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Stroboscopic X-Ray Topography of Quartz Resonators

by

C.=C. Glier

Abstract

The time structure of synchrotron radiation offers the
possibility of imaging periodical processes in crystals

with a time resolution of several nanoseconds. Experiments
with quartz resonators carried out at the storage ring

DORIS for the first time show the feasibility of a stroboscopic
X-ray topography. Phase resolved images of acoustic bulk waves
are presented wheredifferent side modes become visible which
are covered up by the dominating thickness-shear mode on

usual phase-integrated topographs. During each cycle also
strong variations of dislocation images are observed. These
contrast changes seem to be due to deflexions of the X-ray

wave field in areas of inhomogenious strained lattice planes.
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ABSTRACT

Im Rahmen dieser Diplomarbeit wurde erstmalig die Zeitstruktur der
Synchrotronstrahlung des Elektronenspeicherringes DORIS des Deutschen
Elektronensynchrotrons DESY fir eine im Nanosekundenbereich
zeitaufgeldste Rontgentopographie genutzt.

Das in  dieser Arbeit dargestellte und als stroboskopische
Réntgentopographie bezeichnete Verfahren ermoglicht die
phasenaufgeléste Abbildung periodischer Vorgédnge in Kristallen, soweit
diese elektrisch triggerbar sind und einen ausreichenden Rontgenkontrast
liefern. Die Experimente dieser Arbeit betreffen piezoelektrisch angeregte
akustische Volumenwellen in a-Quarz; ein Ausblick auf z.T. schon angelau-
fene Versuche iliber andere abbildbare physikalische Vorgange wird
gegeben.

In den ersten drei Abschnitten werden die zur Interpretation der
Topogramme notwendigen Grundlagen dargelegt. Abschnitt
"Rontgentopographie” auf Seite 1 behandelt dabei die experimentellen
Anordnungen und die theoretische Basis der Rontgentopographie, insbe-
sondere die dynamische Theorie der Roéntgenbeugung. Im Abschnitt
“Quarz” auf Seite 33 werden die kristallografischen Begriffe und Daten
zunachst allgemein fiir a-Quarz, dann auf den von uns untersuchten
AT-Quarz spezialisiert, zusammengetragen. Der Abschnitt "Versetzungen’'
auf Seite 61 liefert die fur die Interpretation der Versetzungskontraste
notwendigen Kenntnisse.

Die im Abschnitt "Ergebnisse der Experimente” auf Seite 85 wiedergege-
benen Topogramme und Auswertungen betreffen zwei Themen . Zum
ersten die stroboskopische Abbildung akustischer Schwingungsmoden, ins-
besondere von thickness - shear Schwingungen und deren nur bei
stroboskopischer Betrachtung sichtbaren Nebenmoden und zum zweiten
die Darstellung der sich wahrend einer Schwingungsperiode drastisch
andernden Versetzungskontraste. Diskutiert wird die Frage, ob deren
Ursache tatsdchliche Bewegungen der Versetzungen sind oder ob es sich
um rontgenographische Intensitatsumlenkungen aufgrund der akustischen
Schwingung handelt

Die Ergebnisse dieser Arbeit zeigen die stroboskopische
Réntgentopographie als geeignete Methcde zur phasenaufgeldsten Abbil-
dung akustischer Schwingungen in Kristallen; die beobachteten
Versetzungskontrastanderungen deuten auf eine Umlenkung der Wellen-
felder im Kristall hin, wobei zu priifen sein wird, ob dieses Verhalten im
Rahmen der dynamischen Theorie erklarbar ist
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RONTGENTOPOGRAPHIE

1.0 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

1.1 VON DER LAUE-METHODE ZUR RONTGENTOPOGRAPHIE

Die Rontgentopographie, insbesondere bei Nutzung von Synchrotron-
strahlung, ist vom experimentellen Aufbau her der Laue-Methode! , einer
Methode zur Kristallstrukturbestimmung, sehr ahnlich. Deren Versuchs-
aufbau sei deshalb kurz beschrieben :

,Roﬂsehfz.lmé

reflektierfe .
7 Strahinn T~

/ ‘Probe \

auf Comometer

—

r\d‘rekkr

. len
egn;aue der ) STTéh[

Strahe

Kollimator

Abbildung 1. Experimentelle Anordnung der Laue-Methode

Ein einfallender Rontgenstrahl mit kontinuierlichem Spektrum durchlduft
einen Kollimator und trifft auf den auf einem Goniometer montierten Kri-
stall. Diejenigen Komponenten des Rontgenspektrums, fur die in Bezug auf
eine Kristall-Netzebene die Braggsche Gleichung
(1) 2dsin® =n A n=123.
mit d = Netzebenenabstand, A = Wellenlange, 8 = Einfallswinkel

Erstes Experiment zur Reflektion von Rontgenstrahlen an Kristallen

durch Max von Laue 1913 ( Laue, M. v., Friedrich, W.. Knipping, P., Ann.
Physik 41, 971 (1913} )

Rontgentopographie 1

erfiillt ist, werden reflektiert; dabei treten sie entweder auf der Rickseite
des Kristalles® (Laue - Fall) oder auf der Vorderseite (Bragg - Fall) aus.
Auf einem réntgenempfindlichen Film erh&lt man ein Laue - Diagramm,
das in charakteristischer Weise Zonenkreise bestimmter Symmetrie auf-
weist, welche durch die Kristallstruktur bestimmt ist. Abbildung 2 zeigt
beispielsweise ein derartiges Laue - Diagramm f{iur einen AT-Quarz, in
Bragg-Position aufgenommen, Abbildung 30 auf Seite 52 ist ein Beispiel fiir
den Laue-Fall.

Abbildung 2 Laue-Diagramm eines AT-Quarzes (Bragg-Fall)

Wird der Kollimator nun entfernt so wird damit der gesamte Kristall
zweidimensional projiziert auf den Film abgebildet. Ware es ein perfekter
planparaller Kristall (d.h. keinerlei Fehlstellen, Versetzungen, Ober-
flachenverspannungen o. &a.), und vernachlassigte man Effekte an den Kan-
ten des Kristalles, so wurde jeder dieser Laue - spots gleichmabBig
ausgeleuchtet erscheinen. Ist er es nicht, so bilden sich interne
Kristallbaufehler. wie z B. Stapelfehler und Versetzungen auf dem Film als
Kontrast ab.

2 jeweils auf die Strahlungsquelle bezogen

2 Stroboskopische Rontgentopographie



Rontgentopographie ist die Methode der Aufnahme, Untersuchung und
Interpretation derartiger Reflexe zwecks Rickschluf’ auf Art und Ort von
Gitterfehlern im Volumen und an den Oberflachen eines Kristalles.

1.2 DREI GRUNDSATZLICHE EXPERIMENTELLE ANORDNUNGSMOGLICHKEITEN

1.2 1 Die Berg-Barrett-Methode

Die von Berg® und Barrett* entwickelte experimentelle Anordnung ist
durch eine ausgedehnte Rontgenquelle und eine kurze Probe - Film
Distanz gekennzeichnet und wird hauptsachlich in Reflektionsstellung
benutzt. Die Anordnung zeigt Abbildung 3 ?

ya £

i

m’ cryvl
Source . L

Source T \
I - it
= \
Zryste
Abbildung 3. Berg-Barrett Methode in Reflektions- und

Transmissionsstellung

Charakteristika der Methode® sind :

¢ Auflésung hoher Versetzungsdichten
* einfache, unkritische Justierung durch breite Rocking-Kurve
* Unempfindlichkeit gegeniiber Orientierungskontrast

3 Berg, W.F., Naturwissenschaften 19, 391 {1931)

*  Barrett, C.S, Trans. AIME 161, 15 (1945)

®  Quelle der Abbildung : Tanner, B.K.X-ray diffraction topography,
Pergamon Press, Oxford 1976 S 26

®  siehe auch Tab. 1 (S.7)

Experimentelle Grundlagen 3

1.2.2 Die Lang-Methode

Scuree

Abbildung 4. Experimentelle Anordnung der Lang-Methode

Diese an herkdémmlichen Rdntgenréhren bisher am haufigsten verwendete
experimentelle Anordnung wurde von Lang’ entwickelt. Sie ist, wie in
Abbildung 4 ersichtlich® , durch eine punktférmige Strahlungsquelle und
die Benutzung in Transmissionsstellung gekennzeichnet® .

Prinzipiell gibt es zwei Aufnahmetechniken, die im folgenden ausfiihrlich
dargestellt werden sollen.

1.22.1 Sektionstopogramme

Abbildung 5 auf Seite 5 '° zeigt schematisch, durch welche
Strahlengeometrie das Abbild von Kristallausschnitt und Versetzung auf
einem Film erzeugt wird!! .

7  Lang, A.R., Acta Cryst. 10, 839 (1957), Lang, A.R.. J. Appl. Phys. 29, 597
(1958)

8  Quelle der Abbildung : Tanner. B.K X-ray diffraction topography,
Pergamon Press, Oxford 1976 S. 29

®  weitere Eigenschaften siehe Tab. 1 (S.7)

19 Quelle der Abbildung Authier. A.: Section Topography, in X-Ray Optics,
Queisser, H.J., (ed.) Springer-Verlag Berlin Heidelberg New York 1977 S.
147

L Es handelt sich hier am das sogenannte "direkte” Bild: weitere
Bildtypen siehe “Versetzungskontraste” auf Seite 29
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Abbildung 5. Sektionstopogramm-Geometrie

Der einfallende Strahl tritt bei A in den Kristall ein, wobei Wellenfelder in
alle Richtungen zwischen der Einfalls- (K, entspr. AB) und der Austfalls- (K,
entspr. AC) Richtung angeregt werden. Das Dreieck ABC bezeichnet man
als Borrmann-Facher. Die Hauptintensitat verlauft jedoch weiterhin in
Richtung K,.

Trifft diese Welle nun auf die Versetzung am Punkt D, so wird von dieser
Stelle aus ein groBer Teil der Intensitat in Richtung K, ausgesandt, welche
nach Austritt aus dem Kristall auf dem Rontgenfilm PH das direkte Bild ij
ergibt. Die Punkte A und B werden nach i, und ip abgebildet!? ; aufgrund
der mit Hilfe der dynamischen Theorie zu erkldrenden in diesem Randbe-
reich auftretenden erhohten Intensitat, die zZu intensiven
Begrenzungslinien des Sektionstopogrammes fihrt, nennt man diese
Randbereiche auch “hot margins".

Vermittels des Abstandes von i; zu den hot margins kann man sofort eine
Aussage treffen, in welcher Tiefe des Kristalles die Versetzung liegt.

Ein Beispiel fiir ein Sektionstopogramm zeigt Abbildung 65 auf Seite 91

2 Im tatsdéchlichen Experimenten Aufbau ist die Strahlquelle meistens

nicht punktférmig, sondern hat eine strichférmige Ausdehnung senk-
recht zur Zeichenebene. Damit wird nicht nur ein Stich durch den
Kristall, sondern ein Schnitt abgebildet.

Experimentelle Grundlagen 5

1.222 Projektionstopogramme

Nimmt man ein Sektionstopogramm nicht nur in einer Stellung auf, son-
dern fiihrt man eine simultane Translation von Kristall und Film bei fest-
stehender Strahlquelle derart aus, dab der Strahl den gesamten Kristall
Uberstreicht, so erhidlt man auf dem Rontgenfilm ein Abbild aller Defekte
im gesamten Volumen des Kristalles. Anstelle der Information iiber die
Tiefe eines Punktes der Versetzungen im Kristall, die hierbei wegen der
Verschmierung der hot margins verloren geht, gewinnt man ein
projiziertes Abbild der gesamten Versetzung. Ein Beispiel fur ein derar-
tiges traverse pattern ( insbesondere bei Réntgentopographie mit
Synchrotronstrahlung als Projektionstopogramm bezeichnet ) zeigt Abbil-
dung 31 auf Seite 52.

Aus einer Zuordnung von einem Projektionstopogramm und mehreren
Sektionstopogrammen { siehe Abbildung 64 auf Seite 91 ) kann man die
gesamte dreidimensionale Position aller Versetzungen riickfolgern.

Vergleicht man die Berg-Barrett mit der Lang Methode. so entspricht der
rdumlichen Integration durch die ausgedehnte Quelle die zeitliche Integra-
tion durch die Traversierung.

