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Einleitung 3

1 Einleitung

Mit dem Experiment von W. Friedrich, P. Knipping & M. von Laue gelang 1912 ein erster
experimenteller Nachweis fiir die Rontgenbeugung als rdumliches Resonanzphédnomen.
Darauf aufbauend wurden in den folgenden Jahren zahlreiche weitere Verfahren zur
Strukturbestimmung von Kristallen entwickelt. Die Grundlage zur Beschreibung der
Beugungserscheinungen bei Mosaikkristallen und Kristallpulvern liefert die Beugungs-
bedingung in Form der von Bragg 1913 angegebenen Gleichung 2d-sin(6g) =nA oder ihrer
Darstellung im reziproken Raum als Differenz zwischen den Wellenvektoren vom
einfallenden ky und gebeugten ky, Strahl: k, - ko=h .

Ubersteigt jedoch die mittlere GroBe der perfekten Kristallbereiche die Extinktionslinge
(exakt Y4 tey), so ermoglicht erst die dynamische Theorie eine exakte Berechnung der Beu-
gung. Die Entwicklung dieser Theorie fiir ebene Wellen in Einkristallen geht auf P. P. Ewald
(1917) und M. von Laue (1931) zurtick.

Einen wichtigen Beitrag zur Bestitigung dieser dynamischen Theorie leisteten die als
Rontgentopographie bezeichneten Verfahren zur ortsaufgelosten Aufzeichnung der
Beugungsintensitit. Als Beispiel seien die von N. Kato & A.R. Lang (1959) beobachteten
Pendellosungserscheinungen an keilformigen Kristallen genannt. Daraus leitete Kato (1961)
die Kugelwellentheorie der Rontgeninterferenzen ab. 1959 publizierte Lang das spéter nach
ithm benannte Verfahren zur direkten Versetzungsabbildung. Durch ihre Mdglichkeit zur
Abbildung und Charakterisierung von Kristalldefekten in Verbindung mit der schnellen
Entwicklung in der Kristallziichtung beim Ausbau der Halbleiterindustrie etablierte sich die
Topographie im Zweistrahlfall in den folgenden Jahren zu einer Standardmethode bei der
zerstorungsfreien Untersuchung von Kristallen. Mit den Arbeiten von P. Penning & D. Polder
(1961) und D. Taupin (1964, 1967) sowie von S. Takagi (1962,1969) zur Erweiterung der
Theorie der ebenen Wellen war der Durchbruch zur Simulation von Defektkontrasten in
gestorten Kristallen geschaffen. 1967 gelang es darauf aufbauend A. Authier erstmals das
experimentell gefundene Bild einer Versetzung mittels Computer zu berechnen.

Erflillt neben dieser Zweistrahlinterferenz, das ist der im allgemeinen experimentell
ausgenutzte Fall, gleichzeitig ein weiterer Reflex die Beugungsbedingung, spricht man von
einem Dreistrahlfall. Das erste Dreistrahlexperiment ist von M. Renninger 1937 iiberliefert.
Dabei konnte die Existenz der Umweganregung im dem (2 2 2)-Reflex des Diamants nachge-
wiesen werden. G. Borrmann und W. Hartwig beobachteten 1965 in den Schnittpunkten der
Kosselkegel bei Weitwinkelaufnahmen der Raumgitterinterferenzen - oft auch als Gitter-
quelleninterferenzen bezeichnet - eine erhohte Intensitdt durch eine verminderte Absorption.
Zur Aufkliarung dieser Super-Borrmann-Absorption setzte eine tiefgriindigere Diskussion des
Dreistrahlfalls ein (vgl. dazu z. B. Ewald & Heno, 1968; Hildebrandt, 1967).

Neuen Auftrieb erhielt die Untersuchung von Mehrstrahlinterferenzen, speziell von
Dreistrahlféllen, mit den Arbeiten von B.Post (1975, 1979) und R. Colella (1974) zur
Phasenbestimmung in der Strukturanalyse. Im Dreistrahlfall ist es durch die Interferenz
mehrerer Wellen im Kiristall moglich, aus der Messung der Triplettphase Phasen-
informationen iiber die Strukturfaktoren zu erhalten und so das Phasenproblem zu IGsen.
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In der Gruppe um K. Hiimmer und E. Weckert (s. Weckert & Hiimmer, 1997) erfolgte in den
letzten Jahren die konsequente Umsetzung dieser Methode bis hin zur Strukturldsung von
Proteinen.

Da sich das komplette Beugungsgeschehen bei Mehrstrahlinterferenzen nicht mehr in einer

einheitlichen Beugungsebene beschreiben 1dBt, entfdllt die Entkopplung der Polarisations-

komponenten. Diese Sensitivitdt der Interferenzprofile auf die Polarisation kann zum Bau von

Polarimetern genutzt werden (vgl. Shen & Finkelstein, 1992).

Untersuchungen des Dreistrahlfalls mittels topographischer Methoden entwickelten sich

ausgehend von den Experimenten zu Kosselinterferenzen und sind von Scherz & Hildebrandt

(1981), Hoier & Aanestad (1981) und Campos & Chang (1986) bekannt. Diese Experimente

waren auf spezielle Geometrien und geringe Ortsauflosung beschrinkt. Sie zeigten aber, daf3

im Mehrstrahlfall neue Kontraste zu erwarten sind. Fiir detailliertere Untersuchungen ist eine

Primérstrahlung hoher Intensitét mit geringer Divergenz erforderlich. Diese Bedingungen sind

an einem Synchrotron der dritten Generation wie z.B. der European Synchrotron Radiation

Facility in Grenoble jetzt gegeben.

Ziel der vorliegenden Arbeit war es, ausgehend von den bekannten Phdnomenen bei der

Rontgentopographie im Zweistrahlfall, die Kontrastinderung bei der Anregung eines

zuséatzlichen zweiten Reflexes im Kristall erstmalig systematisch zu untersuchen.

» Dazu werden im ersten Teil dieser Arbeit die theoretischen Grundlagen der dynamischen
Theorie fiir Drei- und Mehrstrahlinterferenzen zusammengefalit. Sie bilden die Basis fiir
eigene Rechnungen zur Interpretation der Kontraste.

* Daran schlieft sich eine Ubersicht {iber die topographischen Kontraste im Zweistrahlfall
an.

* Auf die Besonderheiten der Strahlbedingungen am Synchrotron und der von mir
verwendeten experimentellen Anordnung fiir die Untersuchung von Dreistrahl-
interferenzen wird im vierten Kapitel eingegangen.

* Im darauf folgenden Abschnitt werden die Ergebnisse der topographischen Experimente
im Dreistrahlfall dargestellt und diskutiert. Dabei wurden verschiedene klassische
Techniken des Zweistrahlfalls wie Schnitt-Topographie und ‘extended beam’-Methoden
verwendet. Zur vollstindigen Abbildung des Energiestroms im Dreistrahlfall wurde
zusitzlich eine fiir Mehrstrahlfille geeignete Pinhole-Topographie entwickelt. Neben den
Effekten im perfekten Kristall am Beispiel von Silizium mit zentrosymmetrischer Struktur
und Quarz mit nicht-zentrosymmetrischer Struktur wurde auch der EinfluB von
Kristalldefekten wie Versetzungen und Stapelfehlern auf den Kontrast untersucht.
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2 Dynamische Beugungstheorie

Die Beschreibung der Intensitét eines gebeugten Reflexes erfolgt in der Kristallographie
hiufig tiber die geometrische oder auch 'kinematisch' genannte Theorie. Diese gilt jedoch nur
fiir Mosaikkristalle bei der die Kristallitgroe kleiner als ein Viertel der Extinktionsldnge tex
(s.a. GL (29)) ist. Mehrfachstreuprozesse oder die Schwichung der Primérintensitdt im
Kristall durch die Anregung der Reflexe (Primérextinktion) werden dabei vernachléssigt.

Die dynamische Beugungstheorie, die in diesem Abschnitt vorgestellt wird, beriicksichtigt
dagegen bereits vom Ansatz her die Wechselwirkungen bei Mehrstrahlanregungen in
perfekten oder schwach gestorten Kristallen unter Beachtung der Amplituden- und Phasen-
beziehungen zwischen den einzelnen Wellen und ermdglicht so die exakte Beschreibung der
gebeugten Intensitit. Ebenso wird die Anderung der Wellenlinge der Réntgenstrahlung im
Kristall nicht mehr vernachléssigt, es wird zwischen Innenraum und Aufenraum mit Vakuum
unterschieden (Grofen im Inneren — GroBBbuchstaben; im Auflenraum — Kleinbuchstaben).
Dazu sucht die dynamische Theorie nach den Losungen der Maxwellschen Gleichungen fiir
ein System mit einer gitterperiodischen Elektronendichte p.(r). Die Berechnung der
Interferenzerscheinungen gelingt durch die Anpassung der Rontgenwelle auflerhalb des
Kristalls an das im Kristallinneren angeregte Wellenfeld.

2.1 Ableitung der Grundgleichungen

Die Losung der Maxwellschen Gleichungen fiir die Ausbreitung elektromagnetischer Wellen
in nichtmagnetischen Stoffen mit der dielektrischen Polarisation P(r) fiihrt auf die folgende
Wellengleichung fiir den dielektrischen Verschiebungsvektor D (vgl. Pinsker, 1978):

1 9°D

AD+— +0Ox(0xP)=0 . 1
=S +0x(xp) 0

Der Zusammenhang zwischen D, E und P 1! ist durch die Materialgleichungen fiir eine un-
magnetische Probe ohne spontane Polarisation mit der elektrischen Suszeptibilitit y gegeben:

quxE:TfyDﬂxD. 2)
Vernachldssigt man den EinfluB der Eigenfrequenzen der angeregten Elektronen gegeniiber
der Frequenz der anregenden harten Rontgenstrahlung - was in diesem Frequenzbereich
auBerhalb der Absorptionskanten in guter Ndherung moglich ist - so ergibt sich fiir die

Suszeptibilitit x(r) durch Dipolanregung von Elektronen mit der Dichte pe(r):
2

X =-"2 5 ) . 3)
Tt

Der Wert der Suszeptibilitit ist negativ und ihr Betrag [x(r)| in der GroBenordnung von 107,

Dadurch kann man fiir die Polarisation ndherungsweise P [1 x D annehmen.

%] Wegen der Bedeutung der Symbole sei auf Anhang B verwiesen.
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In einem unendlich ausgedehnten perfekten Einkristall ist die Elektronendichte rdumlich
periodisch und fiir jeden Translationsvektor t im Kristall gilt pe(r) = pe(r + t). Damit 148t sie
sich in einer Fourierreihe entwickeln [*);

1 o
- omih, @ 4
P (1) vl Z F(h,)e . 4)

Die Fourierkoeffizienten F(h,) werden im allgemeinen als die zu den reziproken Gitter-
vektoren h, gehorenden Strukturfaktoren bezeichnet.

Die Strukturfaktoren lassen sich auch als Summe iiber alle Atome a in der Elementarzelle mit
dem Atomformfaktor f und den Dispersionskorrekturen f' und f* sowie dem Debye-Waller
Faktor e ™ schreiben:

P =y (1, + £+ 7)o

Entsprechend der Beziehung (3) ist auch X(r) dreidimensional periodisch und kann in eine
Fourierreihe entwickelt werden:

X perf (l') — Z Xne—Znihnm ) (5)
Daraus ergibt sich dann fiir den Zusammenhang zwischen Suszeptibilitit und Strukturfaktor:
r, A’
Xn =~ Fth,)=-TF(h,) . (6)
Ve,

Der Imaginirteil von X beschreibt den linearen Absorptionskoeffizient fiir die Amplitude, es
gilt: U, =21k X" . (7)
Betrachtet man die Beugung einer ebenen monochromatischen elektromagnetischen Welle
d(r,t) mit der Wellenldnge A, die vom Vakuum aus auf den Kristall fallt,

— 2mi(K,B-v t — v —
d(r,t)—doe"'(° vy |k0|—%—%

und beschrinkt sich auf quasielastische StreuprozeBe, so kann zur Losung der Wellen-
gleichung (1) ein Ansatz von Ewald-Bloch Wellen verwendet werden!™:

D(r,t) = Z D, e "™ mit der Beugungsbedingung: K, =Ko +h, . (8)

Darin ist Ky der Wellenzahlvektor der einfallenden Welle im Kristall und K,, der Wellenzahl-
vektor einer an der Netzebenenschar mit den reziproken Gittervektor h, gebeugten Welle im
Kristall. Die Summanden in Gleichung (8) reprisentieren das angeregte Wellenfeld. Als
Wellenfeld soll eine Uberlagerung von ebenen Wellen mit unterschiedlichen K-Vektoren
verstanden werden, die gemeinsam durch den Kristall laufen.

In einem schwach gestorten Kristall sind die Gitterpunkte um u(r) gegeniiber dem perfekten
Gitter verschoben; es gilt: r=u(r)+r’" . 9)
Die Beschreibung kann analog zum perfekten Gitter erfolgen, wenn man alle reziproken
Gittervektoren durch lokale reziproke Gittervektoren h'(r) ersetzt (Eikonalansatz). Werden

%] Streng genommen gilt diese Fourierentwicklung nur fiir einen unendlich ausgedehnten Kristall. Der Einfluf
der endlichen Kristalldimension liegt aber bei dem in den Experimenten verwendeten Kristallen mit minimal
1 mm Dicke weit unter dem Einfluf} der extinktionsbedingten Ausdehnung der reziproken Gitterpunkte, die
durch die Extinktionslange gegeben ist.

(11" Zu D(h,) soll abkiirzend auch D, verwendet werden. Dies gilt in gleicher Weise auch fiir F, K, P und E.
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alle physikalischen GroBen im imperfekten Gitter mit einem Strich gekennzeichnet, so

schreibt sich die lokale Beugungsbedingung: K (r) =K, +h;(r) ,
und fiir die lokale Suszeptibilitit folgt: x'(r) = x*" (r —u(r)) = Z X, e i
Als Losungsansatz der Wellengleichung bieten sich modifizierte Ewald-Bloch Wellen an, bei

denen die Wellenamplituden aus Ansatz (8) mit langsam verdnderlichen ortsabhidngigen
Amplituden D',(r) moduliert sind:

D'(l') — Z D,n* (r)e—Zni (Ko+hn)EJr—u(r))eZT[iv[ﬂ — Z D,n* (r)e—zm (KpB-hpu(r)-vl) — Z D'n (r)e2ni (VvI-K;, )

Fiir den Wellenvektor dieser Wellen ergibt sich:
K (r)=0[K, @ -h,0i(r)] =K, - C[h, G(r) (10)
und damit b (r)=h, -Ch, m(r)] . (11)
Unter Berticksichtigung der Reihendarstellung der dielektrischen Polarisation:
PO =X OD) =5 Xoon 7 ) D™= B XonD(r) €75
n m m
P, (r)
und mit Ald(r)v(r))=o Av +2 O Mov +v Ad
I (x o) v(r))= ¢ Ox [(xv)+ 0 OF - D¢ Mov + Ci x (Cx v )+ v eClp - v Ad
folgt:  Ox (ﬁ x P'(r)) = Z {i x (i x P;)— 2mi (K'nim; - K [oP! + K'nx[ixP;])
—2mi P! (o0 - A)(~h,,(r)) - 4T[2K’n><[K'n><P,;]}e2"i VK D)
sowie: AD'(r) = Z {A D!, -4 (K'n oD, )— 2miA(-h,, (r))D!, — 417K’ D'n} g MK

Eingesetzt in die Wellengleichung (1) und sortiert nach der GréBenordnung der Summanden
ergibt sich:

0°(k’m): Z{4nz( *-K?)D,

Ol(k Q£~ k2Dk’D): — 4 (K;I]]]oD'n)_4T[2K'nx[KrnxPrr]]
0?2 (ﬁ’, 22k gﬁ, %lxlz ) +AD/, -2 (A(—hn (n(r))D, +K;x[ﬁxPr: +K:ﬁ[l?,: _Krnﬂj]oprr])
o° (5 XX? : 5@';25‘ Q’D) +[x (ﬁ XP,:)—2T[i Pé(ioﬁ —A)(~h, [i(r)) 2 VEKLE) — ()

Damit diese Gleichung an jedem Punkt des Kristalls erfiillt ist, miissen die Koeffizienten der
Exponentialfunktionen einzeln verschwinden. Fiir schwache Stérungen'*! kénnen alle Glieder
der Ordnung O? und héher vernachléssigt werden (s. Takagi, 1969). Bezeichnet D'\ die
Komponente von D', senkrecht zu K', so gilt:

-Kx[KxP] =K, (P - (P 2y, Jew, )= K2 (P ), =K S Xooo Dl

%) Unter schwach gestort soll entsprechend Takagi (1969) verstanden werden:

- . . f At .
D, ist iiber eine Lange von —eex nahezu konstant und es ist [Au| <<k |, |
cosO,
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und damit folgt fiir alle D', und K, die Bedingung:
ik, oD, )=k - K2 )0, -1 x[K x| = ik — K02 )D) + KIS X, Dy (12)

Nach Division durch den Betrag von K', ergeben sich die bekannten Takagischen
Gleichungen (Takagi, 1969):

- D, . [K] -k’ :
e oD = oD}, :|T[l:KnK' %)'n —-imnK, ZXn_mD'm[n] . (13)

Entsprechend dem Ansatz fiir den perfekten Einkristall wird die linke Seite von (12) zu Null
und man erhalt die Grundgleichungen der dynamischen Theorie (Laue, 1945):

-K?
e Dot D Xon Doy =0 (14)

2.2 Grundgleichungen der dynamischen Theorie - perfekter Einkristall

Nimmt man den Summanden fiir m=n in Gl. (14) aus der Summation heraus, folgt:

—Kﬁ
%Kz +XOE) ;Xnm : (15)

Darin wird der Term: K e K, +)(0 K* e KoKy (1 Xo) =R(K(h,),h)" =R(h,)™" , der den

relativen quadratischen Abstand zwischen der Ewaldkugel im Kristall mit dem Radius
K=(1+'2Xo)k und der angeregten Welle mit dem Wellenvektor K, angibt, als
Anregungsfehler bzw. sein Kehrwert als Resonanzterm R(h,) bezeichnet.

Das Gleichungssystem der Grundgleichungen (15) ist unendlich, denn es gilt fiir alle Tripel
ganzer Zahlen n,m=(h;hy,h;) (die den Komponenten von h, im reziproken Raum
entsprechen) und beschreibt so ein ganzes Wellenfeld D, . Das System ist so jedoch nicht
losbar. Ein l6sbares Gleichungssystem erhilt man, wenn man nur endlich viele starke Wellen
im Kiristall beriicksichtigt und zwar genau die, deren zugeordnete reziproke Gittervektoren hy
in unmittelbarer Nidhe der Ewaldkugel liegen. Im N-strahlfall treten neben der einfallenden
Welle im Kristall noch N-1 weitere starke Strahlen auf, d.h., neben dem Ursprung des
reziproken Gitters O liegen noch N-1 weitere reziproke Gitterpunkte H,, mit dem Vektoren h,
in der Néhe der Ewaldkugel. Fiir alle iibrigen ist der Anregungsfehler groB3, d.h., die
zugehorigen |Dy| sind sehr klein und werden vernachldssigt.

Im Einstrahlfall folgt damit aus (14): k* =(1-x,)K; =(1-x,)K” . (16)
Darin bezeichnet Ky den Wellenvektor im Kristall, fir den Fall, dal} keine weiteren Wellen

angeregt sind. Gleichung (16) beschreibt die Brechung an der Eintrittsfliche mit einer
Brechzahl T =1+ 7 X, ; der Betrag der Wellenzahl der gebrochenen Welle im Kristall soll mit

K bezeichnet werden.
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2.2.1 Dispersionsfliichen

Der FuBlpunkt des Wellenvektors ko im reziproken Raum, fiir den die geometrische Bragg-
Bedingung k,"* = k"™ + h, mit [k,"| = [ko"*| genau erfiillt ist, heift Laue-Punkt La. Er ist der
Schnittpunkt des Einfalls- und Reflexkreises und damit auch Mittelpunkt der Ewaldkugel im
AuBenraum. Der korrespondierende Punkt fiir die Wellen im Kristall, das ist der Mittelpunkt
der Ewaldkugel im Innenraum, wird als Lorentz-Punkt Lo bezeichnet. Die Fulpunkte aller
Vektoren K, die die Grundgleichungen erfiillen und entsprechend der obigen Diskussion in
der Summation beriicksichtigt werden, bilden die sogenannte Dispersionsflache. Diese Flache
beschreibt den Ort aller moglichen Ausgangspunkte von Wellenvektoren, die sich im Kristall
mit der gegebenen Frequenz ausbreiten konnen. Sie ist eine Isoenergieflache und ist damit
z.B. ein Analogon zur Fermi-Flache der Elektronen in Festkorpern.
Aufgrund der Erhaltung der Tangentialkomponente der Wellenvektoren an der Kristall-
oberflache konnen sich die Wellenvektoren innerhalb und auflerhalb des Kristalls Ky und kg
nur um einen Vektor v" parallel zur Oberflichennormalen n unterscheiden:

Ko=ko+Vv mitv ||n. (17)
Die Beriicksichtigung dieser Randbedingung liefert die Anregungspunkte auf der Dispersions-
fliche. Diese Punkte erhdlt man konstruktiv als Schnittpunkte zwischen der Dispersionsfldche
und der Oberflichennormalen, die vom einfallenden Strahl ausgeht (vgl. Abb. 1 fiir den Zwei-
strahlfall). Im allgemeinen ergeben sich 4N Anregungspunkte, was 2N Punkten je
Polarisationsrichtung  entspricht. Jeder = Anregungspunkt ist Ausgangspunkt von

2¢0S(Vh)

acos(yo)

Dispersions-
schalen

0 Einstrahl-
QS—/ . O « t O
Ewaldkugel mit Mittel- " P G
\ punktL,und r=K ; Tv 2RO T,

Abb. 1 Schnitt durch die Dispersionsfliche im Zweistrahlfall entlang der Beugungsebene mit den Anregungs-
punkten A;-Ag. Der Bereich um den Lorentz-Punkt wurde auf der rechten Seite vergroB3ert herausgezeichnet. Die
Anpassung zwischen externer und internen Wellen ist der Ubersichtlichkeit halber nur stellvertretend fiir den
Anregungspunkt A, skizziert. Die Punkte N, A;-Ag und die FuBpunkte von K, und K, liegen auf der Ober-
flaichennormale, die durch den Anfangspunkt von k, verlduft. Ny, M; und My liegen auf der Oberflachennormale,
die auch den Lorentz-Punkt Ly enthilt.
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N ebenen Wellen, deren K-Vektoren vom Anregungspunkt aus zu den jeweiligen reziproken
Gitterpunkten verlaufen. Ewald (1958) und Kato (1958) haben gezeigt, dall die resultierende

Energiestromrichtung (Poyntingvektor)
4mim(K,) N

SID, e, (18)

sof

80
dieser Wellen im Kristall stets senkrecht zur Dispersionsflache im jeweiligen Anregungspunkt
verlduft.

Mit welcher Intensitit die einzelnen Punkte jeweils angeregt sind, wird durch die
Randbedingungen fiir die Amplituden D, bestimmt. Von besonderer Bedeutung ist dabei die
Umgebung des Lorentz-Punktes, da hier alle Resonanzterme grof3e Werte annehmen.

Im Zweistrahlfall wird die Dispersionsfldche fiir jede der beiden Polarisationsrichtungen Tt
und 0 von je zwei Kugeln mit dem Radius K um die reziproken Gitterpunkte 0 und H
gebildet. In der Umgebung der Schnittlinie der Kugeln kommt es durch die dynamische
Kopplung der Wellen im Kristall zu einer Aufspaltung der Dispersionsfliche; die Entartung in
den beiden Kugeln gemeinsamen Punkten wird aufgehoben. Der Schnitt der Dispersions-
flache mit der Beugungsebene, in Abb. 1 schematisch dargestellt, zeigt dies deutlich.

2.2.2 Numerische Losung der Grundgleichungen

Zur Losung der Grundgleichungen soll eine kleine Abweichung in der Richtung des
einfallenden Strahls ko von der geometrischen Bragg-Position k *iiber v®"'=k, —k;* mit
vV ks* und |VDiV| <<k berlicksichtigt werden. Im Experiment setzt sich diese

Abweichung aus eciner Winkeldnderung A@ in der Beugungsebene des Reflexes h und
Anderung Ay senkrecht dazu zusammen:

_ABey + Ay cos(B;(h))e,
B A

FaBt man v°" mit der in Gleichung (17) eingefiihrten Anderung der Wellenvektoren beim

v Div

mit e, || k" xh; eglle, xkg" . (19)

Eintritt in den Kristall v* zu einer gemeinsamen Korrektur v =v DV 4 v* zusammen, so gehen
N
die Grundgleichungen (14) in (k525 +v2)! kﬁ(O D= Yooy iiber (20)

Fiir geometrische Anordnungen auBlerhalb extremer Beugungsgeometrien, in denen keine
Wellen im Bereich der Totalreflexion (v. — ko) oder mit groien Beugungswinkeln nahe
90° (v* - imaginér) auftreten, kann die Theorie weiter vereinfacht werden. In diesem Fall,
der allgemein als Tangentenniherung bezeichnet wird, kann v* gegeniiber v - k vernachlissigt
werden. Dadurch wird die Zahl der Losungen der Grundgleichung auf die Hélfte reduziert;
die Auswertung der Anregungspunkte auf der Dispersionsfliche wird auf 2N Punkte in der
Umgebung des Lorentz-Punktes beschriankt. Im Modellbild der Dispersionsfliche bedeutet
dies, dal} der Einfalls- und Reflexionskreis durch seine Tangenten im Laue- bzw. Lorentz-
Punkt ersetzt wird. Die Tangentenndherung ist gleichbedeutend mit der Linearisierung des

-1K
Anregungsfehlers aus GI. (15) iiber R(h,)™ = 2M . (21)
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Der Fall der Beugung unter extremen Geometrien im
Mehrstrahlfall wurde theoretisch und experimentell von
Schwegle (1993) untersucht.

