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Untersuchungen zum Gültigkeitsbereich der zweiten Näherung 
der Betheschen Theorie der Elektronenbeugung 

B . H E R Z B E R G 

Fritz -Haber-Inst i tut der M a x - P l a n c k - G e s e l l s c h a f t , B e r l i n - D a h l e m , G e r m a n y * 

(Z. Naturforsch. 26 a, 1247—1253 [1971] ; eingegangen am 18. Mai 1971) 

T h e val id i ty o f the s e c o n d BETHE a p p r o x i m a t i o n 1 ( d y n a m i c a l 2 - b e a m t h e o r y u s i n g B e t h e ' s 
po tent ia l with w e a k - b e a m c o r r e c t i o n s ) was tested f o r var i ous s i tuat ions o f sys temat i c a n d ac c identa l 
in terac t ions . F o r this test the s tructure po tent ia l V002 of M g O w a s m e a s u r e d f r o m the f ine s tructure 
o f the d i f f rac t i on spot which o n e observes in a s ing le c rys ta l w e d g e e x p e r i m e n t . In the B e t h e po ten -
t ials 119 w e a k re f lec t ions w e r e taken into a c c o u n t ; the e l e c t ron a c c e l e r a t i n g v o l t a g e was 
5 6 — 6 7 k e V . E x c e p t in the n e i g h b o u r h o o d o f l o w - i n d e x e d z o n e axes , e . g . [ 1 1 0 ] , the s e c o n d B e t h e 
a p p r o x i m a t i o n a l l o w e d to d e t e r m i n e the s tructure potent ia l V002 to b e 6 . 9 0 V w i th in an a c c u r a c y of 
a b o u t 2%. T h i s was in g o o d a g r e e m e n t w i th the result o f GOODMAN a n d LEHMPFUHL 2 . 

Vor Jahrzehnten benutzten B L A C K M A N 3, McGlL-
L A V R Y 4 , H E I D E N R E I C H 5 erstmals dynamische Ef-
fekte der Elektronenbeugung an Kristallen zur Be-
stimmung von Strukturpotentialen niedrig indizier-
ter Reflexe (Fourier-Koeffizienten des Kristallpoten-
tials) . Inzwischen hat es sich gezeigt, daß für eine 
exakte Auswertung der Experimente die einfachste 
Näherung der Dynamischen Theorie von Bethe (der 
Zweistrahlfall) nicht ausreicht. Wegen der starken 
Wechselwirkung ist es stets nötig, die simultane An-
regung mehrerer Interferenzen, mindestens die sy-
stematischen Nebenanregungen zu berücksichtigen. 
(Darunter versteht man solche Anregungen, deren 
Indizes ganzzahlige Vielfache des Indextripeis einer 
starken Welle sind.) Die ersten Mehrstrahlrechnun-
gen dieser Art führten H O W I E und W H E L A N 6 aus. 
Mit der von C O W L E Y und M O O D I E 7 entwickelten 
Phasengittermethode konnten G O O D M A N 8 und 
MOODIE9 unter Berücksichtigung von 13 Strahlen 
die Intensitäten in Beugungsbildern berechnen. Hö-
here Näherungen der dynamischen Theorie benutz-
ten ebenfalls: G O O D M A N und L E H M P F U H L 2 für 
Kossel-Möllenstedt-Diagramme im konvergenten 
Bündel an planparallelen Kristallplatten; L E H M -
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PFUHL und R E I S S L A N D 10 zur Sichtbarmachung der 
Dispersionsfläche durch Drehkristall-Aufnahmen an 
keilförmigen Kristallbereichen; K R E U T L E und 
M E Y E R - E H M S E N 11 bei Drehkristall-Aufnahmen an 
einer planparallelen Platte. F I S H E R 12 zeigte durch 
Vielstrahlrechnungen mit der Matrixmethode nach 
F U J I M O T O 13 und N I E H R S 14, daß die Näherungs-
verfahren erst bei Verwendung von mehr als 50 
Strahlen konvergieren. 

Leider sind die höheren Näherungsverfahren we-
gen ihrer Kompliziertheit wenig anschaulich und 
übersichtlich. Ihre Lösung ist nur unter Verwendung 
von Rechenautomaten mit z. Tl. erheblichem Zeit-
aufwand möglich. Um die oft sehr extensiven Re-
chenprogramme von Vielstrahluntersuchungen zu 
vereinfachen, hat C O W L E Y 15 eine modifizierte Zwrei-
strahlrechnung entwickelt, die den Einfluß dynami-
scher Vielstrahleffekte auf die Intensität von Beu-
gungserscheinungen zu erfassen gestattet. Diese Nä-
herung ist der von B E T H E 2 stammenden Zweistrahl-
näherung unter Berücksichtigung dynamischer Zu-
satzpotentiale sehr ähnlich. Diese Bethesche Nähe-
rung wird im folgenden als zweite Bethesche Nä-
herung bezeichnet, um sie von der ersten Bethe-
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sehen Näherung zu unterscheiden, die einen reinen 
Zweistrahlfall ohne dynamische Zusatzpotentiale be-
handelt. 