Das Sektionstopogramm zeichnet sich durch Empfindlichkeit sowohl

gegeniiber Orientierungs- als auch Extinktionskontrast und deutlich
geringeren Streuuntergrund aus

1.2.3_ Die Doppelkristallmethode

Bei der Doppelkristali-Topographie, entwickelt von Bond und Andrus®?
sowie Bonse und Kappler!* , werden - wie der Name schon sagt - zwei Kri-
stalle benutzt, einer als Referenzkristall. einer als Probe, und zwar in einer
Anordnung, wie sie Abbildung 6 auf Seite 7 zeigt!® . Wenn die Probe leicht

13 Bond, W.L., Andrus, J., Am. Mineralogist 37, 622 (1952)

4 Bonse, U, Kappler,E, Z. Naturforschung 13a. 348 {1958)

13 Quelle der Abb. : Tanner, B.K. X-ray diffraction topography. Pergamon
Press, Oxford 1976 £.48
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Seurce

Abbildung 6. Experimentelle Anordnung der Doppelkristall-Methode
fehlorientiert von der exakten Parallelposition ist, so filihren unter der

Annahme schmaler Reflektionsbreiten bereits Verzerrungen von 1078 bis
107° zu nachweisbaren Intensitédtsénderungen im reflektierten Strahl.

1.2.4 Vergleichender Uberblick iber die Eigenschaften dieser Methoden

Die Leistungen der beschriebenen Versuchsaufbauten werden durch Tab. 1
charakterisiert!® . Die Rontgentopographie allgemein erscheint mit ihrer
Méglichkeit dicke Proben (mm) und groBe Flachen {cm?) zu untersuchen
komplementar zur Transmissionselektronenmikroskopie, die als Vorteile
die hohere Auflosung (iber 1 gum hinaus} und die groBere abbildbare
Defektdichte (mehr als 10%/cm?) aufweist.

i Berg-Barrett | Lang Doppelkristall

. | Transmission ' Sektions-Top. | Transmission

: Justierung einfach schwieriger : kompliziert

i Bel.zeit(Rohre) 1 Stunde © 10 Stunden | 1 Stunde
Auflosung 1 um 1 um -1 um
Kristall-Dicke < 5 pm 0.1 ~5 mm | ~ 300 pm
Versetzungsdichte < 5-108 5-10° 1 <10% :

Tabelle 1. Eigenschaften von Rontgentopographie-Methodeen

18 Daten der Tabelle groBteilig nach Bonse, U., Hart, M., Newkirk, J.B. :
X-ray diffraction, in Encyclepaedic Dictionary of Physics,
Supplemetary Volume 1, Pergamon 1965
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1.3 RONTGENTOPOGRAPHIE MIT SYNCHROTRONSTRAHLUNG

Gerade in Bezug auf die zwei Hauptnachteile der herkommlichen
Rontgentopographie, die Rontgenrdhren benutzt, als da sind lange
Belichtungszeiten und schwierige Justierung, brachte die erstmalig von
Tuomi et al.!” benutzte Synchrotronstrahlung entscheidende Verbesse-
rungen. Aufgrund der hohen Intensitdt verkiirzte sich die Belichtungszeit
von Stunden auf Sekunden und aufgrund des kontinuierlichen Spektrums
genligt es bei der WeiBlichttopographie im wesentlichen, den Kristall ein-
fach in den Strahl zu postieren : Jede Netzebene reflektiert die ihr -
gemaB Braggscher Gleichung - zugehorende Wellenlange (und Oberwellen)
und bildet den Kristall auf einen Laue-Spot ab.

Aber nicht nur bisher vorhandene Nachteile der Rontgentopographie konn-
ten abgebaut werden, vielmehr eroffneten die besonderen Eigenschaften
der Synchrotronstrahlung eine Reihe vollig neuer Anwendungsgebiete. In
Tab. 2 werden die wichtigsten Vorteile der Rontgentopographie mit
Synchrotronstrahlung zusammengestellt.

'i Vorteil bedingt durch Eigenschaft

hohe Intensitat
grosses Gesichtsfeld

| kiirzere Belichtungszeit

! simultane Aufnahme  mehrerer
i Reflexe
T
Probenorientierung problemlos : kontinuierliches Spektrum
1. homogene Ausleuchtung ver- ‘
.~ Krimmter Proben;
2. Abbildung beliebig orien-
i tierter Korner.
; hohe Auflosung . grosser Quellabstand

Tabelle 2. Vorteile der Rontgentopographie mit Synchrotronstrahlung
(Teil 1 von 2}

7 Tuomi, T., Naukkarinen. K.. Rabe. P., Phys. Stat. Sol.(a) 25, 93 (1974)
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! Vorteil bedingt durch Eigenschaft

f

' komplexe Probenumgebung grosser Filmabstand bei Wahrung

i hoher Aufldsung wegen grossem
Quellabstand

Kentrastverbesserung Polarisation der Rontgenstrahlen

zeitaufgeloste  Abbildung  im hohe Intensitat
Sekundenbereich \

stroboskopische Abbildung peri- Zeltstruktur der Synchrotron-
odischer Vorgdnge im Nano- bis strahlung
. Mikrosekundenbereich

Tabelle 2. Vorteile der Rontgentopographie mit Synchrotronstrahlung
(Teil 2 von 2)

Diesen Vorteilen stehen folgende Hauptnachteile gegeniiber, die jedoch mit
hoherem experimentellen Aufwand wie angegeben iberwunden werden
konnen :

! Nachteil Abhilfe

i t
" hoherer Streuuntergrund

reduzierbar durch Arbeiten im
¢+ Vakuum und spezielles Kamera-

design
Strahlengefahrdung . Experimente 1m Strahlenschutz-
| Interlock mit Fernbedienung
Uberlagerung hoherer Harmo- Doppelkristall-Topographie,
nischer | spez. Filtertechniken

Tabelle 3. Nachteile der Rontgentopographie mit Synchrotronstrahlung

Insbesondere die Zeitstruktur der Synchrotronstrahlung war fir unsere
Experimente von essentieller Bedeutung und so soll dieser Punkt im nach-
folgenden Abschnitt ausfuhrlich erlautert werden.

Experimentelle Grundlagen 9

1.3.1 Stroboskopische Rontgentopographie

Die in dieser Arbeit beschriebenen Experimente, die im Zeitraum Septem-

ber 1980 bis November 1881 im HAmburger SYnchrotronstrahlungs
LABoratorium HASYLAB am MebBplatz Rontgentopographie durchgefiihrt
wurden, nutzten erstmalig die Zeitstruktur der Synchrotronstrahlung zur
stroboskopischen Abbildung periodischer Vorgange in Kristallen.

1.3.1.1 Die Zeitstruktur von Synchrotronstrahlung

Synchrotronstrahlung entsteht als elektromagnetische Strahlung mit
einem kontinuierlichen Spektrum vom Infrarotbereich bis hin zu harter
Rontgenstrahlung bei der Beschleunigung von Elektronen auf einer
ringformigen Bahn mit nahezu Lichtgeschwindigkeit. In unserem Fall
nutzten wir die Synchrotronstrahlung des Speicherringes DORIS am
Deutschen Elektronensynchrotron DESY in Hamburg. Die im Speicherring
umlaufenden Elektronen sind in sogenannten “bunches” gebiindelt; eine
relativistische Berechnung der Strahlungscharakteristik ergibt, dab die
Hauptintensitat der emittierten Strahlung in Vorwartsrichtung bezgl. der
Bewegung der Elektronen liegt. Diese Strahlung wird absorbiert, mit Aus-
nahmen an den Stellen, wo ein Eintrittsfenster zu einer "beamline” ein
Austreten ermoglicht. Infolge der bunch-Struktur der Elektronen wird die
Probe nur in bestimmten Zeitabstanden von Rontgenstrahlung getroffen.!®

Im Fall des sogenannten "single-bunch” Betriebsmodes von DORIS, bei dem
nur einer von maximal 480 mdglichen bunches im Ring umlduft, folgen
Rontgenblitze von etwa 200 ps Dauer mit einer Wiederholfrequenz von
1.04097 MHz.

1.3.1.2 Versuchsaufbau

Abbildung 7 auf Seite 11 und Abbildung 8 auf Seite 12 zeigen eine Skizze
des Versuchsaufbaus und eine Prinzipzeichnung der stroboskopischen
Rontgentopographie

Zu Abbildung 7 . Aufgrund der Intensitat der Synchrotronstrahlung erfol-
gen alle Experimente in einer Bleihlitte, die wahrend des Versuches
unzuganglich ist. Deshalb erfolgt die Steuerung der Filmpositionierung

'8 Naheres zur Synchrotronstrahlung findet sich in dem Buch Kunz, C.,

(ed.) Synchrotron Radiation, Springer Verlag Berlin Heidelberg New
York 1979
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Abbildung 7. Skizze des Versuchsaufbaus

mit Hilfe der Detektorbiihne durch Steuerung der letzteren durch
Schrittmotoren von auBen.

Zur Minimierung des Streuuntergrundes wurde der Kristall auf einem
Goniometer in einer auf = 107 Torr evakuierten Probenkammer montiert
und aus demselben Grunde liegt der Strahlweg vor der Kammer ebenfalls
in einem Vakuum- (oder Helium-) Rohr.

Typische Entfernungen sind 34 m flir den Abstand von Strahlungsquell-
punkt zur Probe und ein Abstand Probe - Film von 7 cm. Bei einer verti-
kalen Quellgréfe von 3 mm ergabe sich dafiir eine maximal erzielbare
vertikale Auflésung von 8 um.

Justieraufnahmen erfolgten unter Verwendung von Agfa Structurix IC
Papier als Rontgenfilm, das in einer Entwicklungsmaschine in wenigen
Sekunden entwickelbar ist; alle weiteren Aufnahmen wurden auf Kodak
Industrex R Film gemacht, der eine maximale Auflésung von wenigen
Mikrometern erméglicht.

Experimentelle Grundlagen 11
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Abbildung 8. Prinzip der stroboskopischen Rontgentopographie
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Zu Abbildung 8 : Als Probe untersuchten wir einen AT-Quarz!® 2 | der
exakt als Resonanzfrequenz die Wiederholfrequenz der
Synchrotronstrahlungsquelle von 1.04097 MHz aufwies. Benutzte man zur
getriggerten piezoelektrischen Anregung des Schwingquarzes nun ein Sig-
nal. das direkt an die bunches des Speicherringes gekoppelt war, so wurde
dadurch gewahrleistet, da Rontgenblitz und mechanische Schwingung des.
Quarzes genau synchron erfolgten. Dieses Triggersignal wurde von einer
der sogenannten bunch - Uhren von DORIS geliefert. Als bei dieser jedoch
von Zeit zu Zeit unkontrollierbare Spriinge in der Phasenlage beobachtet
wurden, wurde zur Kontrolle ein steter Vergleich zu einemn weiteren Signal
durchgefithrt : dieses Signal wurde von einem schnellen Photomultiplier
geliefert, der die optische Komponente der Synchrotronstrahlung am
MeBstand HONORMI { ebenfalls in der HASYLAB Experimentierhalle ) nach-
wies

Die benutzte bunch - Uhr konnte gleichzeitig als variable delay-line
benutzt werden; so lieB sich damit die relative Phasenlage von

18 Zur Erkldrung, was unter einem AT-Quarz zu verstehen ist siehe "Die

AT-Schnitt Orientierung” auf Seite 43
Hergestelit von der Kristallverarbeitungsgesellschaft KVG
Neckarbischofsheim.

20
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Rontgenblitz zur elektrischen und damit auch mechanischen Schwingung
variieren.

Beispielsweise wurde die Phasenlage so gewahlt, daB die Rontgenblitze den
Quarz stets in einem der beiden Nulldurchgange trafen und durch
Variation des delays in minimal 2ns - Schritten wurden dann sukzessive
Aufnahmen vom ersten Nulldurchgang ilber das erste Maximum, liber den
zweiten Nulldurchgang und das zweite Maximum bis hin zum Ausgangs-
punkt gemacht.