Zur weiteren Betrachtung in  Tangentenndherung
(entsprechend den Uberlegungen von Hiimmer & Billy
1982), ist es notwendig, alle Vektoren in ihre Kompo-
nenten zu zerlegen. Dazu wird ein orthonormales Koordi-
natensystem (x, y, z) eingefiihrt, wobei z parallel zur
Normalen der Kristalloberfliche n gewihlt wird (e, = n).
Da v parallel zu n ist, sind die X - und y*-Komponenten
von v nur von der Abweichung in der Richtung des ein-

fallenden Strahls abhéngig und es gilt: Vys/ = vo' 8, g

Abb. 2 Lage der Vektoren im Drei-
strahlfall mit n ({0, h, g} Die Zerlegung der Amplituden D, der elektromagnetischen

Welle in ihre Komponenten erfolgt entsprechend der Polarisation:
D, =D’c,+D/'m, . (22)
Im Zweistrahlfall unterscheidet man zwischen der TePolarisation, einer Polarisation in der
Beugungsebene, aufgespannt durch k¢ und kj , und der o-Polarisation, einer Polarisation
senkrecht zu dieser Ebene. In Analogie dazu wird im allgemeinen Mehrstrahlfall 1%, als
Einheitsvektor in der Beugungsebene von 0- und h-Strahl liegend gewdhlt und 0, steht
senkrecht darauf, d.h., es ist o, || k, X hund T, || k, X Oy, .
Die Verbindung der Komponentenzerlegung (22) mit der Tangentenndherung der Grund-
gleichungen (20) ergibt nach Multiplikation mit T, bzw. @, ein Gleichungssystem von jeweils
N Gleichungen fiir D° und D™
KV kv oy k?
ki’ 2L Ik
2

KXV +k) v k .
~ SR =Y XewlDfoum +Dim ) =vi Dy (23
% Sy . Ao {PRoa T, + D, 23)

Y Yoo {pgo, ®,+ DM, @,) =v* D’

SLY =v’ ¥

Die letzte Zeile ist eine Eigenwertgleichung fur Y =[D;,D;,D;/,D,,...,Dy,Dy]. Als
Losung ergeben sich 2N Eigenwerte V,«( j ) mit j {1 ... 2N }und die zugehdrigen Eigen-
vektoren Y( ] ). Die Realteile der Eigenwerte beschreiben dabei direkt die Anregungspunkte
auf der Dispersionsfliche und iiber die Imaginirteile wird der Absorption Rechnung getragen.
Im weiteren mochte ich mich auf die Beugung von monochromatischen Planwellen an einer
planparallelen Platte beschrianken.

2.2.3 Beugungsgeometrie und Randbedingungen

Zur Beschreibung der Beugungsgeometrie wird die GroBe ), =ex,- n verwendet. Je nach

Richtung der gebeugten Welle relativ zur Lage der Oberflichennormale n lassen sich fiir eine

Kristallplatte zwei Fille unterscheiden:

- Laue Fall: ), >0, die gebeugte Welle tritt an der Kristallriickseite aus (Transmission). Bei
der Tangentenndherung bleibt neben dem spiegelnd reflektierten Strahl der
reflektierend gebeugte unberiicksichtigt (vgl. Abb. 3b).
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- Bragg Fall: y <0, die gebeugte Welle tritt an der Eintrittsfliche aus (Reflexion). Bei der
Tangentenndherung bleibt neben dem spiegelnd reflektierten Strahl der in
Transmission gebeugte unberiicksichtigt. Féllt die Oberflichennormale in den
Interferenztotalreflexionsbereich, konnen die Anregungspunkte auf den
Dispersionsschalen imaginér sein (vgl. Abb. 3 a).

Fiir den einfallenden Primirstrahl ko gilt stets ) >0. Bei Anordnung des Kristalls

symmetrisch zum Strahlverlauf ist: [y| = y = cos(6p).

Die Normierung der Feldamplituden in den Eigenvektoren Y erfolgt iiber die Randbedin-
gungen. Unter den Voraussetzungen der Tangentenndherung kann man von einem stetigen
Ubergang der Amplitude von innerhalb des Kristalls nach auBerhalb ausgehen (- streng
genommen gilt dies nur fiir die Komponenten von E parallel zur Kristalloberfliche sowie von
D senkrecht zur Oberfliche). Die Bedingungen an den Grenzflachen lassen sich wie folgt
zusammenfassen:

Primérstrahl: Die Amplitude der einfallenden Welle Z D2 (j) = dZ"™ (Primérstrahl)
an der Eintrittsfliche im Kristall ent- 1
spricht der Amplitude des Primérstrahls

Laue Fall: Die Amplitude der gebeugten Welle an Z DZ7(j)=0; mitnO{h, g, ... N}
der Eintrittsfldche ist 0

Bragg Fall:  Die Amplitude der gebeugten Welle an Z D27 (j) [ 2mteXa(D) = () : mit

der Austrittsflache ist 0
nD {h, g,...N}; tist die Kristalldicke.

Die Anwendung dieser Regeln fiihrt auf ein lineares Gleichungssystem fiir die Normierung
der Y(j). Aus den Amplituden dieser Partialwellen erhdlt man durch die Interferenz dieser

Bragg-Fall Laue-Fall

ks

K,

Abb. 3 Strahlengang im Bragg- und Laue-Fall (oben) sowie die relative Lage der Oberflichennormalen und der
Dispersionsschalen (unten).
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Wellen bei der Entkopplung der Wellenfelder an der Eintritts- bzw. Austrittsfliche die
gebeugte Gesamtintensitét:

1, 04[5 D7 (i) e ™+ 4[5 Dy e

] ] (24)
mit K (j) =k, +h +v.e.+V.e.+V.(j)e,

Im Experiment gemessen wird jedoch im allgemeinen nicht die Intensitdt direkt, sondern die

gebeugte Energie durch Integration iiber den Strahlquerschnitt. Die Reflektivititen als

Quotient aus der in den Reflex n gebeugten zur einfallenden Energie berechnen sich nach:

_ V.| 1, (Austrittsfliche)
"" Y, |I,(Priméstrahl)

Der Asymmetriefaktor )4/ )y beschreibt darin das Verhiltnis der Strahlquerschnitte vom

R

(25)

einfallenden zum reflektierten Strahl.

Gleichung (24) ist im Laue-Fall nur fiir ein im Vergleich zur Kristalldicke breites
Strahlenbiindel giiltig. Bei einem schmalen einfallenden Strahl von Planwellen mit einer von
der geometrischen Braggbedingung abweichenden Richtung kommt es zum Auseinander-
laufen der Wellenfelder im Kristall, wie in Abb. 3 ¢ schematisch dargestellt ist. In diesem Fall
erfolgt beim Strahlaustritt keine Uberlagerung der Amplituden mehr, so daB die Bildung des
Betragsquadrats und die Summation in Gleichung (24) jeweils miteinander vertauscht werden
miissen. Experimentell konnte dies von Authier (1960) nachgewiesen werden.

2.3 Zweistrahlfall

Im Zweistrahlfall hat, wie im vorangegangenen Abschnitt bereits dargelegt wurde, neben dem
Nullpunkt nur ein weiterer reziproker Gitterpunkt H wesentlichen Einflu auf das
Beugungsgeschehen. Da in diesem Fall alle beteiligten Wellenvektoren ko und k; in einer
gemeinsamen Ebene liegen, ist eine vollstindige Auftrennung der Polarisation der Wellen
entsprechend Gleichung (22) in Komponenten senkrecht (o) und parallel (TT) zu dieser
Beugungsebene moglich. Alle gemischten Terme O, T, verschwinden. Dann reduziert sich
das System der Grundgleichungen (15) fiir m,n[1{0,h} auf:

R;/IU(O) |:D7T/O'(0) — _CYTT/(T)(E D TT/O'(h)

4 / ) ) (26)
Ryo(h) D™ (h) =-a™? x, (D™°(0)
Jede der Gleichungen gilt fiir beide Polarisationsrichtungen.
Fiir die o-Polarisation ist: a’ =ag, =0, =1
und fiir die TePolarisation: ~ a” =ay, =0T =cos20, <a?’ .
Aquivalent zu dem System (26) sind die folgenden Sekulirgleichungen:
- _ o2
Rn/a(o) : Rn/a(h) : = aO,/h XhXﬁ (27)
Dn/g h no e
Dn/ai(); =-a O,/h Ryo(h) X =Ry o ()T ao,/h F() . (28)

Gleichung (27) ist die Gleichung einer Hyperbel mit den Asymptoten Ty und T}, senkrecht zur
Richtung des einfallenden bzw. reflektierten Strahls. Diese Hyperbel beschreibt den Ort der
FuBpunkte aller erlaubten Wellenvektoren und damit die Dispersionsfliche. Thre beiden Aste
bilden die Dispersionsschalen I und II. In dieser Arbeit erfolgt die Numerierung je nach Lage
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zum Lorentz-Punkt, entsprechend der Festlegung in Abb. 1.

Fiir die beiden Schalen besitzen die Anregungsfehler jeweils unterschiedliche Vorzeichen.
Nach dem Amplitudenverhiltnis (28) ist damit das Vorzeichen von Dmo(h) auf beiden
Schalen verschieden, was einem Phasensprung um 180° durch die Entartung im Lorentz-
Punkt entspricht. Diese Ableitung gilt fiir jede der zwei Polarisationskomponenten, insgesamt
erhélt man so die vier Schalen der Dispersionsfldche.

2.3.1 Reflexionskurven

Welche Punkte auf der Dispersionsfliche jedoch letztendlich angeregt werden, wird erst
durch die Beugungsgeometrie bestimmt. Beschrinkt man die Betrachtung zunéchst auf eine
Polarisationskomponente und den Laue-Fall, dann regt eine ausgedehnte ebene Welle durch
die Stetigkeit der Tangentialkomponente ihres Wellenvektors ko an der Kristalloberflache
zwei Punkte A; und Ay auf verschiedenen Asten der Dispersionsfldche an (vgl. Abb. 1 und
Abb. 4). Im Kristall breiten sich dann Wellen mit geringfiigig unterschiedlichen K-Vektoren
aus, bei deren Uberlagerung eine Schwebung entsteht. Dieser Effekt wird auch als
Pendellosung gleicher Dicke bezeichnet, denn mit zunehmender Dicke pendelt die Intensitit
zwischen den Wellenfeldern von D(0) und D(h) hin und her.

Der Unterschied in den Wellenvektoren AK entspricht gerade der Aufspaltung der
Dispersionsfliche in Richtung der Oberfldchennormalen n fiir die gewiéhlte Einstrahlrichtung.
Den Minimalwert erreicht sie, wenn die Oberflichennormale durch den Lorentz-Punkt
verlduft. Dann sind die beiden Anregungspunkte M; und My korrespondierend; sie ergeben
die gleiche Energiestromrichtung im Kristall. Der Abstand zwischen M; und My wird als
Extinktionslénge tex im reellen und /| im reziproken Raum bezeichnet. Aus Gl. (27) folgt:

| K - 2 K - 2 k o
/\L| = {71 =M, M, [= Elea(O)_ =‘5Rn|la(h)_ = la | | X X7 U A 2, FF (29
ex yO yh 0|yh|
= Die Extinktionslédnge ist eine der wichtigsten
-/ GrofBen in der dynamischen Beugungstheorie.
1 .
11 NO,' / o/m Der Scheitelabstand /Ao der Hyperbeln
T L, / /." entspricht der Extinktionslédnge im
h

,,"' i / ] symmetrischen Fall, mit yo=|yx|=cos(68s) folgt:

iAo
| o o
/

PR ZEN " Neos®)  Acos(®y)
L, " Aufgrund des geringeren Polarisationsfaktors

von a " lassen sich die inneren Schalen immer

2 R(0) A '/ Ky der Tt Polarisation zuordnen.

P 7R S 1\ Anhand von Abb. 4 werden im folgenden eini-
; /
T y ,-'SI K/  ge analytische Beziehungen fiir die Anregungs-
0 : . . . . .
< < V! 2 punkte abgeleitet. Die Abweichung eines ein-
I yxi yx, 'n NK| O/ fallenden Strahls zur geometr. Bragg-Position,
Abb. 4 Ausschnitt aus der Dispersionsfliche, mit gegeben durch den Laue-Punkt L, , betragt:
den Anregungspunkten A; und Ay bei der Beugung —
einer ebenen Welle Kk, in Laue-Geometrie. Zur Ver- AO =0 _QB - |La N| .
einfachung ist nur eine Polarisationskomponente k

gezeichnet.
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Abb. 5 Reflektivitit R, fiir eine ausgedehnte ebene Welle in Abhéngigkeit von ABbzw. n in Bragg- (links) und
Laue-Beugungsgeometrie (rechts), dargestellt am Beispiel eines symmetrischen (111)-Reflexes von einem
270um dicken Siliziumkristall bei einer Wellenlinge von 0.7A und o-polarisierter Strahlung. Die Reflektivititen
wurden auf Grundlage des in Abschnitt 2.2 vorgestellten Algorithmus numerisch berechnet.

Die Brechung an der Eintrittsoberfliche bewirkt eine Verschiebung der Mitte des
Reflexionsbereiches um A6, relativ zur geometrischen Position:

A60:|L3N0|: |X0| E_ﬁ%

K 2sin 26, Yo

Im symmetrischen Laue-Fall yp=, verschwindet A6, , nicht jedoch im Bragg-Fall. In Abb. 5
sind die Reflektivitdten im h-Strahl fiir eine ebene Welle und den (111)-Reflex von Silizium
aufgetragen. Die feinen Oszillationen sind durch die im Experiment auftretende Faltung mit
der Divergenz und dem Wellenlédngenintervall des Primérstrahls im allgemeinen nicht messbar.
Eine normierte Beschreibung der Beugungsgeometrie gelingt durch Verwendung des Ab-

weichungsparameters 1] nach Zachariasen (1945; S. 126):

. - -1 -1

’7:|N0N|Sin29B - k51HZQB (AQ_ABO):|aOah| - k HRT[/U(O)_ Rn/a(h)E' (31)
Al Ay Ao 2AH v, Vs

Der Interferenztotalreflexionsbereich, in dem es in Bragg-Geometrie keine reellen Schnitt-

punkte der Oberflichennormale mit der Dispersionsfliche gibt, entspricht dem Bereich
-1<n<1. Auf eine weitergehende Diskussion des Bragg-Falls wird hier verzichtet, da im
Dreistrahlfall nur Laue-Fille experimentell untersucht wurden.

2.3.2 Anomale Absorption

Eine einfallende Welle wird im Vakuum nicht absorbiert, ihr Wellenvektor Kq ist reell. Im
Kristall beschreibt der Imaginérteil von Ky den wirksamen Absorptionskoeffizienten u fiir die
Amplitude. Beriicksichtigt man die effektive Strahlweglinge y, -t fiir eine Welle mit diesem
K-Vektor innerhalb des Kristalls, so gilt: —2mK}]" =-2mv*™ = y;'n . (32)
Der Imaginérteil ist fiir alle liber die Beugungsbedingung verkniipften K, gleich grof3, alle
Teilwellen eines Wellenfeldes besitzen einen einheitlichen Absorptionskoeffizient. Der
Koeftfizient ist viel kleiner als der lineare i fiir Wellen, deren Anregungspunkt auf der Schale
IT der Dispersionsflache liegt, und viel groBBer fir Wellen mit dem Anregungspunkt auf der
Schale I. Dieser Effekt wird als anomale Absorption oder Borrmann-Effekt bezeichnet und
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é Hy '3 % sorption M/ [y in Abhdngigkeit von n
3 i [ S bzw. des  Absorptionskoeffizienten
3 951 2 5. WU(AB), berechnet fiir das Beispiel eines
. -_1 § symmetrischen  (111)-Reflexes  von
ool I 0 < Silizium bei einer Wellenlinge von 1.0A
' 6 -4 2 0 2 4 6 und o-polarisierter Strahlung.

n

wurde experimentell erstmals von Borrmann 1941 an Quarzkristallen beobachtet (Borrmann,

1941 & 1950). Im Laue-Fall gilt:
% %'aﬂla| '_m(Xh X:)
A Vo Vo | Xo"JIXn X!

N

=21y, KE' =y, % E: 63)
Yh \/ 1+n" ?
(a) (b) (c)
mittlerer/  strahlwegkorr. anomaler
linearer

Absorptionskoeffizient

Die Wahl des Vorzeichens vor dem Bruchstrich erfolgt je nach betrachteter Dispersionsschale
I (+) bzw. II (-). Im analytischen Ausdruck des Absorptionkoeffizienten kdnnen drei Beitrdge
unterschieden werden. Neben der mittleren linearen Absorption (a) beriicksichtigt der
asymmetrische Anteil (b) die Lange des Strahlwegs im Kristall und der symmetrische Term
(c) ist schlieBlich fiir die eigentliche anomale Absorption zustindig.

Die anomal starke bzw. schwache Absorption 148t sich anschaulich deuten, wenn man die
Anpassung der Wellenfelder an das Gitter betrachtet. Parallel zu den reflektierenden
Netzebenen fallen flir das Wellenfeld I bzw. II die Wellenbauche der Feldstirke mit den
periodischen Bereichen hoher bzw. geringer Elektronendichte im Kristall zusammen.

2.3.3 Borrmannficher - Pendellosungsstreifen

In den Ableitungen der vorangegangenen Abschnitte wurde eine Anregung durch eine
einfallende ebene Welle vorausgesetzt. Das ist jedoch nur fiir Synchrotronstrahlung mit sehr
kleiner Winkeldivergenz oder bei Einsatz von Kollimatoren wie z.B. bei asymmetrischen
Reflexionen der Fall. Im allgemeinen ist im Experiment die Divergenz des Primaérstrahls
grofler als die Breite der Reflexionskurve, die einfallende Welle ist in erster Naherung
sphirisch. Denkt man sich den Primérstrahl aus kohédrenten ebenen Wellen mit leicht
unterschiedlicher Ausbreitungsrichtung oder Wellenldnge zusammengesetzt, werden die
Dispersionsschalen nicht nur in einem Punkt, sondern iiber einen groBeren Bereich hinweg
kohédrent angeregt (im Fall von partieller Inkohérenz s. Aristov et. al., 1982). Durch die starke
Kriimmung der Schalen in der Umgebung des Lorentz-Punktes hdngt die Ausbreitungs-
richtung der Wellen im Kristall stark von der Richtung des Primirstrahls ab. Bei Anregung
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# schmaler, divergenter
4 A Primérstrahl

Intensitétsverteilung

AN

0- Strahl

h - Strahl

Reflex: h=242

Abb. 7 Schematische Darstellung des Strahlverlaufs bei Primérstrahl:
Anregung des Borrmannfiachers mit einer eng begrenzten quasi-monochr.
sphirischen Welle (rechts oben) und der zugehdrigen A=0.734 A
Konstruktion in reziproken Raum (links). Der Ubersicht- Progﬂ?nll)(lris‘[alli
i-Platte;

lichkeit halber ist die Darstellung auf eine Polarisations-

. L . 111)- fl.;
komponente reduziert. Unten rechts ist die Topographie (L11)-Oberfl.;

Spaltbreite: 25 um

—A
500 pm

des h- Strahls von einer perfekten schwach absor-
bierenden Kristallplatte mit den Katoschen Pendel-

16sungsstreifen abgebildet.

der gesamten Dispersionsfliche mit einem lateral reduzierten Strahlenbiindel im Laue-Fall ist
die Ausbreitung auf das durch die Vektoren ky und k; aufgespannte Dreieck A B C begrenzt
(vgl. Abb. 7). Ausgehend vom Anregungspunkt A auf der FEintrittsfliche laufen in jede
Richtung AP innerhalb des Dreiecks zwei sich iiberlagernde Wellen je Polarisations-
komponente, die zu korrespondierenden Anregungspunkten mit gleicher Energiestrom-
richtung S || AP auf der Dispersionsfliche gehéren. Da die beiden Anregungspunkte auf
unterschiedlichen Asten der Dispersionsfliche liegen, tritt zwischen ihnen eine Wellenzahl-
differenz AK auf, die dem Abstand der Punkte im reziproken Raum parallel zur Ausbrei-
tungsrichtung S entspricht. Die Interferenz der Wellen erzeugt im Kristall den sogenannten
Borrmannfacher (Borrmann et al., 1955). Zusitzlich ist bei der Berechnung die unter-
schiedliche Strahlwegliange im Kristall zu beriicksichtigen, z. B. durch Verwendung der
Projektion AK; auf die Oberflaichennormale. Die Intensitdtsmaxima des Borrmann-Féchers
liegen auf Hyperbeln mit der Einfallsrichtung AB und Reflexionsrichtung AC als
Asymptoten. Der Scheitelabstand zwischen ihnen entspricht der Extinktionsldnge, die deshalb
auch als Pendellosungsldnge bezeichnet wird. Denkt man sich die Darstellung in Abb. 7
senkrecht zur Zeichenebene fortgesetzt, ergibt sich als Schnitt an der Austrittsflache im Fall
einer planparallelen Kristallplatte ein System paralleler Streifen - die Katoschen Pendel-
16sungsstreifen. Der Abstand der Streifen und ihre Intensitét liefert wichtige Informationen
iber die Form der Dispersionsfldche.

Zur analytischen Beschreibung der Intensitdtsmodulation wird der relative Abstand X eines
betrachteten Punktes P auf der Austrittsfliche zur Mitte M des Borrmannfachers eingefiihrt.
Gibt as(X) den Winkel zwischen der Ausbreitungsrichtung S im Kristall und den reflek-
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tierenden Netzebenen sowie ¢ den Winkel zwischen der Normale zur Kristalloberfliche und
den Netzebenen an, so gilt:

|PM| S22V an@*9) Ly N g [BM|=1|BC|=

IBM | sin26, ©l+n? 2Y, Vs

Wie bereits dargelegt, bewirkt die starke Kriimmung der Dispersionsfliche mit dem Radius

(34)

O(as) eine Verstirkung A fiir die Anderung der Energiestromrichtung im Kristall dag im
Verhiltnis zu der Winkeldnderung des Primérstrahls d6 :
dag _cosf; k

A=—8=""78" . g [0{-6...0,} . 35
46 cosa, O s 0{=6;...6;} (35)

Unter Verwendung von Gleichung (31) und (34) folgt dann fiir die Winkelverstirkung in
Abhingigkeit vom Abweichungsparameter 1:

day _dag dX dn _sin26, cos’(@g+¢) 1  ksin26,
d6 ~ dX dn ae 2, Vi 1+n*" ALy,
Den Maximalwert erreicht die Verstarkung in der Mitte des Reflexionsbereiches fiir = 0; im
symmetrischen Fall ist: ,K;Ayg = 2tan@ , sinf %O . Gleichung (36) gilt nicht fiir grof3e

A= (36)

Betriage des Abweichungsparameters |1|, da die Kriimmung der Ewaldkugel in der Tangenten-
ndherung, die dieser Gleichung zu Grunde liegt, vernachléssigt wird. Statt dessen folgt in den
Randbereichen mit as — £6; und O =+Kk aus Gleichung (35) ein Wert von A = +1 fiir die
Winkelverstiarkung.

Die Intensititsverteilung in den Katoschen Pendelldsungsstreifen ist propotional zu A™. Die
geringe Kriimmung in den Randbereichen fiihrt hier zu einer Intensititserhdhung, die
allgemein auch als Margineffekt bezeichnet wird.

Andererseits durchlaufen, bedingt durch den konkaven bzw. konvexen Verlauf der Aste I
bzw. II der Dispersionsfliche, die auf diesen Schalen angeregten Wellen einen zusétzlichen
Fokuspunkt (Kaustik). Dies bewirkt einen Phasensprung bei der Kaustik von +45° je nach
Kriimmung der Schale (vgl. z.B. Azaroff et al., 1974; S.310f.). Deshalb ist die beschriebene
Konstruktion im reziproken Raum nur fiir Kristalldicken oberhalb einiger Extinktionsléngen
und unter Einbeziehung dieser zusétzlichen Phase giiltig.

Mit steigender Absorption bzw. Kristalldicke verschwinden die Pendelldsungsstreifen, da dann
nur noch das anomal schwach absorbierte Wellenfeld von Ast II die Austrittsflache erreicht
und der Interferenzpartner fehlt. Die Wellen in der Mitte des Borrmannféchers parallel zu den
beugenden Netzebenen werden am geringsten geschwécht, so dal bei sehr hoher Absorption
die transmittierte Intensitét sich scheinbar in der Mitte zusammenzieht (vgl. Abb. 8c).
Analytisch ergibt sich fiir die Intensitdt am Austrittspunkt P entlang der Strecke BC nach Kato
(1961) und Authier (1970):

2
1,00 0 X I ot o X G ) Jf%ﬁ—w—xzﬁ 67

4)* sin’ 20,

1000 E X ol x e % o

4)%sin 29

Hier bezeichnen J, und J; die Besselfunktionen erster Gattung und nullter bzw. erster



Zweistrahlfall 19
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Abb. 8 Berechnete Intensititsverteilungen I(X) der Katoschen Pendellosungsstreifen nach (37) und (38) bei
punktformiger Anregung im 0-Strahl (oben) und h-Strahl (unten). Dargestellt sind Beispiele fiir verschiedene
Werte der Kristalldicke und Absorption bei der Beugung am symmetrischen (422)-Reflex von Silizium. Die
Ordinatenachsen der einzelnen Diagramme wurden unterschiedlich skaliert.