Untersuchungen, die die 2. Bethesche Näherung 
zur Interpretation der Ergebnisse heranzogen, stam-
m e n v o n M O L I E R E u n d W A G E N F E L D 1 6 , L E H M P F U H L 

und M O L I E R E 1 7 sowie H O R S T M A N N und M E Y E R 1 8 . 

Neuere Untersuchungen von W A T A N A B E , U Y E D A 

und F U K U H A R A 19 zeigten, daß unter Verwendung 
der 2. Betheschen Näherung aus dem Verschwinden 
von Kikuchi-Linien bei einer bestimmten Beschleu-
nigungsspannung infolge des relativistischen Effek-
tes Strukturfaktoren mit großer Genauigkeit zu be-
stimmen sind. Der Grad der Genauigkeit war durch 
Verwendung der strengeren Mehrstrahlrechnung 
nicht zu verbessern. Dies soll allerdings nach 
C O W L E Y 20 nur ein Sonderfall sein. 

Es erschien uns daher interessant genug, durch 
systematische Untersuchungen die Güte und die 
Grenzen der 2. Betheschen Näherung zur Struktur-
potentialbestimmung aufzuzeigen. Von M O L I E R E 

und W A G E N F E L D 16 wurden die Experimente mit 
submikroskopischen MgO-Kristallen durchgeführt. 
Es war nicht möglich, gewünschte Orientierungen 
exakt einzustellen und zu verändern. Die von uns 
angewandte Methode der Durchstrahlung makrosko-
pischer Kristallkeile 17 erlaubt dagegen in gewissen 
Grenzen jede gewünschte Orientierung durch Be-
obachtung eines Kikuchi-Diagramms einzustellen 
und genau zu bestimmen. Es ist daher möglich, 
definierte Störungen des Zweistrahlfalles durch Ne-
benanregungen zu erhalten. Die von uns experimen-
tell bestimmten Werte des (002)-Strukturpotentials 
von MgO wurden mit den Ergebnissen anderer Un-
tersuchungen und einem theoretischen Wert vergli-
chen. Den experimentellen Ergebnissen von G O O D -

M A N und L E H M P F U H L 2 wird dabei eine besondere 
Bedeutung beigemessen, da sie sowohl die Korrek-
tur durch schwache Nebenanregungen als auch die 
relativistischen Einflüsse berücksichtigten. Der theo-
retische Wert des Strukturpotentials ist unter Ver-
wendung der Atomformamplituden von Mg+ +- und 
0 -Ionen berechnet worden. Unsere Untersuchun-
gen sollen zeigen, ob mit der 2. Betheschen Nähe-
rung das Strukturpotential V002 aus Dublettabstands-
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messungen mit der gleichen Genauigkeit zu bestim-
men ist wie mit Hilfe von Vielstrahlrechnungen. 

I. Die zweite Bethesche Näherung 
der dynamischen Theorie 

Zur Darstellung der für die Behandlung unseres 
Problems notwendigen theoretischen Zusammen-
hänge benutzen wir die von M O L I E R E und N I E H R S 2 1 

sowie die von L E H M P F U H L und M O L I E R E 17 angege-
bene dimensionslose Schreibweise. Als Anregungs-
fehler ist folgender Ausdrude definiert: 

Qrn = 2 ( 1 — S m 2 ) . 

Wenn als Abkürzung Sm = S0 e + X bm eingeführt ist. 
Es bedeutet: S0 e den Einheitsvektor in Richtung 
der einfallenden Elektronenwelle; X deren Wellen-
länge und bm einen reziproken Gittervektor. Der 
Index m steht für ein Tripel m x , m 2 , m3 . 

Als Auswahlkriterium für die nach Bethe immer 
nur in beschränkter Anzahl j auftretenden starken 
Bloch-Wellen kann man die Anregungsfehler der 
ihnen zuzuordnenden Interferenzen heranziehen und 
bekommt 

l e / l ^ o , ( i ) 

wobei v0 das durch die Beschleunigungsspannung E 
dividierte mittlere innere Potential F000 bedeutet. 