1.3.1.3 Moglichkeiten der stroboskopischen Rontgentopographie

Das Verfahren der stroboskopischen Rontgentopographie ist nicht auf
mechanische Schwingungabbildung beschrankt. In entsprechender Weise
lassen sich stroboskopisch all die periodischen Vorgange in Kristallen
abbilden, die man mit einer Periode, die exakt ein Vielfaches der Speicher-
ring - Umlauffrequenz von 1.04097 MHz betragt, triggern kann. Dazu
zéhlen neben den von uns untersuchten Volumenwellen auch akustische
Oberflachenwellen,? sowie auch durch mechanische Schwingungen
induzierte Versetzungsschwingungen, sowie eventuell elektrochemische
Prozesse, vorausgesetzt - und dies ist als allgemein gliltige Bedingung fiir
die stroboskopische Rontgentopographie anzusehen - daB sie
rontgenografisch einen ausreichenden Kontrast liefern.

Denkbar wire vielleicht auch die Abbildung von elektrischen Prozessen in
Halbleiterbauelementen, soweit diese einerseits durch die intensive Strah-

lung nicht zerstért werden und andererseits die oben genannten Bedin-
gungen erfillt sind.

2 siehe Tanner. B. et al, Proc. SRI Conf. B2, NIMPR (1982)
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2.0 THEORETISCHE GRUNDLAGEN DER RONTGENTOPOGRAPHIE

Es gibt zwei allgemeine Theorien, die das Verhalten von Rontgenstrahlung
beim Durchgang durch Kristalle beschreiben. Die &ltere, einfachere und
besser bekannte ist die kinematische Theorie. die bei Kristallen mit vielen
Defekten und bei solchen mit sehr geringer Dicke richtige Ergebnisse lie-
fert.

Wahrend diese kinematische Theorie bei Mosaikkristallen auch noch
anwendbar ist, liefert hier ebenfalls und dann bei nahezu perfekten Kri-
stall groberer Dicke ausschlieBlich die dynamische Theorie die richtige
Beschreibung, insbesondere was die Intensitat der Reflexe angeht.

Im folgenden sollen die Grundlagen beider Theorien nur insoweit vorge-

stellt werden, als sie fiir die Interpretation der experimentellen Ergebnisse
von Bedeutung sind.

2.1 KINEMATISCHE THEORIE

Diese Theorie?? geht von folgenden Annahmen aus :

1. Die Photonen werden elastisch gestreut, dh Ro’ = ’I-{,f
2. Dievon einem Streuzentrum ausgehende Welle

a. hat eine Amplitude proportional der am Streuzentrum wirkenden
Feldstarke und ist proportional der Elektronendichte;

b. ist abhangig von den Richtungen der einfallenden und der ausge-
henden Welle;

3. Die vom g e s amt en Kristall ausgehende Welle ergibt sich als
Uberlagerung der Wellen der einzelnen Streuzentren. wobei ent-
scheidend der EinfluB der Phase ¢ ist, die fir jedes Streuzentrum indi-
viduell angesetzt werden mub.

4. Estritt keine mehrfache Streuung einer Welle auf.

2 beispielsweise dargestellt in WeiBmantel, C.H., Hamann, C., Grundlagen

der Festkorperphysik, Springer, Berlin, Heidelberg. NewYork 1979
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Nach diesen Annahmen ergibt sich fiir die Richtung der Reflexe die
Braggsche Gleichung(1) und fir die Intensitat gilt :

(2) I~F?
In die Proportionalitatskonstante gehen u a. ein :
+ Polarisationsfaktor
«  Absorptionsfaktor
. Lorentzfaktor
» Temperaturfaktor.

F(h.k,1), der Strukturfaktor fiir einen bestimmten Reflex berechnet sich
aus :

(3) F(hkl) = ¥ fhexp (2ri ( hug - kv = lwg D)
n

wobei ftir Quarz die Atompositionen u,, v, %y in der Einheitszelle im Kapitel
“Struktur der Einheitszelle” auf Seite 34 angegeben sind und die

Atomformfaktoren f, als Funktion von sin /A aus Tabellenwerken?®?
ersichtlich sind. Im folgenden gilt : 2=(h.k 1}, g=(-h.-k.-1)

2.2 DYNAMISCHE THEORIE

2.2.1 Grundziige der Theorie fur den perfekten Kristall

Die in "Kinematische Theorie” auf Seite 14 aufgefiihrten Annahmen gehen
fiir die dynamische Theorie in folgende Aussagen uber :

1. Im Kristall gilt nicht mehr Ko, = K, : es wird statt dessen angenom-
men, daP die Endpunkte dieser Vektoren auf der sogenannten
Dispersionsflache liegen.

2?  lbers, JA., Hamilton, W.C., (eds) :International Tables for X-Ray

Crystallography, Vol IV.. Birmingham. Kynoch Press
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2. Die gestreute Intensitat ist nicht mehr proportional zu F? sondern zu
VFF* .

3. Mehrfachstreuungen werden ausdricklich mit einbezogen ( im Forma-
lismus der dynamischen Theorie spielt neben F; auch Fy eine Rolle ).

Der prinzipielle Weg bei der Errichtung des Gerilistes der dynamischen
Theorie ist der folgende :
Es handelt sich um das Problem der Wechselwirkung von elektromagne-
tischen Wellen mit kristalliner Materie, m.a.W., gesucht wird eine Ldsung
der Maxwellschen Gleichungen in einem periodischen Medium. Letzteres
wird durch eine

komplexe ( wegen des Einschlusses von Absorptionsvorgiangen ),

periodische (da Kristall ),

und anisotrope { Wellen, die sich im anisotropen Festkérper
ausbreiten, haben richtungsabhangige Brechungsindizes )

dielektrische Suszeptibilitat x oder die Dielektrizitatskonstante ¢ = 1 - y
reprasentiert.

Damit ergeben sich die GréBen des folgenden Abschnittes.

22.1.1 Komplexe physikalische GréBen
Strukturfaktor. Durch

(4) p(F) = 1/Ve L Fy exp ( -2mi gF )
g

hangen Ladungsdichte p und Strukturfaktor F zusammen ( V., = Volumen
der Finheitszelle ). wobei der Strukturfaktor unter Ausschluf von
Absorption (d.h. keine resonante Anregung der Elektronen) wie in der
kinematischen Theorie gegeben ist durch

Fo =3 f,exp (2mgF,)
n

( Summe liber alle Atome der Einheitszelle )
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Korrekturfaktoren bei Einschlub von Dispersion und Absorption fihren zu:

(5) Fo=3 (f+Af+iAf"), exp ( 2mi gy )
n
(8) Fg = F,' (abhangig von f + Af") - iF,” (abhéngig von Af")

Die dielektrische Suszeptibilitdt setzt sich aus dem Streuanteil
(7) Xee = C1 - { TX¥/nVe) - Fy

und dem Absorptionsanteil

(8) Xig = T"F¢"

=N/(2nv.) - L (( Cy Totp = CzTqua ) - exp ( 2mi gFp ) )
n \

mit r, = klassischer Elektronenradius = 2.818 10 ®*m
C; = 1 (bzw. cos 20), C, = cos 20 (bzw. cos 48)
fir o- (bzw. m-) Polarisation
Tpsp Und Tqu, sind Dipol- bzw. Quadrupolterme
der atomaren Wirkungsquerschnitte

zu
(9) Xg = Xrg ™ i'Xu

zusammen. GréBenordnungsmabig liegt x typisch bei 1078,

Der haufig vorkommende Faktor (r.A%)/(mV.) werde im folgenden mit I
abgekiirzt.

Der Streuanteil {entspr. der Absorptionsanteil) des hkl - Reflexes ist gleich
dem konjugiert Komplexen des Streuanteils (entspr. des
Absorptionsanteils) des hki - Reflexes

Aus xp ergibt sich 1n Abhangigkeit von der Wellenlange der

Lin. Absorpticnskoeffizient

(10) o = 2n/X - [-Fy”

#  wobei F,. F, und F," je nach Phase wiederum komplexe Grofen sein

konnen
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2.2.1.2 Das Konzept der Dispersionsflache
Unter den Annahmen,

. daf elektrische Leitfahigkeit und magnetische Suszeptibilitdt ver-
schwinden, wodurch aus den Maxwellschen Gleichungen folgt :

—

(11) VxVxD=(1-x)/c? (3%D/8t?)

*» dab die Laue-Gleichung gilt .

—

(12) Ke=Ko+ g

* und daB die dielektrische Suszeptibilitdt wie oben angenommen peri-
odisch im reziproken Gitter ist

(13) x(r) = Tx exp(-2rig F)
g

ergibt sich®® als Lésungsansatz eine Linearkombination von Blochwellen :

(14) D= 3 5,-exp(-2nj R,-F) exp(iwt)
g

Zweistrahl-Naherung : Zur Vereinfachung nimmt man nun an. daB nur ein
reziproker Gittervektor g nahe genug der Ewald-Kugel ist, um eine nen-
nenswerte reflektierte Amplitude zu liefern. Diese Annahme von nur zwei
sich im Kristall ausbreitenden Wellenvektoren fiihrt auf die Grundglei-
chung der dynamischen Theorie, die =zugleich die Gleichung der
Dispersionsflache als dem Ort der moéglichen Endpunkte von anregbaren
K,/Ko Wellenvektor-Paaren ist -

(15) Qolg = 1//4 k? C? Xg Xi
mit ap = 1/2k ( KoKo - K3(1 + XO‘)) a, = 1/2k ( KoK, - K3(1 + x.,))
k = Wellenvektor im Vakuum

1 . g-Polarisation

C

%

cos 28 . m-Polarisation

#  Herleitung z B. in Batterman, B.W., Cole. H.. Reviews of modern physics,
vol 36 no.3 p. 681 - 717 July 1964 Appendix A
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Eine eindeutige Lésung gibt es nur, wenn ag und a, # 0 sind, d.h. wenn der
Betrag des Wellenvektors Kyl bzw. [K von dem mit dem mittleren Bre-
chungsindex multiplizierten Betrag des Wellenvektors im Vakuum und
damit also vom Betrag des nach der kinematischen Theorie vorherge-
sagten Wellenvektors abweicht.

ap und a; sind also ein Mab fiir diese Abweichung. Die folgenden Zeich-
nungen von Abbildung 9 und Abbildung 10 auf Seite 20 veranschaulichen
die in der Grundgleichung der dynamischen Theorie auftauchenden
GroBen. Abbildung 9 zielt dabei mehr auf den Vergleich zur kinematischen
Theorie, Abbildung 10 zeigt genauer die in der dynamischen Theorie wich-
tigen Groben.

S
Dispersionaflache

[d )

Abbildung 9. Dispersionsfliche in der Ubersicht: Statt (nach der
kinematischen Theorie) auf dem Schnittpunkt Q der
eingezeichneten Ewald-Kugeln, muB ein nach der
dynamischen Theorie erlaubter Anregungspunkt (engl.
“tie point”) auf den durch die Grundgleichung der
dynamischen Theorie definierten Hyperbeln, der sog.
Dispersionsflache liegen. L widre der Schnittpunkt
zweier Ewald-Kugeln ohne Brechungsindex - Korrektur
(d.h. Vakuum - Wellenvektor)®?® .

2 Unter Einbeziehung der Polarisation ergdben sich fiir jede Polarisation

( o- oder m- ) je zwei Hyperbel-Aste.
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L

Ausschnift

Abbildung 10.

Dispersionsflache im Detail: Es ist dargestellt, daB bei
vorgegebenen Randbedingungen ( Grenzflachennormale
fi ) jeweils ein tie point auf jeder Hyperbel angeregt
wird (ncx und g ) und dad von ihnen jeweils eine f{r und

eine K,-Komporente ausgeht. AuBerdem dargestellt
sind die Groben ag,; @pz ag a;2 der Grundgleichung.
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2.2.13 Physikalische Bedeutung der Dispersionsflache

Im folgenden soll an einigen Beispielen gezeigt werden, wie man aus den
GroBen der Dispersionsflache physikalische Aussagen ableiten kann.

Ebene Welle. Wie aus der Konstruktion der Dispersionsflache Aussagen
sowohl lber Richtung als auch Intensitat der Rontgenstrahlen gewonnen
werden konnen, soll im folgenden fir den symmetrischen Laue-Fall
(i-So=0-8;) dargestellt werden. Fir jeden tie-point gilt unter
Vernachlassigung der Absorption naherungsweise :

(18) B/ Dot = V(ao/ag )

Dies wird in Abbildung 11 dargestellt. Bei exakt erfullter Bragg - Bedin-
gung gilt fiir die Amplituden ‘D¢t = D : entfernt man sich von der Bragg -
Bedingung ( "wandert man also auf der Dispersionsfliche “nach oben oder
unten” ), so wird jeweils der 50-Strahl starker angeregt als der 5,—Strahl.
d h. nur eine der beiden Schalen der Dispersionsflache gewinnt physika-
lische Bedeutung.