Ordnung. Die Exponentialfunktion beschreibt die lineare Absorption in Abhéngigkeit von der
Strahlweglidnge AP im Kristall der Dicke t. Ersetzt man die Besselfunktionen durch ihre
asymptotische Darstellung fiir [z>>1 mit:

J,(2)= icosBZ—lTHund Jl(z):\/zcosBZ—B—nH ,
mz [ 40 mz [ 40

entspricht dieses Resultat der obigen Konstruktion im reziproken Raum.



Dreistrahlfall der Interferenz 20

2.4 Dreistrahlfall der Interferenz

Im Dreistrahlfall der Interferenz liegen neben dem Nullpunkt O des reziproken Raumes, zwei
reziproke Gitterpunkte H und G gleichzeitig auf oder nahe der Ewaldkugel. Dann durchlaufen
den Kiristall drei starke Wellenfelder mit den Wellenvektoren K(0), K(h) und K(g) (vgl.
Abb. 9(a)). Die Intensititen der beteiligten Reflexe werden durch Interferenzeffekte zwischen
den gestreuten Wellen bestimmt. Zum Beispiel breiten sich die direkt, durch die Beugung an
den Netzebenen von h angeregte Welle, und die Umwegwelle, die durch aufeinanderfolgende
Reflexion an den Netzebenen von g und h-g entsteht, in der gleichen Richtung im Kristall aus.
Die in diese Richtung von K(h) gebeugte Intensitit ist dann eine Uberlagerung dieser beiden
Wellen.

K(h)
K@
K(O)/ <> W-Rotation <> WY-Rotation
(a) (b) (c)

Abb. 9 Schematische Darstellung des Dreistrahlfalls im reellen (a) und im reziproken Raum mit der Ewaldkon-
struktion (b) und (c) entsprechend Weckert & Hiimmer (1997). Zur Vereinfachung wurde dazu bei (a) und (b)
der Fall eine komplanare Geometrie gezeichnet bei der alle angeregten Wellenfelder in einer Ebene liegen.

Fiir eine systematische Untersuchung des Dreistrahlfalles wird im allgemeinen ein () - Scan
benutzt. Dazu wird zuerst einer der Reflexe in die Beugungsposition gebracht. Dieser Reflex
wird im weiteren immer als primér bezeichnet und mit h gekennzeichnet. Durch eine (-
Rotation genannte Drehung um den reziproken Gittervektor von h ist es dann moglich, den
Abstand von G zur Ewaldkugel unabhingig von dem zu H zu verdndern und dabei die
gebeugte Intensitit aufzuzeichnen. Im allgemeinen - nicht komplanaren Fall, wie in Abb. 9(c)
gezeigt, durchstot G bei einem - Scan die Ewaldkugel und lauft bei positiver
Scanrichtung®! von innerhalb der Kugel nach auBerhalb. Der Wert von y=0 wird der
geometrischen Dreistrahlposition, d.h. einer Anregung vom Dreistrahl-Lauepunkt aus,
zugeordnet. Der Ortsvektor zu diesem Lauepunkt 1, im reziproken Raum 148t sich nach Ewald
& Heno (1968) direkt aus den beteiligten Gittervektoren berechnen:

[

o 1 By, oo alhxgl 5 .p v
1 =k (0)=mé¢g (h>-n@)n+n*(g —h@)gi\/%—h g’(h-g)f hxgd (39)

wobei I,

:% und le, xe,|=cos(6;) gilt.

%] Diese Festlegung der positiven Scanrichtung in Y gilt fiir alle in dieser Arbeit angegebenen Darstellungen.
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Je nach dem Vorzeichen des Wurzelausdrucks wird jeweils einer der beiden moglichen
Durchstofpunkte von G durch die Ewaldkugel berticksichtigt.

2.4.1 Effektiver Strukturfaktor

Im Gegensatz zum Zweistrahlfall existiert im Dreistrahlfall durch die Kopplung der beiden
Polarisationsrichtungen 1T und 0 keine allgemeine analytische Losung des Systems der
Grundgleichungen (15) mehr. Vernachlidssigt man den Einflul der Polarisationskopplung,
setzt also 0, T, =0, vereinfacht sich GI. (15) zu (vgl. Himmer & Billy, 1986):

D(0) =R(0)T (F (), ,,D(h) + F (g) &, , D(g)) (40a)
D(h) = R(h)T (F(h)[@, ,D(0) + F(h -g)[@,  D(g)) (40b)
D(g) =R(@)T (F(g)@, ,D(0)+ F(g~h)@, , D(h)) (40¢)

Dieses Gleichungssystem gilt fiir jede der beiden Polarisationsrichtungen; die Faktoren o,
entsprechen dabei jeweils den Skalarprodukten 0,0y bzw. TH'Th,. Durch Einsetzen von
Gleichung (40c) in (40b) ergibt sich fiir das Amplitudenverhiltnis zwischen primér gebeugter
und transmittierter Welle:

direkte Welle Umwegwelle
D(h) _ R()T ah,oF(zh) +T R(g)czo,gah,g F(g)F(h-g) 410
D(0) 1-T"R(gR(Mh)a; , F(h-g)F(g—h)
=R(h)l F.. (h) (41b)

von der Ewaldkugel aus Dieses Verhiltnis ist dquivalent zu dem

. . entsprechenden Ausdruck in Gleichung (28) fiir
| innerhalb auBerhalb | den Zweistrahlfall, wenn der effektive
Strukturfaktor Feg(h) durch den Strukturfaktor
beim Zweistrahlfall 0oy F(h) ersetzt wird.
AuBerhalb des Bereichs der exakten Dreistrahl-

e
N 01
o O O

Phase[R(g)] in °
3

60f
anregung, wenn gilt D(g) << D(h), D(0), kann
38 Gleichung (41) dann auch als Gleichung eines

Zweistrahlfalls mit dem Strukturfaktor Feg(h)
interpretiert werden. Diese Zweistrahlndherung,
bei der der sekundidre Reflex g als Storung
betrachtet wird, wird nach Bethe (1928) auch
Bethendherung genannt.

Gleichung (41a) eignet sich gut zur anschau-

IR(g)| in willk. Einh.

lichen Beschreibung des Interferenzgeschehens

im Dreistrahlfall, da sich die beiden Summanden
im Zahler unmittelbar den Beitrdgen der direkten

und der Umwegwelle zur resultierenden

Abb. 10 Typischer Verlauf von Amplitude und  Amplitude zuordnen lassen. Bei der Addition ist

Phase des Resonanzterms R(g) in Abhéngigkeit sowohl der Betrags- als auch der Phasen-

von der Entfernung des Anregungspunktes zur . .
unterschied zwischen den Summanden zu

Ewaldkugel, beschrieben durch K(g).
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beriicksichtigen. Abb. 10 zeigt die typische Anderung des Resonanzterms R(g) bei einem ) -
Scan durch den Dreistrahlfall. Wenn der Wellenvektor K(g) die Ewaldkugel durchléuft,
andert sich das Vorzeichen von R(g). Fiir [K(g)|<|K(0)| liegt der reziproke Gitterpunkt G
innerhalb der Kugel, d. h. es ist R(g)>0. Befindet sich G genau auf der Ewaldkugel, wird der
Betrag des Anregungsfehlers minimal und damit R(g) maximal; die Phasenverschiebung
steigt auf 90°. Fiir |K(g)|>[K(0)| ist schlieBlich R(g)<0 und die Phase geht auf 180°. Im
Gegensatz dazu bleibt die relative Phasendifferenz zwischen den Strukturfaktoren:

@ = Phase{F(g)-F(h—g)} —Phase{F(h)} , (42)
die sogenannte Triplettphase, beim Y - Scan unverindert. Die Triplettphase ist eine Struktur-
invariante und damit messbare Grof3e. In zentrosymmetrischen Kristallen wie Silizium ist sie
immer Null oder 180°.

Bei groflen Betragsunterschieden zwischen den Strukturfaktoren der beteiligten Reflexe
kommt zu der Intensititsdnderung, die vom Wert der Triplettphase abhéngt, noch ein pha-
senunabhingiger Intensitétsiibertrag vom Reflex mit dem groBeren Strukturfaktorbetrag auf
den mit dem kleineren hinzu (Umweganregung und Authellungseffekte).

Die Messung der Dreistrahlinterferenz-Profile ermdglicht die experimentelle Bestimmung des
Wertes der Triplettphase und damit eine direkte Phasenbestimmung (Weckert & Hiimmer,
1997).

Position von G zur Ewaldkugel

™ 70_ L 7 T 7] Abb.11 Berechneter effektiver Struk-
§ 601 innerhalb auferhalb | turfaktor Fey _flir den h-Reflex des
2 —_—___/\ [h= 224 /g= 313 /h-g=111] - Drei-
g ] 4 strahlfalls eines Siliziumkristalls in Ab-
v F(h) ——= héngigkeit von ) in der Umgebung der
L‘g 40- 7 geometrischen Dreistrahlposition P=0.
R/ 30l | Der Primirstrahl ist in der Beugungs-
jv‘::; L ebene von h polarisiert; der Struktur-
5 20 - faktor von h im Zweistrahlfall betrigt
é ol A=0.5 A; 1 F(h) = 48.4.
& | Tepolarisiert
© ool v

-6 -4 -2 0 2 4 6

Y in arcsec

Abb. 11 zeigt ein Beispiel fiir den effektiven Strukturfaktor in Silizium. Der Strukturfaktor
wurde dabei nicht direkt iiber die Bethendherung (42) berechnet, da auf diese Weise keine
Anpassung an die Randbedingungen und die experimentellen Parameter moglich ist. Statt
dessen erfolgte eine Berechnung*! aus der effektiven Extinktionslinge (s. Gl (30) und
Abb. 12), die durch den Scheitelpunktabstand der korrespondierenden Schalen der
Dispersionsfliche gegeben ist. Je nach Auswahl der Schalen erhdlt man einen Wert fiir

[+]' Zur Berechnung des Verlaufs der Dispersionsflichen in der Umgebung eines Dreistrahlfalls wurde im
Rahmen dieser Arbeit ein Computerprogramm ‘dyna‘ entwickelt. Es beruht auf dem in den Abschnitten 2.2.2
und 2.2.3 abgeleiteten Algorithmus und beriicksichtigt die in einem Experiment vorliegende Strahl- und
Kristallgeometrie. Daneben ist fiir jeden Punkt der Dispersionsfldche eine Berechnung der Wellenamplituden
und der Energiestromrichtung im Kristall moglich. Dieses Programm ist Ausgangspunkt fiir alle im weiteren
vorgestellten numerischen Simulationen.



Dreistrahlfall der Interferenz 23

jeweils eine Polarisationskomponente; die vollstindige Kopplung der Polarisation bleibt auch
bei dieser Methode unberiicksichtigt.

Fiir Werte von () in der Umgebung von Null ist die Amplitude von D(g) sowie die Anderung
in R(h) durch den EinfluB3 der zweiten Reflexion nicht mehr vernachldssigbar, so dal3 keine
eindeutige Zuordnung eines Strukturfaktors mehr moglich ist. In diesem Bereich bestimmt
dann die Umgebung der beiden Scheitelpunktpaare (s. Abb. 12) in der Dispersionsflache nicht
mehr vorwiegend die Intensitét fiir jeweils nur eine der Reflexionen h oder g.

Der erste experimentelle Nachweis des effektiven Strukturfaktors durch Messung der
Positionsdnderung von Pendellosungsstreifen bei Schichtdickenoszillation an einem
Kristallkeil erfolgte von M. Hart & A. R. Lang (1961).

2.4.2 Dispersionsfliche im Dreistrahlfall

Auch im Dreistrahlfall ist die Dispersionsfliche ein entscheidendes Hilfsmittel zur
Beschreibung des Beugungsgeschehens. Gegeniiber dem Zweistrahlfall spalten die
Dispersionsschalen durch Anregung eines weiteren Reflexes im Dreistrahlfall nochmals auf.
Abb. 12 zeigt einen Schnitt durch die dreidimensionale Dispersionsfliche am Beispiel von
Silizium bei einer Wellenlinge von 0.7 A. Die Schnittebene verlduft parallel zu K(0) und
K(h). Sie wurde so gewéhlt, da3 der Lorentz-Punkt des ungestorten Zweistrahlfalls Ly(h) in
dieser Ebene einen Abstand zum Dreistrahl-Lorentz-Punkt Ly besitzt, der einer -Rotation
von -2.5 arcsec entspricht. Der Dreistrahl-Lorentz-Punkt Lr(h, g) ist der Schnittpunkt der drei
Ausbreitungskugeln der Ewaldkonstruktion mit dem Radius |K| um die reziproken
Gitterpunkte 0, H und G. Fiir ¢ =0 fallen die beiden Lorentz-Punkte Ly(h) und L(g) in
diesem Punkt zusammen.

0—0g in arcsec
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Abb. 12  Schnitt durch den reziproken Raum eines Siliziumkristalls mit den Dispersionsschalen in der
Umgebung der [h= 224/ g= 313/ h-g= 111] -Dreistrahlposition. Die gestrichelten Linien sind die Asymp-
totenlinien der Hyperbelfldchen der ungestoérten Zweistrahlfille. Markiert sind auch die Lorentz-Punkte L , die
Projektion des Laue-Punktes L, , die Richtungen von K(0), K(h) und die Projektion von K(g) auf die
Schnittebene sowie die Lage der Wendepunkte W.
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Abb. 13 Zwei zueinander senkrechte Schnitte durch den reziproken Raum eines Siliziumkristalls mit den
Dispersionsschalen in der Umgebung der [h= 224/ g= 313/ h-g= 111] -Dreistrahlposition. In Abb. a wird
die Schnittebene durch K(0) und K(h) fiir y =0 aufgespannt. Der Schnitt von Skizze b verlduft entlang der
Richtung K(0)+K(h) und entspricht einem -Scan um h. Neben den Kurven fiir die reale Triplettphase von
@1 =0° (rot) wurden auch die Schalen, die zum hypothetischen Wert von ®1==+90° und 180° gehoéren, mit
eingezeichnet. Die gestrichelte Linie markiert die Lorentz-Punkte L,(h) vom Zweistrahlfall, die Strich-Punkt-
Linie die Asymptote der Dispersionsflidchen von g und Ly(h, g) den Dreistrahl-Lorentz-Punkt. Die Pfeile geben
die Richtung der Projektion von K(0), K(h) und K(g) auf die Schnittebenen an.

Die gestrichelten Linien Ty, Ty und T, in Abb. 12 markieren die Asymptoten der
Hyperbelflichen der ungestorten Zweistrahlfdlle. Die Dispersionsfliche im Dreistrahlfall
kann in sechs Schalen unterteilt werden. Durch die Kopplung der Polarisation im nicht-
komplanaren Dreistrahlfall kdnnen diese aber nicht mehr den Polarisationskomponenten
zugeordnet werden. Zwischen den einzelnen Schalen gibt es, wie auch schon im
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Zweistrahlfall, keine Schnittpunkte - die Eigenwerte in Gleichung (23) sind nicht entartet. Die
Aufhebung der Entartung beim Schnitt von Ty, mit T, fithrt zu einer Anderung in der Richtung
der Asymptoten der Dispersionsschalen gegeniiber dem Zweistrahlfall. Bei den beiden
mittleren Schalen kommt es zur Ausbildung von Wendepunkten.

Wie Ewald & Heno (1968) rechnerisch gezeigt haben, wird der Einfluf der Triplettphase auf
die Form der Dispersionsfliche (unter Vernachlidssigung der Absorption) nur von cos(®r)
bestimmt und hingt damit nicht vom Vorzeichen der Triplettphase ab. Allgemein gilt, dal3 die
Dispersionsfldchen fiir ®r=90°+a und ®1=90°-a beziiglich des Dreistrahl-Lorentz-Punktes
Lr zueinander zentrosymmetrisch angeordnet sind. Deutlich wird diese Symmetrie der
Dispersionsschalen in Abb. 13, in der zwei zueinander senkrechte Schnitte gezeichnet sind.
Dabei wurden verschiedene Werte der Triplettphase beriicksichtigt. Die Dispersionsflichen
fiir dr=490° sind zentrosymmetrisch zu Lt . Dagegen sind die Schalen fiir ®1=0° als auch
fiir ®p=180° selbst asymmetrisch; liegen aber beziiglich Lt zueinander zentrosymmetrisch.

Je nach der Beugungsgeometrie der beiden beteiligten Reflexe relativ zur Kristallplatte unter-
scheidet man im Dreistrahlfall zwischen Laue-Laue, Bragg-Laue und Bragg-Bragg Fallen.

Wie die Dispersionsfliche sind auch die Reflexionskurven im Dreistrahlfall zweidimensional
zu betrachten. Zu der Abhéngigkeit von einer Winkeldnderung in der Beugungsebene 6, wie
im Zweistrahlfall, kommt noch die in der dazu senkrechten Richtung / hinzu. Eine typische
Reflexionskurve ist in Abb. 14 angegeben. Zur Charakterisierung des Dreistahlfalls, wie z.B.
bei der Messung der Triplettphase, erfolgt im allgemeinen keine vollstdndige Aufnahme der
Reflexionskurve, sondern nur ein -Scan entlang des Intensititsmaximums bei festem 6. Bei
der Interpretation der Scanprofile ist die Faltung der Reflexionskurve mit der Divergenz und
der spektralen Breite des Primérstrahls im Experiment zu berticksichtigen.

Die Amplituden der im Kristall angeregten Wellen sind im Gegensatz zur Dispersionsfliche
neben dem Betrag auch vom Vorzeichen der Triplettphase abhidngig. Im Laue-Laue Fall ist
dieser Einfluf} der Triplettphase auf die Amplitude allerdings mit der Phasenverschiebung aus
dem Pendelldsungseffekt iiberlagert. Die Phasendifferenz bei der Pendelldsung ist direkt an
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Abb. 14 Berechnete zweidimensionale Dreistrahltransmissivititskurve Ry, (links) und iiber 6 integriertes Y-
Scanprofil (rechts) eines orthorhombischen Kristalls mit @t=180° in Laue-Laue-Geometrie. Aufgetragen ist die
Umgebung der [h=040/g=042/h-g= 002 ] -Dreistrahlposition mit F(0)=321, |F(h)|=15.5, |F(g)=20,
[F(h-g)|=30 bei einer Plattendicke: 50um und Wellenlinge: A=1.54A g-pol. [entnommen aus Weckert (1997)].



Dreistrahlfall der Interferenz 26

=
=
1
=
[
1

=
[=}
1
=
[=}
1

rel. Transmissivitét R, /R (zweistr.)

rel. Transmissivitat R, /R (zweist.)

091 A=0.73A 1 094 A=0.73A T
T-polarisiert T-polarisiert
t=990 um t=1012 um
0,81 . 0,84 B
80 60 40 20 0 20 40 60 80 80 60 40 20 0 20 40 60 80
Y in arcsec @ inarcsec

Abb. 15 Simulation von -Scanprofilen in der Umgebung der [h=111/g=111/h-g=022] -Dreistrahl-
position nach Integration iiber 8 flir zwei verschiedene Dicken t einer Siliziumplatte mit (111)-Oberflédche in
Laue-Laue-Geometrie. Das theoretische Profil, dessen Berechnung mit dem Programm dreist (Weckert, 1996)
erfolgte, wurde noch mit einer Rechteckfunktion von 1 arcsec gefaltet (Beriicksichtigung von Divergenz- und

DispersionseinfluB3).

die Form der Dispersionsfliche gekoppelt und nimmt linear mit der Kristalldicke zu. Aus
diesem Grund kann in dickeren Kristallen (t> t.i(effektiv)) eine kleine Verschiebung der
Anregungsposition auf der Reflexionskurve zu einer Anderung zwischen konstruktiver und
destruktiver Interferenz der beiden Effekte fiihren. In Verbindung mit der in einem
Experiment auftretenden Faltung mit dem Primérstrahl mittelt sich so bei dickeren Kristallen
in Transmission-Geometrie der EinfluB des Vorzeichens der Triplettphase auf den Kurven-
verlauf im J-Scan heraus (vgl. auch Weckert, 1997). Zum anderen bewirkt eine Anderung in
der Kristalldicke einen zusitzlichen Phasenschub zwischen den Wellenamplituden, so daf
sich die Maxima und Minima im -Scan dadurch gerade vertauschen konnen. In Abb. 15 ist
dieses Verhalten fiir zwei verschieden dicke Siliziumkristalle verdeutlicht.

Auch im Dreistrahlfall tritt ein zur anomale Absorption im Zweistrahlfall vergleichbares
Phinomen auf. Zuerst beobachteten Borrmann und Hartwig 1965, dal die von den (111) und
(111) Reflexionen in Germanium erzeugten Kossel-Linien bei Weitwinkelaufnahmen in
threm Schnittpunkt eine erhebliche Intensititssteigerung durch einen verminderten Absorp-
tionskoeffizienten zeigen. Der Schliissel zu dieser als Super-Borrmann-Effekt bezeichneten
Erscheinung liegt auch hier in der Anpassung der Wellenamplituden an das Kristallgitter. In
der Richtung mit minimaler Absorption fallen die Knoten eines Wellenfeldes mit den
Atompositionen im Gitter zusammen. (vgl. z.B. Umeno & Hildebrandt, 1975). Ein
experimentelles Beispiel dafiir findet sich in Abschnitt 5.3 der Arbeit.
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2.5 Takagische Gleichungen - gestorter Kristall

In diesem Abschnitt soll ein kurzer Uberblick iiber die Form der Takagischen Gleichungen im
Dreistrahlfall gegeben werden. Die Losung dieses Systems von Differentialgleichungen
ermoglicht im Prinzip die vollstindige Beschreibung der Beugung an schwach gestorten
Kristallen bei beliebigen Anregungsbedingungen.

Fiir die weiteren Uberlegungen wird von der im Abschnitt 2.1 angegebenen Gleichung (12)
ausgegangen, die mit -i multipliziert lautet:

oD U

aeK::m@K -k*) D, K XDl ] (12)

mlt K’n (r) — Kn — |j[hn m(r)] und D'(l‘,t) — Z Drn (r) e2T[i (VK] (r)x) )

K' oD, =K/

Die Ewald-Bloch-Wellen D'(r,t) im Kristall sind das Produkt aus zwei Termen. Den Wellen
mit der Wellenldnge in Gréenordnung der Gitterperiodizitét, gegeben durch die Exponential-
funktionen, werden die demgegeniiber schwach ortsverdnderlichen Amplituden D'n(r) auf-
moduliert. In diesen Koeffizienten D'n(r) schldgt sich neben dem EinfluB von Fehlern im
perfekten Kristallbau auch die Interferenz der Wellenfelder im Kristall, wie der Pendel-
16sungseftekt, nieder.

Im System der partiellen Differentialgleichungen (12) ist der Wellenvektor K'y = K, eine im
Prinzip frei festzulegende Grofle. Wéhlt man statt K'y ein K*) = K'y + AKj , so geht die
Feldamplitude D',(r) in D*p(r) = D'y(r) exp(21i AK) - r) liber. Damit aber D',(r) schwach
ortsverdnderlich bleibt, und so den Néherungen bei der Herleitung der Takagi-Gleichungen
geniigt, mu} der Realteil von K’y in etwa dem Wert des Wellenvektors ko im AuBenraum
entsprechen. Mit der Auswahl eines anderen K-Vektors dndert sich gleichzeitig auch die Form
der Differentialgleichung, und die Stetigkeitsbedingungen fiir die Tangentialkomponenten
sind zusammen mit den Randbedingungen anzupassen.

In einem schwach gestorten Kristall und unter den Bedingungen der Tangentenndherung gilt:
oD, _ 0D,

n . r —_ ’ ’
3 3 sowie D, —[Dn]DK,n uD
ex e,

n

n

und damit ist: , 0D} _. a ” 2\ vy 2 o
K =imgK??(1-x,)—-k*) D, -K DA
aeKn n( Xo) ) n n;]Xn []H
Mit der Nutzung des Resonanzterms R'n(r) bzw. des Anregungsfehlers n(r) analog zu den
Ableitungen in den letzten Abschnitten:

K’ _, 2 K' (r)* -K?
R =R K K - =B -0
. oD U
folgt dann: 1T[k[ﬁ (- Xo ZXn DD,
9% k mZn O

n

Uber den Anregungsfehler flieBt das Verzerrungsfeld u(r) in das Differentialgleichungs-
system ein; es gilt:

[ 2 0 Ki_Kz
Bn(r)DBn_Ea[hnﬁh(r)] und ﬁnzT.
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In diesem Ausdruck spiegelt sich anschaulich die Verschiebung des Anregungspunktes auf
der Dispersionsfldche durch eine Kristallverzerrung wider.

Durch die Polarisation der Rontgenstrahlung sind die Wellenamplituden D'n(r) in den
Differentialgleichungen vektorielle Grofen, im Gegensatz zur Elektronenbeugung. Zur
Auswertung der Gleichungen ist es notig, sie in ihre Polarisationskomponenten zu zerlegen:

D'y (r)=D"°(r)a,+D'\V(r)m, .

Damit erhdlt man die allgemeine Form der Takagischen Gleichungen im Mehrstrahlfall:

oD P(r D’ S s,
» ( )—mkue (1= X) =D (1) -2 S S ¥ are DEnp O pOiTLo} .
aeKn K, K & fo; O
mit — aly=(m,|0,)(n,|a,)
jenach p jenachs

Ersetzt man noch die Quotienten (1-— XO)%(, und K% durch 1 und nimmt damit einen

Fehler der Ordnung O(x ) fiir D', in Kauf, vereinfacht sich dieser Ausdruck weiter:

. O
9D,°(r) (r)—lnkEﬁ (r) D (r) - Xon@2n D0 O pO{TLO} .

eKn mzn sLhmo} 0
Diese letzte Vereinfachung ist nur in der Umgebung der exakten Dreistrahlposition mit im
Vergleich zu X, groBen Werten fiir die Amplitudenkoeffizienten D', / D'y, sinnvoll.
2.5.1 Wahl des Wellenvektors K',

Eine gute Ubersicht iiber verschiedene Moglichkeiten bei der Festlegung des Wellenvektors

K'o=K'" +1K'¢™ = K, und deren Einflu$ auf die Differentialgleichung hat Hirtwig (1987)
K Xo

2y,
oberflache und kommt so den physikalisch exakten Bedingungen sehr nahe. Es ist:

o [K'o|=K=(1+% o)k
« Ko™ n; K '™istfir alle K, gleich, da h', keinen Imaginiirteil besitzt.

