gegen Ginv, aufgetragen (siehe Abb.4). Dabei
wurden folgende Vernachldssigungen getroffen:
cos v; wurde gleich 1 und sinwv; gleich 0 gesetzt,
da v; <1 auch bei groflen f§. Deshalb konnte auch
Coj? v ersetzt werden durch €0j? v,. Es ist in guter
Naherung

(en/an) =~ Ome/xae) . da | yni/one |==1072.

Glieder mit den Faktoren 5= [2(ry—rs)] bzw.
cos[2v;+2(r; —75)] blieben in der Rechnung un-
beriicksichtigt. Bei kohdrenter Quellenlage ergeben
sie eine periodische Schwankung der Intensitdt mit
der Periode der ,Ewarpschen Pendellosung“. Die
Periodenlidnge liegt jedoch in der Gréfenordnung
der Eindringtiefe der Elektronen, so dal} sich die
Wirkung dieser Glieder auf die Intensitdt heraus-
mittelt. Bei inkohdrenter Quellenlage heben sich
diese Glieder im symmetrischen Lave-Fall (yy=17y)
und wegen der verschwindend kleinen v; sowieso
fort.

Die GroBe | yni/yoi | fiir den (220)-Reflex des Ge
wurde einer Arbeit von Hu~Ter 1 zu 0.96 entnom-

16 .. P. Hunter, Proc. K. Ned. Akad. Wet. B 61, 214 [1958].

men. Dabei wurde yg; aus dem zu u =235 cm™! be-
stimmten normalen Absorptionskoeffizienten des Ge
mit Ge Kq-Strahlung berechnet. 7y, ergab sich aus
den angegebenen Werten 7 fiir die Atomformampli-
tude und dem bekannten Strukturfaktor des Ge-
Gitters. Fiir den Polarisationsfaktor C wurde in den
Rechnungen C =2 (1 + cos ¥}) eingesetzt.

4. Vergleich der experimentellen Ergebnisse
mit den theoretischen Rechnungen

Ein Vergleich der in Abb. 4 zusammengestellten
theoretisch berechneten Reflexionskurven bei ko-
harenter und inkohédrenter Quellenlage mit den ex-
perimentell gewonnenen (Abb. 3) zeigt, daf sie in
bezug auf die Lage der Feinstruktur und den In-
tensitatsunterschied zwischen Gitterquellen- und
Weitwinkellinien qualitativ iibereinstimmen. Eine
genaue Ubereinstimmung der Kurvenform und des
Verhaltnisses der Maximalintensititen verschiedener
Linien zwischen Theorie und Experiment ist aus
folgenden Griinden nicht zu erwarten:

Einmal wird der Untergrund der Aufnahmen
durch die unvermeidliche Bremsstrahlung angeho-
ben, deren Intensitdts- und Wellenldangenverteilung
noch zusatzlich von der Kristalldicke abhéngen. Da-
durch wird ein Vergleich der Intensititen von Auf-
nahmen verschiedener Kristalldicken bzw. Quellen-
tiefen unmoglich, da die Intensititsmessungen auf
diesen Untergrund bezogen werden miissen. Zum
anderen fiihrt der endliche Brennfleckdurchmesser
und die endliche Wellenldngenbreite der Ka-Linie
zusammen mit ihrer Dublettsruktur zu einer Linien-
verbreiterung bzw. Linienaufspaltung. Dariiber hin-
aus wird bei inkohirenter Quellenlage wegen der
endlichen Dicke der Antikathodenfolie die Uberlage-
rung der R- und R-Strahlen nicht ganz vollkommen

17 1. H. Tuomos u. K. Umepa, J. Chem. Phys. 26, 293 [1957].
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sein, wie es in den theoretischen Kurven vorausge-
setzt wurde.

Um trotzdem einen quantitativen Vergleich zwi-
schen Theorie und Experiment zu ermoglichen,
wurde der Fldacheninhalt unter den experimentellen
Reflexionskurven bestimmt, und zwar so. daf} der

30
26+

Rinkoh.

2%
20+
161

2r-

(3#)=190u 4

+0.5 (3%)=95u

(34)~0-Tu

) R RSN
-05 |
|
-10 i
f S T | TS S IO N (S T O T O A A (RO O SN [ L S O [
-6 -4 2 0 +2 +4 -6 -4 2 0 +2 +4 +6
(0) By —= (b) Timv—=

Abb. 4. Theoretische Reflexionskurven der (220)-Interferenz-
linie (symmetrischer Lave-Fall) von Ge mit GeK, . —
Spalte a: Reflexionskurven bei kohdrenter Quellenlage (Um-
schlag der Helldunkel-Struktur). — Spalte b: Reflexions-
kurven bei inkohidrenter Quellenlage (kein Umschlag der
Feinstruktur — groflere Intensitdt als bei Interferenzen aus
kohidrenter Quellenlage). Geédnderter Ordinatenmalstab bei
(31) bzw. D=190 wu.