Abbildung 11. Feldamplituden auf der Dispersionsfliche: Es ist
schematisch dargestellt, wie sich das Verhaltnis der
Feldamplituden in Abhangigkeit vom angeregten tie
pownt andert ( hier fur den symmetrischen Laue-Fall ).

Die EnergiefluBrichtung steht jeweils senkrecht auf der Dispersionsflache.
Fur die exakt erfullte Bragg-Bedingung verlaufen alsc beide Strahlen und
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damit auch der Energieflup parallel zu den Netzebenen. Bei Entfernung
von dieser Bedingung separieren die Energieflisse der beiden
Dispersionsfldchen - Schalen s, und s, innerhalb des 26-Winkels in der in
Abbildung 12 dargestellten Weise.

Abbildung 12. Separation der Energiefliisse bei Abweichung vom
Bragg-Winkel: Die Abweichung kann innerhalb des
gesamten 28-Winkels erfolgen

Werden Wellenfelder von beiden Schalen der Dispersionsfliche annahernd
gleich stark angeregt, so kdnnen sie bei Uberlagerung im Kristall
interferieren. Bei spezieller Geometrie der Probe, beispielsweise bei
Keilform, fithrt dies im Projektionstopogramm zu Interferenzstreifen, die
eine Periode von der in “Ausbreitung von Wellenfeldern im schwach
deformierten Kristaligitter” auf Seite 25 definierten Extinktionslange
haben. Je perfekter der Kristall ist, desto deutlicher werden diese soge-
nannten Pendellosungsstreifen, die entlang der “Hohenlinie” gleicher
Kristalldicke verlaufen, sichtbar.?”

In diesem Zusammenhang mochte ich auf die Topogramme von
Abbildung 31 auf Seite 52 und Abbildung 74 auf Seite 103 verweisen, die
deutlich  zeigen, wie empfindlich diese Interferenzmuster auf
Gitterverzerrungen reagieren.

Kugelwelle. Der Formalismus der dynamischen Theorie muf bei Annahme
von Kugel- anstelle ebener Wellen erheblich erweitert werden. Trifft eine
Kugelwelle auf eine Netzebenenschar, so werden die tie-points so angeregt,
dab eine Ausbreitung von Wellen im gesamten 28-Winkel, d.h. also im
Borrmeann-Facher erfolgt. Aus Abbildung 11 auf Seite 21 ist auch anschau-
lich eine weitere Eigenschaft ersichtlich, die fiir das Sektionstopogramm

27 Ndheres zum Thema Pendelldsungstreifen findet sich in Tanner,

B K.X-ray diffraction topography, Pergamon Press, Oxford 1976.
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von Bedeutung ist : Werden alle tie-points gleichmafig angeregt, so
emittieren die Randpunktie infolge der geringeren Krimmung der
Dispersionsflache alle fast in dieselbe Richtung, so dabB es zu einer starken
U berhchung der Intensitdt an den Randern des Sektionstopogrammes
kommt, wie Abbildung 13 im Teil a) zeigt. Wird der Kristall allerdings
dicker (ut > 2). so iiberwiegt die im Randbereich starkere Absorption
diesen Effekt, so daB sich eine Intensitatkurve wie in Teil b) bis d) dieser
Abbildung ergibt. In Abbildung 13 wurde vernachlassigt, daB die einge-
zeichnete Intensitatverteilung erst als Integral einer oszillierenden
Intensitatsverteilung auftritt. Diese Oszillationen. es handelt sich um
Pendelldsungstreifen parallel zur Kante des Sektionstopogrammes, kom-
men wie im vorigen Abschnitt durch Interferenzeffekte zustande : jeweils
die Wellenfelder von den beiden tie points auf den
Dispersionsflacheschalen, deren Ausbreitungrichtung identisch  ist,
interferieren miteinander. Dafl diese Pendellésungstreifen in den
Topogrammen dieser Arbeit nicht zu sehen sind. liegt hauptsachlich daran.
daB sie bei einer Spalthreite von Uber 100 um nicht aufgelost werden
konnen.

\/\.//\

b) ) d)

e)
) Brelte d, Sek?.|
Abbildung 13 Sektionstopogramm-Intensitatsverteillung: Dargestellt

fiir verschiedene Absorptiongrade: a) ut=0, b) ut=2.¢)
ut=6 d) ut=10.

222 Grundziige der Theorie bej Gitterverzerrungen

Ein Kontrast in einem Topogramm entsteht. wenn bestimmte Stellen des
Kristalles durch eine Gitterverzerrung eine gegenuber dem perfekten Kri-
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stall geanderte Intensitat reflektieren. Notwendige Grundbedingung fiir
die Sichtbarkeit des Kontrastes ist, daB die Verzerrung eine Komponente
senkrecht zu den reflektierenden Netzebenen hat, d.h.

(17) Gg#0
d = Verschiebungsvektor

g = reziproker Gittervektor der reflektierenden Netzebenen-
schar

Anhangig von der Kristallstruktur wird der Kontrast also allgemein nur in
bestimmten Reflexen sichtbar sein. Im Fall des Quarzes verschwindet
jedoch wegen der speziellen anisotropen Kristallstruktur der Kontrast
jedoch nie vollig; insofern kann eine Bestimmung des Burgers-Vektors?®
nicht durch Vergleich der Reflexe erfolgen: dieses ist nur durch Vergleich
mit Sektionstopogramm - Simulations - Bildern, deren Kontrast
Burgers-Vektor-abhangig ist, durchfihrbar.?®

Die Struktur eines Kontrastes kann sehr unterschiediich sein. Sie ist
bedingt

1. durch das angewendete Aufnahmeverfahren, also beispielsweise durch

. die benutzte Wellenlange,

. die Divergenz der Strahlung.
. die Justierung.

. die Refiexordnung:

2. durch die physikalische Ursache des Entstehens. Beispiele sind :

»  Orientierungskontrast,®

+ Versetzungskontrast in drei verschiedenen Formen :
— direktes Bild
- dyvnamisches Bild
— intermediares Bild

8 Zur Definition des Burgers-Vektors siehe "Der Burgers-Vektor" auf

Seite 64.
%  siehe Epelboin. Y., Patel, J R, J. Appl Phys., vol. 53 no.1, p.271-75 (1982)
30 hier nicht behandelt; zur Erklarung siehe beispielsweise Tanner,
B.K.X-rav diffraction topography. Pergamon Press, Oxford 1976
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Im folgenden sollen einige Charakteristika des Strahlenverlaufes fiir zwei
spezielle Kontrastentstehungsursachen dargestellt werden : fir eine
Verbiegung eines Kristalles und fiir eine Versetzung im Kristall. Dabei
konnen Aussagen tuber den Ort und die Art des Kontrastes im Topogramm
gemacht werden. Die Anwendung der benutzten Theorien fur eine quanti-
tative Bestimmung der Kontrastintensitat steht insbesondere wegen der
bei Nutzung von Synchrotronstrahlung entstehenden Komplikationen { z.B.
mehrere Harmonische in einem Topogramm ) noch aus.

2.22.1 Ausbreitung von Wellenfeldern im schwach deformierten Kristall~
gitter

Gitterverbiegungen, insbesondere auch piezoelektrisch angeregte
Schwingungen, fiihren im Réntgen-Reflex zu einer erhdhten integralen
reflektierten Intensitdt. Dies wurde erstmalig schon 1931 von Fox et al.3!
experimentell festgestellt.

Die physikalische Ursache hierfiir liegt in der endlichen Reflektionsbreite
eines perfekten Kristalles, der also nur Intensitaten in einem bestimmten
Energiebereich reflektieren kann. Bei einer Verkrimmung kénnen bei
einfallendem weiBen Strahl auch noch benachbarte Frequenzen ihre
Reflektionsbedingung finden. Je starker der Gradient der Verkriimmung
ist, desto groBer wird die Intensitatserhdhung. Langsam variierende
Gitterverkriimmungen rufen keinen Kontrast hervor. solange ein kritischer
Wert nicht Uberschritten wird. Eine auf der Theorie von Bonse® basie-
rende Abschétzung von Graeff*? fur diesen Grenzwert besagt folgendes : Die
relevanten Komponenten des Verzerrungsgradienten sind nach Bonse3

(18) cos?® FF - sin?0-NN

wobel FF die Krimmung der Netzebenen und NN den Gradient des Gitter-
abstandes beschreibt. Im Fall der thickness-shear - Schwingungsmode®
haben wir eine reine Verkrimmung der Netzebenen

(19) FF = 83(3-3)/8y2 NN =0

wobei § ein Einheitsvektor in der Richtung des Beugungsvektors ist

% Fox, G.W, Carr, P.H., Physical Review. vol 37 p.1622 (1931)
% Bonse, U., Zeitschrift fiir Physik 177, 385-423 (1964)

¥ W. Graeff, personliche Mitteilung

% erkldrt in Abschnitt ' Schwingungsformen” auf Seite 53
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Ein grobes Kriterium besagt nun, daB ein Kontrast sichtbar wird, wenn die
Anderung der Gitter-Verzerrung innerhalb einer Extinktionslange 4, gro8
im Vergleich zur dynamischen Reflektionsbreite Ay ist :

(20) A, cos®@ 33(U-g) /3y? >> Ay

Die Extinktionslange berechnet sich aus :

(21) a = AV (707¢) / ('Ci -V/‘x.xﬂ)

und die dynamische Reflektionsbreite aus

(22} Ay = 2:CVixpa V{(¥g/70) / sin 20

Nach den in “Zusammenstellung wichtiger physikalischer GréBen” auf

Seite 94 und "Ergebnisse flir den von uns benutzten Quarz' auf Seite 57
berechneten GroBen ergibt sich fur den 12 2-Reflex :

A, = 100 pm
AY = 351078
@ = 8°

i3 =036uy,

Danach sollte ein Kontrast sichtbar werden, wenn die Verzerrung Se einen
Wert erreicht, der gemaf den Berechnungen von Kapitel "Ergebnisse fir
den von uns benutzten Quarz” auf Seite 57 durch Anlegen einer elek-
trischen Spannung von etwa 0.2V erreicht wird, was in grobem Einklang
mit den Beobachtungen steht.
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Eikonal versus Takagi-Taupin Theorie. Uber eine derartig vereinfachte
Abschétzung hinaus gibt es zwei Theorien zur Beschreibung des Wellen-
feldes im deformierten Kristall, die je nach Grad der Verkrimmung der
Netzebenen anwendbar sind. Das schwach deformierte Gitter beschreibt
die Erkonal-, das stark deformierte Gitter die Takagi-Taupin - Theorie.

Als Grenzkriterium gibt Tanner® an : Wenn der kritische Radius R,
(23) R. = g-3°

Uiberschritten wird, d.h. der Verzerrungsgradient kleiner wird, ist eine ana-
loge Ubertragung der Eikonaltheorie der geometrischen Optik auf die
Rontgenstrahlausbreitung mdglich. Der Strahlverlauf paBt sich durch
einen gekriimmten Weg der Verkriimmung der Netzebenen an. 3 %7

Eine Abschatzung der bei unseren Experimenten vorliegenden Situation
ergibt einen Kritischen Radius von R, = 140m. Nach "Ergebnisse fiir den
von uns benutzten Quarz” auf Seite 57ergibt sich pro Volt angelegter
Spannung eine Schwingungsamplitude von 0.1 um; eine Abschatzung des
dabei auftretenden Kriimmungsradius® ergibt bereits bei 0.1V R=50m, so
daB die Eikonaltheorie nicht anwendbar ist.

Fir grobere Verzerrungsgradienten wurden von Takagi®® und unabhangig
davon auch von Taupin® Theorien entwickelt, die davon ausgehen, daB am
Ort hoher Verzerrung neue Wellenfelder entstehen. Es tritt das sogenannte
"interbranch-scattering”’ auf, welches durch Abbildung 14 auf Seite 28
eriautert werden soll.

Tritt nun die Verkrimmung wie in unserem Fall Uber groBere Bereiche des
Kristalles auf, so geht die Vorstellung eines Strahlweges vollig verioren.