Bo(r)=0
Fiir die wichtige Grofe des Anregungsfehlers folgt bei dieser Wahl des K-Vektors:
K ' _2h,[K,+h;
[3 =
=0

k2
2h mk +1h) % E: h mk kLa)+h mk"a+lh) %_1E
k? X,

Die Randbedingungen entsprechen den in Abschnitt 2.2.3 aufgefiihrten Bedingungen.

zusammengestellt. Der Ansatz K|, =k, + n beriicksichtigt die Brechung an der Kristall-
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2.5.2 Dreistrahlfall

Im Dreistrahlfall ergibt sich das folgende System von 6 miteinander gekoppelten vektoriellen
Differentialgleichungen:

aD’p r . D S NS S s D
o ( )=mkD =S Xxsaln D) =y xya0, D(r) O
eKO [l sCifmo} stifo} 0
aDlp r S NS ' S /S
DW= Y x,aps D) +B0)DL () XooyOP5 D, (r)D (43)
€k, [ stho} stiito}
aDP(r) . O s o s : , O
g :lT[k D‘ ap D (r) DZXQ hag;),’h Dh (r) +ﬁg (r) Dgp(r) D
€k, s 0} U

Bisher ist keine allgemeine numerische Losung fiir dieses Gleichungssystem im Mehr-
strahlfall bekannt.

Zur Losung des Systems auBerhalb des Interferenztotalreflexionsbereiches fiir g (d.h. es ist
D, << Dy, Dp) haben Kohn & Smoilova (1992) eine Zweistrahlndherung angegeben, bei der
zusitzlich die Kopplung zwischen den Polarisationsrichtungen der verschiedenen Wellen
vernachléssigt wird.

Die vollstindige Integration der Differentialgleichungen fiir kleine Kristallite findet sich bei
Larsen (1997) und Thorkildsen & Larsen (1998).

Die bisher weitestgehende numerische Losung der Takagischen Gleichungen fiir ausgedehnte
Kristallbereiche wurde von Schroer 1998 vorgestellt. Vorausgesetzt wird in dieser Arbeit ein
Kristall mit einem eindimensionalen Verzerrungsgradienten senkrecht zur Oberfldche
(Schichtsystem) und eine Anregung durch eine ebene Welle.
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3 Rontgentopographie im Zweistrahlfall

Das Prinzip der Rontgentopographie beruht auf der ortsaufgeldsten Registrierung der von
einem Kristall gebeugten Intensitit. Damit ermdglicht sie den Nachweis und die Identifikation
von Kristallbaufehlern und Strukturbereichen wie elektrischen und magnetischen Doménen.
Durch die hohe Informationsdichte liefert die Rontgentopographie auch einen wichtigen
Beitrag zum Verstindnis der dynamischen Rontgenbeugung. In den letzten Jahrzehnten
wurden vielféltige Anordnungen zur Abbildung in Bragg- und Laue-Geometrie entwickelt.
Die Darstellung in diesem Kapitel bleibt aber auf Verfahren in Transmissionsgeometrie
beschrinkt, die im experimentellen Teil der Arbeit auch im Dreistrahlfall genutzt werden.

Mit Hilfe der Topographie im Zweistrahlfall ist eine zerstorungsfreie Abbildung iiber eine
Flache von mehreren cm? bei Kristalldicken bis zu einigen mm moglich. Die Aufnahmen re-
prasentieren das kompakte Kristallmaterial und sind damit eine gute Ergdnzung zu der Trans-
missionselektronenmikroskopie. Die hohe Empfindlichkeit der Bildkontraste auf das Verzer-
rungsfeld im Kristall bewirkt jedoch eine wesentlich groBere Bildbreite als im Elektronen-
mikroskop, so daf nur Versetzungsdichten unterhalb 10 cm™ untersucht werden konnen.
Eine breite Anwendung findet die Rontgentopographie beim Studium des Kristallwachstums
und zur Kliarung der Wirkung von Einzeldefekten auf andere physikalische Eigenschaften.

3.1 Schnitt-Topographie

Schnitt-Topographie im Zweistrahlfall der Interferenz ist eine gut etablierte Technik. Die
typische geometrische Anordnung ist in Abb. 16 als Projektion in Draufsicht skizziert. Ein
senkrecht zur Beugungsebene bis auf etwa 20 pum eingeschrianktes Rontgenstrahlbiindel
durchsetzt den zu untersuchenden Kristall ldngs der Linie A B. Der Kristall ist so orientiert,
daf ein Laue-Fall angestrahlt wird. Im allgemeinen ist der Primérstrahl nicht streng mono-
chromatisch bzw. leicht divergent, so daf} alle Punkte der Dispersionsflache in der Umgebung

direktes
Y intermediares

dynamisches
Bild

e ST

Kristall
250 pm
(D Primérstrahl: polychrom.
gebeugter Strahl: A = 0.5 A
D schmaler A Probenkristall: ~ Si-Platte;
divergenter Versetzungs- (111)-Oberfl.; 1 mm dick
Primérstrahl linie Spaltbreite: 25 pm

Abb. 16 Schematische Darstellung der experimentellen Anordnung zur Schnitt-Topographie, projiziert auf die
Beugungsebene (links) und die Abbildung einer Versetzung auf der Photoplatte (rechts).
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des Lorentz-Punktes kohérent angeregt werden und sich im Kristall ein Borrmann-Ficher A B
C ausbilden kann (s.a. Abschnitt 2.3.3). Die reflektierten Strahlen werden auf einer
Photoplatte zwischen A’ und B’ registriert. Bei einer perfekten, schwach absorbierenden
planparallelen Kristallplatte sind dies die Kato’schen Pendellosungsstreifen (s.a. Abb. 7). Da
mit dieser Anordnung unterschiedliche Energiestromrichtungen innerhalb des Kristalls auf
voneinander verschiedenen Positionen auf der Austrittsfliche abgebildet werden, eignet sie
sich sehr gut zum Studium der Kontrastmechanismen in der Topographie. Die einzelnen
Kontraste von Kristallbaufehlern sollen am Beispiel einer Versetzung erldutert werden, die
spiter auch im Dreistrahlfall untersucht wird. Fiir die Diskussion der Auswirkungen eines
Stapelfehlers auf die Kontrastentstehung sei z. B. auf A. Authier (1968) verwiesen.

3.1.1 Bildkontraste von Versetzungen

Anhand von Abb. 16 soll schematisch die Wirkung einer einzelnen Versetzung im Borrmann-

Fécher untersucht werden. Die Versetzungslinie ist dort als Projektion eingezeichnet und der

Punkt P gibt fiir eine ausgewéhlte Beugungsebene den Schnittpunkt mit der Versetzung an.

Mit Anderung der Hohe senkrecht zur Zeichenebene liuft P entlang der Versetzungslinie und

erzeugt bei seinem Verlauf durch den Fécher verschiedene Kontrasterscheinungen. Die

Einteilung in drei Bildtypen geht auf A. Authier (1967) zuriick:

- Im direkten Bild reflektiert das Verzerrungsfeld der Versetzung zusitzliche Intensitét, die
vom perfekten Kristall nicht gebeugt wird, d. h., das direkte Bild hat stets eine grof3ere
Schwirzung als die Umgebung. Es kann nur entstehen, wenn die Versetzungslinie in die
Nihe der Richtung des einfallenden Strahls AB kommt, denn nur hier sind alle
Wellenldngen und die Divergenz der Primérstrahlung vorhanden. Die Position des direkten
Bildes auf der Photoplatte lings der Strecke A' B' entspricht dem Ort des Defekts auf der
Linie A B und liefert damit seine Tiefe im Kristall. Dadurch ist die Schnitt-Topographie
eine gute Methode zur Bestimmung der Defektverteilung mit der Tiefe.

- Das dynamische Bild kann man sich vereinfacht als Schattenwurf der Versetzung ldngs der
Ausbreitungsrichtung der primir angeregten Wellen im Kristall vorstellen. Betrachtet man
z. B. das Beugungsgeschehen in Hohe des in der Abbildung eingezeichneten Punktes P auf
der Versetzungslinie, so werden die Wellenfelder im Kristall durch das stark gestorte
Gebiet um die Versetzung entkoppelt. Beim ‘Wiedereintritt’ in das perfekte Kristallgebiet
oberhalb der Versetzung regen sie dann erneut Wellen an, und zwar auf beiden Schalen der
Dispersionsfliche (inter- und intrabranch scattering). Diese Intensitdt fehlt dann in der
primiren Ausbreitungsrichtung AP, weshalb das dynamische Bild stets heller als die
Umgebung erscheint. Es entsteht im ganzen Borrmann-Ficher, ist aber fiir Positionen von
P entlang der Reflexionsrichtung A C besonders stark.

- Die Pendellosungserscheinungen, die durch die Interferenz der priméren mit den neu
angeregten Wellenfeldern iiber der Versetzung erzeugt werden, heiflen intermediéres Bild.
Am deutlichsten ausgeprigt ist es in der Mitte des Borrmann-Féchers, weil hier bei der
‘interbranch scattering' korrespondierende Punkte auf den beiden Schalen der
Dispersionsfliche angeregt werden, was Voraussetzung fiir das Auftreten von Katoschen
Pendelldsungseffekten ist. Das intermediiire Bild ist sehr empfindlich auf Anderungen im
Verzerrungsfeld, was z.B. zur Bestimmung des Burgersvektors genutzt werden kann
(Epelboin 1974).
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Auf der rechten Seite von Abb. 16 ist eine typische Schnitt-Topographie einer Versetzung in
Silizium wiedergegeben. Man erkennt deutlich die drei Bildtypen.

Eine Moglichkeit zur direkten Riickrechnung des Verzerrungsfeldes eines Kristalldefekts aus
dem topographischen Bild ist bis heute noch nicht bekannt. Ublich ist statt dessen der
Vergleich der abgebildeten Defektkontraste mit einer Simulation der Intensititsverteilung
iiber die Losung der Takagischen Gleichungen fiir ein hypothetisches Verzerrungsfeld des
Defekts. Einen guten Uberblick iiber den, fithrend von der Pariser Gruppe um A. Authier und
Y. Epelboin entwickelten, numerischen Losungsalgorithmus fiir den Zweistrahlfall findet man
bei Epelboin (1987).

3.1.2 Keilformiger Kristall

Verwendet man einen keilfomigen Kristall anstelle der planparallelen Platte, so schneidet die
Austrittsfliche die zylindrische Hyperbelschar des Borrmannfichers nicht parallel zur
Zylinderachse, sondern schrig dazu (vgl. Abb. 17). Man erhédlt hakenférmige Intensitéts-
schwankungen auf dem Film (Kato 1961).

Die Intensitit in der Mitte des
Borrmann-Féchers nach Beugung

einfallende

sphérische i ]
Welle mit dem Beugungsvektor h in

Abhingigkeit von der Kristall-
dicke t betrdgt nach GI. (38):

I(h)O cossz[ sg ;

5= 1 (44
t
Kristall- /
keil — r |aoh|k “: )th(iEI ki
Yol Vil

Das bedeutet jeder Haken im

e Borrmann
facher

Kato’s Pendel-

I6sungsstreifen Bildkontrast  entspricht  einer

_ VergroBBerung der Kristalldicke
Reflexion: h=242

Primirstrahl: quasi-monochr. A = 0.734 A
Probe: Si-Kristallkeil; (111)-Oberfl.; Technik wird zur Messung des

1 mm Spaltbreite: - 25 pm Strukturfaktors mit hoher Ge-
nauigkeit benutzt (z.B. Hart &
Milne, 1969).

um eine Extinktionsldnge. Diese

Abb. 17 Schnitt-Topographie an einem keilférmigen Kristall. Die
experimentelle Aufnahme (links) wurde aus drei Einzelbildern
zusammengesetzt.
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3.2 Extended-Beam Topographie

Bei den Methoden zur Abbildung ausgedehnter Kristallbereiche mit monochromatischer
Strahlung wird in der Literatur im allgemeinen zwischen der Projektionstopographie und der
Planwellentopographie, oft auch (dispersionsfreie) Doppelkristallanordnung genannt, unter-
schieden. Bei der Planwellentopographie wird davon ausgegangen, da3 die Akzeptanzbreite
der Reflektionskurve des Probenkristalls wesentlich grofer als die spektrale Breite
und Divergenz des Primérstrahls ist, so daBl ein Arbeitspunkt auf der Reflektionskurve
festgelegt werden kann. Durch die effektive Missorientierung in den Bereichen mit
fehlerhaftem Kristallbau dndert sich dort der Anregungspunkt auf der Reflexionskurve und
damit auch die gebeugte Intensitit. Wird der Arbeitspunkt weit aullerhalb des Maximums der
Interferenz gelegt, so daBl nur noch die gréfften Storungen, wie z.B. die Umgebung der
Versetzungskerne, eine mefibare Intensitét liefern, spricht man von einer sogenannten ‘weak-
beam’ Abbildung.

In der Projektionstopographie ist das Verhéltnis zwischen Divergenz des Primirstrahls und
Akzeptanz des Probenkristalls dagegen gerade umgekehrt, das entstehende Bild entspricht
einer Integration iliber viele Schnitt-Topographien. Besonders deutlich wird das bei der
experimentellen Anordnung nach Lang (1959). Bei festgehaltener Kristallorientierung werden
dabei die Photoplatte und die Probe simultan entlang der Translation (T) in Abb. 16 durch den
Primérstrahl gefahren. Zum Bild im Punkt B’ trdgt dann die Intensitit aus allen Borrmann-
Féchern, die in den Punkten entlang der Linie von A bis D angeregt werden, bei.

Die Unterschiede zwischen der klassischen Projektions- und Planwellenanordnung
verschwimmen bei Verwendung von Synchrotronstrahlung mit ihrer im Vergleich zur
Halbwertsbreite der Reflexionskurve im allgemeinen geringen Divergenz und ihrem durch
den Monochromator bestimmten Wellenldngenbereich in Gréfenordnung dieser Halbwerts-
breite. Durch eine zusédtzliche Oszillation des Probenkristalls wahrend der Belichtung oder fiir
Gebiete in der Umgebung des Maximums der Reflexionskurve kommen die experimentellen
Bedingungen denen der Projektionstopographie jedoch sehr nahe.

Die geringe Divergenz und grofe Polychromasie der Synchrotronstrahlung erdffnet die
Moglichkeit fiir eine weitere Technik: Bei der ‘white-beam’ Topographie wird der zu
untersuchende Kristall mit einem polychromatischen Primarstrahl angeregt. Die Probe wirkt
in diesem Fall als ihr eigener Monochromator und die Bildkontraste der Defekte entsprechen
im groben etwa denen der Projektionstopographie'*. Eine detaillierte Berechnung der
gebeugten Intensitdtsverteilung ist allerdings sehr aufwendig.

Im folgenden soll der Extinktionskontrast von Versetzungen in der Projektionstopographie
diskutiert werden. Wie bereits dargelegt, ist die erzeugte Intensititsverteilung als Integration
iiber eine Folge von Schnitt-Topographien vorstellbar. Fiir schwach absorbierende Kristalle
mit einer Dicke t <= [y bleibt bei dieser Uberlagerung im wesentlichen das direkte Bild
iibrig. Nur bei schrig in den Kristall hinein verlaufenden Versetzungen erzeugt das inter-
medidre Bild Pendellosungsfahnen, die von der Austrittsfliche ausgehen. Bedingt durch die

+] In den ‘white-beam’ Aufnahmen erfolgt normalerweise eine Uberlagerung der Versetzungsbilder mit denen,
die bei den hoheren harmonischen Wellenldngen A/2, A/3, usw. entstehen. Da die Bildbreite bei kleineren
Wellenldngen zunimmt, sind die Kontraste breiter als bei Einsatz von monochromatischer Primérstrahlung.
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Dickenperiodizitit der Pendellosung erscheint das topographische Bild dann periodisch weiter
und enger. Das dynamische Bild ist normalerweise durch das direkte iiberlagert, lediglich in
Bereichen wo die Versetzungslinie nahe und parallel zur Eintrittsfliche verlduft, wird das
dynamische Bild als Authellung auf der positiven Seite des direkten Bildes sichtbar.
Eine quantitative Abschétzung der Breite W des direkten Bildes einer Schraubenversetzung
mit dem Burgersvektor b liefert nach Lang (1959b) fiir einen symmetrischen Laue-Reflex h:

W = h b (. 1 .

2m A[F(h)

Die Bildbreite ist umgekehrt proportional zur Wellenldnge und der Stérke der Reflexion. Fiir
andere Versetzungstypen kann diese Gleichung als ein erster Anhaltspunkt dienen. Die
Berechnung des Kontrastverlaufs innerhalb des Versetzungsbildes erfordert dann allerdings
die Einbeziehung des kompletten Verzerrungsfeldes (Miltat & Bowen, 1975). Zusétzlich ist
bei der Interpretation der Topogramme noch das Auflosungsvermogen des Aufnahme-
materials zu beriicksichtigen (s.a. Abschnitt 4.2).

3.2.1 Kontrastregeln fiir Versetzungen

In der Rontgentopographie wird, bedingt durch das kleine Kristallvolumen, nicht der
Versetzungskern selbst abgebildet, sondern das ihn umgebende weitreichendere Verzerrungs-
feld. Fiir die atomare Verschiebung u der Atome einer Versetzung mit dem Linienvektor 1 gilt
in einem isotropen elastischen Medium unter Verwendung von Polarkoordinaten (r,@) (vgl.
Hirth & Lothe, 1982):

1

u(r,p) = —[4(1 ~V)@b +sin(2¢) (b - (b 1)+ (b xD[2(1-2v) Inr +cos(2(p)|] .
8r(1-v)

Nach Gleichung (11) hat ein Kristalldefekt keinen Einflufl auf die gebeugte Intensitit im
Zweistrahlfall, wenn der Ausdruck ﬁ[h Ell(r)] verschwindet. Fiir eine Schraubenversetzung
mit b || 1 ist diese Bedingung erfiillt, wenn das Produkt h-b zu Null wird, der Burgersvektor
also innerhalb der reflektierenden Netzebene liegt. Eine Stufenversetzung mit b [ 1 ist im
Topogramm unsichtbar, wenn zusétzlich h - b x 1 = 0 erfiillt ist. Im allgemeinen Fall ergibt sich
fiir eine Versetzung vom gemischten Typ bei einer Reflexion mit h-b=0 ein
Minimalkontrast. Diese Sichtbarkeitsregeln sind eine gute Mdglichkeit zur Bestimmung der
Richtung des Burgersvektors.

Bei verschwindendem Kontrast bleiben in der Topographie nur noch die DurchstoBpunkte der
Versetzungslinie durch Kristalloberflachen {ibrig, da hier das Verzerrungsfeld modifiziert ist.

3.2.2 Stapelfehlerkontrast

Ein Stapelfehler im Kristall wirkt wie eine innere Grenzflache, an der eine Entkopplung der
Wellenfelder verbunden mit ‘interbranch scattering’ auftritt. Im Gebiet oberhalb und
unterhalb eines solchen Stapelfehlers mit dem Fehlervektor f sind die Strukturfaktoren
zueinander phasenverschoben und es gilt:

F unterh. (h) - F oberh. (h) e2T[ih[ﬂ )

Ist das Produkt h-f ganzzahlig, tritt eine Rontgenwelle nach Durchlaufen des Stapelfehlers
phasengleich wieder in den Kristall ein und erzeugt so keinen topographischen Kontrast. Fiir
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die berandende Partialversetzung mit b=f gelten die Ableitungen analog zum letzten
Abschnitt. Ein Beispiel fiir das Bild eines Stapelfehlers in der Topographie ist in Abb. 46a
angegeben.

3.2.3 Einfluf3 der Absorption - Das dynamische Bild

Wird die Kristalldicke wesentlich grofer als 1/, kommt es zu einer Kontrastumkehr, d.h.,
die Versetzungen erscheinen als helle Linien auf dunklem Untergrund, wie ein Vergleich der
beiden Topogramme in Abb. 18 anschaulich belegt. In diesem Fall mit hoher Absorption
erreicht nur noch das anomal schwach absorbierte Wellenfeld I die Kristallaustrittsfliche und
von den drei Bildtypen bleibt nur der Kontrast aus dem dynamischen Bild erhalten. Dabei
zerfallen die Wellenfelder im stark verzerrten Gebiet um einen Kristalldefekt herum und
regen beim folgenden Wiedereintritt ins perfekte Gitter Bereiche auf beiden Asten der
Dispersionsflache an. Die meisten dieser neuen Wellenfelder werden stark absorbiert, was zu
einem Intensititsverlust in der Umgebung des Defekts fiihrt. Da die Absorption auf den 0-
und den h-Strahl in gleicher Weise wirkt, sind die Intensitéitsverteilungen in den beiden
Strahlen identisch.

Wie man in Abb. 18 erkennt, haben die Topographien bei anomaler Transmission im
allgemeinen ein schlechteres lokales Auflosungsvermogen. Versetzungen, die nahe zur
Strahleneintrittsfliche verlaufen, geben diffuse und verwaschene Bilder, und erst wenn die
Versetzungslinien kurz vor der Austrittsfliche liegen, werden sie gut aufgelost. Die Ursache
liegt in der Breite der Absorptionskurve und der groBen Winkelverstarkung in der Mitte dieser

Kurve.
A=0.734 A A=1.184 A
Mo= 1.6 mm’! Ho= 6.6 mm’!
Hmax=0.48 mm™  ppin=2.8 mm™’ Hmax=12.1 mm™  ppin=2.1 mm™’

direktes intermediires A h=1T1
Bild Bild 500 pm —>

Abb. 18 Kontrast von Versetzungen in Projektionstopographien des h-Strahls eines Siliziumkristalls bei
verschiedener Wellenldnge und damit verschiedener Absorption. Als Probe diente eine 1 mm dicke Platte mit
(111) Oberflichenorientierung.
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4 Experimenteller Aufbau

In diesem Abschnitt soll die experimentelle Anordnung zur Aufnahme von Topographien im
Dreistrahlfall beschrieben werden. Dabei wird speziell auf die Besonderheiten in der
Beugungsgeometrie eingegangen und ihr Einfluf3 auf das Experiment diskutiert. Fast alle in
dieser Arbeit dargestellten topographischen Experimente wurden an der Topographie
Beamline ID19 an der European Synchrotron Radiation Facility (ESRF) in Grenoble
durchgefiihrt.

4.1 Beamline ID19 der ESRF - Aufbau und optische Elemente
® (@ () @O O & @

@ M© @ (@ |\ \\ [/
B+ — =
Optics hutch Tunnel onoch. hutch

et 2 m>|< sm | Experim‘. hutch

et 80 m -

|t 1490 m > Satelliten-Labor

145m
s >

Abb. 19 Schematische Darstellung des Aufbaus der Topographie Beamline (ID19) an der ESRF mit ihren
optischen Elementen:

in der Optics hutch und davor in der Monochromator hutch in der Experimental hutch

(a) Wiggler (11 Pole;B,,,x=1.4 T) - Be-Fenster - Al-Strahlaustrittsfenster
- C-Absorber (Diamant) (f) Chopper (0.5mm dick)

(b) Front-End Al-Fenster (0.5mm dick) (j) Blenden fiir Schnitt-
- Be-Fenster (g) Secondary slits Topographie

(c) Absorber (h) Doppelkristall Monochromator (k) Diffraktometer

(d) Primary slits (herausfahrbar) (1) Detektor-Ensemble

(e) Shutter (1) Shutter

Die ESRF ist ein Synchrotron der dritten Generation und bietet so eine Erzeugung von
Rontgenstrahlung mit hoher Brillanz {iber ‘insertion devices’. Die Konstruktion des Speicher-
rings, in dem auf 6 GeV beschleunigte Elektronen kreisen, ermoglicht eine lange Strahl-
lebensdauer (von bis zu 60 h) und eine vergleichsweise stabile Strahllage. Derzeit wird ein
Strahlstrom von bis zu 200 mA erreicht.

Abb. 19 gibt einen Uberblick iiber den Aufbau der Beamline ID19. Diese Strahllinie wurde
speziell fiir topographische Experimente konzipiert. Die Rontgenstrahlerzeugung erfolgt durch
einen Wiggler, wodurch die fiir die Topographie notwendige hohe Intensitit, homogene Ab-
strahlcharakteristik und kontinuierliches Strahlspektrum verbunden mit einer kleinen Quell-
grofle erreicht wird. Das spezielle Merkmal dieser Beamline ist der grole Abstand von 145 m
zwischen Quelle und Probe. Dies ermoglicht Strahlquerschnitte von bis zu 1.5 x 4 cm (v x h)
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fiir die Untersuchung groBerer Proben. Bei dieser Geometrie ist der einfallende Rontgenstrahl
nahezu vollstandig parallel zur Ebene des Speicherrings linear polarisiert.