B E T H E \ wie auch später N I E H R S und W A G N E R 2 2 , 

zeigte, daß es grundsätzlich möglich ist, das unend-
liche Grundgleichungssystem der dynamischen Theo-
rie zu reduzieren. Die Diagonalglieder Dm des re-
duzierten Systems müssen für Indextripel j der star-
ken Bloch-Wellen der Bedingung 

\Dm\<v0 (2) 

genügen, wobei nach wie vor (1) erfüllt sein muß. 
Auch die von Bethe entwickelte, durch Berück-

sichtigung schwacher Nebenanregungen verbesserte 
Zweistrahlnäherung verlangt keine anderen als die 
durch (1) und (2) gegebenen Voraussetzungen. Die 
für diese Näherung charakteristischen als Bethesche 
Zusatzpotentiale bezeichneten Größen17 

r, s = 0, g 
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werden wesentlich durch die Anregungsfehler der 
schwachen Nebenanregungen bestimmt, da für die 
Diagonalglieder schwacher Bloch-Wellen näherungs-
weise 2 Qm zu setzen ist, wenn | Qm | v0 . 

Im Experiment ist es streng genommen unmög-
lich, reine Zweistrahlfälle einzustellen. Mit dem von 
LEHMPFUHL und MOLIERE 1 7 entwickelten Unter-
suchungsverfahren gelingt es dagegen leicht, Zwei-
strahlfälle zu realisieren, die nur durch schwache 
Nebenanregungen gestört sind. Bei bekannter Be-
schleunigungsspannung, Beugungslänge und genauer 
Kenntnis der Orientierung des Kristalls ist aus dem 
gemessenen Dublettabstand T002 und dem Wert des 
inneren mittleren Potentials das Strukturpotential 
VQ02 ZU bestimmen17. 

Die in unseren Experimenten benutzten relativ 
hohen Elektronenenergien verlangen genau genom-
men eine auf der relativistisch invarianten Dirae-
Gleichung und nicht auf der Schrödinger-Gleichung 
beruhende dynamische Theorie. Nach F U J I W A R A 2 3 

kann man den Einfluß relativistischer Effekte mit 
hinreichender Genauigkeit erfassen, wenn man die 
Strukturpotentiale der unrelativistischen Bethe-Theo-
rie mit einem Korrekturfaktor C versieht, wie er 
von G O O D M A N und LEHMPFUHI 2 verwendet wurde. 

C s a * [ i + ( i - f i * ) ] * t ( 4 ) 

wobei ß der Quotient aus Elektronen- und Licht-
geschwindigkeit ist. 

Für Elektronenstrahlen lassen sich die Fourier-
Koeffizienten Vm des Kristallpotentials aus Struk-
turfaktoren, die aus tabellierten Atomformfaktoren 
zu bestimmen sind, berechnen. Der Einfluß thermi-
scher Schwingungen auf den Wert der Atomform-
faktoren /ei für Elektronen ist durch die Beziehung 

/ . i ( 7 ) - / e i ( 5 ) 

(.B: Debye-Waller-Faktor, 6 : Bragg-Winkel) 
zu erfassen. 

II. Experimente 

Die durch Abspalten von einem größeren MgO-Kri-
stall gewonnenen Kriställchen von 1 — 2 mm Kanten-
länge wurden in der bei Lehmpfuhl und Moliere aus-
führlich beschriebenen Beugungsapparatur untersucht. 
Die präzise einstellbare Orientierung des Kristallkeils 
zum Elektronenstrahl ermöglicht ein Präparathalter 
mit mehreren translatorischen und rotatorischen Frei-
heitsgraden (LEHMPFUHL 24). Zur Feinstrukturanalyse 

wurde der (002)-Reflex photographisch registriert. In-
folge der kleinen Dublettabstände, die in unseren Ex-
perimenten etwa 80 — 100^ betrugen, war die Verwen-
dung hochauflösender Kodak-MR-Photoplatten erfor-
derlich. Während der langen Expositionszeiten von ca. 
60 sec war der Elektronenstrahl nicht genügend stabil. 
Die Aufnahmedauer konnte verkürzt werden durch die 
Verwendung einer W-Spitzenkathode, da diese gegen-
über herkömmlichen Strahlerzeugungssystemen einen 
höheren Richtstrahlwert besitzt. In einer Kammer un-
terhalb des Präparates befand sich ein verschiebbares, 
gekreuztes, elektrostatisches Ablenksystem. Seine Ab-
lenkplatten waren parallel bzw. senkrecht zur unter-
suchten Kristallkante angeordnet. Mit einem elektri-
schen Ablenkfeld konnten die punktförmigen Reflexe 
zu Strichen ausgelenkt werden und somit das gegen-
über der Punktauflösung höherer Linienauflösungsver-
mögen der Photoplatten ausgenutzt werden. 