% Tanner, BK X-ray diffraction topography. Pergamon Press, Oxford

1976 275

Eine derartige Theorie der Strahlweges im schwach deformierten Git-

ter liefert beispielsweise Bonse in Bonse. U., Zeitschrift fir Physik 177,

385-423 (1964)

Zur genaueren Darstellung der Eikonal-Theorie siehe z B. Authier, A.:

Section Topography, in X-Ray Optics, Queisser, HJ., (ed)

Springer-Verlag Berlin Heidelberg New York 1977 S.186 ff. oder Tanner,

B K. X-ray diffraction topography, Pergamon Press. Oxford 1976 S.71 ff.

% Takagi. S.. Acta Cryst. 15, 1311 (1962) und Takagi, S., J. Phys. Soc. Japan
26. 1239 (1969)

3 Taupin. D.. Buil. Soc Franc. Mineral. Crist. 87, 469 (1964)

3e

ks
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Abbildung 14. Interbranch-scattering: Wenn die Bloch - Welle auf
stark deformierte Gitterstellen trifft, wandert der
tie-point A bis der kritische Radius R, erreicht wird
und dann wird ein neuer tie-point N auf der
gegenuberliegenden Schale der Dispersionsfléache
angeregt ( siehe auch die Strahlwege in Abbildung 15
auf Seite 29 und die Bemerkungen dazu im Abschnitt
“"Dynamisches Bild." auf Seite 31 ).

Die partiellen Takagi ~ Differentialgleichungen*® missen dann numerisch
auf dem Computer gelést werden.

Das grunds#tzliche Verhalten der Intensitatserhdhung wird nach Isherwood
und Wallace*! unter Ausgang von Kato's Theorie*? | die hier naherungsweise
die gleichen Aussagen macht wie die Takagische Theorie. beschrieben
durch

I=1(q)

mit dem Parameter

@)  a-——{z1)

“0  siehe z.B. Tanner, B.K X-ray diffraction topography, Pergamon Press,

Oxford 1976 S. 79

[sherwood, B.J., Wallace, C.A., JPhys. D: Appl. Phys. vol8, S. 1827-42
(1975)

Kato. N, Journ. of the Phys. Soc. of Japan,vol 18, no 12p. 1785 #f. (1963);
Kato, N., Journ. of the Phys. Soc. of Japan,vol 19 no.lp. 67 ff. (1964);
Kato, N., Journ. of the Phys. Soc. of Japan,vol 19. no.6p. 971 ff. (1964)

41

42
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In Worten :

+ Die Intensitat ist nicht empfindlich gegeniiber Verschiebung in der
reflektierenden Netzebene.

* Die Intensitat ist abhiéngig von der zweiten raumlichen Ableitung der
Verschiebungskomponente senkrecht zur Bragg - Ebene.

* Die Intensitdt ist nicht empfindlich gegeniiber Verzerrungsgradienten
normal zur Einfallsebene, die von K, und K,;aufgespannt wird.

* Bei sinusférmiger Auslenkung ist das Intensitatsprofil von der Form
Betrag-Sinus.

2.2.22 Versetzungskontraste

cp”
2 s

|
B

Abbildung 15. Bildung von Versetzungskontrasten: il) direktes Bild
i2) dynamisches Bild i3) intermedisgres Bild.

Bereits bei Anndherung bis auf 10 um an eine Versetzung ist die
Gitterverzerrung so hoch, daB die Giiltigkeitsbedingung der
Eikonal-Theorie nicht mehr erfiillt ist. Zur - auch quantitativen - Berech-
nung von Versetzungskontrasten hat sich deshald die Takagi - Taupin -
Theorie sehr bewdhrt. Fir ein Sektionstopogramm soll im foigenden der
entstehende Versetzungskontrast dargestellt werden.
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Bereits in Abbildung 5 auf Seite 5 wurde die Konstruktion des sogenannten
direkten oder kinematischen Bildes (i1) dargestellt. Je nach Position der
Versetzung im Borrmann-Facher, ihrer Orientierung, der Kristalldicke, der
Absorption und der Belichtungsdauer tauchen zwei weitere Arten von Kon-
trasten auf, die als dynamisches (i2) bzw. intermediares (i3) Bild bezeich-
net werden.

Direktes Bild

£ U A
)~C )«
) )L

>

2

Abbildung 16. Doppelkontrast des direkten Bildes einer
Versetzung: a) Skizzierung des Wanderns der
tie-points in der Umgebung einer Versetzung b)
Resultierender Strahlweg; angedeutet sind die Kurven
gleicher Fehlorientierung um den Versetzungskern

Art : Kinematische Bilder zeichnen sich zumindest in ausgewahlten
Reflexen durch eine Doppelstruktur aus. deren Zustandekommen*?  Abbil-
dung 16 erklart. Ein guter Test auf eine eventuell vorhandene Doppel-
struktur ist die Aufnahme einer Sektionstopogramm - Sequenz mit

*3  siehe auch Tanner, B.K., Midgley, D, Safa. M., J. Appl. Cryst. 10, 281 - 86
(1977)
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variierendem Abstand Probe/Film. aus dem sich eine Anderung des Kon-
trastes ergeben mibBte.

Ort : Die Berechnung des Ortes des direkten Bildes wird im Detail im Kapi-
tel “Herleitung der Berechnung der Ruhelage” auf Seite 114 hergeleitet.

Dynamisches Bild.

Art : Durch das am Punkt P stattfindende interbranch-scattering wird ein
Teil der Intensitat des Richtung Punkt M laufenden Strahles zum
intermedidren Bild i3 abgelenkt. Deshalb ist der dynamische Kontrast ein
Kontrast verminderter Intensitdat. Nach Authier** gilt auBerdem, daB der
dynamische Kontrast im hkl-Reflex identisch dem im hkI-Reflex ist.

Ort : Die Breite eines dynamischen Bildes ist umso grober, je weiter die
Versetzung von der Riickseite des Kristalles entfernt ist. Bei konstanter
Tiefe ist sie im Zentrum desa Borrmann-Fachers, d.h. in der Mitte des
Sektionstopogrammes maximal.

Intermediares Bild.

Art : Das am Punkt P durch interbranch-scattering hervorgerufene neue
Wellenfeld verlauft kohérent zur Eingangswelle in einem erneuten
Borrmann-Facher. Infolge der Interferenz mit einfallenden Wellenziigen
vom Typ AQ komint es zu raumlich oszillierenden Interferenzmustern am
Ort zwischen dem dynamischen und dem direkten Bild.

“  Authier, A Section Topography. in X-Ray Optics. Queisser, H.J., (ed.)
Springer-Verlag Berlin Heidelberg New York 1977 5.173
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3.0__ALLGEMEINE GRUNDLAGEN

Im folgenden sollen die wichtigsten Daten und Strukturen des Quarzes
dargestellt werden, soweit sie als Grundlage fir die Ableitungen im Kapitel
"Der AT-Quarz” auf Seite 43 benstigt werden.

3.1 DIE KRISTALLOGRAPHISCHE STRUKTUR VON a-QUARZ

3.1.1 Die Bindung

Quarz liegt je nach Druck und Temperatur in einer unterschiedlichen
kristallographischen Struktur vor, deren Auftreten in Abbildung 17 als
(p.T)-Diagramm dargestellt sind. Wir haben mit a-Quarz gearbeitet.

T[.q/; !
1200 |/
1000

800

o~ Quarz Caesite
%00

200 F /

10 2¢ 30 v pl«B)

Abbildung 17. Phasendiagramm der kristallografischen Quarz-
Strukturen : dargestellt in Abhéngigkeit von Druck
und Temperatur

a-Quarz ist eine Si0, Verbindung. bei der - wie in Abbildung 18 auf Seite 34
*5 dargestellt - jeweils vier Sauerstoff-Atome an den Ecken eines
Tetraeders sitzen, dessen Zentrum ein Silizium-Atom einnimmt. Diese
Tetraeder sind derart aneinandergereiht, daB jedes Sauerstoff-Atom zu

Quarz 33

@® Sl2ium

O Sauerstolf

Abbildung 18. Quarz-Bindung in Form von Si0,-Tetraedern

zwei Silizium-Atomen gehort. Ausgehend von einer starken kovalenten Si-0
Bindung gibt es in der Literatur verschiedene Ansatze zur Beschreibung
der Bindung im komplexen Gesamtgitterzusammenhang.

« Auf der einen Seite stehen die Arbeiten von z.B. Barron et al.(1976)¢ | .
in denen neben der kovalenten Si~-0 Bindung scwohl eine Si-Si, als
auch eine 0-0 Bindung zur Erklarung der optischen Dispersionskurven
und der elastischen Konstanten angenommen wird.

. Demgegeniiber haben Arbeiten, die sich mit Versetzungsbewegungen in
Quarz befassen,*” sich zunéchst einmal auf ein vereinfachtes Modell
beschréankt : Man geht von einer kovalenten Si-8i Bindung tiber eine
0-Bricke und einer daraus abgeleiteten sp®-Hybridisierung aus und
bildet damit Modelle von  Versetzungen, bei denen die
Sauerstoff-Atome nicht auftauchen
Ein derart vereinfachendes Modell genligt zwar zur Darstellung ele-
mentarer Versetzungsorientierungen, versagt aber naturgemaB bei
Effekten, die vom Kern der Versetzung herrihren.

3.1.2 Struktur der Einheitszelle

Jeweils drei Tetraeder, also neun Atome gehoren zu einer Einheitszelle.
Dies fihrt zu einer recht komplizierten dreidimensionalen Struktur, die
mit den folgenden Zeichnungen erlautert werden soll.

48 Quelle der Abbildung : Barron, T.HK. et al., J. Phys. C: Solid State Phys.,
Vol.9, S. 3925-3940 (1976)

¢ Barron, T.HK. et al., J. Phys. C- Solid State Phys., Vol.9, S. 3925-3340
(1976)

¥ beispielsweise Trepied, L.. Doukhan, J.-C.. phys.stat.sol.(a) 49, S.713-24
(1978)
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3.2.1.2 Anisotrope elastische Kontinuumstheorie

Verallgemeinerte Konstanten. Die né&chste Verfeinerung des Modelles
bestent darin, daB man die Anisotropie eines Kristallgitters mit einbezieht
und zur Beschreibung eine tensorielle Schreibweise gebraucht : Die Defi-
nition der Verzerrung S;x geht iiber in

(12) AT(F) = (Sud) AT

wobei (Si) eine 3x3-Matrix mit sechs unabhangigen Komponenten ist.%®
Diese Gleichung 1aBt sich nach S auflésen. In der Notation von Voigt®® gilt :

2

du; 1 ,,8u,? duy. 2 duy\?
o a2 (Y
0x 2% 0x ox’ ax’ -
du; 1 p,0un?  Bup.? dug ¢ -
o w2
ay 2 -8y dy ' oy’ -
dug 1 - duy 2 du, 2 dus 2 .
ORI e il N
az 29z’ dz Cdz -
Oua du;z r aul aul 6\.12 61.12 duz duy
(16} Sg = —— + — + ———-~—-—+———]
oy dz - 0y 0Oz dy dz 9y dz
au, dus ~ duy Ou, du, dup dus 6u3
(17) Sa—_"——-)-—« ———c-—-—-——-+—-———-i|
dz dx - gx 0z dx 09z dx 0z
du, dup, [ du; du; Buz dup Juz Juy
(18) Sg = — « — « | — .__-__]
dy "ox L ox 38y ox dy  dx Ay

wobei die Notation ist :

(19) S11=S; S22=8; S33=%3 28z=3; 2813=T5 2§2=S,

% (S,k) ist die von mir gewahlte Schreibweise flir eine quadratische
Matrix
%  Voigt. W., Lehrbuch der Kristall Physik. (1928)
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Das Hookesche Gesetz wird folgendermaBen verallgemeinert :
(20) Tl = E C“( Sk ik = 1,2,..8

k
wobei die durch die an den Oberflichen angreifenden Krafte hervorgeru-
fenen mechanischen Spannungen Tijin analoger Weise zu S; definiert sind.
Cix ist der Elastizitats m o d ul mit 36 unabhdngigen Komponenten.
Die Umkehrung ergibt :

