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Zur anomalen Absorption bei der Rontgen-Strahl-Beugung an Realkristallen
G.E.R. Schulze und D. Stephan

Sektion Physik der Technischen Universitidt Dresden, DDR

(Z. Naturforsch. 28 a, 647—653 [1973] ; eingegangen am 14. Februar 1973)

Herrn Prof. Dr. G. Borrmann zum 65. Geburtstag gewidmet

On the anomalous absorption with X-ray diffraction in imperfect crystals

Even imperfect thick crystals show consequences of Borrmann effect: 1. A light-dark structure
of the tails of transmission-rocking curves can be detected. 2. The integrated intensities change.

A theoretical description of these phenomena is given. Experimental results and the information
content especially of the tails of transmission curves are discussed in some detail.

1. Allgemeines

Die als Borrmann-Effekt bekannte Erscheinung
der anomalen Absorption von interferierender
Strahlung in dicken Idealkristallen deutet sich schon
bei relativ schlechten Realkristallen an. Sie zeigt
sich bel ausreichend dicken Kristallen einmal in
einer markanten Helldunkel-Struktur der Auslauf-
bereiche von Transmissions-Rocking-Kurven und
zum anderen in einer Verkleinerung der Extinktion.
Beide Erscheinungen werden schon in G. Borrmanns
Arbeit ,,Uber Extinktionsdiagramme von Quarz*“!
beschrieben. Relativ leicht nachweisen und auch
quantitativ erfassen ?, lassen sie sich im ,,Rocking-
Experiment®“ (s. Abb.1). Dreht man die Kristall-
platte K in dem moglichst parallelen und mono-
chromatisierten Primérstrahl durch die Reflexions-
stellung beim Bragg-Winkel @y, kann man fol-
gende MegroBen gewinnen:

R

2, Z4

Abb. 1. Rocking-Experiment (symmetrischer Laue-Fall;
Z,, Z, — feststehende Proportionalzahlrohre).

Sonderdruckanforderungen an Prof. Dr. G. E. R. Schulze,
Sektion Physik, Technische Universitit Dresden, DDR-8027
Dresden, Miinchner Platz 3.

* Bezeichnungen im allgemeinen nach v. Laue 3.

a) Die Rocking-Kurven PyR(Op—0) und
P,T(Og—0), die aus der Reflexionskurve R=
7'hTDh(d) 12/4/0|D0(a) l2 * bzw. R = }7" HDh(a)|2/
70! Dp® |2 und der Transmissionskurve 7T =
| Dy@[2/|Dy@® |2 hervorgehen, wenn man die
» Verschmierung® durch die Wellenldangenunschirfe
und die Primirstrahldivergenzen beriicksichtigt (©
ist der variable Winkel zwischen Netzebene und ein-
fallendem Strahl, P, die integrale Primarstrahl-
intensitat) ;

b) das integrale Reflexionsvermogen R; [s.

(28.43) 3] mit Ri= [ dO R=[ dOR;

c) das Verhiltnis T;/R; . Das integrale Transmis-
sionsvermogen T'; ist dabei tiber

T;= fdO (T — e=#Ph) = [dO (P, T — P, T,) |P,
mit PyTy= [dO"| Dy |2 e #Pln gegeben.

Ein fiir den Realkristall typisches Ergebnis fiir
diese MeBgrofien bringt Abb. 2 [I=D/y, (0 = Op)].
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Abb. 2. Rocking-Kurven und integrale Intensitidten von einem
realen Lithiumfluorid-Kristall.
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Abb. 3. Rocking-Kurven und integrale Intensitdten von einem
nahezu idealen Silicium-Kristall.

Es wurde an einem Lithiumfluoridkristall (ca. 10°
Versetzungen/cm?, vorwiegend in Subkorngrenzen)
bei (200)-Reflexion im symmetrischen Laue-Fall
gewonnen. Die Ausldufer der P,T-Kurven zeigen
aullerhalb des Reflexionsbereiches eine deutliche
Helldunkel-Asymmetrie; erst bei groBen | Oy — 6 |-
Werten niihert sich 7 asymptotisch dem Verlauf des
mittleren Absorptionsfaktors T((@y — @) (in den
Abb. als Geraden genihert). An der positiven Ab-
weichung der Grofe T;/R; von —1 (im symmetri-
schen Laue-Fall) zeigt sich die verkleinerte Extink-
tion.