Als Monochromator steht ein vertikal zur Ebene des Synchrotrons angeordneter Doppel-
kristallmonochromator aus Siliziumkristallen mit sehr gut polierten (1 1 1)-Oberfldchen in
symmetrischer (n, -n) Geometrie zur Verfiigung. Zur Unterdriickung der hdheren Harmo-
nischen'*! wurden die beiden Kristalle im Monochromator gegeneinander um etwa 1.5 arcsec
verkippt. Auf den Einsatz von fokussierenden Optiken oder eines Spiegels wurde beim Bau
der Strahlline auf Grund der begrenzten optischen Qualitit dieser Elemente verzichtet.
Deshalb fillt der polychromatische!™! Strahl des Wigglers direkt auf den wassergekiihlten
ersten Kristall des Monochromators und wird hier groftenteils absorbiert. Die dadurch
erzeugte Verformung des Kristalls und die Vibrationen durch die Kiihlung bewirken eine
VergroBerung der vertikalen quellseitigen Divergenz. Die effektive Quellgrofle betragt damit
etwa 0.1 x 0.2 mm? (v x h) (vgl. auch Messungen des Talboteffekts von Clotens et al. 1997).
Daraus ergibt sich eine rdumliche Kohérenzlinge Is="Y%A *(Quellabstand/Quellgrofie)
von 100um.

Ein flir die Experimente weit grofleres Problem entstand durch das haufige Auftreten einer
leichten Drift in der Richtung und/oder der Wellenlinge des erzeugten Primérstrahls.
Denkbare Griinde dafiir sind eine Anderung der thermischen Last auf dem Monochromator
mit abnehmendem Strahlstrom, geringfiigige Anderungen der
Strahlposition im Speicherring oder mechanische Instabilititen im
Diffraktometer. Die Trennung des Probenraums vom Monochromator
macht eine Unterbrechung des Rontgenstrahls im Monochromator bei
Filmwechsel oder Probenjustage unnétig und das Driftproblem wird
reduziert. Es konnte jedoch nie ganz unterdriickt werden und bildet
eine der Hauptfehlerquellen bei der Zuordnung der Topographien zu
threm -Wert, besonders bei langwierigen Serien von Pinhole-
Aufnahmen. Durch Wiederholung dieser Serien und
Parameterkontrolle zwischen den einzelnen Aufnahmen wurde
versucht den Fehler zu reduzieren.

Das verfiigbare Diffraktometer an der Beamline ID19 war fiir eine
horizontale Beugungsgeometrie konzipiert und besal3 alle Freiheits-

grade, um die typischen topographischen Experimente im Zweistrahl-
i fall zu realisieren. Das Goniometer (vgl. Abb. 20 ohne ¢ und ¥ -Kreis)

Abb. 20 Schematische 1St filr groe Lasten wie Kryostaten oder Hochtemperaturkammern aus-

Darstellung des erwei- gelegt und stammt teilweise aus der Neutronentechnik. Die Motor-
terten Goniometers an
der Topographie-
Beamline zur Unter- 20000 Schritten je Grad. Zur Korrektur der Probenneigung sind zwei

suchung der Dreistrahl- g 0igceomente (+ 15°) mit einer minimalen Schrittweite der Motoren
fialle mit der in dieser

Arbeit  verwendeten von 1.4 Winkelsekunden vorgesehen.
Achsenbezeichnung.

ansteuerung erlaubt bei der Rotation in w und O eine Auflésung von

%] Darunter versteht man héhere Beugungsordnungen des Monochromatorreflexes fiir den Si-(111)-Reflex also
A/3, M4 usw. Da die Halbwertsbreite der Reflexionskurven mit sinkender Wellenlédnge kleiner wird, nimmt
bei einer Verkippung der Kristalle auch die totale integrale Reflektivitit R(8g)-R(85+AB) drastisch ab.

[ oft auch als weiBer Strahl bezeichnet
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Neben einer  Strahlungsquelle mit hoher Brillanz ist zur systematischen
Dreistrahluntersuchung auch eine freie Positionierung des Probenkristalls und die Moglichkeit
eines prazisen Y-Scans notwendig. Deshalb wurde das Goniometer um eine Eulerwiege
(Kreise ¢, x in Abb. 20) zur Vororientierung der Probe erweitert. Diese Kreise erlauben keine
Scans und sind nur zur Kristallpositionierung mit einer absoluten Genauigkeit im Bereich von
0.1° geeignet. Abb. 20 zeigt den vollstindigen Aufbau des Goniometers schematisch mit allen
Achsen. Wenn in der 6-Achse der Bragg-Winkel des primédren Reflexes Op(h) eingestellt
wird, entspricht eine Rotation im Kreissegment g bei Verwendung der horizontalen
Beugungsebene einer -Rotation um die Netzebenennormale h des primédren Reflexes.
Bedingt durch die groBle Trigheit und Haftreibung beim Anfahren war eine Bewegung
Motorschritt um Motorschritt in den Kreissegmenten nicht immer exakt reproduzierbar.
Neben der Drift ist dies die grofte Fehlerquelle in den Y-Scans. Eine Reduktion des Problems
gelang durch eine Positionierung aus der Bewegung heraus. Dazu wurde dem gewiinschten
kleinen Schritt beim Scan noch eine grofere Rotation in dieser Achse vorangestellt.

Die Justage der Nullpunkte der Goniometerkreise erfolgte unter Ausnutzung von Aquivalent-
positionen: z.B. miissen bei optimaler Einrichtung die Winkelpositionen (¢,X,w) und
(180°+¢, 180°-x, -w) die gleiche Position einer Netzebenennormalen beschreiben. Beim 6-
Kreis und zur Wellenldngeneichung wurde die Bondmethode benutzt; zur Zentrierung der
Achsen wurden die Positionsverschiebungen bei 180°-Rotationen iiber einen Theodolit
minimiert. Die erreichte Absolutgenauigkeit der gesamten Anordnung lag unter 0.2°.

Uber einen Fluoreszenzschirm, verbunden mit einer hochempfindlichen Fernsehkamera,
konnte die Einstellung der Reflexe kontrolliert werden. Szintillatonszdhler dienten zur
quantitativen Aufnahme der integralen Intensitit. Unmittelbar vor dem Diffraktometer in 1 m
Abstand befand sich ein prizises System von horizontalen und vertikalen Eintrittsblenden mit
unabhingig voneinander zu bewegenden Schneiden. Damit war die fiir die Schnitt-
Topographie erforderliche Strahlreduktion moglich.

Die Kristallorientierung erfolgte mit einer Orientierungsmatrix entsprechend dem von Busing
& Levy (1967)!*) vorgeschlagenen Verfahren unter Einbeziehung der Gleichung (39), die die
Nullposition von ) fiir den gewdhlten Dreistrahlfall beschreibt.

Bei der Auswahl der zu untersuchenden Reflexe ist zu beachten, daB3 in hochsymmetrischen
Probensubstanzen statt des gewiinschten Dreistrahlfalls ein systematischer Vielstrahlfall
angeregt werden kann. Systematische Vielstrahlfille treten auf, wenn der reziproke
Gittervektor des primédren Reflexes mit einer Symmetrierichtung des reziproken Gitters
zusammenfillt. Auch in der Festlegung der Wellenldnge ist man nicht vollig frei. Bei
ungiinstiger Wahl kénnen zwei oder mehr Dreistrahlfidlle nahezu die gleiche (-Position
einnehmen und sich gegenseitig beeinflussen (zufallige Vielstrahlfille).

Beamline ID19 ist fiir einen monochromatischen Strahl im Energiebereich von 8-60 keV
spezifiziert. Zum Zeitpunkt der Experimente war der zur Verfligung stehende Energiebereich
nach unten begrenzt; durch die vorhandenen Strahlaustrittsfenster aus Aluminium war eine
Arbeit nur mit Energien der Rontgenquanten oberhalb 15keV moglich. Fiir geringere

U+] Der Druckfehler in Gleichung (48) ist mit w= atan(-R,; , R;3 ) zu korrigieren.



Bildaufnahme 39

Energien kommt es durch die hohe Absorption zu einem starken Intensititsriickgang im
Primérstrahl, und die Intensitét der hoheren Harmonischen wird iiberproportional verstirkt.
Um die Beschrinkung der Hohe der Schnitt-Topographien durch die Dispersion des
Monochromators zu umgehen, wurden zusétzlich einige Aufnahmen mit einem poly-
chromatischen (weilen) Primérstrahl angefertigt. Dazu wurde der Dreistrahlfall zunichst im
monochromatischen Strahl vorjustiert und danach der Monochromator aus dem Rontgenstrahl
herausgefahren sowie das Diffraktometer um 5 cm abgesenkt.

Zum Abschluf} der Arbeit war es 1999 moglich, einige Serien von Pinhole-Topographien an
der neu in Betrieb genommen Beamline ID22 aufzunehmen. (zum Aufbau s. Weitkamp,
1999) . Diese verfiigt bereits iiber ein sehr gutes kommerzielles 6-Kreis Diffraktometer mit
sehr praziser Mechanik (vgl. a. Himmer & Weckert, 1996).

4.2 Bildaufnahme

Die folgende Tabelle gibt eine Ubersicht iiber das verwendete Filmmaterial und seine
verschiedenen Eigenschaften:

. e Kernspurplatte R
Filmtyp Kodak SR-Film Iford L4 Kodak HR-Film
Dicke der Emulsion 8-13 um 25 um 5-7 um
mittl. Kornradius unent- . .

-12 ht bestimmt 20-
wickelt nach Cloetens 1999 80-120 nm nicht bestimm 0-30 nm
mittl. Kornradius entwickelt 160-240 nm = 80 nm 20-30 nm
Belichtungszeit relativ 1 1.7 > 250
Dauer des Entwicklungs- 10 min ~6h 10 min
prozesses

Fiir Schnitt- und Pinhole-Topographie wurden aufgrund der hoheren Empfindlichkeit SR-
Film und Kernspurplatten bei Belichtungszeiten im Bereich von 10 s bis 20 min benutzt. Im
Gegensatz zu den Filmen ist die Entwicklung der Kernspurplatten nicht in einer Maschine
moglich, sondern erfordert ein langwieriges und kompliziertes Verfahren von mehreren
Stunden (vgl. dazu z.B. Bowen & Tanner, 1998). Zudem ist die Emulsionsschicht der Platte
wesentlich kratz- und druckempfindlicher. Diesen Nachteilen in der Handhabung der
Kernspurplatte steht die hohe effektive Auflosung des Bildes von etwa 1um gegentiber.

Die gebeugte Intensitdt in der Extended-Beam Topographie war so grof3, da3 HR-Film bei
einer Belichtungszeit von einigen Minuten einsetzbar war. Dieser urspriinglich fiir
Holographieexperimente entwickelte Film ermoglicht eine Bildauflosung im Submikrometer-
bereich. Bei der Auswertung der Aufnahmen ist der logarithmische Zusammenhang!*
zwischen der photographischen Schwirzung und der einfallenden Intensitit zu
berticksichtigen. (vgl. z.B. Epelboin & Lifchitz, 1974 fiir L4 Kernspurplatte).

Die Aufnahme der Intensitéitsverteilungen im h- und g-Reflex erfolgte gleichzeitig, um die
Moglichkeit der eindeutigen Zuordnung sicherzustellen. Dabei war der Film immer senkrecht
zur Beugungsebene des priméren Reflexes aufgestellt und so gedreht, da3 sowohl der h- als

%] Diese Aussage ist stark vereinfacht und beriicksichtigt z.B. nicht die Séttigung bei hoher Schwirzung.
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auch der g-Strahl moglichst senkrecht auf den Film traf. Besonders bei der Kernspurplatte
kommt es bei schrigem Strahleinfall sonst durch die Dicke der Emulsionsschicht zur
Verschmierung der Kontraste. Der Abstand Probe zu Film betrug etwa 20 cm.

Alle in dieser Arbeit présentierten Bilder sind als photographische Negative dargestellt, d.h.
eine starke Schwérzung entspricht hoher Intensitidt. Wie in der Rontgentopographie iiblich,
werden die Aufnahmen dabei in der Geometrie wiedergegeben, in der sie auch auf dem Film
aufgezeichnet sind. Eine eventuelle nachtrdglich durchgefiihrte Korrektur der Bild-
verzerrungen durch die Aufnahmegeometrie ist extra angegeben.

An ID 22 stand zusétzlich versuchsweise eine Fernsehkamera mit einer Ortsauflosung von
unter 1pm und einem Bildfeld von 800x800um zur Verfiigung. Die Empfindlichkeit lag bei
Verwendung des verfligbaren Szintillatorkristalls von 7um Dicke in der Gréenordnung des
HR-Filmes.

4.3 Strahlgeometrie

Ein entscheidender Aspekt fiir die Interpretation der Topogramme sind die Anregungs-
bedingungen, die wesentlich durch die Strahlgeometrie bestimmt werden. Als Ausgangspunkt
fir die weiteren Berechnungen wird zuerst die Beugungsbedingung im Zweistrahlfall
allgemein diskutiert.

4.3.1 Allgemeine Bragg-Gleichung

In Abb. 21 ist dazu die Beugung an einer Netzebenenschar mit

Kristall Beugungs-
ebene fiir dem reziproken Gittervektor h im Zweistrahlfall dargestellt.

: / o0 Neben einem Referenzstrahl k(Ag), der die Beugungs-

é bedingung exakt erfiillt und zusammen mit h die Beugungs-

M '\k(;lg) - ebene definiert, ist ein zweiter Strahl k(A) mit beliebiger

Richtung und Wellenldnge eingezeichnet. Als Beugungs-
Abb. 21 Beugungsgeometrie mit

zwei einfallenden Strahlen: k(Ag) . .
mit (6=65, ¢=0) und k(1) mit und nach Anwendung der Neperschen Regel fiir ein

(6=6"+6g, ¢). Die reflektierten rechtwinkliges Kugeldreieck eine erweiterte Bragg-Gleichung
Strahlen sind nicht gezeichnet. der Form:

sin(0)-cos =" A |h| .
Diese Gleichung beschreibt die Lage des Kosselkegels. Fiir kleine Abweichungen 67 und @

bedingung ergibt sich bei Verwendung von Kugelkoordinaten

vom Referenzstrahl kann sie in erster Ndherung wie folgt linearisiert werden:
sin (6g) + 07 cos (Bs) =% A |h| .
Mit sin (6s) = "2 Ag |h| gilt damit unter den Bedingungen der Tangentenndherung allgemein:
_ 'O
tan(@)

Eine Abhédngigkeit von @erhélt man erst bei einer Ndherung in zweiter Ordnung.

A=A, (45)
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Synchrotron (Quelle)

Monochromator

vertikal, Si(111)

Blenden-
system

Y,
Av

Proben-

Akzeptanz des Transmission des - kristall
Probenkristalls Monochromators

0 - Strahl

h - Strahl

Abb. 22 Schematische Darstellung des Strahlengangs
im Experiment (oben). Aus Platzgriinden erfolgte eine
Aufteilung in Hohe des Blendensystems. Den Einflufl
der Dispersion bei der Beugung verdeutlicht das 3-dim.
Du-Mond Diagramm A(x,y) auf der rechten Seite mit

der Emittanzkurve des Doppelmonochromators und der
Akzeptanzkurve der Probe.

4.3.2 Strahlengang an der Beamline

Der obere Teil von Abb. 22 veranschaulicht schematisch den Strahlengang innerhalb der
experimentellen Anordnung. Ausgehend vom Quellpunkt[*] im Synchrotron fillt ein
divergentes polychromatisches Strahlenbiindel auf den Monochromator. Aufgrund dieses, im
folgenden als strahlwegseitige Divergenz bezeichneten Strahlverlaufs, ist die Einfallsrichtung
auf dem ersten Monochromatorkristall von Ort zu Ort leicht unterschiedlich. Bei der
benutzten (n, -n) Anordnung der Kristalle im Monochromator mit vertikaler Beugungsebene
gibt es fiir jede Richtung einen kleinen Wellenldngenbereich mit Transmission, der sich aber
mit dem Einfallswinkel verschiebt - die vertikale Divergenz geht in eine dispersive Winkel-
verteilung {liber. Nach Durchlaufen der Eintrittsblenden treffen die Strahlen auf den
Probenkristall, an dem sie nochmals gebeugt werden, jetzt aber in der horizontalen Ebene. Im
Dreistrahlfall liegt der Priméirreflex in dieser horizontalen Beugungsebene.

Die Strahlverhiltnisse des auf die zu untersuchende Probe einfallenden Rontgenstrahles nach
Einflul von Monochromator, Blenden und Quelle konnen anschaulich mit einem dreidimen-
sionalen DuMond-Diagramm beschrieben werden. Dazu wird die jeweils vom
Monochromator emittierte Wellenldinge A in Abhéngigkeit vom Winkel der einfallenden
Rontgenstrahlung in horizontaler und vertikaler Richtung & und v aufgetragen.

%] Die Ausdehnung des Quellpunktes soll vorerst unberiicksichtigt bleiben.
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Aquivalent dazu ist auch die Beschreibung mit den Ortskoordinaten x und y senkrecht zur
Richtung des Primérstrahls moglich. Im Abstand lsoyrce zur Quelle gilt die Proportionalitét :

AE(X)=——; Au(y)=|y ,

Source Source

die auch im Du-Mond Diagramm verwendet wurde. In diesen Gleichungen ist der Nullpunkt
der Ortskoordinaten so gewdhlt, da3 hier die Braggbedingung exakt erfiillt ist, d.h. eine
Anregung vom Laue-Punkt (bzw. vom Dreistrahl-Lauepunkt) aus erfolgt*!.

Zur vollstindigen Diskussion muf3 sowohl die Anregung an einem festen Punkt auf der Probe
als auch deren Anderung von Punkt zu Punkt betrachtet werden.

4.3.3 Wellenliingenverschiecbung von Punkt zu Punkt - strahlwegseitige Divergenz

Durch die strahlwegseitige Divergenz ergibt sich entsprechend Gleichung (45) am Ausgang

Mono

des Monochromators eine Wellenldngenverschiebung AA"(Av) innerhalb des Strahlen-
biindels von:

A (Av) = __Avid . (46)

tan(@y)

Diese Beziehung beschreibt die Mitte des Transmissionsbereichs des Monochromators
(vgl. dicke Linie im Du-Mond Diagramm in Abb. 22). Die Intensitét, die schlieBlich auf dem
Film aufgezeichnet wird, entsteht dann durch Schnitt mit der Akzeptanz des Probenreflexes.
Bei einer Beugung der Probe im Zweistrahlfall mit der gleichen symmetrischen Reflexion wie
im Monochromator (Silizium (111)), sind auch deren Transmissionskurven im Du-Mond
Diagramm nahezu gleich, allerdings ist die Akzeptanz der Probe aufgrund der horizontalen
Beugungsebene um 90° verdreht. In diesem Fall, der fiir eine voreingestellte mittlere
Wellenléinge A von 0.7 A auch in Abb. 22 gezeichnet ist, ist der Reflexverlauf auf dem Film
um 45° gegen die Horizontale geneigt.
Analytisch erhélt man fiir die Abweichung des Braggwinkels der Probe A8, bedingt durch
eine Wellenldngenverschiebung AA, analog zu (45):

A6 (M) = tan(GB)AA—A . 47)
Im Dreistrahlfall ist zusétzlich zu dieser Winkelabweichung des einfallenden Strahls in der
Beugungsebene des primiren Strahls die Anderung im Winkel (J senkrecht dazu zu
betrachten. Sehr anschaulich ist die Darstellung im reziproken Raum:
Eine Anderung der Wellenlinge um AA fiihrt zu einer Anderung der GroBe der Ewaldkugel
und damit auch zu einer Verschiebung des Lauepunktes. Da sich die Winkel 8 und ( auf die
Koordinaten des Lauepunktes beziehen, bewirkt eine andere Wellenldnge eine Relativ-
verschiebung um AB(AA) und AY(AA) in diesen beiden Winkeln. Fiir kleine Werte von
AB(AA) und A (AA) sind diese linear unabhéingig.

[+]' Genaugenommen muB man noch die Verschiebung des Maximums der Reflexionskurve um A8, beriicksich-
tigen; dem kann man aber durch eine entsprechende Verschiebung des Nullpunktes in allen Relativgrofien
Rechnung tragen.
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Ausgehend von der Beziehung fiir die Position des Dreistrahl-Lauepunktes (39) folgt fiir den
Betrag des Differentialquotienten von (U nach A:

x% HAI X b
X eh ’\2

_ tan(8,) P Eﬂh—g)| !
D —
COS( ) \/|h><g| (h g) A

A |glh-g)|
2 |h><g| 1

(1 _ﬁ) ] — 22 g’ (h-g)’ A
4 4 ‘hxg‘z

]
- B

d.h. eine Wellenldngendnderung AA bewirkt eine Drehung im Winkel ¢ von:
AY (M):itan(eB)D 2glth-g) M
cos(8,) \/4|hxg|2—)\2h2g2(h—g)2 A

(48)

Das Vorzeichen wird in Abhingigkeit vom gewdhlten Lauepunkt wie in Gleichung (39)
festgelegt.

Im Experiment {iberlagern sich die dispersionsbedingte Winkelverschiebung und die
strahlwegseitige Divergenz. Demzufolge ergibt sich zusammenfassend bei einer horizon

talen Beugungsgeometrie des priméren Probenreflexes und vertikalem Monochromator
schlieBlich:

AP, = AU(Y) + Ay (A (Du(y)))

Aetot = AE(X)+A0 (AAMO""(AU(y))) (49)

Die Wahl des Vorzeichens von Av erfolgt so, dall die Richtungsdefinition fiir { erfiillt ist
(vgl. Abschnitt 2.4; fiir AY>0 lauft der Punkt G von der innerhalb der Ewaldkugel nach
auflerhalb).

4.3.4 Halbwertsbreite der Reflexionskurven und quellseitige Divergenz

Nach den bisherigen Uberlegungen, die schlieBlich zu Gleichung (49) fiihrten, fillt auf jeden
Ort der Probe nur eine einzige Wellenldnge mit einer festen Einstrahlrichtung. Fiir eine
vollstdndige Betrachtung ist es notwendig, die intrinsische Halbwertsbreite der Reflexions-
kurven (vgl. Abb. 5, links) und die endliche Quellgro8e im Synchrotron mit einzubeziehen.
Dadurch wird fiir jede Richtung nicht nur eine einzige Wellenldnge, sondern ein breiteres
Intervall AN™ reflektiert. An jedem Ort auf der Probe hat der einfallende Strahl nach Durch-
laufen des Monochromators eine spektrale Breite ANY/A von unter'* 1:10* (bei einer
Wellenlinge von 0.7 A) und eine demgegeniiber wesentlich geringere quellseitige Divergenz
(= QuellgréBe / Quellabstand) von 0.3 arcsec. Im Du-Mond Diagramm schldgt sich der
EinfluBB von spektraler Breite und quellseitiger Divergenz in der Breite der Transmissions-
bereiche nieder. Exakt 14Bt sich die Reflexion an einem Kiristall durch Faltung mit diesen
GroBen berechnen.

l#] je nach Verkippung der beiden Monochromatorkristalle
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Eine ausfiihrliche Diskussion des Einflusses der quellseitigen Divergenz auf die Breite der
Reflexionskurven in Abhingigkeit von der Beugungsgeometrie findet sich in meiner
Diplomarbeit (Heyroth, 1995).
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5 Ergebnisse und Diskussion

In diesem Kapitel werden die topograpischen Aufnahmen der Intensitdtsverteilungen im
Dreistrahlfall vorgestellt und die erhaltenen Kontrasteffekte mittels effektivem Strukturfaktor
und dem Verlauf der Dispersionsfliche qualitativ diskutiert. Zur Bestitigung der
Interpretation erfolgen zusétzlich quantitative Berechnungen zur Position der Kontraste auf
dem Film. Eine vollstindige Simulation der Intensitdtsverteilungen war nicht moglich, da
dazu zum einen die genaue Kenntnis der Anregungsbedingungen in einem sehr kleinen
Bereich um den Lorentz-Punkt erforderlich ist. Deren Bestimmung war mit der verfiigbaren
Versuchsanordnung nicht moglich. Zum anderen erfordert die Simulation von Kristallfehlern
die vollstindige dreidimensionale Losung der Takagischen Gleichungen im Dreistrahlfall,
was bisher noch nicht realisiert wurde.

5.1 Schnitt-Topographie

. Am Anfang der Diskussion sollen die
Pslzfalﬁlr' Spalt Ergebnisse der Schnitt-Topographien stehen,

da sie einen guten Uberblick iiber die Erschei-

Kristall nungen im Dreistrahlfall liefern. Die

experimentelle Anordnung und Strahlgeo-
metrie dafiir ist schematisch in Abb. 23
\ dargestellt. Der Primérstrahl wurde horizontal

IJJ—Achsee —— \

auf eine Breite von 25 um reduziert. In der
Abbildung wurden die skizzierten Topo-
gramme in den beiden Reflexen als unab-
héngig voneinander angenommen, d.h. die zu
Primérstrahl- | erwartenden Interferenzen sind nicht beriick-

fanger C - . .. .
Fotoplatte £ sichtigt, und nur die Intenstitsverteilung der

, —  Pendelldsungsstreifen von zwei unabhidngigen
Abb. 23  Schematische Darstellung der experi-

mentellen Anordnung fiir die Schnitt-Topographie Zweistrahlfallen wurde skizziert.

im Dreistrahlfall.