Die Untersuchungen am Reflex (002) wurden für 
verschiedene Beschleunigungsspannungen zwischen 56 
und 67 kV bei konstantem Anregungsfehler £002 ̂  0 
in Abhängigkeit von zufälligen, nicht systematischen 

Strahlerzeugung 

Kondensor I 

Kondensor II 

Aperturblende 

Objekt 

Gekreuztes 
Ablenksystem 

Registrierebene 

A b b . 1. Schematischer A u f b a u der Beugungsapparatur und 
Strahlengang. 
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Nebenanregungen durchgeführt. Neben den immer vor-
handenen systematischen Nebenanregungen erreichte 
man die Anregung dieser zufälligen Interferenzen 
durch Verkippen des Kristalls um eine Achse parallel 
zur Keilkante [001]. In der Ausgangsstellung war der 
einfallende Strahl parallel zu [110]. Der Drehwinkel 
konnte im Kikuchi-Diagramm durch den Abstand der 
(220)-Linie vom Nullreflex charakterisiert werden. In 
den graphischen Darstellungen wurde folgender Ver-
kippungsparameter benutzt: 

XhhO = (2 h Qhho/\ X bhhO I2) + h . (6) 
Er ist so gewählt, daß xhh0 = h gilt, wenn Qhho = 0 ist. 
Bei kleinem XhhO waren im Beugungsbild noch eine 
Vielzahl anderer Reflexe mit unterschiedlichen An-
regungsfehlern erkennbar. Eine Vergrößerung des Ver-
kippungsparameters im Experiment bis auf Werte 
xhho > 1 0 führte zu Zweistrahlfällen, die nur noch 
durch systematische Nebenanregungen gestört waren. 
Die Gültigkeit der zweiten Betheschen Näherung wurde 
in Abhängigkeit vom Parameter ZMO untersucht, der 
Art und Größe der Nebenanregungen kennzeichnet. 

III. Auswertung 

Die zur Bestimmung der Beschleunigungsspan-
nung, des Anregungsfehlers £>002 und der Richtungs-
kosinus der Kristallorientierung benötigten Meß-
daten wrurden einem Kikuchi-Diagramm entnom-
men, das unmittelbar vor dem Laue-Diagramm auf-
genommen wurde 2. Aus letzterem wurden die Du-
blettabstände im untersuchten Laue-Reflex photo-
metrisch mit einem mittleren quadratischen Fehler 
von ± 0 , 5 % ermittelt. Es wurden zunächst in erster 
Näherung ohne Berücksichtigung der Zusatzpoten-
tiale ein effektives Strukturpotential Vqq2, dann 
unter Verwendung der Zusatpotentiale der genaue 
Wert V oof des Strukturpotentials bestimmt. Die Be-
rechnungen wurden mit einem Computer durchge-
führt. 

Im Bethe-Verfahren wurde die Wechselwirkung 
von maximal 119 Strahlen berücksichtigt, deren re-
ziproke Gitterpunkte in der reziproken (110)-Ebene 
liegen. Die Rechnungen zeigten, daß zur Bestim-
mung der F00o in den Bethe-Summen auch solche 
Interferenzen berücksichtigt werden mußten, die 
zwar infolge großer Anregungsfehler £ > m ^ i l 0 - 3 

keine merkliche Intensität zum Beugungsbild liefer-
ten, der zugehörige Bethe-Korrekturterm 2 g 0 aber 
wegen eines großen Fourier-Koeffizienten des Kri-
stallpotentials noch wesentlich war. Als Beispiel 
diene der Reflex (222) , der in allen Untersuchun-
gen einen großen Anregungsfehler hatte, dessen 
Produkt v222"v-220 aber einen beachtlichen Wert er-

reichte. Die Aussage, welche der 119 Reflexe im 
Einzelfall der Untersuchungen im Bethe-Verfahren 
wesentliche Korrekturbeiträge lieferten, konnte an 
Hand einer besonderen, später noch näher beschrie-
benen Rechnung erfolgen, in der der Korrektur-
beitrag jeder Interferenz einzeln bestimmt wurde. 
In den Bethe-Summen wurden schließlich nur die 
Interferenzen berücksichtigt, die den korrigierten 
Strukturpotentialwert um Beträge von mehr als 
1 0 - 3 Volt veränderten. 

Die Strukturpotentiale in den Bethe-Summen wur-
den aus Atomformfaktoren berechnet. Die Struktur-
potentiale der niedrig indizierten Reflexe weichen 
je nach der Wahl des der Berechnung zugrunde lie-
genden Atommodells um 5 — 10% voneinander ab. 
Die Verwendung der mit einem Fehler dieser Grö-
ßenordnung behafteten Werte im Bethe-Verfahren 
hatte auf den Korrekturbetrag als kleine Größe 
zweiter Ordnung keinen wesentlichen Einfluß. Ther-
mische Einflüsse auf die im Bethe-Verfahren be-
nutzten, berechneten Strukturpotentiale, die durch 
Korrektur der Atomformfaktoren mit dem Debye-
Waller-Faktor zu erfassen wären, wurden nicht be-
rücksichtigt. Sie hätten ebenfalls nur eine unwesent-
liche Änderung des Korrekturbeitrages bewirkt. 