(1) Sk =L ExTy

i
wobel Ejx die verallgemeinerten Elastizitdts konstanten sind

Bewegungsgleichungen. Die aus diesen verallgemeinerten Konstanten
abgeleiteten Bewegungsgleichungen (fir Gitterschwingungen)® lauten :

a%u, AT, 0Te¢  OTs
(22) P = > - ——
gt2 ax av oz

62\.\2 aTa aTz aT4
(23) p T — e .
ot? ax ay az

62113 aTg 6T4 a Tg

(24) e
at2 ax ay az

mit p = spezifische Masse des Kristalles

% Herleitung beispielsweise in Gagnepain, J.J., Besson, R, in Band 11 von

Physical Acoustics, Mason, W.P. (Hrsg.), Academic Press ,S. 245 ff.
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3.2.1.3 Nichtlinearitaten und Dampfungsterme

Das verallgemeinerte Hookesche Gesetz gilt nur fiir kleine Auslenkungen,
bel denen man von linearer Elastizitat ausgeht. Genauere Ergebnisse bei
groBeren Amplituden liefert die nichtlineare elastische Kontinuumstheorie,
auf die hier jedoch nicht weiter eingegangen werden soll.3® Hingegen soll
durchaus mit einbezogen werden, dab Dampfungsterme auftreten.®® die die
Gleichung (20) erweitern zu :

(25) Ti=Y Cu Sk~ ¥ ry(8S,/0t) mitijk =12,..6
k ]

wobel ry = elastischer Dampfungsmodul (6x6-Matrix)®®

3.2.2 Piezoelektrische Konstanten

Neben mechanischen Spannungen unterliegt der Quarz in unseren Expe-
rimenten auch dem EinfluB &uBerer elektrischer Felder. Quarz ist
plezoelektrisch, d.h. beim Anlegen auBerer elektrischer Felder erfahrt das
Gitter eine Verzerrung und damit eine Polarisation. Die Dynamik von
Gitterschwingungen ergibt sich aus dem Zusammenspiel der mechanischen
und piezoelektrischen Krafte. Gleichung (25} wird also in folgender Weise
zu erweitern sein :

(26) Ty=Y Cu Sk - ¥ riy(8%,/0t) - ¥ em Exy mitijk=1.6m=1.3

k i m

wobei en = piezoelektrischer Modul (3x6-Matrix)é!

* Naheres dazu in Gagnepain, JJ.. Besson. R, in Band 11 von Physical

Acoustics, Mason, W.P. (Hrsg.). Academic Press . 3. 245 ff.

da in “Ergebnisse fir den von uns benutzten Quarz’ auf Seite 57 die
Amplitude der resonanten Schwingung errechnet werden soll, welche
ohne Dampfung unendlich grof wirde

Die Daten fir Elastizitatskoeffizienten, Elastizitatsmoduln nebst den
zugehdrigen Temperaturkoeffizienten finden sich in Tichy. J., Gautschi.
G.. Piezoelektrische MeBtechnik. Springer 1980

Die Bezeichnungen Modul und Koeffizient gehen in der Literatur
durcheinander. Um 1n Gleichung (26, sowchl von Elastizitatsmodul als
auch von piezoel Modul zu sprechen, gebrauche ich die Terminologie
von Kittel, Ch.. Eirfuhrung in d:e Festxdrperphysik, 5.4uflage, R.
Oldenbourg Verlag 1980

39
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Die zweite entscheidende Grundgleichung® beschreibt die Abhéngigkeit der
elektrischen Verschiebung D von mechanischen Spannungen und elek-
trischen Feldern :

(27) De=YenySi* Y €hm Em mit )=1.6, hm=1 3
) m
wobeil &4, die dielektrischen Konstanten sind.

Fiir Quarz ergeben sich folgende Werte :%3

Matrix der piezoelektrischen Moduln :

e;; -e;; 0 €14 O 0
cm={0 0 0 0 -esy-ers |
‘o 0 0 0 0 0

wobeil bei 20°C folgende Werte gelten
e = -0.171 Cm™2 e = 0.041 Cm~2

bei Temperaturkoeffizienten von :
TK(ey;) = 1.6:107* K~! bei 20°C  TK(ey) = 14.4107* K™* bei 20°C.

In den entsprechenden, nach S; aufgelosten Gleichungen
treten die piezoelektrischen Koeffizienten auf -

dyy -dyy O diy 0 O :
o = ( 0 0 0 0 -di -2 )
4] 0 0 0 0 0

wobei bei 20°C folgende Werte gelten -
dy;= -2.30-10"13CN~! d,,= -0.67-10713CN"!

bei einem Temperaturkoeffizienten von :
TK(d,;) = 2.15-107% K™! bei 20°C  TK(d,y) =-12.9-10"* K~! bei 20°C.

%  Zur Herleitung siehe Gagnepain, J.J., Besson, R. in Band 11 von
Physical Acoustics, Mason, W.P. (Hrsg.). Academic Press , S. 245 ff.

83  Die Daten stammen aus Tichy. J., Gautschi, G.. Piezoelektrische
MeBtechnik, Springer 1980, die Vorzeichen wurden gemab [RE-Standard
1949 (Quelle Standards on Piezoelectric Crystals 1949, Proc. Inst. Radio
Engrs, New York 37, 1378 (1949)) fliir Rechtsquarz angegeben.
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4.0 DER AT-QUARZ

4.1 DER AT-SCHNITT

Die technische Bedeutung des Quarzes liegt hauptsdchlich in seinen
besonderen piezoelektrischen Eigenschaften begriindet. Quarz-Kristalle
sind als frequenzstabilisierende Oszillatoren wichtige Bausteine in elektro-
nischen  Schaltungen fiir Frequenz- und Zeitmessungen. Die
Resonanzifrequenz muf gegeniiber Temperaturschwankungen sehr stabil
sein und es sollte ferner keine dicht neben der Resonanzfrequenz lie-
genden Nebenresonanzen geben.

4.1.1 Die AT-Schnitt Orientierung

Schneidet man aus einem Quarz-Kristall Plattchen mit unterschiedlicher
Neigung in Bezug auf die x-, y- und z-Achse heraus, so erhdlt man
Oszillatoren mit unterschiedlichen mechanischen Schwingungsmoden und
charakteristischen Stabilitatseigenschaften. In Abbildung 22 werden einige
bedeutende Quarz-Schnitte dargestellt :

£,
Xeut f 3s°i5"
Jeut AT-cut
sy T 3
Peaut Ny »

Abbildung 22. Darstellung einiger wichtiger Quarz-Schnitte: Dabei
gilt :

«  X-. Y- und Z-Schnitte haben als Flachennormalen
die x-,y- bzw. die z-Achse.

. Der AT-Schnitt ist ein rotierter Y-Schnitt, d.h. die
AT- Schnitt-Flachennormale y' erhalt man aus der
Y- Schnitt-Flachennormale y durch eine Drehung
um die x-Achse um 35.25°
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Der von uns hauptsdchlich untersuchte Quarz® hatte eine
Resonanzfrequenz von 1.040974 MHz mit einem garantierten Temperatur-
gang Af/fy von +2:107% im Bereich von -20° bis +70° C.

4.12 Koordinatentransformation

Ein Punkt, der im AT-Quarz in Bezug auf das AT-Achsenkreuz x, y', z' die
Koordinaten py, py und p, hat, hat im Quarz - System x,yz die
Koordinaten :

(28) Px unverandert

{29) Py = Pr Sin ¢ + py cOS ¢

(30) Pz = Pr COS @ - Py Sin ¢

mit ¢ = -35.25°.

Beim Ubergang vom x,y.z- ins x'.y'.z'- Koordinatensystem gilt :

(31) px unverandert
(32) Py = P: Sin ¢ » py cos ¢
(33) Pz = P. COS ¢ - Py sin ¢

mit ¢ = ~35.25°.

Nach dieser Koordinatentransformation transformieren sich auch die ver-
schiedenen elastischen Konstanten und Module und andere
koordinatensystemabhangige GrdBen.  Beispielsweise die primitiven
Basisvektoren (siehe Abschnitt “Primitive Vektoren” auf Seite 45).

8  hergestellt von der KVG Neckarbischofsheim
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4.2 ORIENTIERUNGEN VON EBENEN UND VEKTOREN IM AT-QUARZ

4.2.1 Kristallografische Ebenen

In Abbildung 23 werden die wichtigsten kristallografischen Ebenen im
Quarz in Bezug auf die oben eingefiihrten Schnitte angegeben.

Abbildung 23. Kristallografische Ebenen im Quarz

4.22 Primitive Vektoren

Bei der Untersuchung von Versetzungsbewegungen in Bezug auf die
kristallografischen Orientierungen kann man entweder die erhaltenen
Werte ins x,yz-System transformieren (dazu die Formeln in Abschnitt
"Koordinatentransformation” auf Seite 44) und dann mit den in Kapitel
"Struktur der Einheitszelle” auf Seite 34 definierten primitiven Vektoren
vergleichen oder aber man bestimmt die Lage der primitiven Vektoren im
AT-System : letzteres soll im folgenden geschehen
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Die primitiven Basisvektoren seien dabei wie bisher mit d, &, 3, ¢, die rezi-
proken primitiven Basisvektoren mit A B C bezeichnet. Es gilt :

Koord im xyz-System -+ Xy'z'-System
(34) a = a1 (1.0 0) - ia(1.0.0)
(35) dp = 3 (-1/2,\3/2,0) - a (-1/2.1/v2 -1/2)
(386) 8y = a(-1/2 -v3/2.0) =~ a (-1/2, -1/ve, 1/2)
(37) ¢ = ¢ (0,0 1) - I¢ (0, 0577 0817)

und fir die reziproken Vektoren :

(38) A = EIF1 (1, 1/V3,0) - 371 (1, 04715, -1/3)
(39) B = Bi~1 (0, 2/V3,0) - a1 (0, 0943, -2/3)
(40) ¢ = @71 (0,0 1) > 18- (0,0577, 0.817)

Zur Veranschaulichung der Lage dieser primitiven Vektoren wird ihre Pro-
jektion in die drei wichtigsten Ebenen in den folgenden Abbildungen darge-

tellt : . )
ste 2 N

Abbildung 24. Projektion der primitiven Basisvektoren

2! ~ * o

A2 2"
< ; _4__4 L————>
X : ?A -Es x\\

Abbildung 25. Projektion der reziproken primitiven Basisvektoren

46 Stroboskopische Rontgentopographie




4.3 INDIZIERUNG DES AT-QUARZ LAUE-PATTERN

Die Indizierung der Reflexe des senkrecht zum einfallenden Strahl stehen-
den AT-Quarzes wurde mit Hilfe einer 0001 Standard-Projektion eines

a-Quarzes vorgenommen.
0}0

oto
Abbildung 26. Stereografische 0001-Standardprojektion von a-Quarz

Abbildung 26 =zeigt niedrig indizierte Reflexe der stereografischen
0001-Projektion von a-Quarz, sowie einige ausgewdhlte Zonenkreise. Eine
Drehung dieses Bildes derart, dab sich die stereografische Projektion einer
senkrecht gesteliten AT-Quarz Platte ergibt, ist auf vier verschiedene Wei-
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ed 91r%t ‘s', 3 y

sen moglich, fir die in Abbildung 27 auf Seite 48 die zugehorigen
Kristallorientierungen dargestellt sind.

o/ ¢)

x 3010

Abbildung 27. Orientierungsmdaglichkeiten eines senkrecht gestellten
AT-Quarzes: a)Ausgangssituation 0001-Stellung
b)x-Achse aus der Zeichenebene heraus, Drehung um
die x-Achse um -34.75° c¢)x-Achse aus der
Zeichenebene heraus. Drehung um die x-Achse um
-(90-35.25)° d)x-Achse in Zeichenebene hinein,
Drehung um -54.75° e)x-Achse in Zeichenebene hinein,
Drehung um die x-Achse um -(90+35.25)°

In dieser Abbildung gilt : Das Laue-pattern von b) erhilt man aus d) bzw.
das von ¢) aus e) durch Spiegelung an der horizontalen Achse ; da diese
keine Symmetrieachse ist, ergibt sich aus unseren experimentellen
Topogrammen (siehe weiter unten Abbildung 30 auf Seite 52), daB nur Fall
b} bzw. d) in Frage kommen kann. Die Symmetrie des Laue-patterns
beziiglich der senkrechten Achse erlaubt die Definition der y'-Achse als
parallel zur Strahlrichtung verlaufend gemaB Anordnung c).