Dal fiir beide Erscheinungen bei der Beugung
am Realkristall, die 7-Auslaufer und die verklei-
nerte Extinktion, die anomale Absorption verant-
wortlich sein muf}, 1aft sich — wie im folgenden ge-
zeigt werden soll — theoretisch verstehen. Theorie
und Experiment stimmen vor allem fiir die 7-Aus-
ldufer auch quantitativ iiberein.

Fiir den Ubergangsbereich vom Idealkristall zum
vollkommenen Mosaikkristall existieren zwei Inter-
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ferenztheorien mit entgegengesetzten Ausgangspunk-
ten. Kuriyama und Miyakawa* gehen vom Ideal-
kristall und dessen Beugungstheorie aus und be-
trachten den Realkristall als einen koharent streuen-
den Bereich mit inhomogenen Verzerrungen, dessen
Beugung sie mit einer dynamischen Theorie fiir ver-
zernte Kristalle behandeln. Zachariasen® ¢ geht das
Problem dagegen vom vollkommenen Mosaikkristall
und der zugehorigen kinematischen Theorie aus an
und modifiziert das Darwinsche Mosaikkristall-
Modell in Richtung Idealkristall mit dynamischer
Beugung. Beide Theorien beherrschen den Ubergang
von dem einen Realstrukturgrenzfall zum anderen
bezliglich der Extinktion. Die anomale Absorption
ist wohl in der Theorie* enthalten, explizite Aus-
driicke fiir den T-Auslaufbereich und fiir 7;/R; liegen
aber noch nicht vor. Zachariasen baut in seine Theo-
rie® fiir kleine Mosaikblocke ein anomales Absorp-
tionsverhalten ein, das beziigl. @5 — 0 =0 symme-
trisch ist. Die Theorie ® kann so im Prinzip die ver-
kleinerte Extinktion wiedergeben, aber nicht die
asymmetrischen 7-Ausldufer. Das liegt letztlich an
der getrennten Behandlung von Beugung und Inter-
ferenzabsorption und der damit verbundenen Gleich-
setzung der Absorptionsverhiltnisse in R- und T-
Richtung. Dies wird bei der im vorliegenden Beitrag
benutzten theoretischen Beschreibung der Beugung
am Realkristall 2 7 vermieden. Es wird wohl auch
das Mosaikkristall-Modell verwendet, aber der ein-
zelne Beitrag jedes Mosaikblockes zu R und 7" wird
konsequent aus der dynamischen Theorie — ein-
schliellich Absorption — entnommen.

2. Transmissionskurven-Auslaufer

beim Idealkristall

Die T-Ausliufer erweisen sich experimentell als
weitgehend unabhéngig von der Realstruktur der
Kristalle. Das heifit, auch wenn im Innern des Re-
flexionsbereiches das Extinktionsminimum des Mo-
saikkristalls (vgl. Abb.2) in das Transmissions-
maximum des Idealkrista]ls~ijbergeht, mif}t man in
beiden Fillen den gleichen T-Ausliduferverlauf. Zum
Vergleich mit den Rocking-Kurven des Realkristalls
von Abb. 2 zeigt Abb. 3 Rocking-Kurven eines nahe-
zu idealen Si-Kristalls, dessen Interferenz- und Ab-
sorptionsparameter mit denen des LiF-Kristalls ver-
gleichbar sind. Die Gleichheit der T-Auslaufer legt

es nahe, ihre theoretische Beschreibung zunichst fiir



Zur anomalen Absorption bei der Rontgen-Strahl-Beugung 649

den Idealkristall zu suchen und dann erst auf den
Realkristall iiberzugehen.

Die Ergebnisse der dynamischen Theorie fiir den
Zweistrahlfall der Interferenzen an der planparalle-
len Idealkristallplatte, wie sie mit gewissen Nihe-
rungen als Formel (34.34) in 3 und (III,11) in 8
oder allgemeingiiltiger als (3.138) und (3.139)
in 9 bzw. (54) in 1° zu finden sind, liefern fiir den

T-Auslaufbereich den Ausdruck 2

ut Ahﬂ 1
70 <1+ ﬂs, ’ )

¢ ist die Dicke der Idealkristallplatte, £, ist die ,,nor-
mierte* Winkelvariable £ [s. (30.8) 3 mit y;,~— 7]
fiir den symmetrischen Laue-Fall