5.1.1 Schnitt-Topographie im polychromatischen Strahl

Die Schnitt-Topographie bei Anregung eines Dreistrahlfalls mit den Reflexionen h/g/h-g =
(224)/(313)/(111) in einer 0.97 mm dicken und nahezu perfekten planparallelen
Siliziumplatte ist in Abb. 24 dargestellt. Zu dieser Aufnahme wurde ein polychromatischer
Primédrstrahl verwendet. Um bei der Beugung den EinfluB der hoheren harmonischen
Wellenldngen in dem weillen Strahl zu reduzieren, wurde entsprechend dem Energiespektrum
des Wigglers dessen Gap bis auf 85 mm gedffnet und eine Reflexionsgeometrie fiir eine
Wellenlinge von etwa 0.5A ausgewihlt. In der Abbildung ist auf der linken Seite der h-
Reflex und auf der rechten Seite der g-Reflex angegeben. Aufgrund der strahlwegseitigen
Divergenz dndert sich der Y-Wert entlang der Héhe der Topogramme, wihrend 0 in erster
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Abb. 24 Schnitt-Topographien vom h -

(links) und vom g - Reflex (rechts) in der
Umgebung des Dreistrahlfalls mit:

h=224 g=313 h-g=111
Die Anregung erfolgte durch einem poly-
chromat. Primérstrahl. Der Kristall ist so

orientiert, daB im gebeugten Strahl A = 0.5 A
ist.

Probenkristall:  Si-Platte; 0.97 mm dick;
(1 1 1)-Oberflache
Spaltbreite: 25 um
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Néherung konstant bleibt. Die gesamte Hohe der Schnitte von 10 mm entspricht einer
Variation in ) von etwa =7 arcsec um den Dreistrahlpunkt.

Die Intensitdtsverteilungen in den h- und g-Reflexionen sind gekennzeichnet durch ver-
schiedenartige hakenférmige Kontraste. Diese Kontraste werden durch die Schwankungen im
effektiven Strukturfaktor beim Durchlaufen des Dreistrahlfalls verursacht.

Eine vergleichbare Intensititsdnderung findet sich auch in den Schnitt-Topographien eines
Kristallkeils bei Anregung im Zweistrahlfall (vgl. Abb. 17). In einer solchen Geometrie
werden die ‘Haken’ durch die sich dndernde Kristalldicke und den damit verbundenen
schragen Schnitt der Austrittsfliche durch den Borrmann-Facher hervorgerufen. Die Intensitét
I(h) in der Mitte des Fachers auf der Kristallaustrittsflache ist entsprechend Gleichung (44)
eine Funktion aus dem Produkt von Kiristalldicke t und Strukturfaktor F. Im
Dreistrahlexperiment bleibt die Dicke konstant; aber der effektive Strukturfaktor verédndert
sich mit {J, wie es in Abb. 11 berechnet wurde. Durch diesen Vergleich wird deutlich, daf die
Zahl der Intensitétsoszillationen innerhalb einer planparallelen Kristallplatte proportional zum
Betrag des effektiven Strukturfaktors ist.

Der obere Teil im h-Reflex in Abb. 24 entspricht einer Position des reziproken Gitterpunktes
G innerhalb der Ewaldkugel, d.h. es ist R(g) >0 und {<0. Der effektive Strukturfaktor F¢(h)
steigt vom oberen Rand der Schnitt-Topographie zur Mitte hin an. Im unteren Teil sind die Y-
Werte positiv (G ist auBerhalb der Ewaldkugel), und Fei(h) ist hier kleiner als der
Strukturfaktor im Zweistrahlfall F(h), welcher oberhalb und unterhalb des dargestellten
Bereichs wirksam ist. Die beiden lokalen dreiecksformigen Kontraste in der oberen Bildhilfte
werden durch Versetzungen im Probenkristall erzeugt.

In Abb. 25 ist dem experimentellen Topogramm des h-Reflexes eine numerische Simulation
der Intensititsverteilung gegeniibergestellt. Die Simulation basiert auf dem Algorithmus fiir
zwei starke Wellen (38), wobei der Strukturfaktor in X, und tex durch den effektiven Struktur-
faktor nach Abb. 11 ersetzt wurde. Bei der Darstellung wurde zusétzlich die photographische
Gradation der Kernspurplatte beriicksichtigt. Die Berechnungen geben die Asymmetrie der
Kontraste im Dreistrahlfall wieder. Besonders in der Mitte der Pendellosungsstreifen zeigt
sich eine gute Ubereinstimmung mit dem Experiment. Der Vergleich mit der Simulation
ermdglicht die genaue Festlegung der geometrischen Dreistrahlposition {y=0.

—>

(b)

500 um h=224

L

W=0 T : |

(geometr.) 2 arcsec 1 mm
Abb. 25 Vergleich zwischen dem experimentellen Topogramm (a) und der zugehdrigen Simulation (b). Die
Topographie entspricht dem h-Reflex von Abb. 24, wobei aber die geometrische Bildverzerrung aus der
Aufnahmegeometrie korrigiert ist. Zur besseren Sichtbarkeit ist die horizontale und vertikale Skalierung
unterschiedlich gewédhlt. Die Simulation basiert auf dem effektiven Strukturfaktor; die schwarze Linie in der
Simulation markiert die Position der Strahlen in der Topographie, die am Wendepunkt der Dispersionsfliche
angeregt werden.
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Intensitit des h=224 Refl. in 10° cps

800
Abb.26 Renninger-Scan entlang des

Dreistrahlfalls bei einer Wellenlinge von

700
A=0.734A und Tt polarisierter Strahlung.
600 1 1 1 1 1 1 1 M T 1
0% % >0 0 o 1 2 ™ Verwendet wurde die gleiche Probe und die
W in arcsec gleichen Reflexe wie in Abb. 24

Die Bethendherung, die dem effektiven Strukturfaktor zu Grunde liegt, kann in der
Umgebung der geometrischen Dreistrahlposition nicht mehr angewendet werden; die
Simulation ist in diesem Bereich unterbrochen. Der effektive Strukturfaktor trdgt auch keine
Information iiber die Verdnderungen in den Randbereichen der Pendellosungsstreifen.
Zusatzlich ist die Berechnung der hier stark oszillierenden Intensititsverteilung durch
Diskretisierungsfehler verfalscht.

Die Richtung der hakenférmigen Kontraste ist in den Schnitt-Topographien im h- und im g-
Reflex entgegengesetzt, d.h. die Abweichung vom entsprechenden Zweistrahlfall ist invers.
Unter gleichen experimentellen Bedingungen (z.B. der Wellenldngendispersion in
polychromatischen Schnitt-Topographien oder der Anderung im Winkel () gilt die

Beziehung:
sign(R(h))lgrefiex = -sign(R(g))In-refrex » (50)

d.h. ein IN-OUT-Scan'*! in h entspricht einem OUT-IN-Scan in g. Vertauscht man in
Gleichung (41a) h mit g und erhélt so den Ausdruck fiir Fe(g), wird das inverse Verhalten
zwischen Umwegwelle und direkter Welle durch den Vorzeichenwechsel in Gleichung (50)
sofort deutlich.

Abb. 26 zeigt das mit einem Szintillationszéhler aufgenommene -Scanprofil durch den
Dreistrahlfall entlang des Intensititsmaximums im Winkel 8. Allerdings wurde die Probe
dabei mit einem monochromatischen Primirstrahl und einer Wellenlinge von 0.734A
angeregt. Zusétzlich wurden die Blenden auf 1 x 1 mm? gedffnet, so daB3 durch die Faltung der
Reflektivitdt R(6,J) mit der Divergenz und spektralen Breite des einfallenden Strahls im
Experiment nahezu vollstdndig tiber die Reflektivitit in 6 integriert wird. Dieses Verfahren
wird im weiteren als Renninger-Scan bezeichnet (vgl. z.B. a. Weckert 1997). Die im
Renninger-Scan gemessene Intensitédt entspricht der integralen Intensitét langs der Breite der
Schnitt-Topographie (in Abb. 25 entlang der Hohe). Damit lassen sich die Intensitéts-
anderungen im Scan den Hakenkontrasten in den Topogrammen zuordnen und so direkt auf
die Anderung des effektiven Strukturfaktors zuriickfithren. Der Intensititseinbruch bei =0
ist durch den Aufhellungseffekt bedingt.

L+] y-Scan mit positiver Scanrichtung bei dem G von innerhalb der Ewaldkugel nach auBerhalb lauft.
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In Abb. 24 findet sich auf der linken Seite in beiden Topogrammen eine dunkle Linie mit

hohem Kontrast. Sie beginnt jeweils etwa in der Bildmitte an der geometrischen

Dreistrahlposition und setzt sich im h-Reflex nach oben und im g-Reflex nach unten hin fort.

Diese Kontraste lassen sich durch die komplexere Form der Dispersionsfliche im
Dreistrahlfall erkldren. Dazu sind in Abb. 27 zwei Schnitte durch die Dispersionsfldche im
reziproken Raum gezeichnet. Die Schnittebenen sind so gewéhlt, daB3 die dargestellten Punkte

mit den angeregten Punkten der Dispersionsschalen bei Y = -1.25 arcsec und ) = 1.25 arcsec

in der Topographie iibereinstimmen. Die Farbintensitit der Punkte entspricht der Komponente
|ID(h)* des Energiestroms S (vgl. Gl. (18)) im Kiristall relativ zur einfallenden Intensitét unter

Beriicksichtigung der Randbedingungen des Experiments. Durch die Anregung mit

Synchrotronstrahlung, die parallel zur Beugungsebene von h polarisiert ist (TePolarisation),

wird in der vorliegenden Reflexionsgeometrie die Intensitdtsverteilung im h-Reflex im

wesentlichen durch die beiden Dispersionsschalen in der direkten Umgebung des Lorentz-
Punktes Ly(h) bestimmt. Fiir positive )-Werte sind dies die Schalen (d) und (e); bei negativen
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Abb. 27 Schnitte in der
Ebene von K(0) und K(h)
durch den reziproken Raum
eines Siliziumkristalls mit
den Dispersionsschalen in der
Umgebung der [h= 224 /
g= 313 /h-g=111] -Drei-

strahlposition fiir die Position
von P = -1.25 arcsec (Bild a)
und Y =+1.25 arcsec (Bild b).
Die Zeichenebene enthélt die
Wellenvektoren K(0) und
K(h); K(g) ist dazu geneigt.
Die verschiedenen Schalen
der Dispersionsfliche sind
von (a) bis (f) numeriert und
farbig unterschieden. Die
Farbintensitdt der einzelnen
Punkte auf der Disper-
sionsfliche entspricht der
Komponente  |[D(h)? des
Energiestroms S im Kristall
relativ zur Gesamtintensitét.
Zur Kennzeichnung des voll-
stindigen Verlaufs der Dis-
persionsschalen ist zusétzlich
jeweils noch eine diinne ge-
punktete Linie eingezeichnet.
Die gestrichelten Linien T,
T, und T, sind die Asympto-
tenlinien der Hyperbelflachen
der ungestorten Zwei-
strahlfdlle. Markiert sind
auch die Zweistrahl-Lorentz-
Punkte Lo, die Projektion des
Laue-Punktes L, sowie die
Lage der Wendepunkte W.
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Werten (b) und (c). Die Schalen (c) und (d) besitzen hier jeweils einen Wendepunkt W. Da
der Energiestrom S im Kristall immer senkrecht zur Dispersionsfldche lduft, kommt es durch
die geringe Kriimmung in der Umgebung des Wendepunktes zu einer Intensitidtserhohung
analog zum Margineffekt (vgl. Abschnitt 2.3.3).

Die Lage der Austrittspunkte von Wellen, die im Kristall im Wendepunkt W angeregt werden,
auf der Austrittsfldche ist in Abb. 28 in Abhingigkeit von () aufgetragen. Fiir negative Werte
von U ist die Energiestromrichtung im Wendepunkt nahezu vollstindig auf die Ebene der
Wellenvektoren K(0) und K(h) mit ihren Austrittspunkten O und H begrenzt. S hat somit
keine signifikante Komponente in K(g). Wird Y >-0.69 arcsec, springt die
Energiestromrichtung innerhalb eines Intervalls AY von unter einer Winkelsekunde in die
Ebene von K(0) und K(g), reprisentiert durch die Gerade O G . Das ist der Grund dafiir, daB
in den Topographien die beschriebene Intensititsverstirkung jeweils nur auf einer Seite
auftritt, obwohl der Wendepunkt in der Dispersionsfliche fiir Werte Y > 0 als auch fiir ) <0
existiert. In der Simulation in Abb. 25-b sind zum Vergleich die Austrittspunkte der Wellen,
die von W ausgehen, fiir ) <0 als schwarze Linie eingezeichnet.

Wie aus den Bildern der Dispersionsflichen deutlich wird, gibt es durch die unterschiedliche
Richtung der Zweistrahl-Asymptoten T, und T, im reziproken Raum einen Schnittpunkt

0 . P=-0.69" H(X:-1;Y:0)

ey

: : : : : : G (X:-0.630;
8 6 -4 2 0 2 4 6 8 Y:-0.628)
Y in arcsec

Position des Austrittspunktes der Strahlen,
—o— (¢) | die im Wendepunkt der jeweiligen
----- (d)} Disp.-Schalen (c|d) angeregt werden
Projektion der Richtung OG = g auf die
Austrittsflache

Abb. 28 Darstellung der normalisierten Posi-
tion (X,Y) des Austrittspunkts auf der Aus-
trittsfliche von Wellen, die im Kiristall in den

Y in arcsec

Wendepunkten der Dispersionsschalen angeregt
werden. Parameter ist der Y-Wert bei der
Anregung. Die Kreismarkierung ist dquidistant
in ). Daneben sind auch die (X, ) und (), Y)
Diagramme angegeben. Die Definition von X
entspricht der in Gl. (34) und Y liegt senkrecht
dazu mit der gleichen Normierung.
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zwischen diesen Geraden. Im Gegensatz dazu schneiden sich die einzelnen
Dispersionsschalen nicht, was zur Verdnderung der Asymptotenrichtung gegeniiber dem
Zweistrahlfall und damit verbunden zu einer Verengung des Interferenzmusters auf der
rechten Seite im Topogramm des h-Reflexes am Dreistrahlpunkt fiihrt. Im effektiven
Strukturfaktor ist dieser Einflul nicht enthalten, so da3 er in der nur darauf basierenden
Simulation nicht enthalten ist.

5.1.2 Schnitt-Topographie im monochromatischen Strahl

Die Schnitt-Topographien, die im ‘white-beam’ Mode aufgenommen wurden, geben einen
guten Uberblick iiber die Kontrastinderungen in Dreistrahlfall, aber die Bilddetails besonders
in der direkten Umgebung der geometrischen Dreistrahlposition sind verwischt. Diese
Integration kann durch Verwendung eines monochromatischen Strahls mit ldngerer
Wellenlidnge reduziert werden. Aufgrund der geringen spektralen Breite und Divergenz des
monochromatischen Strahls wird nur noch ein Teil der Dispersionsfliche um L,(h) angeregt.
Die stirkere anormale Absorption bei der lingeren Wellenldnge reduziert die Zahl der
Dispersionsschalen, die in der Umgebung des Dreistrahlfalls wesentlich zur Intensitéts-
verteilung im Topogramm beitragen. Fiir P <=0 wird die Beugung vor allem von Wellen
bestimmt, deren K-Vektoren zur Schale (¢) gehdren. Allerdings ist die Hohe der Topogramme
durch die dispersive Winkelverteilung der Wellenldnge im Monochromator begrenzt.

Abb. 29 zeigt eine Serie von Schnitt-Topographien, aufgenommen mit einem monochroma-
tischen Primérstrahl einer Wellenléinge von 0.734 A, in der gleichen Dreistrahlinterferenz, wie
sie im letzten Abschnitt diskutiert wurde. In der oberen Zeile ist der h-Reflex dargestellt und
in der unteren Zeile die Topogramme der g-Reflexion. Zwischen den einzelnen Spalten
erfolgte jeweils eine kleine Drehung im Winkel (). Aquivalente ()-Positionen in benachbarten
Aufnahmen sind durch Linien miteinander verbunden. Die Bilder in der letzten Spalte (h) sind
mit den Topographien, die man im Zweistrahlfall erhilt, vergleichbar.

Die Kontrasterscheinungen in den Topogrammen entsprechen denen im polychromatischen
Strahl. Zusétzlich wird nahe der geometrischen Dreistrahlposition ein neues Kontrastmuster
sichtbar. (s.a. Abb. 30 links und Abb. 29-d,e). Es beginnt an der Linie mit hoher Intensitit,
die durch den Wendepunkt hervorgerufen wird, und setzt sich in Richtung des
Reflexionsvektors zur rechten Seite im Topogramm hin fort. Diese zusétzlichen
Intensitétsoszillationen lassen sich auf eine Interferenz zwischen den beiden Wellen mit
gleicher Energiestromrichtung rechts und links vom Wendepunkt der Dispersionsschale (c)
zurlickfithren. Ein Vergleich zwischen der Filmschwirzung im Bereich dieser Oszillationen
mit einer Simulation ist in Abb. 31a angegeben. Der Austrittspunkt der Strahlen, die im
Wendepunktes W angeregt werden, liegt bei etwa X =-0.5. Zur Berechnung der
Intensitétsverteilung wurden, beginnend in W, alle Wellen im Kristall, die von verschiedenen
Punkten der Dispersionsflichen ausgehen aber (nahezu) die gleiche Energiestromrichtung
besitzen, miteinander liberlagert. Da die Position der Oszillationen auf der Austrittsfldche sehr
empfindlich von der Kristalldicke abhidngt, wurde diese als Parameter angesetzt und
schlieBlich vom gemessenen Wert von 0.97 mm auf 1.019 mm angepalit. Damit wurden die
Anderung der Linge des Strahlweges durch einen Fehlschnitt der Kristalloberfliiche und die
Ungenauigkeit der tabellierten Atomformfaktoren in der Rechnung beriicksichtigt.
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—o
500 pm Abb. 30

Vergrolerung der
Topographien der h-Reflexe
aus Abb.29(e) links und
Abb. 32 (c) rechts. Die Bild-
verzerrung der Aufnahme-

zusatzliches
Interferenz-

muster geometrie ist korrigiert.

Integrations-
bereich

L

L . B e B L B B Abb. 31a Diagramm der Film-
) { schwirzung, die aus dem mit
einer gestrichenen Linie um-
rahmten Bereich der Topo-
graphie in Abb. 30 entnommen
wurde, und léngs der kleineren
Dimension des  Rechtecks
aufintegriert ist. Die durchge-
zogene Linie entspricht der
Intensitét |, einer Simulation,
bei der alle Wellen mit jeweils
gleicher Energiestromrichtung
im Kristall iiberlagert wurden.
W W Unterhalb der Nullinie ist zu-
WW,W\/\/\/\A CO,S Z.T[(K.’eﬂﬁﬁ‘.ﬂ“), satzlich der cos der Wellenzahl-
5 0,0 0,5 1,0 differenz der tiiberlagerten Wel-

X len von Schale (¢) angegeben.
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--------- Filmschwérzung

Wert O | (X) in willk. Einheiten

o

T 1
-1,0 -0,

40 4 | Energiestromrichtung zu beiden Seiten
des Wendepunktes in Schale (c)

Abb. 31b Diagramm der
Simulationsfehler. Im oberen
Teil ist die Winkelabweichung
Adg der Energiestromrichtung
4 eg zwischen den beiden Wellen,
{ die von der Dispersionsschale
4 (c) rechts bzw. links (vgl.
Abb. 27a) des Wendepunktes W
< ausgehen und in der Simulation
— rechts vom Wendep. W 1  miteinander iiberlagert werden,
=~ links von W (Referenz) dargestellt. Im unteren Teil sind
U die P-Werte dieser Wellen
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Die Simulation gibt die Lage der ersten fiinf Intensitdtsmaxima und Minima richtig wieder.
Bei den weiteren Oszillationen und in den Intensititsverhdltnissen kommt es zu
Abweichungen im Vergleich zur topographischen Aufnahme. Das kann zum einen darauf
zurlickgefithrt werden, daB die Winkelverteilung der Intensitit im Primérstrahl, die
zusitzliche Phasenverschiebung durch die Kriimmung der Dispersionsflichen und die Faltung
mit den Strahleigenschaften nicht mit in die Berechnung einbezogen wurden. Zum anderen
steigt fiir Werte von X> 0.2 die Richtungsdifferenz zwischen den Energiestromrichtungen der
iberlagerten Wellen stark an (vgl. Abb. 31b).

Der Bragg-Winkel fiir die h=(2 2 4 ) Reflexion ist groBer als bei der g=( 3 1 3) Reflexion.

Dadurch ist auch die Breite der zugehdrigen Schnitt-Topographien im Zweistrahlfall
verschieden. In der Umgebung der Dreistrahlposition kommt es durch den Energietransfer der
Wellenfelder iiber die Umweg-Reflexion zu einer ‘Verbreiterung’ im g-Reflex (vergleiche
Abb. 29-b, ¢, d, e mit dem Zweistrahlfall in Abb. 29-h). Diese Betrachtung im reellen Raum
entspricht der obigen Diskussion der Asymptotenrichtungen im reziproken Raum.

In Abb. 32 ist eine weitere Serie von Schnitt-Topographien in der Umgebung des h/g/h-g =
(515)/(224)/(311) Dreistrahlfalls dargestellt. Im Gegensatz zu dem bisher

diskutierten Fall, in dem die Strukurfaktoren der beteiligten Reflexe in etwa gleich waren, ist
hier, bezogen auf h, die Umwegwelle stirker als die direkte Welle. Fiir das Verhéltnis der
Strukturfaktoren gilt:

F@Fh-g)|_|FRHFETID|_,,
FnP FGIS)P

Die Beugungsgeometrie der Reflexe ist in den beiden Fillen vergleichbar. In der Topographie
kommt es an der Dreistrahlposition zu einer starken ‘Einschniirung’ der Intensitdtsverteilung
im h-Reflex. Innerhalb des Intensitdtsmaximums ist auch in diesem Fall eine zusétzliche
Interferenz zu beobachten (vgl. Abb. 30).

Verallgemeinernd 14Bt sich feststellen, daB im Vergleich zum Zweistrahlfall in allen
untersuchten Dreistrahlinterferenzen in Laue-Laue-Geometrie die folgenden neuen Kontraste
in den Schnitt-Topographien perfekter Siliziumkristalle auftreten:

» Hakenformige Kontraste, entsprechend dem effektiven Strukturfaktor in einer weiten
Umgebung des Dreistrahlfalles.

* Einengung der Pendellosungserscheinungen aufgrund des Energietransfers zwischen den
Wellenfeldern und damit verbunden eine Richtungsverschiebung der Asymptoten der
Dispersionsflachen.

* Intensititserh6hungen infolge einer verdnderten Energiestromung im Kristall bzw. einer
veranderten Kriimmung der Dispersionsfldchen.

» Zusitzliche Interferenzerscheinungen an der Position des exakten Dreistrahlfalls.

Die Form und Ausdehnung aller Kontrasterscheinungen hiangt jedoch stark von der Geometrie
und den Strukturfaktoren der beteiligten Reflexe ab.
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5.1.3 Schnitt-Topographie mit Versetzung

Neben den Pendellosungsstreifen in den Schnitt-Topographien eines perfekten Kristalls
werden auch die Kontraste von Kristallbaufehlern im Dreistrahlfall verdndert. Dies wurde am
Beispiel einer Versetzung im Silizium untersucht. Ausgehend von den Aufnahmen mit
polychromatischem Primérstrahl in Abb. 24 ist in Abb.35 und Abb. 36 eine Serie von
Schnitt-Topographien einer Einzelversetzung im h=(224) bzw. g=(313) Reflex
dargestellt. Die experimentellen Bedingungen und die Strahlgeometrie entsprechen den
Angaben in Abschnitt 5.1.1 . Zwischen den einzelnen Aufnahmen der Versetzung erfolgte
jeweils eine Y-Rotation von 1.4 arcsec. In der Mitte der Abbildungen sind zum Vergleich
zusétzlich noch einmal die Topogramme des ungestorten Kristalls angegeben, allerdings mit
geringerer Vergroferung und um 90° gedreht. Die Position der Bildausschnitte des gestorten
Kristalls zum Dreistrahlfall ist jeweils mit einem Pfeil markiert.

In den Topogrammen erkennt man deutlich das intermedidre Bild der Versetzung als Dreieck
von Pendelldsungskontrasten. Die Versetzungslinie der untersuchten Einzelversetzung lduft
entlang der Mitte des Borrmannfichers von der Eintrittsseite des Rontgenstrahls zur
Austrittsseite auf der Kristallplatte. Abb. 33 zeigt schematisch einen Querschnitt mit der Lage
dieser Linie. Die Wellenfelder des Borrmannfachers werden im Kristall durch die starke
Deformation des Gitters in der Umgebung der Versetzung entkoppelt. Beim Wiedereintritt in
das perfekte Kristallgebiet regen sie dann durch intra- und interbranch scattering erneut
Wellen auf allen Asten der Dispersionsflidche an (vgl. auch Abschnitt 3.1.1).