W.SCHULKE UND 0. BRUMMER

Flacheninhalt des Kurventeils iiber der Untergrund-
schwirzung (gestrichelte Linie in Abb. 3) positiv
und der des Kurventeils unter der Untergrund-
schwirzung negativ gezihlt wurde.

Um die so gewonnene ,integrale Intensitit®
(Ioxp) mit den theoretischen Berechnungen verglei-
chen zu konnen, wurden die Integrale

+o0

7, s / DD —| D@ exp{—,ur(af)r Yo} a8
theor. koh. | rso(u)‘g exp{ —u(3 r) /},0} r

fiir den Fall kohérenter Quellenlage bzw.

Ithm)r, inkoh.
+ oo

-/

fiir den Fall inkohérenter Quellenlage ausgewertet.
Dabei wurden im Bereich Sinv,>100 fiir ® D*
bzw. (| Dy @24 D@ 2) die Werte eingesetzt, die
sich aus der Theorie unter Vernachldssigung der
Absorption ergeben. Der storende Einflufl der
Bremsstrahlung im Untergrund der Aufnahmen
beim Intensitdtsvergleich verschwindet, wenn man
fir die einzelnen Kristalldicken bzw. Tiefenlagen
der Quelle das Verhiltnis der integralen Intensita-

ten bei kohdrenter und inkoharenter Quellenlage

D+ Du | D2 exp{—s i)
| D2 exp{ —u Dfyo}

df

Iexp. koh./lexp. inkoh.

bildet. Die so gewonnenen Werte stimmen innerhalb
der Fehlergrenzen mit den auf gleiche Weise berech-
neten theoretischen Werten

Ithvur. kn]L/Ithmyr. inkoh.

sowohl dem Vorzeichen. als auch dem absoluten Be-
trage nach tiberein (siehe Tab. 1).

5. Deutung der Ergebnisse

Man kann den hier experimentell in Ubereinstim-
mung mit der Theorie nachgewiesenen Unterschied
zwischen Interferenzen bei kohérenter und inkoha-
renter Quellenlage mit Hilfe der Vorstellung von
Wellenfeldern im Kristall deuten:

a) Bei Zustrahlung aus Quellen, die inkohdrent
zum Gitter liegen, entstehen im Innern des Kristalls
durch Uberlagerung von reflektierten und hindurch-
gehenden Wellen Wellenfelder, die allerdings an
der Riickseite des Kristalls wieder in reflektierte und
durchgehende Strahlen zerfallen. Dadurch kommt
es bei der hier beschriebenen Anordnung (siehe
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D b_ZW- (31) Iexp. koh Iepr inskoh. Iineor koh Iineor. inkoh. Ie;p;k@. - Iineor. koh. ‘
1,4 " 10° -10 - 10 - 10° Texp. inkoh. Itneor. inkoh.
0—1 —0,7+2,0%* — 0,0 — — —

16 — 77 + 15 — 8.7 -+ 1.74 —-51 (*+3,0 —4.97
95 — 7,7 + 574 — 123 + 743 — 0,132 + 0,040 —0,165
190 + 36,4 +199.5 +102,7 -+ 583,0 -+0,182 + 0,012 +0,176
* Diese Fehlerangabe gilt fiir alle Werte von Zexp .
Tab. 1.

Abb. 1) bei Zustrahlung aus inkoharenter Quellen-
lage zu einer einfachen Addition der Intensititen
dieser beiden Strahlen auf dem Film.

b) Nach dem Reziprozititssatz strahlt jedoch eine
kohdiirent zum Gitter liegende Quelle mit einer Inten-
sitit in den AuBenraum, die dem Amplitudenquadrat
D D* der oben genannten Wellenfelder am Ort der
strahlenden Atome proportional ist. Gl. (5) zeigt
aber, daB D D* von der Summe der Amplituden-
quadrate der durchgehenden Dy » und reflektierten
Wellen Dy, > abweicht. Deshalb besitzen Interferen-
zen bei kohirenter Quellenlage grundsatzlich eine
andere Intensitit (und evtl. Feinstruktur) als Inter-
ferenzen bei inkohérenter Quellenlage.