B = (@B—@)'sin2@B/C1}jrh| =40/, (2)
und A4, ergibt sich nach (34.42) 2 zu

T =exp — {

4,=C [ cos (1, — 0y). (3)
Xio
Die einfache T-Funktion (1) ergibt sich unter fol-
genden Voraussetzungen:

Sie gilt fur

|8/|>10 und U|p'|>3 (4)

[U s. (30.8)% mit |z |— | yun|s D—1t], d. h. letzt-
lich aulerhalb des eigentlichen Reflexionsbereiches.
Gleichung (1) gilt auch fiir asymmetrische Laue-
Falle (y,+7y,) und fur Bragg-Fille (y,<0), auller
fir streifenden Strahleintritt, da die Bedingung

[(1=74/70) tro| <2sin26Op-[40|  (5)

einzuhalten ist. Die Randbedingungen (7, ;) sind
also fiir den Ausdruck (1) unwesentlich. Ob diese
Aussage auch noch fiir z. B. keilformige Kristalle
gilt, kann erst iiber den Formalismus in ! gepriift
werden.

Im Gegensatz zu (34.34) 3, das den Bedingungen
(34.11,12) ® unterliegt, ergibt sich (1), solange

| Zin | 11/l |< Yo Zio
i <1 und l’ 1 fo) KA
o ‘ Y0 Vh 2C !, Lrh l

glrh‘

erfiillt ist 2P

Die T-Auslauferfunktion (1) folgt auch aus der
dynamischen Theorie fiir elastisch deformierte Ideal-
kristalle 1?; nur gilt (1) dann erst von groBeren
| B |-Werten ab, als (4) fordert. Damit kann (1)
sowohl fiir beliebig geschnittene als auch fiir elastisch
deformierte Idealkristallplatten angewendet werden.

Die Funktion (1) laBt sich als Absorptionsfaktor
fiir den Primérstrahl auffassen; der zugehorige ef-
fektive Absorptionskoeffizient ist u(1 + 4,/pS). Das
Zusatzglied zu w verhalt sich entsprechend dem ex-
perimentellen Befund: Es nimmt nur langsam mit
wachsendem | 3" | ab, und es ist zu f," =0 asymme-
trisch. Die Ursachen dieser veranderten Absorption
sind — wie im Innern des Interferenzbereiches —
die Wellenfelder der dynamischen Beugung und ihre
Anpassung an das Kristallgitter. Wenn der Para-
meter A; negativ ist, findet man bei groBen | |-
Werten fiir 8, >0 noch zwei ** restliche Wellen-
felder vom Typ II vor, die anomal vermindert ab-
sorbiert werden, und bei 3," <0 restliche Wellenfel-
der I mit anomal verstiarkter Absorption. Trotz der
auflerhalb des Reflexionsbereiches unmerklichen
Streuung in R-Richtung existieren diese Wellenfel-
der noch ***, und die mit ihrem Vorhandensein
verbundene gitterperiodische Modulation der Auf-
enthaltswahrscheinlichkeit der Rontgen-Quanten ist
im Absorptionsverhalten noch deutlich sichtbar.

Fir die Verteilung der elekiromagnetischen Ener-
gie im Gitter erhélt man im (absorptionsfreien)
symmetrischen Laue-Fall 2°:

| D(r)[2=] Do(a>]2<1 _ Cj‘ii@ff by r>
fiir |4/2>1 o

mit 1 als Ortsvektor (Ursprung auf der Strahlein-
trittsfliche und einer der beugenden Netzebenen).
Hieran erkennt man deutlich, daf3 die vorhandene
gitterperiodische | ® [>-Modulation langsam mit
wachsendem | 3,"| abklingt. Es ldBt sich aus (7)
auch ndherungsweise die funktionelle Abhéngigkeit
(1) ableiten, wenn bei der Beschreibung des Ab-
sorptionsverhaltens analog zu !* vorgegangen wird.
Aus obiger Diskussion folgt die bemerkenswerte
Tatsache, dal man auch noch bei dicken Idealkristal-
len die anomal stark absorbierten Wellenfelder nach-
weisen kann, und dies auf quantitative Weige im
einfachen Rocking-Experiment, wenn man die 7-Aus-
ldufer betrachtet. Zahlenwerte zur quantitativen Aus-
wertung der 7-Ausldufer von Abb. 3 sind in Tab. 1
zu finden; der theoretische T-Verlauf nach (1) mit
angepalitem A, ist in Abb. 3 eingezeichnet.