Durch die Neigung der Versetzungslinie édndert sich entlang der Hohe der Schnitt-
Topographie der Abstand des gestorten Bereichs im Kristall zur Eintrittsfliche; das
intermedidre Bild ist eine Art Querschnittsbild. Der Abstand zwischen den Intensitdtsmaxima
bzw. -minima in der Mitte des Borrmannfachers ist direkt proportional zur Extinktionsldnge
te . Wihrend die Hakenkontraste im perfekten Kristall die Anderung des effektiven
Strukturfaktors angeben, ist aus der Zahl der Intensitdtsoszillationen innerhalb des
intermedidren Bildes die direkte experimentelle Bestimmung des Absolutbetrags des
Strukturfaktors nach Gleichung (30) méglich.

einfallende
Welle \ Borrmannfiacher
1 . 3
i : \ No=1, Dispersions-
: | A, fliche
/1
' /]
i L neu angeregte / .
| ;! Wellenfelder 0
' Pg e S
i [
/)___,J-__/J\—__- _______ .
// = \\ Kristall — l \
4 271 \
’/ g \ H 0
A / \T\ Versetzungs-
2 v \ linie

Abb. 33 Schematische Darstellung des Verlaufs der Versetzungslinie im Probenkristall (links) und der
Entstehung des intermedidren Bildes der Versetzung im Schnitt-Topogramm im reellen und reziproken Raum
(mitte und rechts).
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LA L L B Abb. 34 Graphische Darstellung
60 _/@/@/@/i _ des Betrages des effektiven
| | Strukturfaktors Fet(h) im  h-
50 | Reflex. Angegeben sind neben
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g 404 aus dem Scheitelpunktabstand
u_% _ von korrespondierenden Disper-
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®  berechnet aus A=05A .
1 setzung bestimmten Werte.
104 Versetzungsbild Tipolarisiert i
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-6 -4 -2 0 2 4 6
g in arcsec

In Abb. 34 ist der aus dem intermedidren Bild der Versetzung im h-Reflex ermittelte Betrag
des Strukturfaktors dargestellt. Da die Auswertung des Versetzungsbildes an der Eintritts- und
Austrittsflache schwierig ist, wurde der Abstand einer bestimmten Zahl von Oszillationen in
der Mitte des Féachers ausgemessen und daraus der effektive Strukturfaktor berechnet. Die
Fehlerbalken in Ordinatenrichtung im Diagramm geben die Mef3fehler beim Ausmessen der
Oszillationen und die Balken in Abszissenrichtung den Fehler bei der Zuordnung des (-
Wertes an. Zum Vergleich ist zusdtzlich die aus dem Scheitelpunktabstand der
Dispersionsflachen berechnete theoretische Kurve eingezeichnet (s.a. Abb. 11).

In unmittelbarer Nédhe der geometrischen Dreistrahlposition ist die Kopplung der beiden
Reflexe so stark, daB3 der Intensitétstransfer liber die Umwegwelle direkt in den Topographien
sichtbar wird. Speziell im g-Reflex in Abb. 36, mit seinem gegeniiber dem h-Reflex kleineren
Braggwinkel und damit auch geringeren Breite des Borrmann-Fichers auf der
Strahlenaustrittsseite, wird dies deutlich. Zum einen andert sich durch den Intensititstransfer
die Form des Versetzungsbildes, zum anderen erkennt man Intensititen auBlerhalb des durch
den zugehodrigen Zweistrahlfall festgelegten Bereiches.

Im intermedidren Bild ist auch die Bildung neuer Wellenfelder am Dreistrahlpunkt im Kristall
als Langsstreifung in der Intensitétsverteilung sichtbar.
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5.2 Pinhole-Topographie

Bei den Schnitt-Topographien in der bisher diskutierten konventionellen Form, werden
aufgrund der nicht-komplanaren Geometrie von K(0), K(h) und K(g) im Dreistrahlfall, die
gebeugten Wellen entlang der Spaltoffnung (in der nicht beschrinkten Richtung) teilweise
miteinander {iberlagert. Dadurch ist keine eindeutige Zuordnung der Kontraste auf der
Fotoplatte zur Position der einfallenden Welle auf der Strahleneintrittsseite mehr méglich und
die Umverteilung der Intensitdt gegeniiber dem Zweistrahlfall ist nur unvollstindig im
Topogramm zu erkennen. Um diese Integration zu vermeiden und die einzelnen
Erscheinungen zu trennen, wurde eine ‘Pinhole-Topographie’, bei welcher der Primérstrahl in
beiden lateralen Dimensionen eingeengt ist, auf den Dreistrahlfall angewendet.

Die entsprechende Anordnung ist in Abb. 37
monochr.\\ schematisch dargestellt. Im Zweistrahlfall
Primirstrahl halte bleibt der Energiestrom innerhalb des Borr-
/ Kristall manndreiecks auf die jeweiligen Beugungs-
ebenen AOH fiirden h-und A OG fiir den
g-Strahl begrenzt, wie es auch in der Skizze
gezeichnet ist.
Bei einer Dreistrahlinterferenz  dagegen
weitet sich die punktférmig bestrahlte Stelle
A auf der Strahleneintrittsseite zu einer

W-Achse

e

Primirstrahl- | dreiseitigen Pyramide aus. Die Kanten dieser
fanger Pyramide entsprechen den Wellenvektoren
K(0), K(h) und K(g). Alle Richtungen
innerhalb der Pyramide, die von ihrer Spitze

Fotoplatte

Abb. 37 Schematische Darstellung des experi- ausgehen, sind mdgliche Richtungen  des
mentellen Aufbaus fiir die Pinhole-Topographie im Energiestroms im Kristall. Auf der Strahlen-
Dreistrahlfall. austrittsseite kann man eine Intensitéts-
verteilung innerhalb der dreieckigen Basis OHG erwarten. - Aus dem Borrmanndreieck
wird im Dreistrahlfall eine ,,Borrmannpyramide®. Innerhalb der Pyramide kommt es zu
Interferenzen zwischen den angeregten Wellenfeldern, wobei die jeweilige Intensitétsver-

teilung von den Anregungsbedingungen des Dreistrahlfalles und der Kristalldicke abhéngt.

Eine Serie von Pinhole-Topographien in der Umgebung des Dreistrahlfalls mit den
Reflexionen h/g/h-g=(111)/(111)/(022) an einer 2 mm dicken Siliziumplatte ist in
Abb. 38 dargestellt. Zur Anregung wurde ein monochromatischer Primérstrahl mit einer
Wellenlinge von A = 0.6919A verwendet, dessen Querschnitt mit Hilfe des Spaltsystems auf
40 x 30 pm? (hxv) eingeschrinkt wurde. Die Intensitdtsverteilungen aus der h- und g-
Reflexion, die gleichzeitig auf einer Kernspurplatte aufgezeichnet wurden, sind in der
mittleren bzw. linken Spalte angegeben. Der Punkt O der dreieckigen Basis der
Borrmannpyramide befindet sich in der linken oberen Ecke der Topogramme; die rechte
obere Ecke entspricht dem Punkt H und die untere Ecke dem Punkt G . Die unterschiedliche
GroBe der topographischen Bilder in h und g ergibt sich aus den unterschiedlichen
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(@)

(b)

(c)

; : - Schnitt-Topographie des h-

(e) Reflexes in der Umgebung
| der Dreistrahlposition.
Spaltbreite: 25 pm
300 pm P W

g-Reflexion h-Reflexion

Abb. 38 Pinhole-Topographien der h und g Reflexe in der Umgebung des Dreistrahlfalles:
h=111/g=111/h-g=022

Dazu wurde eine planparalleler Siliziumkristall mit (1 1 1)-Oberflachenorientierung und einer Dicke von

2 mm benutzt. Der monochromatische Primérstrahl mit einer Wellenlinge von A = 0.6919A war auf einen

Querschnitt von 40 x 30 um? (h x v) eingeschrinkt. Die Aufnahmen erfolgten auf einer Kernspurplatte bei

einer Belichtungszeit von jeweils 5 min.
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Projektionen auf die Kernspurplatte. Die Aufnahmen in den Zeilen (a) bis (e) unterscheiden
sich in threm Abstand ) zur geometrischen Dreistrahlposition; in der Abbildung ist jeweils
die Anderung A zwischen zwei aufeinanderfolgenden Aufnahmepositionen eingetragen. Um
die begrenzte Winkelauflosung des Diffraktometers in  an der Strahllinie ID19 zu umgehen
(die minimale Schrittweite betrug 1.4 arcsec), wurden die Variationen in diesem Winkel
durch Translationen des Spaltsystems realisiert (vgl. Gl. (49) zur Aquivalenz von
Spaltposition und P-Wert im dispersiven Primérstrahl). Bei der Verschiebung der Spalte
wurde darauf geachtet, da3 der h-Reflex immer optimal angeregt war, d.h. die Winkelposition
von 8 dem Maximum der Reflexionskurve entsprach. Im Modellbild des reziproken Raumes
bedeutet dies, dal h bei der Aufnahmeserie auf der Ewaldkugel festgehalten wurde, wihrend
g schrittweise von innerhalb der Kugel nach auflerhalb bewegt wurde.

Zur Bestimmung der geometrischen Dreistrahlposition ) = 0 bzw. der Absolutwerte von ()
fiir die einzelnen Topogramme wurde das Experiment an der Strahllinie ID22 mit einem sehr
priazisen 6-Kreis Diffraktometer wiederholt werden. Neben Topogrammen geringerer
Auflosung auf SR-Film wurden hier vor und nach der Aufnahmeserie jeweils Renniger-Scans
aufgenommen. Durch Vergleich dieser Scans mit Simulationsrechnungen der Intensitits-
profile wurde der Nullpunkt fiir { festgelegt (vgl. Abb. 39). Die Berechnung der Scanprofile
erfolgte mit dem Programm ‘dreist” (Weckert, 1996).

Die Drift der Anregungsbedingungen wéhrend der Aufnahme einer solchen Serie von
Pinhole-Topogrammen mit einer Belichtungszeit von einigen Minuten fiihrt zu einer
Verschiebung zwischen den beiden Renninger-Scans und damit zu einem Fehler bei der
Zuordnung der Topogramme zu dem Y-Wert. VergroBBert wird dieser Fehler noch durch die
Schrittweite der MeBpunkte im Scan und die Faltung der gemessenen Intensitit mit den
Strahleigenschaften. Gegeniiber den Fehlerbalken aus Abb. 39 fiir die Absolutwerte von U, ist
die Ungenauigkeit der Winkelangaben fiir den Relativabstand zwischen zwei aufeinander-
folgenden Aufnahmen in einer Serie viel geringer, weshalb in den zugehorigen Abbildungen
auch nur diese Relativwerte A angegeben sind.

Betrachtet man zunidchst die Intensititsverteilung im h-Reflex in der mittleren Spalte von
Abb. 38, so erkennt man, daf} fiir Werte Y < 0 (vgl. Zeile (a) und (b)) die Intensitit
vornehmlich in der Mitte der Linie O H (vgl. Abb. 37) konzentriert ist. Nahe der exakten
Dreistrahlposition in Zeile (c) wird die Intensititsverteilung ellipsenférmig. In Zeile (d) und
(e) mit positivem P-Wert findet man Intensitdt auller entlang der Linie OH noch in einem
Streifen unterhalb aber nahezu parallel zu dieser Linie. Dieser Streifen lduft mit
zunehmendem Y nach oben, d.h. in Richtung auf OH zu.

Im g-Reflex ergibt sich das gleiche Verhalten, wenn man der Richtung des Beugungsvektors
folgt und OH durch OG ersetzt. Allerdings kehrt sich, wie es auch schon in den Schnitt-
Topographien im letzten Abschnitt beobachtet und durch Gleichung (50) begriindet wurde,
das Vorzeichen von U fiir die Kontrasteffekte gerade um, d.h. die Intensitéitsverteilung vom
g-Reflex in Zeile (a) entspricht Zeile (e) der h-Reflexion; (b) entspricht (d) usw.. Mit zu-
nehmendem Betrag von U sinkt die Beugungsintensitdt im g-Reflex, da der reziproke Gitter-
vektor g im Gegensatz zu h wihrend des -Scans seinen Abstand zur Ewaldkugel éndert.
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Auf der rechten Seite in Abb. 38 ist zum Vergleich das Schnitt-Topogramm vom h-Reflex des
betrachteten Dreistrahlfalls angegeben. Fiir die Schnitt-Topographie wurde das Spaltsystem
vertikal vollstindig gedffnet. Die Y-Positionen im Schnitt-Topogramm, die den dargestellten
Pinhole-Topographien entsprechen, sind jeweils mit einem Pfeil gekennzeichnet.

Die beschriebenen Kontrastinderungen in den Pinhole-Topogrammen lassen sich auf den
Verlauf der Dispersionsfliche im reziproken Raum zuriickfithren, da der Energieflul im
Kristall immer senkrecht zu dieser Fliche gerichtet ist. In Abb. 40 sind zwei zueinander
senkrechte Schnitte durch die Dispersionsfliche im reziproken Raum gezeichnet. Der Schnitt
von Skizze A verlduft entlang der Richtung K(0)+K(h) und entspricht in der Ordinate etwa
einem -Scan um h. Die )-Positionen der Pinhole-Topographien aus Abb. 38 sind auf der
rechten Seite markiert. Die Schnittebene in Teilbild B ist so gewéhlt, da3 die dargestellten
Punkte mit den angeregten Punkten der Dispersionsschalen bei ¢ = -2.5 arcsec in der
Topographie tlibereinstimmen, d.h. die Verhéltnisse fiir Topogramm (b) wiedergeben. Die

Farbintensitit der Linien entspricht der Komponente [D(h)P? - ¢ ™K deg

Energiestroms S
unter Berlicksichtigung der Absorption im Kristall relativ zur einfallenden Intensitit. Die
Berechnungen erfolgten unter den vom Experiment vorgegebenen Randbedingungen aber
ohne Einbeziehung der Strahleigenschaften des einfallenden Strahlenbiindels.

Aufgrund der geringen Divergenz und guten Monochromasie des Primérstrahls wird bei der
Aufnahme der Topogramme jeweils nur ein Teil der Dispersionsfliche in der Umgebung des
Lorentz-Punktes L,(h) angeregt. Folgt man dem Verlauf der Schalen in Abb. 40, 148t sich
daraus die Intensitdtsverteilung im h-Reflex ableiten. Fiir Werte Y < 0 wird die gebeugte
Intensitdt im Dreistrahlfall wesentlich durch die Dispersionsschale (¢) bestimmt. Anhand von
Schnitt A wird deutlich, dafl die Schale in diesem Bereich senkrecht zu K(0) und K(h) liegt,
d.h. daB3 der Energiestrom der von diesem Teil der Dispersionsfliche ausgeht, auf Punkte der
Linie O H auf der Austrittsfliche gerichtet ist. In dem dazu senkrechten Schnittbild B wird
das Verhalten im wesentlichen durch den Wendepunkt W mit einer Normalenrichtung parallel
zu K(0)+K(h) bestimmt. Im Topogramm bildet sich dadurch aus analogen Griinden wie im
Margineffekt in Schnitt-Topogrammen ein Intensititsmaximum in der Mitte zwischen O und
H heraus, d.h. es wird ein groBerer Winkelbereich der einfallenden Strahlung in diese
Richtung gebeugt.

Fiir positive Werte von ) tridgt neben der Dispersionsschale (e), die gekriimmte Schale (d)
signifikant zur gebeugten Intensititsverteilung bei, wie man aus dem oberen Teil von
Abb. 40-A erkennt. Der Energiestrom, der von der Dispersionsschale (e) ausgeht, fiihrt zur
Intensitét innerhalb der Verbindungslinie OH , wihrend fiir (d) die Austrittspunkte unterhalb
dieser Linie liegen. Mit steigenden Werten fiir ) folgt der Energiestrom der Kriimmung dieser
Schale und die Austrittspunkte bewegen sich in Richtung auf OH zu. Das entspricht dem
beobachteten Verhalten des zu O H parallelen Kontraststreifens in den Topogrammen
Abb. 38-d und e.
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Abb. 40 Zwei zueinander senkrechte Schnitte durch den reziproken Raum eines Siliziumkristalls mit den
Dispersionsschalen in der Umgebung der [h= 11/ g=111/h-g= 025] -Dreistrahlposition. Der Schnitt
von Skizze A verlduft entlang der Richtung K(0)+K(h) und entspricht in der Ordinate einem -Scan um h. In
Abb. B wird die Schnittebene durch K(0) und K(h) fiir { = -2.5 arcsec aufgespannt. Die verschiedenen Schalen
der Dispersionsfldache sind von (a) bis (f) numeriert und farbig unterschieden. Die Farbintensitédt der einzelnen

Punkte auf der Dispersionsfliche entspricht der Komponente [D(h)j? - e “mmK Mt

des Energiestroms S im Kristall
unter Beriicksichtigung der Absorption relativ zur Gesamtintensitdt. Zur Kennzeichnung des vollstindigen
Verlaufs der Dispersionsschalen ist zusitzlich jeweils noch eine diinne gepunktete Linie eingezeichnet.

Die gestrichelten Linien Ty, Ty, und T, sind die Asymptotenlinien der Hyperbelflichen der ungestdrten Zwei-
strahlfélle. In Abb. B ist die Position der Lorentz-Punkte L,(h) vom Zweistrahlfall ebenfalls als gestrichelte
Linie eingezeichnet. Markiert sind auch der Dreistrahl-Lorentz-Punkt Ly(h, g) , die Projektion des Laue-Punktes
L, sowie die Lage des Wendepunktes W. Die Pfeile geben die Richtung der Projektion von K(0), K(h) und K(g)

auf die Schnittebenen an.
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(@)

(b)

()

(d)

Schnitt-Topographie des h-Reflexes mit

g-Reflexion N h-Reflexion verschiedenem Abstand im Winkel
Ay = 3" zur Dreistrahlposition; equivalente -
M Positionen sind mit einer Linie

- Swmsmwws® —  verbunden.

(anderer Bildkontrast) Spaltbreite: 25 pm

(e) Abb. 41 Pinhole-Topographien der h und g Reflexe in der Umgebung
des h=1120/ g=2112 / h-g=1212 - Dreistrahlfalles. Dazu
wurde ein planparalleler Quarzkristall mit (1 T 0 0 ) Oberfldchenorien-
tierung und einer Dicke von 1 mm benutzt. Der monochromatische
Primérstrahl mit einer Wellenlinge von A = 0.708 A war auf einen Quer-
schnitt von 30 x 30 pm? (H x V) eingeschrinkt. Die Aufnahmen erfolgten
auf einer Kernspurplatte.
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Abb. 41 zeigt die Pinhole-Topogramme eines perfekten 1 mm dicken a-Quarzkristalls in der
Umgebung der h/g/h-g=(1120)/(2112)/(1212) Dreistrahlinterferenz. Das Verfahren

zur Bildaufnahme und die Prisentation in der Abbildung entsprechen der vorangegangenen
Darstellung. Der wesentliche Unterschied zu den Topogrammen des Siliziumkristalls aus
Abb. 38 liegt in der Triplettphase @1 und in der Absorption. Fiir den Quarzkristall ist ®r =
-99° und pot = 1.1; fiir den Siliziumkristall ist ®7=0 und pot = 2.8.

Durch die geringere Absorption bleiben beim Quarz die Interferenzmuster zwischen den
internen Wellenfeldern in der Borrmannpyramide auf der Austrittsflache sichtbar. Dominiert
wird die Intensititsverteilung durch einen intensiven Spot, der dem Austrittspunkt des
Energiestroms aus dem Bereich der Wendepunkte der Dispersionsfliche zugeordnet werden
kann. Fiir eine Triplettphase nahe +£90° wird die Dispersionsflache zentrosymmetrisch zum
Dreistrahl-Lorentz-Punkt Lt und der Abstand der Wendepunkte von Schale (c¢) und (d) zu Ly
wird minimal (vgl. Abb. 13). Damit werden die Resonanzterme groB3 und die Anregung der
Dispersionsflachen im Bereich der Wendepunkte steigt.

In Abb.42 sind die Pinhole-Topographien des Quarzkristalls in der Umgebung des
Dreistrahlfalls h/g/h-g=(1120)/(1212)/(21 12) dargestellt. Die Aufnahmen erfolgten
an Strahllinie ID22 auf SR-Film. Im Vergleich zu den Topographien des letzten Beispiels ist
hier in der Umgebung der exakten Dreistrahlposition die Intensitdt entlang der Linie OH im
h-Reflex und entlang 0G im g-Reflex verstdrkt; aus dem intensiven Spot wird eine
dreiecksformige Intensititsverteilung. Die verwendeten Dreistrahlfille in den beiden
Aufnahmeserien besitzen identische Reflex- und Beugungsgeometrie sowie gleiche Betrdge
der beteiligten Strukturfaktoren, nur die Werte fiir die Phasenwinkel der Strukturfaktoren und
die Triplettphasen sind verschieden, wie die folgende Tabelle zeigt:

Abb. 41 Abb. 42
Reflexe: h/g/h-g (1120)/(2112)/(1212) (1120)/(1212)/(2112)
Probe: n=(1100); a-Quarz; t = lmm n=(1100);
Wellenlinge: A =0.708A A =0.749A
F(h); F(g); F(h-g) (18.3,200.7°); (24.9, 351.0°), | (18.3,200.7°), (24.9, 231.1°),
als (Betrag, Phase) (24.9,111.0°) (24.9, 351.1°)

Ky, Kp): 0(K, K,):

EEKZ: KS DKo, Ky, 17.5°; 23.8°; 23.8° 16.6°; 22.5°; 22.5°
Vo; s Ve 35.6°; 35.6°; 55.7° 35.2°; 35.2°%; 56.4°
Triplettphase: ®1(h) -99° 21°

Die beschriebenen Anderungen in der Intensititsverteilung kénnen damit eindeutig auf die
unterschiedliche Triplettphase zuriickgefiihrt werden.

Als letztes Beispiel ist in Abb. 43 eine Serie von Pinhole-Topogrammen eines 1 mm dicken
planparallelen Siliziumkristalls in der Umgebung des h/g/h-g = (111)/(111)/(200)
Dreistrahlfalls angegeben. In diesem Fall ist der Kopplungsreflex h-g ein sogenannter
verbotener Reflex, bei dem der Strukturfaktor nur noch durch die nichtzentrosymmetrisch
verteilte Elektronendichte gegeben ist und damit sehr klein wird. Dadurch verschwindet auch
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die Anderung des effektiven Strukturfaktors in der weiteren Umgebung der Dreistrahlposition
und im Renninger-Scan entfallen die Intensitdtsschwankungen in diesem Bereich
(vgl. Abb. 39 rechts unten). Trotzdem wird die Dispersionsfliche beim Durchgang durch den
Dreistrahlfall verdndert; wie die Intensititsverteilung in den Topogrammen beweist. An der
Dreistrahlposition ist die Beugungsintensitit vollstindig iiber die Basis der
Borrmannpyramide verteilt.

Die vorgestellten Aufnahmeserien von Pinhole-Topographien zeigen, da3 sich diese Art von
Topographie sehr gut zur systematischen Untersuchung der Beugung in Vielstrahlfillen
eignet. Durch die Reduktion des Strahlquerschnittes der einfallenden Strahlung nahezu auf
einen Punkt, ist es moglich, den Energiestrom im Kristall vollstindig aufzuzeichnen und
damit auch die Dispersionsfliche abzubilden. Voraussetzung fiir diese Art der Pinhole-
Topographie ist ein gut monochromatisiertes Priméarstrahlenbiindel mit geringer Divergenz,
denn zum Studium der Kontrastinderung in Abhingigkeit vom Abstand zur geometrischen
Dreistrahlposition ist es notwendig, jeweils nur einen Teil der Dispersionsfliche anzuregen.
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Abb. 42  Pinhole-Topographien der
h- und g-Reflexe in der Umgebung des
h=1120/g=1212/ h-g=2T112
Dreistrahlfalles. Dazu wurde ein
planparalleler Quarzkristall mit (1100)
Oberfldchenorientierung und einer
Dicke von 1 mm benutzt. Der mono-
chromatische Primérstrahl mit einer
Wellenlinge von A = 0.749 A war auf
einen Querschnitt von 30 x 30 pm?
eingeschriankt. Die Aufnahmen
erfolgten an Strahllinie ID22 auf SR-
Film.
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Abb. 43 Pinhole-Topographien der h- und g-
Reflexe in der Umgebungdes h=111/g=111/
h-g=200 - Dreistrahlfalles. Dazu wurde ein
planparalleler Siliziumkristall mit (1 1 1) Ober-
flichenorientierung und einer Dicke von 1 mm
benutzt. Der monochromatische Primérstrahl mit
einer Wellenlinge von A = 0.8104 A war aufeinen
Querschnitt von 30 x 30 pm? eingeschréinkt. Die
Aufnahmen erfolgten an Strahllinie ID22 auf SR-
Film.
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5.3 Extended-Beam Topographie

Bei der Aufnahme von Schnitt- und Pinhole-Topographien wurde der einfallende Strahl in
mindestens einer Dimension stark eingeschriinkt. Offnet man die Spalte auf ein Vielfaches der
Kristalldicke!*! ergibt sich im vorwirts gebeugten Strahl (0-Strahl) bei Anregung der
Dreistrahlinterferenz h/g/h-g = (111)/(111)/(022) das in Abb.44 dargestellte
topographische Bild. Als Probenkristall wurde eine 2 mm dicke perfekte Siliziumplatte
verwendet und mit einem monochromatischen Primirstrahl der Wellenlinge A =0.6919 A
angeregt. Aufgrund des Strahlengangs an der Topographie-Beamline ID19 unterscheiden sich
die Anregungsbedingungen innerhalb des ausgedehnten Primérstrahls (vgl. Abschnitt 4.3.2
sowie Abb. 22). Dies ermoglicht zum einen die hohe Auflosung in den Topographien; zum
anderen wird die Beugungsbedingung fiir die h- und g-Reflexion jeweils nur in einem
streifenformigen Bereich im Topogramm erfiillt. Im Schnittpunkt der Reflexstreifen, der dem
Dreistrahlpunkt entspricht, ist deutlich ein Bereich verminderter Absorption, der sogenannte
Super-Borrmann-Effekt, zu erkennen.

Der gewdhlte Dreistrahlfall wurde in der Literatur bereits ausfiihrlich im Rahmen der
Untersuchungen zur anomalen Absorption in den Schnittpunkten von Kosselkegeln in
Weitwinkel-Diagrammen von Germaniumkristallen diskutiert (vgl. z.B. Borrmann &
Hartwig, 1965; Hildebrandt, 1967 sowie Umeno & Hildebrandt, 1975). Die in diesen Arbeiten
aufgefiihrten Berechnungen wund experimentellen Ergebnisse werden durch das
hochauflosende Topogramm in Abb. 44 erginzt.