IV. Ergebnisse und deren Diskussion 

Um über die Güte und den Gültigkeitsbereich 
der zweiten Betheschen Näherung bei ihrer Verwen-
dung zur Strukturpotentialbestimmung Aussagen 
machen zu können, wurde zu Vergleichszwecken das 
genau bekannte Strukturpotential V002 herangezo-
gen. Dieser Wert wurde experimentell von GOOD-

MAN und LEHMPFUHL 2 mit großer Genauigkeit be-
stimmt. Es stehen auch theoretische, aus Atomform-
faktoren zu bestimmende Werte zur Verfügung. 
Strukturfaktoren von MgO für Röntgen-Strahlen, 
die eng mit denen für Elektronenstrahlen verknüpft 
sind, wurden experimentell von T O G A W A 25 be-
stimmt. Sie zeigten die beste Übereinstimmung mit 
den Werten, die aus Atomformfaktoren für das 
Mg2+-Ion und das 0 2 - - Ion (TOKONAMI 26) berech-
net wurden. Während sich die Streukurve für kleine 
Streuwinkel für das neutrale Mg von der des Mg+ +-
Ions nicht wesentlich unterscheidet, weichen die Kur-
ven für das O-Atom und die verschiedener Modelle 
des O -Ions erheblich voneinander ab. Unter die-

23 S. TOGAWA, J. Phys. Soc. Japan 20, 742 [1964] . 
28 M. TOKONAMI, Acta Cryst. 19, 486 [1965 ] . 



sem Gesichtspunkt kommt dem von uns bestimmten 
(002)-Strukturpotential eine besondere Bedeutung 
zu, da bei einer genauen Bestimmung Rückschlüsse 
auf das zur Beschreibung am besten geeignete quan-
tenchemische Modell gezogen werden können. 

Auf Grund des Betrages der Anregungsfehler gm 

[m#= ( 0 0 0 ) , ( 0 0 2 ) ] kann man Aussagen über die 
Qualität der Zweistrahlfälle machen, da zur Anwen-
dung der Zweistrahlnäherung für die scfnvachen 
Bloch-Wellen der Quotient vj\ gm | in Strenge nur 
sehr klein gegen eins sein darf. In den Experimen-
ten traten mitunter auch solche Nebenanregungen m 
auf, für die vj\ Qm | > 1 war. Die Zweistrahlfälle 
wurden mit Hilfe dieses Quotienten vj\ Qm | klassi-
fiziert. In Tab. 1 sind die von uns experimentell be-
stimmten und mit relativistischer Korrektur versehe-
nen Strukturpotentiale von (002) zusammengestellt. 
Fqo2 bezeichnet die Strukturpotentiale, die ohne 
Bethesche Zusatzpotentiale, F002 diejenigen, die mit 
Zusatzpotentialen bestimmt wurden. Sie sind in 
Gruppen für jeweils bestimmte v0/\ gm | angeordnet. 
Der Mittelwert aller Strukturpotentiale aus Zwei-
strahlfällen, die nur durch systematische Neben-
anregungen gestört wurden (Spalte 3 a) , ergab 
V002 = 6,86 Volt. 

Dieser Wert gilt für Raumtemperatur und stimmt 
g u t m i t d e m v o n G O O D M A N u n d L E H M P F U H L 2 g e -

messenen und dem mit T O K O N A M I S 26 Atomform-
faktoren für O berechneten überein. Auf Grund 
dieser Übereinstimmung kann man auf eine gute 
Verwendung der zweiten Betheschen Näherung in 

T a b . 1 . E x p e r i m e n t e l l e W e r t e v o n V002 . 

E T/OB 
V 0 0 2 Vom v0 / } £>m | 

k V V V m # ( 0 0 0 ) , ( 0 0 2 ) 
1 2 a 3 b 4 

6 6 , 5 7 , 5 5 6 ,84 
6 4 , 7 7 , 2 6 6 ,84 

7 . 1 8 6 , 7 5 
7 , 5 0 6 , 9 1 < 1 
7 , 4 5 6 , 8 6 f ü r al le m 

6 1 , 5 7 , 5 3 6 ,91 
7 , 4 1 6 ,79 
7 , 6 5 6 ,98 

6 6 , 5 7 , 6 0 7 ,13 
7 , 7 9 7 . 2 0 
7 , 4 1 6 , 8 0 
7 , 4 0 6 ,77 

64 ,7 7 , 4 2 6 . 8 0 > 1 
6 1 , 5 7 , 3 1 7 ,11 f ü r w e n i g e m 

7 , 3 1 6 ,77 
7 , 2 5 6 ,92 
7 , 4 0 6 , 8 6 

5 6 , 5 7 , 3 6 6 ,87 

T a b . 2 . 