** Fiir jede der beiden Polarisationsrichtungen ein Feld.

*#** Damit eine Beschreibung als Zweistrahlfall gerechtfertigt
ist, miissen im Experiment Simultanreflexionen groflerer
und #dhnlich geringer Stirke vermieden werden (s. *°).
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3. Transmissionskurven-Auslaufer
beim Realkristall

Wie die experimentellen Befunde nahelegen, muf}
man fiir die 7T-Ausldufer des Realkristalls den glei-
chen Ursprung annehmen wie fiir den Idealkristall,
also die anomale Absorption. Wenn auch beim Real-
kristall innerhalb des Reflexionsbereiches das ano-
male Transmissionsmaximum verschwindet, spiegelt
sich in den T-Ausldufern noch die modifizierte Ab-
sorption der beiden Wellenfeldtypen wider. Wie 1af3t
sich dies verstindlich machen? Einmal liefert dieses
Ergebnis automatisch eine auch den Interferenz-
bereich erfassende theoretische Beschreibung der
Beugung am Mosaikkristall-Modell mit dynamisch
beugenden und anomal absorbierenden Mosaik-
blocken (vgl. 2" 7). Andererseits kann man sich die-
sen Befund fiir die 7-Ausldufer allein auch schneller
und einfacher klar machen:

Da man aullerhalb des Reflexionsbereiches keine
abgespaltenen R-Anteile mehr zu beriicksichtigen
braucht, kann man sich die Modifizierung des P,-
Strahles beim Durchgang durch die einzelnen nahezu
idealen Mosaikblocke mit den Dicken ¢, jeweils
durch einen Faktor T, analog (1) beschrieben den-
ken. Dies fiihrt dann fir den Durchgang durch den
gesamten Kristall der Dicke D auf ein Produkt vie-
ler solcher T,-Faktoren. Diese ergeben auf Grund
ihrer Exponentialform letztlich einen einzigen mitt-
leren Absorptionsfaktor, in dem nur noch > t,=D

n
erscheint. Die einzelnen Dicken ¢, der Blocke sind

also unwesentlich und auch die gemeinsame mittlere
Orientierung (y,,7,) der Blocke ist beliebig (s. 0.).

Tab. 1. Ergebnisse der Auswertung
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wenn man sich diese idealisiert als Plattchen vor-
stellt. Die Form und Breite der Orientierungsvertei-
lungsfunktion der Mosaikblocke bewirkt natiirlich
prinzipiell eine , Verschmierung® der 7-Funktion
(1). Wegen seiner langsamen Veranderlichkeit mit
O ist T(Op —0O) aber ziemlich unempfindlich ge-
geniiber solchen Verschmierungen, was iibrigens
auch fur den Einflul} der Faltungen von T mit der
experimentellen Wellenldingenunschéirfe und mit den
Primérstrahldivergenzen gilt. Bei der Auswertung
der T-Ausldufer mufl man nur aullerhalb desjenigen
©)-Gebietes bleiben, in dem die gleichfalls ver-
schmierte R-Kurve merklich tiber dem Untergrund
liegt. Mit dieser Vorschrift erfillt man auch die aus
(4) folgende Forderung, auflerhalb der Reflexions-
kurve des diinnsten Einzelblockes (U ~t) zu blei-
ben. (4) garantiert iibrigens auch, da} die 7-Aus-
laufer fiir sehr kleine Mosaikblockabmessungen in
dem dann der R-Kurve entsprechend sehr breiten
T-Extinktionsminimum verschwinden.

Die die Realstruktur kennzeichnenden Grofien,
Mosaikpléttchendicke ¢ und Orientierungsverteilungs-
funktion, andern also an der T-Auslauferfunktion
(1) fir den Realkristall nichts Wesentliches. Ob
diese Aussage auch bei Annahme anderer Mosaik-
blockformen an Stelle von Pléttchen giiltig bleibt,
muf} uber die Auswertung der dynamischen Theorie
fiir polyedrisch begrenzte Idealkristalle!' geklart
werden. Anderseits mifite man die nun nahelie-
gende Frage, ob fir die Herleitung der T-Auslaufer-
funktion (1) tberhaupt das Mosaikkristall-Modell
benotigt wird, iber die Theorie* zu beantworten
suchen. Als mogliche Einflullgréfle der Realstruktur

von Transmissionskurven-Auslaufern.