Abb. 44 Topographie der trans-
mittierten  Intensitit  (vorwarts
gebeugte Welle bzw. 0-Strahl) in
der Umgebung der Dreistrahl-

h Reflexstreifen
von h

g Reflexstreifen
von g interferenz:
h=111/g=111/h-g=022 .
Verwendet wurde ein 2 mm dicker
Siliziumkristall mit (111) - Ober-
flichenorientierung und ein mono-
chromatischer Priméirstrahl der
Wellenlinge A=0.6919 A. Die

lineare Absorption betragt [yt =2.8.

In den beiden folgenden Abschnitten wird der Kontrast von Kristallbaufehlern in einem
ausgedehnten Strahl in der Umgebung von Dreistrahlinterferenzen am Beispiel von
Stapelfehlern und Versetzungen untersucht. Der Schwerpunkt liegt dabei auf der Uberpriifung
der Kontrastregeln des Zweistrahlfalls fiir verschwindenden bzw. minimalen Kontrast aus
Abschnitt 3.2.1 bei Anregung eines Dreistrahlfalls.

L+l Ausreichend ist im Prinzip eine Spaltoffnung mit dem Mehrfachen der Breite des Borrmannfichers auf der
Strahlenaustrittsseite der Probe.
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5.3.1 Topographischer Kontrast von Stapelfehlern

Abb. 46 zeigt die Kontrastanderung eines sechseckigen Stapelfehlers beim Durchgang durch
den Dreistrahlfall h/g/h-g=(422)/(331)/(111). Als Probe diente ein golddiffundierter
Siliziumkristall mit (11 1 )-Oberflaichenorientierung, der im Rahmen der Dissertation von
M. Hofmann (1971) prépariert und beziiglich der Defektstruktur charakterisiert worden war.
Er enthélt neben Versetzungen bei dem Diffusionsprozef3 entstandene extrinsische Franksche
Stapelfehler mit dem Fehlervektor f=4/3[111].

In der linken Spalte der Abbildung sind die Topogramme des g-Reflexes und in der rechten
Spalte die des h-Reflexes dargestellt. Da der Stapelfehler sich in der Mitte des Reflexstreifens
von h befindet, entsprechen die Anregungsbedingungen hier in etwa denen der
Projektionstopographie. Zwischen den einzelnen Zeilen erfolgte jeweils eine kleine Drehung
in | auf den angegebenen Wert. Die Zuordnung der Aufnahmepositionen zum Renninger-
Scan erlaubt das Diagramm in Abb. 45.

Im Zweistrahlfall, der in Abb. 46-d angegeben ist, erzeugt der Stapelfehler im h-Reflex
keinen Flachenkontrast; nur die berandende Partialversetzung liefert einen Restkontrast.
Dagegen ist fiir die beiden Umwegreflexe n =g bzw. n=h-g im jeweiligen Zweistrahlfall
die Sichtbarkeitsbedingung n - f # ganzzahlig erfiillt. Im einzelnen gilt:

nf |

Wird durch Hereindrehen des g-Reflexes der Dreistrahlfall realisiert (Zeile b), so kommt es zu
einem Intensititstransfer von g iiber den Koppelreflex h - g und damit zu einer erhohten
Intensitdt innerhalb des Stapelfehlers im h-Reflex. Qualitativ sieht man in der Topographie
des g-Reflexes eine Intensititsabnahme des Flichenkontrastes. Zu beiden Seiten des
Dreistrahlpunktes in Zeile (a) und (c) ist im h-Reflex noch eine Verbreiterung des
Versetzungskontrastes der berandenden Partialversetzung zu erkennen.

Verallgemeinernd 146t sich feststellen, dal die Kontrastregeln des Zweistrahlfalls fiir
verschwindenden Kontrast bei Stapelfehlern durch Umweganregung im Dreistrahlfall auBer
Kraft gesetzt werden konnen.

T T T Tl Abb. 45 Renninger-Scan durch  den Drei-
strahlfall von Abb. 46. Die -Positionen der
Topographien sind entsprechend gekenn-
zeichnet.
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= 53"

Abb. 46 Extended-Beam (Quasi-Projektions-) Topographien einer Siliziumplatte mit sechseckigem Stapelfehler
in der Bildmitte. Es sind die Bilder vom h - (rechts) und g - Reflex (links) mit unterschiedlichem Abstand im
Winkel @ zum Dreistrahlfall: h = 422 /g=331/h-g=111 dargestellt. Der Stapelfehler mit dem Fehler-
vektor f=2/3 [111] liegt parallel zur (11 1) - Oberfliche des 300um dicken Siliziumkristalls. Zur Abbildung auf
HR-Film wurde ein monochromatischer Primérstrahl mit der Wellenlinge A = 0.734 A benutzt.
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5.3.2 Topographischer Kontrast von Versetzungen

In Abb. 48 ist ein Beispiel fiir die Kontrastdnderungen von Versetzungen in der Umgebung
des Dreistrahlfalls h/g/h-g = (111)/(111)/(022) in einem 0.97 mm dicken Silizium-

kristall angegeben. Dargestellt sind die Topogramme des vorwirts gebeugten Strahls
(0-Strahl) links oben sowie des h- und g-Reflexes (rechts oben bzw. links unten). Die
Verzerrungen durch die unterschiedlichen Einfallswinkel der Strahlen auf den Film wurden in
allen Teilbildern der Abbildung korrigiert.

Die Reflexstreifen von h und g unterteilen die Intensititsverteilung in vier Bereiche (I)- (IV),
wie man im 0-Strahl deutlich erkennen kann. Im Bereich (I) befinden sich die zu h und g
gehorenden reziproken Gitterpunkte H und G innerhalb der Ewaldkugel, so dall der vorwirts
gebeugte Strahl in beiden Reflexen anomal stark absorbiert wird. Liegen dagegen H und G
auBerhalb der Kugel, d.h. im Bereich (III), wird der Energiestrom im Kristall in beiden
Reflexen vorwiegend anomal schwach absorbiert. In den Bereichen (II) und (IV) ist die Lage
der Gitterpunkte und damit das Absorptionsverhalten von h und g jeweils einander
entgegengesetzt.

Zur Bestimmung des Burgersvektors b der Versetzungen des Probenkristalls wurden
zahlreiche Projektionstopographien im Zweistrahlfall angefertigt. Zwei Ausschnitte aus diesen
Aufnahmen, die etwa dem bestrahlten Kristallgebiet aus Abb. 48 entsprechen, sind in Abb. 47
dargestellt. Das obere Bild (a) zeigt die Topographie im (111 )-Reflex (entspr. h in Abb. 48),

das untere Bild (b) die im (111)-Reflex (entspr. g in Abb. 48). Um eine vollstindige

Ausleuchtung des Kristalls bei den Zweistrahlaufhahmen zu erreichen und den Bedingungen
der Projektionstopographie zu entsprechen, oszillierte der Kristall wihrend der Belichtung in
der B-Achse. Fiir die Versetzungen, die nur in der Topographie (b) sichtbar sind (g+b # 0)

[

und in (a) keinen*' Kontrast zeigen (h+b = 0), wurde durch die Auswertung aller

Projektionstopographien ein Burgersvektor von b =+3/2 [ 10 1] zugeordnet.

Neben den in Abb. 48 dargestellten Topographien wird die systematische Anderung der
Versetzungskontraste im Dreistrahlfall besonders anhand der Serie topographischer
Aufnahmen in der beigefiigten Anlage A deutlich. Die Topogramme aus Abb. 48 entsprechen
in etwa denen in der dritten Spalte der Anlage. Genauere Angaben zu dieser Serie und eine
Zuordnung der innerhalb des Primérstrahls von Punkt zu Punkt verschiedenen
Anregungsbedingungen konnen Anhang A entnommen werden.

Im einzelnen konnten in den Topogrammen des h-Reflexes im Dreistrahlfall die folgenden, in
Abb. 48 mit (a)-(d) gekennzeichneten, neuen Kontrasteffekte registriert werden:

(a) Intensitdtsvariationen im Reflexstreifen, die den Hakenkontrasten in den Schnitt-
Topographien bzw. den Intensititsdnderungen im Renninger-Scan entsprechen und auf
die Anderungen des effektiven Strukturfaktors beim Durchlaufen des Dreistrahlfalles
zuriickzufiihren sind.

(b) eine Linie verminderter Intensitdt, hervorgerufen durch den Aufhellungseffekt im
Dreistrahlpunkt. Sie ist gegeniiber der Authellungslinie im g-Reflex leicht verschoben.

%] Nur die Restkontraste der Durchstofpunkte der Versetzungen an der Strahlenaustrittsfliche sind als helle
Punkte sichtbar.
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(c) Kontraste von Versetzungen, die bei Anregung im Zweistrahlfall (vgl. Abb. 47-a) keinen
Kontrast liefern und erst durch den Intensitétstransfer iiber die Umwegwelle im
Dreistrahlfall sichtbar werden. Dieses Verhalten ist analog zu dem des Stapelfehlers, das
im letzten Abschnitt betrachtet wurde. Die Versetzungskontraste entstehen dabei sowohl
im Intensitdtsmaximum des Reflexstreifens, d.h. im Maximum der Reflexionskurve von h
als auch in den Flankenbereichen.

(d) Im Bereich (I), in dem der Energiestrom im Kristall stark absorbiert wird, kommt es zu
einer Kontrastinversion dieser Versetzungsbilder.

Als Orientierungspunkt beim Vergleich der Topogramme kann das in allen Bildern sichtbare
Verzerrungsfeld eines bei der Kristallpraparation nur unvollstindig abgedtzten Kratzers (in
Abb. 48 mit (e) markiert) dienen. Der Streifen in der linken oberen Ecke aller Bilder wird
durch die Kristallkante erzeugt.

Zusammenfassend 148t sich feststellen, dal auch fiir Versetzungen die Kontrastregeln des
Zweistrahlfalls fiir verschwindenden bzw. Minimalkontrast im Dreistrahlfall, bedingt durch
die Umweganregung, ihre Gliltigkeit verlieren.
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Burgers-Vektor
der Versetzungen:

b=+3/2(101)

Abb. 47 Extended-Beam (Projektions-) Topographien des Siliziumkristalls aus Abb. 48 mit Versetzungen im
Zweistrahlfall. Um eine vollstindige Ausleuchtung des Kristalls zu erreichen, oszillierte der Kristall wéhrend der
Belichtung in der ©6-Achse um einige Winkelminuten. Das obere Bild (a) zeigt die Topographie des
Zweistrahlfalls im (111 )- Reflex (h), das untere Bild (b) die im (111) - Reflex (g). Die unterschiedliche
Verzerrung und Orientierung der Bilder auf der Photoplatte durch verschiedene Einfallswinkel ist korrigiert und
auf Abb. 48 angepalit.

Fiir die Versetzungen, die nur in der Topographie (b) sichtbar sind (g « b = = 1) und in (a) keinen Kontrast
zeigen (h « b = 0), wurde ein Burgersvektor von b ==+ /7 [1 0 1] bestimmt. Zur Abbildung auf HR-Film wurde ein
monochromatischer Primirstrahl mit der Wellenlinge A = 0.692 A verwendet.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Die Entdeckung der Rontgenbeugung am Atomgitter fithrte in den vergangenen Jahrzehnten
zur Entwicklung von zahlreichen, heute aus den Naturwissenschaften nicht mehr weg-
zudenkenden Methoden zur Kristallstrukturbestimmung. Dazu zéhlt auch die Rontgen-
topographie, die den zerstorungsfreien Nachweis und die Identifikation von Kristallbaufehlern
im kompakten Kristallmaterial ermdglicht. Mit ihrer Hilfe konnen kleinste Verzerrungen des
Gitters liber eine Fliche von mehreren Quadratzentimetern und bei Materialdicken bis zu
einigen Millimetern aufgezeichnet werden.

Zur Abbildung in der Topographie werden, wie auch sonst bei den Untersuchungen mit
Rontgenbeugung, im allgemeinen Zweistrahlfille verwendet. Der Zweistrahlfall ist die
einfachste Approximation fiir das rdumliche Interferenzphdnomen der Beugung. Hierbei wird
davon ausgegangen, da3 im Kristall nur zwei Wellenfelder (je Polarisationsrichtung) angeregt
werden, d.h. daBB im reziproken Raum neben dem Ursprung nur ein weiterer reziproker
Gitterpunkt zu beriicksichtigen ist. Die reale Wechselwirkung zwischen Rontgenstrahl und
Kristall ist aber ein Vielstrahlfall. Ein erster Schritt zum Verstindnis dieses allgemeineren
Falls ist die Untersuchung des Dreistrahlfalls. Die Rontgentopographie kann, bedingt durch
die hohe Informationsdichte in ihren Experimenten, dazu einen Beitrag liefern.

Uber eine topographische Abbildung im Dreistrahlfall wurde in der Literatur bisher nur sehr
vereinzelt berichtet. In der vorliegenden Arbeit erfolgte erstmals eine systematische Unter-
suchung des Kontrastes in der Rontgentopographie bei Anregung eines Dreistrahlfalls der
Interferenz in Laue-Laue Geometrie. Dazu wurden mit Synchrotronstrahlung hochauflésende
Topographien in verschiedenen Dreistrahlfidllen angefertigt und interpretiert.

Im ersten Teil wurde die Kontrastinderung in den Pendellésungsstreifen von Schnitt-
Topographien am Beispiel planparalleler Siliziumkristalle untersucht. Die erhaltenen
Kontrastphdnomene konnten auf Basis der dynamischen Theorie erkldrt werden. Es zeigte
sich, dall die Anwendung des Modellbildes der Dispersionsfliche im reziproken Raum auf
Dreistrahlfille iibertragen werden kann und hier, wie auch bei den Zweistrahlinterferenzen,
eine anschauliche Moglichkeit zur Interpretation der Kontraste in der Umgebung des
geometrischen Dreistrahlpunktes liefert. Im Gegensatz zum Zweistrahlfall treten bei drei
starken Wellen im Kiristall Wendepunkte in den Dispersionsschalen auf, die die
Intensititsverteilung in den topographischen Bildern entscheidend beeinflussen konnen.
Durch die geringe Kriimmung in der Umgebung der Wendepunkte kommt es, (wenn dieser
Teil der Dispersionsfliche entsprechend der Randbedingungen angeregt ist,) zu einer
Intensitdtserhohung der Wellen im Kristall, deren Wellenvektoren von diesen Punkten im
reziproken Raum ausgehen.

Neben der Analyse des Verlaufs der gesamten Dispersionsfldche ist zur Interpretation der
Topogramme auch die Verwendung von effektiven Groflen, die den Dreistrahlfall als Stérung
des Zweistrahlfalls beschreiben, moglich. Damit lassen sich die Kontrasteffekte des
Zweistrahlfalls parametrisiert direkt auf den Dreistrahlfall iibertragen. Die Schnitt-
Topographien, aufgenommen im polychromatischen Strahl, zeigen anschaulich die
Moglichkeiten und Grenzen dieses Vorgehens am Beispiel des effektiven Strukturfaktors.
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Durch einen Vergleich mit den Topographien war es moglich, die Intensitdtsschwankungen in
den Renninger-Scans ()-Scans durch den Dreistrahlfall mit Integration der Intensitdt in 0) in
der weiteren Umgebung des Dreistrahlpunktes auf die Anderung des effektiven Struktur-
faktors in diesem Bereich zuriickzufiihren. Die Berechnung des Verlaufs der
Dispersionsflichen und die Simulation der aufgenommenen Topographien auf Basis des
effektiven Strukturfaktors erfolgte mit Hilfe eines im Rahmen dieser Arbeit entwickelten
Computerprogramms.

Schriankt man die Ausdehnung des einfallenden Strahles horizontal und vertikal auf einen
Punkt (von etwa 30 x 30 um?) ein, entfdllt im Topogramm die Integration der Intensitét {iber
den Primérstrahl entlang der Spaltoffnung aus den Schnitt-Topographien. Mit dieser hier als
Pinhole-Topographie bezeichneten Anordnung war es erstmals mdglich, den Energiestrom im
Dreistrahlfall vollstandig aufzuzeichnen. Da die Dispersionsfliche stets senkrecht zum
Energiestrom im Kristall verlduft, sind die Pinhole-Topographien gleichzeitig auch ein Abbild
der Dispersionsfliche. Am Beispiel von Silizium mit seiner zentrosymmetrischen Struktur
und Quarz mit nicht-zentrosymmetrischer Struktur konnte der EinfluB der Triplettphase auf
die Interferenzerscheinungen in diesen Topogrammen demonstriert werden.

Parallel zu den Effekten im perfekten Kristall wurde auch der Einflul von Kristalldefekten
auf den Kontrast im Dreistrahlfall am Beispiel von Versetzungen und Stapelfehlern in
Silizium untersucht. In den Schnitt-Topographien einer Einzelversetzung konnte zum ersten
Mal der Intensititstransfer iiber die Umwegwelle direkt experimentell sichtbar gemacht
werden, und an Hand von Extendend-Beam Topographien wurde nachgewiesen, dafl durch
diesen Intensitétstransfer die Kontrastregeln des Zweistrahlfalls bei einer Dreistrahlinterferenz
nicht mehr giiltig sind. Fiir die detaillierte Klirung der beobachteten Anderungen in den
Feinheiten des Versetzungskontrasts sind zukiinftig weitere Simulationsrechnungen
erforderlich, insbesondere die vollstindige numerische Losung der Takagischen Gleichungen
des Dreistrahlfalls im reellen Raum unter FEinbeziehung des dreidimensionalen
Deformationsfeldes der Defekte.

Bei topographischen Experimenten wird hdufig nicht darauf geachtet, ob neben der zur
Abbildung eingestellten Zweistrahlinterferenz zufillig noch weitere Reflexe angeregt sind.
Die Untersuchungen im Dreistrahlfall zeigen deutlich, dal dann unerwartete Kontrast-
phanomene auftreten konnen.

Im Zweistrahlfall wird entsprechend dem Brewsterschen Gesetz unter einem Beugungswinkel
von 265 = 90° und bei einer Polarisation des Primérstrahls parallel zur Beugungsebene keine
Intensitit mehr gestreut. Dies gilt nicht mehr flir den allgemeinen Dreistrahlfall. Verwendet
man zur Polarisationsmessung imperfekte Kristalle mit breiten Reflexionskurven, kann es
durch die Anregung von Mehrstrahlinterferenzen zu Fehlern kommen. Hier bietet sich,
ausgehend von den Ergebnissen dieser Arbeit eine weitergehende tiefgriindige Untersuchung
an.

Weiterhin ist im Bereich des Polarisationsverbotes oder bei Dreistrahlfillen mit einer im
Vergleich zur direkten Welle sehr starken Umwegwelle eine Art Dunkelfeldtopographie von
Kristallfehlern im Dreistrahlfall denkbar.
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Anhang A - Serie von Extended-Beam Topographien

In der beiliegendenist eine vollstindige Serie von Extended-Beam Topographien
im Dreistrahlfall h/g/h-g=(111)/(111)/(02 2) angegeben.

Untersucht wurde ein 0.97mm dicker planparalleler Siliziumkristall mit einer (11 1)-
orientierten Oberfliche. Die Aufnahme erfolgte auf HR-Film mit einem monochromatisierten
Primérstrahl der Wellenlinge A = 0.692 A. Fiir die Versetzungen in der Bildmitte wurde ein
Burgersvektor b =+, (10 1) bestimmt.

Die Serie der Topographien zeigen systematisch die Verdnderung der Versetzungskontraste
im O-Strahl (obere Zeile), im h-Strahl (mittlere Zeile) und im g-Strahl (untere Zeile).
Zwischen den Aufnahmen in den einzelnen Spalten erfolgte jeweils eine kleine Drehung in
von A = 2.9 arcsec. In Abb. 49 sind die, durch die Winkel (AB(h), APioi(h)) in Gleichung
(49) gegebenen, Anregungsbedingungen malstabsgetreu iiber dem Ort im topographischen
Bild aufgetragen.

Eine Diskussion der Kontraste kann Abschnitt 5.3.2 entnommen werden. Die Topographien
aus Abb. 48 entsprechen in etwa denen in der dritten Spalte.
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Abb. 49 Konturdiagramm der Anpassung zwischen der Aufnahmegeometrie, gegeben durch die Positon (X, y)
in den Topogrammen der beiligenden Anlage A, und der Beugungsgeometrie mit den Koordinaten
(ABy(h), AY(h)) entsprechend Gleichung (49). Der Mafstab in den Diagrammen entspricht dem in den
Fotoaufnahmen.
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Anhang B - haufig verwendete Symbole

- Physikalische GroB3en innerhalb des Kristalles werden mit GroBBbuchstaben, auflerhalb des
Kristalls mit Kleinbuchstaben bezeichnet.

- Physikalische Gro3en im gestorten Kristall werden mit gestrichenen Formelzeichen gekenn-
zeichnet, im perfekten Einkristall sind sie ungestrichen.

- Zu D(h,) wird abkiirzend auch D, verwendet. Dies gilt in gleicher Weise auch fiir F, K, P
und E.

- Vektorielle GréBen sind fett gedruckt, skalare GroBen nicht. (v ist der Betrag des Vektors v)

- ¢" bezeichnet den Realteil und ¢'™ den Imaginirteil einer komplexen GroBe ¢

A Winkelverstiarkung das/d6

a,ﬁ]’,f geometrischer Kopplungsfaktor fiir die Polarisation z.B.: a

0,0
m,n

0,0, oderay =0, I,

as  Winkel zwischen S und den reflektierenden Netzebenen

b Burgersvektor einer Versetzung
2 2
B.(r) Anregungsfehler: B (r) =3, —%ai[hn Ell(r)] ; B, = Knk—zK
ey

c Lichtgeschwindigkeit
Xn Fourierkomponente der Suszeptibilitét zu h,

Dol Amplitude der dielektrischen Verschiebung der Ewald-Bloch Partialwelle in 0 bzw. Tt
" Polarisation

Dy ist die Komponente der dielektrischen Verschiebung Dy, senkrecht zu K,

E elektrischer Feldvektor der elektromagnetischen Welle im Kristall

em  Einheitsvektor in Richtung von m

n komplexer Abweichungsparameter nach Authier

f Fehlervektor eines Stapelfehlers

F(h) Strukturfaktor des Reflexes h

r =r.A/ Tt Vgz Proportionalititsfaktor zwischen Strukturfaktoren und Suszeptibilitat
Va Kosinus des Winkels zwischen dem Wellenvektor Kk, und der Oberflachennormalen n
h,g reziproke Gittervektoren zu den Reflexen / Forierkomponenten h und g

] O {1..2N}

ko  Wellenvektor des 0-Strahles auBBerhalb des Kristalls (im Vakuum); markiert Lauepunkt

ko™ =-1., Vektor aus gehend vom Laue-Punkt zum Nullpunkt des reziproken Gitters;
fiir diese Einstrahlrichtung ist die Bragg-Gleichung exakt erfiillt.

kng Wellenvektor des h/g-Reflexes auBerhalb des Kristalls (im Vakuum)

K, Wellenvektoren der Wellenfelder n im Kristall (komplex)

1 Linienvektor der Versetzung (Einheitsvektor)

lsouce Abstand des optischen Elements zur Quelle

A =k =ky"' Wellenlinge des Primérstrahls

Ar  Extinktionslénge im reziproken Raum; /¢ Extinktionsldnge im symmetrischen Fall

m,n [ {0,h,g,...,N} No. von Fourierkomponente bzw. Reflex
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Absorptionskoeftizient fiir die Wellenamplitude; L linearer / mittlerer Absorptionskf.
Brechzahl

o = =

Nablaoperator Gradient: 0 Divergenz: [J- Rotation: Ox Vektorgradient: Clo

=
S

0 {0,h,g,...N} reziproker Gittervektor zu Fourierkomponente bzw. Reflex n
Oberflachennormale der Kristallplatte (von der Eintrittsseite aus nach Innen gerichtet)
Zahl starker Reflexe

Poissonzahl (Verhiltnis von Querkontraktion zu Lingsdehnung)

dielektrische Polarisation im Kristall

Winkel zwischen n und den Netzebenen

€S "< Z 5=

Rotation um die Netzebennormale des primiren Reflexes im Dreistrahlfall
= 0 entspricht der geometrischen Dreistrahlposition

R(h) =K(h)*/ (K* K(h)®) Resonanzterm bzw. Kehrwert des Anregungsfehlers

O Kriimmungsradius der Dispersionsfldche

le klassischer Elektronenradius

Pe(r) Elektronendichte

R,  Reflektivitit (Verhiltnis von eingestrahlter zu gebeugter Energie ) im Reflex n

S Energiestromrichtung im Kristall

0 in der Beugungsebene des einfallenden Strahls in der Beugungsebene; AO= 6 - 63
6  Braggwinkel; Winkel entsprechend der Bragg-Gleichung

AB, Verschiebung der Mitte des Reflexionsbereiches relativ zur geometr. Position 65

t Kristalldicke

tex Extinktionslange im reellen Raum 1/ AL

u(r) Verschiebung der Atome in einem gestorten Kristall gegeniiber dem perfekten Gitter
Av  vertikale Winkelabweichung bedingt durch die strahlwegseitige Divergenz Y / lsource
\% Abweichung der Anregung vom kinematischen Wert

Vez Volumen der Elementarzelle

W  Bildbreite des direkten Bildes einer Versetzung in der Projektionstopographie

X Ortskoordinate (horizontal) eines Punktes im Primérstrahl

X 0 {-1...1}; relativer Abstand auf der Austrittsfliche zur Mitte des Borrmannféchers

Xome: Abstand einer beugenden Netzebene durch den Anregungspunkt zur Mitte des
Borrmannfachers (nur von Beugungsgeometrie abhidngig)

A& horizontale Winkelabweichung bedingt durch die strahlwegseitige Divergenz X / lsource
y Ortskoordinate (vertikal) eines Punktes im Primérstrahl

Y(i) Eigenvektor j bestehend aus [ DZ (j), Dy (j), D¢ (), D(), DS (1).DX(J)]
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