V002 ( 3 0 0 ° K ) V002 (0 ° K ) 

T h e o r e t i s c h e W e r t e 
TOKONAMI: f ü r 0 ~ ~ 6 , 9 2 V o l t 7 ,01 V o l t 
STRAND U. BONHAM: 

7 ,01 V o l t 

f ü r neutra le A t o m e 7 , 2 9 V o l t 7 , 3 9 V o l t 

E x p e r i m e n t e l l e W e r t e 
GOODMAN U. LEHMPFUHL: 6 , 9 2 V o l t 7 ,01 V o l t 
V o r l i e g e n d e r W e r t 6 , 9 0 V ± 2% 7 , 0 0 V ± 2% 

diesen nur durch systematische Nebenanregungen 
gestörten Fällen schließen, in denen die Voraus-
setzungen zur Anwendung der Zweistrahlnäherung 
gut erfüllt sind. 

Damit wird auch von unseren Experimenten der 
theoretische Wert des Strukturpotentials V002 für 
Ionen und nicht der für neutrale Atome (STRAND 
und B O N H A M 27) bestätigt. In Tab. 2 sind der von 
uns ermittelte Wert des Strukturpotentials F0 0 2 und 
die wichtigsten experimentell und theoretisch be-
stimmten Werte zusammengestellt. Eine Anwendung 
der gewöhnlichen Zweistrahlnäherung ohne Zusatz-
potentiale zur Interpretation liefert dagegen in allen 
Fällen erheblich größere Strukturpotentiale (Spalte 
2 ) , was auch für die Zweistrahlfälle der anderen 
Gruppe in Tab. 1 gilt. 

Die Strukturpotentiale der auch durch nicht-syste-
matische Nebenanregungen gestörten Zweistrahlfälle 
sind in Spalte 3 b zusammengestellt. In diesen Fäl-
len sind die Voraussetzungen zur Anwendung der 
Zweistrahlnäherung nicht für alle Interferenzen m 
streng erfüllt. 

Um zu Aussagen über die Gültigkeit der Nähe-
rung zu gelangen, wurden die Dublettabstände T0Q2 

der exakt angeregten (002)-Interferenz in Bethe-
scher Näherung unter Verwendung des genauesten 
Wertes für V002 = 6,90 Volt in Abhängigkeit vom 
Parameter â AO berechnet. Es wurden in den Bethe-
Summen die gleichen Indextripel berücksichtigt wie 
bei der Auswertung der Messungen. Die Berech-
nung der Dublettabstände erfolgte auch für solche 
Werte x ^ , für die ein oder mehrere Anregungs-
fehler gm nahezu Null waren. Die Dublettabstands-
kurve hatte in diesen Bereichen Singularitäten in-
folge des Nulldurchgangs der Anregungsfehler gm . 
Sie sind von unseren weiteren Betrachtungen auszu-
schließen, da für diese Bereiche die Zweistrahlnähe-
rung selbstverständlich versagen muß. Abbildung 2 

2 7 T. G. STRAND U. R. A . BONHAM, J. C h e m . P h y s . 40 , 1686 
[ 1 9 6 4 ] . 



zeigt eine solche Kurve für 61,5 kV mit den ent-
sprechenden experimentellen Punkten. Unsere Ex-
perimente wurden im allgemeinen so geführt, daß 
die Meßpunkte außerhalb der Singularitäten lagen. 
Für solche Experimente, in denen die Meßpunkte 
noch sehr nahe der Singularitäten lagen (etwa die 
um 2^0 = 8 in Abb. 2 ) , konnte schon an Hand der 
Dublettabstandskurve auf eine Nichtanwendbarkeit 
der Betheschen Näherung geschlossen werden. Für 
Werte das entspricht Einstrahlungen nahe 
der Zonenachse [110] , wurden keine Experimente 
durchgeführt, da hier Zweistrahlfälle mit schwachen 
Nebenanregungen nur sehr schwer realisierbar wa-
ren. Für Werte Xhho > 9 zeigt die Abstandskurve 
einen nahezu geradlinigen Verlauf, der nur noch 
von Singularitäten unterbrochen wird, die sich über 
einen vergleichsweise schmalen %hho-Wertebereich 
erstrecken. In diesem Gebiet sind daher bei Ver-
wendung der Betheschen Näherung gute Ergebnisse 
zu erwarten, was durch die Auswertung bestätigt 
wurde. Alle experimentellen Meßpunkte in diesem 
Bereich stammten nur von Zweistrahlfällen, die nur 
durch systematische schwache Nebenanregungen ge-
stört waren. Im Bereich 4 < a ; ^ o ^ 9 ist ein durch 
starke Singularitäten unterbrochener Kurvenverlauf 
zu beobachten, weshalb über eine Anwendbarkeit 
der Zweistrahlnäherung im Einzelfall jeder Unter-
suchung eine im folgenden näher erläuterte Rech-
nung Hinweise liefern soll. 