Realstruktur Kristall hyhshy 2107 m YolVh —Ap) —Ar
nahezu Si 220 1,542 6.64 1 0,92 +0,04 0.96'  vel. Abb. 3
ideale Ge 220 1.542 3,58 1 0,96 +0,04 0,9613 1
Kristalle CaCO, 211 1,542 411 1,12 0,93%0,05 090
222 1,542 4,60 1,77 —0,50+0,07 —0,76
lg{‘r’i‘;:}feal' LiF 200 1,542 1,33 0,95+0,03 096 ®
‘ (keil- bis 1 (Miltel aus
formig) 8,47 10 T-Kurven)
6,97 1 0,92 0,04 0,96  vgl. Abb. 2
4,96 —1 0,93 %0,06 0,96  vgl. Abb.4a
200 1,937 4,74 1 0,95+0,05 096 *
220 1,542 5,76 1 0,9 *0,1 093 *
| FeAl 100 1,937 3,15 1 0,00%0,15 0,19 *®
schlechte 110 1,937 4,40 1 0,93 10,05 097 ®
Real- 3,64 3,3 0,96+ 0,06 0,97  vgl. Abb. 4b
kristalle 200 1,789 3,93 1 0,97 0,08 094 %
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auf die T-Ausldufer bleibt im Mosaikkristallbild
auller der Blockform noch die innere Realstruktur der
Mosaikblocke iibrig, von der der mittlere 4| 71 |-
Wert in (1) abhangen kénnte (s. u.).

Die bisher vorliegenden experimentellen Ergeb-
nisse bestatigen die angefithrten Eigenschaften der
T-Auslaufer, und sie belegen auch die Giiltigkeit
von (1) quantitativ. Die Tab. 1 zeigt dies an Hand
einiger MeBbeispiele an Kristallen verschiedener
Giite, fur verschiedenartige Reflexionen, Wellenlan-
gen und ul-Werte. Fir die Auswertung wurde { aus
bekannten Daten berechnet, 1! gemessen und der
Einflul des Polarisationsfaktors C entsprechend 2
eliminiert. Die theoretischen Vergleichswerte A4 5
fur die senkrecht zur Strahlebene polarisierte Strahl-
komponente wurden i. allg. iiber

Sul exp{2nib,t™_M,}
n

—A¥ ~ S —
= p

“cos (g, —05)  (8)

gewonnen (vgl. ; 1, ~ Af,”” — atomarer Ab-
sorptionskoeffizient bzw. Imaginirteil der Atom-
formamplitude des n-ten Atoms der Elementarzelle).
Die Aj)-Parameter der MeBkurven wurden nach
der in 2 angegebenen Auswertemethodik und z. Tl
iber Kurvenanpassung nach der Methode der klein-
sten Quadrate mittels Computer '° ermittelt. In den
Abb. 2, 3, 4 sind die zu den angefithrten A -Wer-
ten gehorenden 7-Kurven nach (1) eingezeichnet.
Die Tab.1 bestatigt, dal sowohl die A |- und
Ay -Werte bei Kristallen verschiedener Giite als
auch die An|-Werte fiir die gleiche Interferenz bei
variablem y,/y;, im Rahmen der Fehlergrenzen iiber-
einstimmen. Als Beleg fiir den letzteren Befund die-
nen die Mefl)kurven von Abbildung 4. Die schlechte
Ubereinstimmung von A1 und 45 bei CaCO4(222)
liegt an nicht vollstindig vermiedenen Simultan-
reflexionen und beim (100)-Uberstrukturreflex des
FeAl an dem noch unklaren Einfluf der Ordnung
(auch Antiphasen-Grenzen) der Probe auf die T-
Ausldufer (s. 2). Der Phasenfaktor cos (7, —0;) in
(8) macht sich in einer Umkehr der Helldunkel-
Struktur der 7T-Ausldufer von CaCO4(222) im Ver-
gleich zu (211) bemerkbar (vgl. auch 16:17). Als
Ergédnzung zu dieser Bestatigung der beiden mog-
lichen Werte cos(7,—0,) = =1 bei Kristallgittern
mit Symmetriezentrum fehlen noch sichere quantita-
tive f-Aus]éiufer-Ergebnisse fuir den variablen
cos(n;, — 0,) bei Gittern ohne Zentrum (s. 1%). Fiir

1
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Abb. 4. Rocking-Kurven von LiF und FeAl.
a) symmetrischer Bragg-Fall; b) asymmetrischer Laue-Fall.

einen merklichen Einfluf} von Form und innerer
Realstruktur der Mosaikblocke folgen aus den ex-
perimentellen Ergebnissen keine signifikanten An-

haltspunkte [bis auf die Besonderheiten bei

FeAl(100)].