Der unter a) und b) aufgefithrte Unterschied hat
seine Ursache in der Uberlagerung der Wellen Dy, »
und Dy im Kristallinneren. Das Amplitudenqua-
drat der auf diese Weise entstehenden Wellenfelder
am Ort der Atome hiangt von dem Phasenunterschied
und dem Verhiltnis der Betrige der Dg; 2 und Dy 2
ab. Das fiihrt im Lauve-Fall der Interferenzen einmal
dazu, daB3 das eine Wellenfeld I Maxima der elektri-
schen Erregung am Ort der Atome der reflektieren-
den Netzebenen besitzt, wihrend das andere Wellen-
feld II dort gerade Minima aufweist. Zum anderen
wird das eine Wellenfeld deshalb mehr im Bereich
kleinerer, das andere mehr im Bereich groflerer
Bracescher Winkel innerhalb des Reflexionsberei-
ches angeregt.

Im einzelnen kann nun aus dieser Vorstellung
erstens der Intensitatsunterschied zwischen Interfe-
renzen bei kohirenter und inkohédrenter Quellenlage
und groBer Kristalldicke bzw. Quellentiefe und zwei-
tens der Umschlag der Feinstruktur der Interferen-
zen bei kohirenter Quellenlage einer anschaulichen
Deutung zugefiihrt werden:

Zu 1. Da das Wellenfeld I mit den Maxima am
Ort der Atome bei groflerer Kristalldicke schlielich
fast vollig durch Absorption verschwindet, ist in
groflerer Tiefe praktisch nur noch das Wellenfeld 11

wirksam. Dieses Wellenfeld liefert zwar nach Zerfall

bei inkohdrenter Quellenlage wegen seiner anomal
kleinen Absorption viel Intensitdt in den reflektier-
ten und hindurchgehenden Strahl (Borrmanw-Ef-
fekt). Dasselbe Wellenfeld wird jedoch am Ort der
Atome nur relativ geringe Intensitdt besitzen. Bei
kohédrenter Quellenlage wird demzufolge nach dem
Reziprozitatssatz aus der der Kristalldicke entspre-
chenden Tiefe nur relativ geringe Intensitit in den
Auflenraum gestrahlt.

Wihrend also Borrmany 6 die Konsequenzen der
Bildung von Wellenfeldern in Absorption beobach-
tete, ist es hier moglich, sie auch in Emission bei
verschiedener Quellentiefe zu verfolgen.

Zu 2. Durch die Bildung von Wellenfeldern bei Zu-
strahlung innerhalb des Reflexionsbereiches herrscht
am Ort der Gitteratome eine vom Einfallswinkel in-
nerhalb dieses Bereiches abhingige Erregung [Gl.
(5)]. Das Amplitudenquadrat der Erregung am Ort
der Atome dicht unter der Kristalloberfliche wird
bevorzugt von dem Wellenfeld geliefert, dessen
Schwingungsmaxima in die Netzebenen dieser Git-
teratome fallen. Dieses Wellenfeld wird hauptséch-
lich im Gebiet kleinerer Winkel innerhalb des Re-
flexionsbereiches angeregt. Man erhalt deshalb nach
dem Reziprozititssatz im Fall kohérenter Quellen-
lage eine Feinstruktur der Emission mit einer Auf-
hellung auf der konvexen Seite der KosseL-Linie (zu
grofleren Braceschen Winkeln hin). Betrachtet man
jedoch Gitteratome in groBerer Tiefe unter der Kri-
stalloberfliche, so wird gerade dieses eben genannte
Wellenfeld mit den Maxima der Schwingung in den
Netzebenen auch besonders stark durch Absorption
geschwicht. Schlieflich ist praktisch nur noch das
Wellenfeld mit den Minima in den Atomschwer-
punkten am Amplitudenquadrat am Ort der Atome
beteiligt. Dieses Wellenfeld wird hauptsdchlich im
Gebiet groflerer Winkel innerhalb des Reflexions-
bereiches angeregt. Es ergibt sich deshalb bei grofie-
rer Tiefe der koharenten Quellen eine Feinstruktur
der Emission mit der Aufhellung auf der konkaven
Seite der Kosser-Linie.
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6. Zusammenfassung

Es wird eine Anordnung beschrieben, die einen
Vergleich der Interferenzerscheinung bei koharenter
und inkohérenter Lage der Roxrcex-Strahlquelle in
bezug auf den Kristall gestattet. Die Tiefenlage der
Quelle unter der Strahlaustrittsflache kann verédndert
werden. Die Auswertung der (220)-Interferenzen
an nahezu idealen Ge (ca. 2000 Versetzungen/cm?)
ergab zwischen Interferenzen bei kohirenter und in-
kohédrenter Quellenlage folgende Unterschiede:

a) Bei kohéarenter Quellenlage tritt bei zunehmen-
der Tiefenlage der Quelle ein Umschlag der von
KosseL beschriebenen Feinstruktur  (Helldunkel-
Struktur) der Interferenzlinie ein.

b) Bei inkohiarenter Quellenlage bleibt ein sol-
cher Umschlag aus. Die Feinstruktur ist derjenigen

bei kohirenter Quellenlage und geringer Quellen-
tiefe entgegengesetzt.