002 

[Hl 

E = 61,5 kV 
p = 0 

002 

+ : Meflpunkte 

200 

100 J . 

10 12 

A b b . 2 . Berechnete D u b l e t t a b s t a n n s k u r v e m i t e x p e r i m e n t e l -
len M e ß p u n k t e n . 

Aus den Meßdaten der Einzeluntersuchungen 
wurde der Korrekturbeitrag zu den Bethe-Summen 
für jede Nebenanregung einzeln ermittelt. Diese 
Beiträge wurden dann dem Betrage nach in einer 
abnehmenden Folge geordnet und in dieser Weise 
das korrigierte Strukturpotential bestimmt. Uber-
trafen in dieser Rechnung die absoluten Korrektur-

beiträge der immer auftretenden stärksten systema-
tischen Nebenanregungen (00J) und (004) die 
aller anderen Interferenzen, so lieferte die zweite 
Bethesche Näherung gute Ergebnisse. Das galt al-
lerdings nur mit der Einschränkung, daß die Vm der 
Interferenzen mit Anregungsfehlern o m ^ v 0 kleiner 
als etwa 1 Volt waren, d. h. nicht zu den Interferen-
zen der MgO-Struktur mit großem Strukturpotential 
gehörten. 

Die so ausgewählten Zweistrahlfälle, dargestellt 
in Tab. 1, Spalte 3 b, liefern als Mittelwert ein 
Strukturpotential, das ebenfalls gut mit dem ex-
per imente l l en v o n GOODMAN u n d LEHMPFUHL 2 u n d 
dem theoretischen 26 übereinstimmt. 

Die in zweiter Bethescher Näherung berechnete 
Kurve wurde außerdem noch mit solchen berechne-
ten Kurven verglichen, die unter Verwendung von 
Mehrstrahlrechnungen zu erhalten waren28. Dabei 
zeigte sich, daß z. B. eine 19-Strahlrechnung die 
Experimente weniger genau deutete als die zweite 
Bethesche Näherung, wenn in der Mehrstrahlrech-
nung zu wenig Strahlen berücksichtigt wurden. Erst 
wenn man 50 und mehr Strahlen in der Rechnung 
verwendet29, gleichen sich die Dublettabstandskur-
ven in den Bereichen zwischen den Singularitäten 
an. 

Die gute Genauigkeit, mit der aus Beugungs-
erscheinungen bei Keildurchstrahlungsexperimenten 
unter Verwendung der zweiten Betheschen Nähe-
rung Strukturpotentiale zu bestimmen sind, erklärt 
sich aus der Tatsache, daß der Anregungsfehler der 
untersuchten Interferenz sehr klein oder nahezu 
Null ist. Die Meßgenauigkeit, mit der die Einstrahl-
richtung zu ermitteln ist, bestimmt damit im wesent-
lichen den Fehler des experimentellen Struktur-
potentials. 

Die Verwendung der Zweistrahlnäherung zur In-
terpretation der Beugungserscheinungen, die beim 
Arbeiten im konvergenten Bündel zu beobachten 
sind, lieferte nur deshalb wenig genaue Struktur-
potentiale (GOODMAN und LEHMPFUHL2), weil hier 
die Informationen audi aus Einstrahlrichtungen 
stammen, die nicht mit der Bragg-Richtung des un-
tersuchten Reflexes identisch sind. 

Zusammenfassend können wir sagen, daß über 
große Bereiche unserer Untersuchungen die zweite 
Bethesche Näherung auch dann gute Ergebnisse lie-

2 8 B . HERZBERG, G . LEHMPFUHL U. A . REISSLAND, A n n i v e r s a r y 
M e e t i n g on E lec t r . D i f f r a c t i o n , L o n d o n 1 9 6 7 . 

2 9 G . LEHMPFUHL, V I I . Int . C o n g r . of E lec t r . M i c r o s c o p y , 
G r e n o b l e 1 9 7 0 , S. 101 . 



ferte, wenn die Zweistrahlfälle durch viele systema-
tische und nicht-systematische schwache Nebenanre-
gungen gestört waren und die Voraussetzungen zur 
Anwendung dieser Näherung nicht für alle Neben-
anregungen in Strenge erfüllt waren. Sie lieferte so-
gar bessere Ergebnise als eine Vielstrahlrechnung, 
die eine ungenügende Zahl von Strahlen berücksich-
tigte. Es war im Experiment nur darauf zu achten, 
daß die Einstrahlrichtungen des Elektronenstrahls 
nicht mit einer niedrig indizierten Zonenachsenrich-
tung zusammenfielen oder in deren unmittelbarer 
Nähe lagen. 