Fir die Untersuchung und die mégliche Nutzung
(s. Kap. 5) der Transmissionskurven-Auslaufer ist
es also weitgehend unwesentlich, welche Realstruktur
die Kristalle besitzen und welche Strahlengeometrie
(79> 71) verwendet wird. Die Moglichkeiten der
Messung und Beobachtung der T-Auslaufer sind
auch nicht auf das Rocking-Experiment beschrankt,
sondern es konnen natiirlich das echte Doppelkristall-
Experiment (s. z. B.1718) — als aufwendiger Spe-
zialfall der Rocking-Anordnung — und Weitwinkel-
diagramme (s. z. B. % 320), aufgenommen bei ausrei-
chendem Fokus-Kristall-Abstand und mit charak-
teristischer Strahlung!, genutzt werden. Transmis-
sionsaufnahmen von Gitterquellinterferenzen dicker
Kristalle zeigen letztlich ebenfalls die durch die Ab-
sorption verursachte Helldunkel-Struktur (vgl. 21).
Analog zu den Rontgen-Strahlen liefern auch andere

Strahlenarten die T-Ausldufer: vgl. z. B. fur ther-

2a, 2 23, 24

mische Neutronen ?* 22 und fiir Elektronen
Man muf} auf Grund obiger Befunde annehmen,
dal verschiedene Literaturergebnisse vor allem fiir



652 G. E. R. Schulze und D. Stephan

Doppelkristall-Rocking-Kurven von relativ schlech-
ten Kristallen nur deshalb einigermaflen gut zur dy-
namischen Theorie passen, weil die asymmetrischen
T-Auslaufer ohnehin unabhingig von der Realstruk-
tur sind. Eine schmale R-Kurve kann nicht als Ge-
genargument dienen, da eine solche auch Mosaik-
kristalle mit kaum verkippten groflen Mosaikblocken
(U>3) erzeugen. Erst die integralen Intensititen
geben zusitzliche Informationen tiber die Realstruk-
tur der verwendeten Kristalle.

4. Anderung der integralen Intensititen

Die mindestens teilweise Kompensation der Ex-
tinktion beim Realkristall (vgl. Abb. 2) kann man
an Hand des Verhéltnisses der integralen Intensita-
ten fir den symmetrischen Laue-Fall in folgender
Weise beschreiben:

Ti/Ri= —1+0T;/Ri = —1. 9)

DaB fiir den positiven Summanden 07/R; die ano-
male Absorption verantwortlich sein muf}, folgt
schon aus einem anschaulichen Argument: T;/R;
erreicht beim dicken Idealkristall Werte iiber +1
— d. h. die Extinktion wird sogar tiberkompen-
siert — offensichtlich allein auf Grund des Wirkens
der anomalen Absorption, denn nur deren typischer
Parameter B = | 1 A, t/7,| bestimmt die GriBe von
T:/R;. Das beweisen die Abb. 5 in 2* bzw. die gleich-
falls aus 2* folgenden Formeln fiir den symmetrischen
Laue-Fall am nicht zu diinnen Idealkristall (U > 3)

T; [(1+2/B+5,0/B>+17,8/B® fir B >1,

R T l-1+B2+... fir B2<<1.
(10)

Die anomale Absorption bewirkt eigentlich ein An-
wachsen sowohl von R; als auch von T;, wenn man
mit theoretischen Werten vergleicht, die man bei
Ignorierung der Interferenzabsorption erhilt. Dabei
ist aber die absolute Anderung von R; kleiner als
die von T;, so daB} das betrachtete Verhiltnis T}/R;
mit seinen einfachen Vergleichswerten * 1 aussage-
kraftig bleibt.