Im folgenden wird nun die entsprechende Drehung ausgefiihrt :
Fine graphische Drehung mit Hilfe eines Wulff-Netzes fiihrt die
stereografische 0001-Projektion ( Abbildung 26 auf Seite 47) in die

stereografische AT-Projektion (nahezu eine 0111 Projektion) von
Abbildung 28 iiber
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In Tab. 4 sind die Polarkoordinaten wichtiger Reflexe fiir einige Abstande
von Quelle zu Quarz aufgefiihrt, die nach

(41) A=D-tan(nm-4arctan (8 /RS))

mit A = Abstand der Reflexes vom Zentrum des Laue-patterns
D Abstand Quarz - Film
S Abstand eines Punktes vom Zentrum der stereografische Ebene
RS = Radius der stereografische Ebene

berechnet wurden. Der Winkel ¢ (gemessen gegen 21.0) bleibt erhalten.

]

| Reflex ' $ ] S ' A [m) | A [mm] A {mm] | A [mm] i A {mm]
; | - [mm] = D=50mm  D=40mm  D=35mm i D=32.5mm; D=30mm
i N l
j 01--2 ; -90° 74 6.6 53 4.6 l 4.3 i 3.9
S 00--1 . -90°' 40 159 4 1275 1116 ' 1036 : 956 i
; : T H
10.-2  -118° 80 ! 30.2 24.1 ; 21.1  19.6 181
i-11-2 - 6260 | 302 | o2ar o2 o196 18.1
S 2-1--2 . -144° 525 | 51.0 | 408 | 35.7 33.2 3.6 |
©-21-~2  -36°' 52.5 | 5100 ° 40.8 357 33.2 30.6
S2lel g -160°0 625 | o0 200 | 175 , 16.3 15.0
-21--1  -20°' 625 | 25.0 20.0 17 5 16.3 15.0
i 10--1 | -132°; 77 | 2.6 2.1 18 | 1.7 1.5
P B N & 2.6 21 18 1.7 1.5
. Nl |
2-2-1 | 178° 42.5 | 1171 93.7 820 | 761 70.3
C-20-1 1 20425 1171 93 7 820 | 76.1 70.3
1-1-0 | 161°. 51.5 | 54.8 43.8 38.3 | 36.6 32.8
-10-0 19° 515 54.8 43 8 383 ! 3586 32.8
2-2:1 + 148° 63.5 | 23.1 18.5 6.2 | 15.0 13.9
Abbildung 28. Die stereografische Projektion eines AT-Quarzes: -20-1 32° 63.5 23.1 185  16.2  15.0 13.9
RS = 79mm ©1-2-1 1 119°! 51 56 8 50 | 397 3.9 34.1
-1-1-1 ; 61°, 51 56.8 50 | 397 36.9 34.1
Diese stereografische AT-Projektion dient als Grundlage zur Konstruktion t1-2.2 io111°0 70 t12.3 9.8 ‘ 8.6 8.0 7.4
von Laue-pattern. S-1-1-2 | 69°: 70 | 123 9.8 ‘ 8.6 8.0 7.4
0-2-1 \ 90°: 39 185.4 148 .4 ‘ 1207 | 1205 111.2
0-1-1 i 90°. 60 30.2 241 | 211 _i, 19.6 18.1

Tabelle 4. Standard AT-Laue-pattern
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Ausgehend von einer stereografischen Ebene mit RS=79mm wurden die
Polarkoordinaten der wichtigsten Reflexe berechnet. Der Polarwinkel &
bleibt erhalten, der Abstand vom DurchstoBungspunkt des direkten
Strahles A variiert mit dem Abstand D von Quarz zu Film ; S = Abstand vom
Zentrum der stereografischen Ebene.

Graphisch dargestellt wird die Rechnung in Abbildung 29 fiir einen Abstand
von D = 35mm. Dieses Laue-pattern entspricht dem Topogramm von
Abbildung 30 auf Seite 52, zu dem zur Anschauung ein einzelner Reflex in
Abbildung 3! auf Seite 52 vergroBert dargestellt wurde.

Abbildung 29. Graphisch konstruiertes AT-Quarz Laue-pattern (1)
D=35mm: Blickrichtung mit dem Strahi.
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562

® " 070 ¢

Abbildung 30. Laue-pattern eines AT-Quarzes:

Abbildung 31. 10-1-Reflex eines AT-Quarzes
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4.4 GITTERDYNAMIK DES AT-QUARZES
Die allgemeinen Formeln des elastischen und piezoelektrischen Verhaltens

von a-Quarz ( siehe "Kristallgitterdynamik” auf Seite 38 Formeln (10) bis
(28) ) sollen nun fiir den Spezialfall eines AT-Quarzes formuliert werden.

441 Schwingungsformen

441.1 Die Grundmode

Betrachtet werde zunachst eine Quarz-Platte des Y-Schnittes (siehe "Die
AT-Schnitt Orientierung” auf Seite 43 ), bei der ein elektrisches Wechsel-
feld in y-Richtung angelegt sei. Die Abhangigkeit der Verzerrung T; vom
angelegten Feld E; vereinfacht sich aufgrund der speziellen Werte der
Matrix der piezoelektrischen Moduln (siehe "Piezoelektrische Konstanten”
auf Seite 41 ) zu

(42) Ty = enEz
und
(43) Tg = e“Ea

Diese Gleichungen Dbeschreiben die sogenannten face-shear und
thickness-shear Schwingungsmoden :

= 1 face shear +hikness Shear

LY

-2
s

| {—1) al g YT—»

Abbildurg 32 Face-shear vs. thickness-shear Schwingungsmode

Ir. der praktischen Anwendung von Quarz als Resonator ist eine moglichst
saubere Schwingung. frei von Nebenresonanzen. erwiinscht. Eine
Erntkoppiung von face-shear und thickness-shear Mode erzielt man aurch
spezielle Wahl des Kristallschnittes Bei der dabei durchgefihrten
Koordina:entransformation verschwindet der Koeffizient zur Verzerrung Ts
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beim sogenannten AC-Schnitt. Auch beim AT-Schnitt ist ( wie Abbildung 33
schematisch zeigt ) die Kopplung zwischen face-shear und thickness-shear
Mcde noch sehr gering ; in den nachfolgenden Berechnungen wurde die
face-shear Mode deshalb vernachlassigt. Der Vorteil des AT- gegeniiber
dem AC-Schnitt ist sein geringerer Temperaturkoeffizient ( siehe schema-
tisch dazu Abbildung 34 ).

Frequenz A 8C sr
Komstante

AT

. AC . Rotstonswinkiel
i 7 beagl. Yecut

Abbildung 33. Nebenmoden-Kopplung rotierter Y-Schnitte: In den
Extrema der Kurve ist die Kopplung zwischen
face-shear und thickness-shear Mode minimal.

Tew peratuprs Koefizrewt y

Rotationsumkel
57 > be2gl. Yeut

Abbildung 34. Temperaturkeeffizienten rotierter Y-Schnitte

Atbildung 35 auf Seite 55 zeigt noch einmal perspektivisch die Form einer
thickness-shear-Schwingung in Bezug zu den Kcordinatensystemen.
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35°15* //

7 X

WYy
Abbildung 35. Die thickness-shear-Schwingungs-Mode

44.12 Die Nebenmoden

Das bisher Gesagte gilt genaugenommen nur fir eine in x- und
2'-Richtung unendlich ausgedehnte AT-Platte (der Dicke d). Weitere
Plattenbegrenzungen, Elektrodenformen, Anschliffe und ahnliche Spezifi-
kationen bedingen (als Randbedingungen in die Bewegungsgleichungen ein-
gehend) eine Kopplung zwischen der Grundmode thickness-shear und
Nebenmoden, wie hauptséchlich flexure und thickness-twist.

- -—
FLEXURE THICKNESS -SHEAR

Abbildung 38. Nebenmoden zur thickness-shear Grundmode

Eine ausfiihrliche Theorie dieser Schwingungsformen wurde in den sech-
ziger Jahren von R.D Mindlin und Mitarbeitern entwickelt.®® Neuere Arbeiten
dazu wurden von Wallace et al. durch gefuhrt.%® Zum EinfluB von Elektro-
denformen siehe beispielsweise die Arbeiten von Byrne et al..%

8% Mindlin, R.D., Spencer W.J.. J Acoust. Soc. Am. vol.42, no.6, 5.1268 - 77
(1967)

8 [sherwood, B.J. Wallace, C.A. JPhys D: Appl. Phys volB, S. 1827-42

(1973} und Goodall. F.N ., Wallace. C.A., JPhys. D Appl. Phys ,vol 8, S

1843-50 (1975)

Byrne, R.J.. Llovd, P.. Spencer, W J Acoust Soc. Am., vol43, no.2, S

232-38 (1968)

87
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442 Schwingungsgleichung in AT-Quarz

4421 Allgemeine Gleichung

Bei der Berechnung der Schwingungen in AT-Quarz kann man entweder

di

e in "Kristallgitterdynamik” auf Seite 38 hergeleiteten Gleichungen ent-

sprechend der Koordinatentransformation umformen oder aber man
behdlt besser die Form der Gleichungen bei und transformiert dafiir die
Konstanten und Moduln. Letzterer Weg soll im folgenden beschritten wer-
den und so sind alle folgenden Konstanten und Moduln bereits als ins
AT-System transformiert anzusehen

Die spezialisierten Grundgleichungen flir einen AT-Quarz unter einem elek-

trischen Feld in y'-Richtung lauten dann % 8
(44) To = CoeSe - €26F2 + ree(3Ss/0t)

(45) Dz = ez3q + €22E2

(46) Se = Ou,/dy

dazu die Bewegungsgleichung

88

s

56

2} 2U| aTg

(47) p

at? ay
Einsetzen ergibt :
62u1

/
(48) P = (Csa +
at? £22 6}2 6y26t

ezez> 3%u, 3%,

mit
p=2.6510%g,/m?
€pg= -0.095 C/me
ree=5.3-10-2 kg/ms

Ce=29.01-10° N/m?
£22=40.32 1072 F/m
(folgt aus Kristallgiite @ = 8.5-10%)

Da im folgenden stets im AT-System gerechnet wird, bei dem nur
gestrichene GroBen auftreten, verzichte ich ab jetzt in diesem Kapitel
grundsatzlich auf alle Striche an den physikelischen GroBen.

siehe Gagnepain, J.J., Besson, R., in Band 11 von Physical Acoustics,
Mason, W.P. (Hrsg.), Academic Press , S.278
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Der Losungsansatz lautet :
(49) u, = A(y)coswt + B(y)sinwt
mit den Randbedingungen :
1. u; =0 firy=0 (Grundwelle)
2. Ts=0 fir y=td/2 (freie Oberflache, d = Kristalldicke)
3. d/2
f Ezdy = Vpcoswt
-d/2
4422 Ergebnisse fiir den von uns benutzten Quarz

Eine Berechnung von W.Graeff’™ ergibt flir den von uns untersuchten
Quarz die folgenden Resultate :

(50) A(y) = a sinky- cosh 8y - b cos ky - sinh dy
(51) B(y) = b - sin ky - cosh éy + a - cos ky - sinh 6y
mit

a = -1.002-10-%m/V - Ug

b= 112710""m/V - Uy

k = 1969.707 m~*

5 = -1.16810"%m™2

tcosh 6y - 1154107
! sinh 6y S 1073

Damit folgt

Aly) -1.002:107° m/V - Uy - sin ky
B(y) =112710"" m/V - Up - sin ky
A'(y) = -193710°V-!t-Uyg- cos ky
B'(v) 2.219-107* v-! . U 4 - cos ky
A'(y) = 3886103Vt Uy, - sin ky

B"(y} = -04371 V-! - Ug - sin ky

4

A

u

°  W. Graeff. personliche Mittellung

Der AT-Quarz 57

Mit diesen Daten ergeben sich die folgenden wichtigen physikalischen
Funktionen fiir den untersuchten Quarz :

Aus dem Verhaltnis von A(y) zu B(y) berechnet sich der Phasenwinkel zu :
(52) ¢ = 89.49°

Bei einer Cosinus-foérmigen auBeren Spannung ergibt sich pro Volt
Amplitude :

(53) u(y) 0.1 um sin ky sin ot
(54) Se(y) = 2.2:107* cos ky sin wt
(55) Sg(y) = -0.44 m™*! sin ky sin «t

Fir das elektrische Feld folgt :

(56) Ez(y) = 5.26-10° V/m (cos ky - 0.63) sin wt
und das entsprechende Potential ist :

(57) Uly) = (- 267 Vsin ky - 332 V/mm - y ) sin wt
mit U may =65V

Diese Funktionen werden in ihrem Verlauf durch die Dicke des Quarzes in
den folgenden Abbildungen dargestellt.