Nicht anwendbar war die Bethesche Näherung in 
solchen Grenzfällen, die zwar keine Mehrstrahlfälle 
waren, aber eine starke Kopplung der Nebenanre-
gung (g — m) zur immer angeregten Interferenz 
(002) aufwiesen. Im Kikuchi-Beugungsbild verlief 
dann das Linienpaar (g — m) in der Nähe der Re-
flexe # = ( 0 0 2 ) und m=(m1m2m3), so daß der 
Anregungsfehler der [g — m)-ten Interferenz bezüg-
lich (002) nahezu Null war. Eine solche Situation 
erfaßte die Zweistrahlnäherung nicht, sie lieferte 
schon dann ungenaue Strukturpotentiale, falls ein 
Ä ^ o war. 

Die Feinstrukturfigur der Laue-Reflexe, die bei 
Keildurchstrahlungsexperimenten zu beobachten ist, 
enthält neben der Information zur Bestimmung der 
Strukturpotentiale, in ihrer Intensitätsverteilung 
weitere Informationen, um Absorptionskoeffizien-
ten zu bestimmen. Der Einfluß unelastisch gestreu-
ter Elektronenwellen, der sich in einer Minderung 
der Intensität in den Laue-Reflexen bemerkbar 
macht, ist phänomenologisch durch Einführung 
komplexer Fourier-Koeffizienten des Kristallpoten-
tials zu erfassen 30. Ein weiterer Teil dieser Arbeit 
galt daher der Bestimmung des Imaginärteils des 
Strukturpotentials (002) , der eng mit den Absorp-
tions-Koeffizienten der einzelnen Wellenfelder ver-
knüpft ist. 

Herrn Professor Dr. K . M O L I E R E danke ich vielmals 
für die Förderung dieser Arbeit. Besonders verpflichtet 
bin ich Herrn Dr. G. L E H M P F U H L und Herrn Dr. K . 

KAMBE , die jederzeit zu Diskussionen bereit waren. 
Ihnen verdanke ich wertvolle Ratschläge und viele An-
regungen. — Die Max-Planck-Gesellschaft stellte für 
diese Arbeit ein Stipendium zur Verfügung, wofür ich 
hiermit meinen Dank aussprechen möchte. 
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Stationäre Bereiche der Plasmadiode 

H A N S - P E T E R G O E T Z * u n d K A R L G E R H A R D M Ü L L E R 

P h y s i k a l i s c h e s Inst i tut d e r Univers i tät B o n n 

( Z . N a t u r f o r s d i . 26 a , 1 2 5 3 — 1 2 6 3 [ 1 9 7 1 ] ; e ingegangen am 23. März 1971) 

T h e p l a n e co l l i s i on less p l a s m a d i o d e b e t w e e n t w o h o t emitters is invest igated . O n l y po tent ia l 
d i s t r ibut ions wi th n o t m o r e than o n e e x t r e m u m are c o n s i d e r e d . T h e c o n d i t i o n E2 > 0 is taken into 
a c c o u n t . T h u s n o n p h y s i c a l s o lu t i ons as g i v e n b y o t h e r authors are e x c l u d e d . A s i n d e p e n d e n t 
parameters the d i o d e v o l t a g e a n d the neutra l gas cur rent o n the emitters are i n t r o d u c e d . In 
d iagrams the type o f po tent ia l d i s t r ibut i on a n d the po tent ia l e x t r e m u m are s h o w n . R e g i o n s o c c u r 
with several so lut ions o r n o so lu t i on o f t h e P o i s s o n e q u a t i o n . T h e s e reg ions are i n c r e a s e d b y a 
d i f f e rence b e t w e e n the e m i t t e r t e m p e r a t u r e s a n d are d e c r e a s e d b y a t r a p p i n g of charge carr iers 
near the po tent ia l e x t r e m u m . 

1. Problemstellung 

Die Plasmadiode ist Gegenstand einer Reihe von 
neueren Veröffentlichungen. In den theoretischen 
Arbeiten werden Spezialfälle behandelt, die nur 
einen Bruchteil der experimentell realisierbaren 
Fälle erfassen. Außerdem wird in vielen Fällen 
die Bedingung E2> 0 für das Quadrat des elektri-
schen Feldes nicht berücksichtigt. Aus diesem Grunde 
greifen wir die Berechnung der ebenen, stoßfreien 
Plasmadiode noch einmal wieder auf. 

Als erstes wollen wir an Hand einer skizzierten 
Berechnung der Plasmadiode in die Problematik 
einführen. 

Die ebene, stoßfreie Plasmadiode besitzt die ex-
perimentellen Parameter 

Diodenspannung, 
Emittertemperaturen, 
Neutralgasströme auf die Emitter, 
Länge der Plasmadiode. 

* D 5 . 