Fiir den Realkristall erhilt man im symmetrischen
Laue-Fall iiber die schon erwihnte Mosaikkristall-
Interferenztheorie bei Annahme relativ grofler
Blocke (U>3: B<0,2; C=1) genihert>7

OT,  [3.4B2q" fiir 5<q<10,

_ 11
R, T |B2(1+3¢q) fiir ¢<0.2. (11a)

In der Extinktionsgrofe q=9 Q1 erscheinen als 7
und @ die iiber dynamische Einfliisse modifizierten
Groflen g und () der erweiterten kinematischen Theo-
rie fiir den nahezu vollkommenen Mosaikkristall
(s. z.B. ®). Der grofite Beitrag zu 07; stammt iib-
rigens vom gleichen asymmetrischen Term der 7-
Funktion des Einzelblockes, der auch die 7T-Auslau-
fer verursacht.

Die experimentellen Ergebnisse bestitigen im
Rahmen der Fehlergrenzen die skizzierten theoreti-
schen Erwartungen fiir T;/R; weitgehend, die Beach-
tung des Einflusses des Polarisationsfaktors C vor-
ausgesetzt. Im Falle des nahezu idealen Kristalls er-
gibt das Si(220)-MeBbeispiel von Abb.3 T;/R;=
1,57 anstelle des theoretischen Wertes 1,59 fiir 4;, =
— 0,96 (ausfihrlichere Messungen und Rechnungen
hierzu s. z.B.2%). Fir den Realkristall bestitigen
die LiF (200)-MeBwerte, einschliellich der Zahlen-
werte von Abb. 2, im groben die Proportionalitat
von OT;/exp{ — ul} zu I'* nach (11 a) (siehe Abb. 3 b
in 7; Ri/exp{ — ul} bleibt fiir groBe ¢ beinahe kon-
stant). Man erhilt bis auf die Anderung des Faktors
3,4 auf 5,8 auch zahlenmiBige Ubereinstimmung
mit (11 a), wenn fiir 4;, t und g diejenigen Werte
verwendet wefden, die aus der gemeinsamen An-
passung der T-Ausldufer, von R; und OT; an die
Theorie folgen.

5. SchluBfolgerungen fiir Anwendungen

a) Die Auslaufer der Transmissionskurven eines
einfachen Rocking-Experimentes gestatten — ohne
wesentliche Einschrinkungen fiir die Realstruktur
der Kristalle und die verwendete Strahlengeome-
trie — die Bestimmung des Parameters A4, der ano-
malen Absorption. Man erhilt dabei A4 einschlief3-
lich Vorzeichen, wiahrend die iibliche genauere A;-
Bestimmung iiber die integralen Intensitdten von
dicken Idealkristallen mur | A} | liefert und stark
realstrukturempfindlich ist (s.u.) Die T-Auslaufer-
Methode ist auch noch bei diinneren Kristallen und
bei groBen |y !/ |z |-Werten anwendbar, was in

der Nahe von Absorptionskanten oder bei Gittern

von Interesse seip kann, die mehrere Atomarten
enthalten. Die 7-Ausldufer-Auswertung verlangt
allerdings die Kenntnis des Betrages der Struktur-
amplitude | Frol

b) Ohne Vorkenntnis von | F; | liefern die T-Aus-
laufer Absolutwerte der Grofie
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#Ah:~7:h = ;IFthFih|CO“S('}h—0n)

=Re(Fthi7t)- (12)

Diese konnten zur Uberpriifung von Strukturvor-
schldgen herangezogen werden, da sie eine Aussage
— mindestens ein Vorzeichen — iber die i.allg.
problematischen Streuphasen enthalten. Kennt man
die | F,;,|-Werte und die Streuphasen 7, und o0y, lieBe
sich fiir spezielle Problemstellungen aus einer Serie
von F,-MeBwerten eine zusitzliche Synthese der
Verteilung des Absorptionsvermégens (£ Fy,) in
der Elementarzelle durchfithren. Derartige Vor-
schlage zur Nutzung der A;,-Melwerte von Ideal-
kristallen findet man schon bei Borrmann!* und
Cowley 6.

Denkbar ist auch eine Verwendung der F;-Werte
zur direkten Synthese der Faltung o,(1)* o;( —1)
von Streu- und Absorptionsvermogensverteilung.
Die T-Auslaufer konnen dazu nach (12) den Real-

#*%% Es ist zu beachten, dafl auch ein dicker Idealkristall
(utfyo>2) fiir spezielle Interferenzen, fiir die | 45 | klein
ist, nach (11b) Ti/R; = —1 ergeben kann.
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