¢) Die Intensitit der Interferenzen ist bei inkoha-
renter Quellenlage und groflerer Kristalldicke be-
deutend grofler als bei kohédrenter Quellenlage in
der dieser Kristalldicke entsprechenden Tiefe.

Durch Einfiihrung der Absorption in die v. LauE-
sche Theorie der Gitterquelleninterferenzen war ein
Vergleich der experimentellen Ergebnisse mit den
theoretisch zu erwartenden Interferenzkurven mog-
lich. Es zeigte sich eine Ubereinstimmung des Ver-
héltnisses der experimentell bestimmten integralen
Intensititen bei kohdrenter und inkoharenter Quel-
lenlage mit dem theoretisch berechneten Verhiltnis
innerhalb der Fehlergrenzen.

Herrn Prof. Dr. W. Mgsserscuminr danken wir fiir
das dieser Arbeit entgegengebrachte fordernde Interesse.

Zur Gittertheorie der piezoelektrischen und elastischen Eigenschaften
von Kristallen mit Zinkblendestruktur unter Berticksichtigung

II. Darstellung der piezoelektrischen Konstante e;, durch mikroskopische Parameter fiir das Modell

der elektronischen Polarisation

einer reinen Feldpolarisation und fiir das Hiillen-Modell

Von Lupwic MERTEN
Aus der OSRAM-Studiengesellschaft, Augshurg

(Z. Naturforschg. 17 a, 216—227 [1962] ; eingegangen am 24. Dezember 1961)

Die im ersten Teil erhaltenen allgemeinen Beziehungen werden im folgenden spezialisiert fiir
konkrete, die elektronische Polarisation beschreibende Modelle. Von den nach Teil T durch die elek-
tronische Polarisation beeinfluBten makroskopischen Konstanten wird hier die besonders interessie-
rende piezoelektrische Konstante e;, im einzelnen untersucht, inshesondere, weil anzunehmen ist, daf§
die nach friiheren Arbeiten erhaltenen noch relativ grolen Diskrepanzen gegentiber dem experimen-
tellen Wert in der Hauptsache auf dem nicht oder nur ungeniigend beriicksichtigten Einfluf} der elek-
tronischen Polarisation beruhen.

Zunichst wird das einfache Modell zugrunde gelegt, dafi die Polarisation der Ionen allein durch
das mit den Gitterschwingungen verkniipfte makroskopische elektrische Feld verursacht wird. Die sich
fiir ZnS ergebende piezoelektrische Konstante e, ist aber hiernach um einen Faktor 7 bzw. 8 zu grof.

Nach dem Hiillen-Modell nach Dick, Overnavser und Cocurax werden die Tonen bei ihrer Auslen-
kung aber auch durch die nicht-CovrLomsschen Krifte vor allem der ndchsten Nachbarn polarisiert.
Bei der numerischen Auswertung der fiir dieses Modell erhaltenen Gleichung zeigt sich, daf} die
Werte von ey, fiir verschiedene Hiillenladungen des Anions in den meisten Féllen nur noch um unge-
fihr einen Faktor 2 bis 3 zu grof} sind und auch der experimentelle Wert angenommen wird, und zwar
fiir Hiillenladungen, die nach dem Vergleich mit anderen Untersuchungen als ganz verniinftig anzu-
sehen sind. Insbesondere zeigt sich aber auch, daf ey, ganz empfindlich von einigen Parametern ab-
hingt. Aus diesem Grunde und wegen der noch ungenauen Kenntnis der Eingangsdaten lassen sich
allerdings iiber die Genauigkeit, mit der e,y durch die erhaltenen Formeln dargestellt wird, erst end-
giiltige Aussagen machen, wenn die Eingangsdaten geniigend genau bekannt sind.

Wie bereits in Teil I * erwahnt wurde, ist anzuneh-
men, daB} die in den bisherigen Arbeiten erhaltenen,
noch relativ groBen Diskrepanzen zwischen den Wer-

* L. Mertey, Z. Naturforschg. 17 a, 174 [1962].

ten von ey, . die aus den Modellvorstellungen berech-
net wurden, und dem experimentellen Wert in der
Hauptsache darauf beruhen, dafi der Einfluf} der
elektronischen Polarisation nicht oder nur ungenii-
gend im Modell berticksichtigt wurde.