Clam
-7 :ﬁ >u,

+o/y

Abbildung 37. Verschiebung im Quarz unter auBerem
Feld: dargestellt als Funktion von y'".
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Abbildung 38. Verzerrung im Quarz unter auBerem Feld: dargestellt
als Funktion von y". A

/s o.H: -~

S,

|
i
{
i
i

!
i"d/z

Abbildung 39. 1. Ableitung der Verzerrung im Quarz unter auBerem
Feld: dargestellt als Funktion von y'.

i 405V
?—d/z s‘z_f o /m El

4
*d/y 49510 Y, .
Abbildung 40. Elektrisches Feld im” Quarz unter &duBerem

Feld: dargestellt als Funktion von y’.

']’yl 65V

T

N

4d/2

Abbildung 41. Potentialverlauf m Quarz unter aubBerem
Feld: dargestellt als Funktion von y".
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VERSETZUNGEN

5.0 ALLGEMEINE GRUNDLAGEN

5.1 DIE ENTSTEHUNG DES KONZEPTES VON VERSETZUNGEN

Makroskopisch beobachtete Scherungen von Metallproben wurden bereits
Ende des 19.Jahrhunderts durch die Annahme von Gitterfehlordnungen
erklart.”® Einen endgutigen Ansatz, der auf das heute noch bestehende
Konzept von Versetzungen fiihrte, fand man jedoch erst Anfang des
20.Jahrhunderts. Diskrepanzen zwischen Theorie und Experiment auf den
Feldern der Rontgenbeugung und der Elastizitatslehre machen es nétig,
eine nichtideale Einkristall-Struktur anzunehmen.

5.1.1 Die erste Diskrepanz : Die Réntgen-Reflektivitat

Nachdem eine Theorie der Rontgenbeugung entwickelt war, stellte man
fest, daB unter der Annahme, die Proben hatten eine perfekte Einkristall-
struktur, die beobachtete Intensitat der reflektierten Strahlen 20mal zu
hoch war und die beobachtete Reflektionsbreite 1 - 30 Winkelminuten statt
einiger Winkelsekunden betrug.”

Eire Erklarung lieferte die Annahme, der Kristall habe eine

Mosaijkstruktur, bestehend aus Kristalliten von etwa 107* bis 107% cm
Durchmesser, die zueinander eine leichte Fehlorientierung aufwiesen.

5.12 Die zweite Diskrepanz : Das Scherverhalten

Die klassische Elastizitatslehre geht von folgenden Annahmen aus.: Fir die
Scherspannung gilt :

I Migge, 0.Neues Jahrbuch Min., 13 (1883)und Ewing, A., Rosenhain, W.,
Phil. Trans.Roy. Soc. 4193,353(1899)

2 Darwin, C.G.. Phil Mag. 27: 315, 675 (1914) und Ewald, P.P., Ann. Phys.,
54 519 (1917)
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(1) Fy=0 A
mit
F 4 = Scherkraft in der Flache A
o = Scherspannung
= Flache mit Normalenvektor 1

Fir kleine Winkel gilt das Hookesche Gesetz :

(2) 0=t tana
mit g« = Torsionsmodul
(fur isotropen festen Korper gilt - . = E/2(1 - x)
mit E = Elastizitdtsmodul und x = Poisson-Koeffizient)

Abbildung 42. Zur Geometrie der Scherspannung
Bei der Ubertragung auf einen - idealen - Kristall ging Frenkel von der
Annahme aus,”® daB die zur Deformation nétige Spannung periodisch ent-

sprechend demn Gitter in Verschiebungsrichtung sei :

(3) 0 = Gtheor.sin (27x/b)
mit b = primitiver Translationsvektor in der Flache A

woraus man fir kleine Auslenkungen folgern kann :

(4) 0 = Otheor. RTX/b

Um eine plastische Deformation zu erzeugen, d.h, um samtliche Atome
einer Netzebene gegeniiber der darunterliegenden um einen Gitterabstand
zu verschieben, ist hiernach also eine Spannung Oynesr. erforderlich. Ein-
setzen in die Hookesche Gleichung

(5) ¢ =g x/d {mit d = Gitterabstand der Ebenen A) liefert

(8) Otheor. = 41/6

73 Frenkel, J., Z. Phys., 37: 572 (1926)
7 unter genauerer Diskussion etwa z/15.
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Entgegen dieser sicherlich sehr groben Abschatzung’ beginnt die pla-
stische Deformation im Extremfall schon bei 107%u.7%

5.1.3 Das Losungskonzept : Stufen- und Schraubenversetzungen

Zur Erklarung dieser Diskrepanzen wurden verschiedene Versetzungstypen

vorgeschlagen, von denen sich die Stufenversetzung” und die Schrauben-
versetzung”’ schlieBlich zur Erkldrung durchsetzten Die folgende Abbil-
dung 43’° und Abbildung 44 auf Seite 647° zeigen fir einen einfachen
Gittertyp das Prinzip dieser Versetzungsarten :

| L L L L L

Abbildung 43. Darstellung einer Stufenversetzung im einfachen
kubischen Gitter

~
3

Tinder, RF, Washburn, J., Acta Met., 12: 129 (1964), Experimente an
Kupfer

’  vorgeschlagen durch Orowan, E., Z. Phys., 89: 605, 634 (1934), Polanyi,
M., Z. Phys, 89: 660 (1934} und Taylor, G.I., Proc. Roy. Soc., A145 : 362
(1934)

erarbeitet von Burgers, I.M.. Proc. Kon. Ned. Akad Wetenschap., 42 :
293, 378 (1939)

*®  Quelle - WeiBmantel, C.H., Hamann. C.. Grundlagen der Festkorper-

physik | Springer. Berlin, Heidelberg, New York 1979. §.192

79 Quelle : Hirth, JP.. Lothe. J., Theory of dislocations, McCGraw-Hill. New
York 19683 9
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Abbildung 44. Darstellung einer Schraubenversetzung im einfachen
kubischen Gitter

5.2 VERSETZUNGSSTATIK IM KRISTALLGITTER

5.2.1 Flementare Geometrie von Versetzungen

Zur Theorie von Versetzungen gibt es umfangreiche Arbeiten, von denen
als zur Ubersicht besonders geeignet das Buch Hirth, J.P,, Lothe, J., Theory
of dislocations, McGraw-Hill, New York 1968 zu empfehlen ist.

Aus den verschiedenen Theorien sollen im folgenden nur die grundle-
genden Konzepte herausgezogen werden, die zur Interpretation bzw.
Einschatzung der MeBergebnisse wichtig sind. Zur Veranschaulichung der
Begriffe werden diese hauptsachlich auf der Basis der elastischen
Kontinuumstheorie definiert.

56.2.1.1 Der Burgers-Vektor

Zur quantitativen Beschreibung von Versetzungen hat sich das Konzept

8  Quelle : Hirth, J.P., Lothe, J., Theory of dislocations., McGraw-Hill, New
York 1968.5.21
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Abbildung 45. Zur Definition des lokalen Burgers-Vektors: Definition
im Sinne der SF/RH (RH=Rechte Hand System)
Konvention; Weg im a)} perfekten b) imperfekten
Kristall, Die Richtung der Versetzung ? zeigt in die
Zeichenebene, die Wege verlaufen im Uhrzeigersinn.

des Burgers-Vektors als besonders tauglich erwiesen. Der lokale
Burgers-Vektor ist gemaB Abbildung 45 auf Seite 63%° definiert : Nachdem
man im perfekten Kristall im Uhrzeigersinn einen geschlossenen Weg um
cle in die Zeichenebene hineingehende Versetzung zurlickgelegt hat, geht
man diesen Weg nun auch im imperfekten Kristall. Der eingezeichnete
Vektor SF ist der lokale Burgers-Vektor. definiert nach der sog. SF/RH
Konvention.?!

Eine aquivalente Formulierung ist die folgende :

Der lokale Burgers-Vektor ist gegeben durch das in Bezug auf die Richtung
der Versetzung £ im Sinne eines Rechtssystems durchlaufene geschlossene
Linienintegral der durch die Versetzung verursachten elastischen Auslen-
kung { um die Versetzung:

(7) b=¢au/01 dl

81 Zur allgemeinen Definition und zu abweichenden Konventionen siehe

" Hirth, J.P., Lothe, J.. Theory of dislocations. McGraw-Hill, New York 1968
322¢
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52.1.2 Endpunkte von Versetzungen

Das Konzept von Stufen- und Schraubenversetzungen erlaubt in Verbin-
dung mit der Definition von Burgers-Vektoren folgende Aussagen :

Eine Versetzung kann nicht an einer ansonsten perfekten Stelle des Kri-
stalles enden. Endpunkte sind maglich :

* an der Oberflache,

. an einer anderen Versetzung.

. an einer Korngrenze,

. oder an einem sonstigen Defekt.

52.13 Richtung des Burgers-Vektors in Bezug auf die Versetzungsrich-
tung

+  Fir eine reine Schraubenversetzung ist b parallel zu .
+  Fir eine reine Stufenversetzung ist b senkrecht 2u ¢

. es kann durchaus gemischte Versetzungen geben, ebenso wie eine

Schraubenversetzung durch Richtungsdnderung in eine Stufenverset-
zung Ubergehen kann und umgekehrt.

Der Burgers-Vektor hat dann eine Schrauben-Komponente be(s=screw)
und eine Stufen-Komponente b, (e=edge):

(8) b,=(b #)¢

o

(9) be=Db -
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5.2.14 Aufspaltung einer Versetzung

Bei einer Aufspaitung einer Versetzung mit Burgers-Vektor b, in zwei Ver-
setzungen mit Burgers-Vektoren b; und b; gilt :

(10) 81 = Sz + Es
Dieses kann erweitert werden zu der Aussage :

Werden alle ?, als positiv gerechnet, wenn sie von einem Versetzungsknoten
weggehen, so gilt fir die Gesamtheit der N Burgers-Vektoren b, :

N
(11) Y b, = 0.
i=1

5.22 Selbstenergie einer Versetzung

Ein Kristall, der Kristallbaufehler aufweist, hat gegeniiber dem perfekten
Kristall eine hohere Energie. Unter der Selbstenergie eines Defektes - hier
speziell einer Versetzung - versteht man den Energieaufwand, der notig
ist, um den Defekt in einem urspriinglich idealen Kristall zu erzeugen.

Zur modellmabigen Behandiung von Versetzungsbewegungen hat es sich
bewahrt, bei der Betrachtung der Auswirkung einer Versetzung auf die
Kristallumgebung zwischen einem Nah- und einem Fernbereich zu unter-
scheiden.

Die Selbstenergie wird entsprechend in eine Selbstenergie des Nahbe-
reiches, des sogenannten Versetzungskernes. und eine Selbstenergie des

Fernbereiches der Umgebung der Versetzung aufgespalten :

(12) Ws = Wgg(Kern) - Wse(Umgebung)

5221 Der Kern einer Versetzung
Wie der Kern einer Versetzung definiert ist. soll fir den einfachen Fall

einer Versetzung im kubischen Gitter in den folgenden Abbildungen darge-~
stellt werden.

8 Quelle dieser Abbildungen : Hirth. J.P.. Lothe, J.. Theory of dislocations,
McGraw-Hill, New York 1968, £.202, 203.208.
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Abbildung 46. Darstellung einer Stufenversetzungsumgebung

Abbildung 47. Gitterverzerrung als Funktion des Abstandes von der
Versetzung: Fir den Fall einer Stufenversetzung ist
auf der Abszisse die Richtung x. fir den Fall einer
Schraubenversetzung die Richtung z aufgetragen.
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Abbildung 48. Darstellung einer Schraubenversetzungsumgebung

Die Gitterverzerrung nimmt, beginnend bei

b/2 x>0

(13) $,° = % fur eine Stufenversetzung
~b/2 x <0

bzw.
b2 x >0

(14) $,0 = 3 fur eine Schraubenversetzung
-b/2 x <0

stetig in der Form

b/2 + 2uy{x) x>0

(i3) $,° = g flir eine Stufenversetzung
=b/2 + 2uy{x) x <0

bzw.
b;2. ~ 2u,(2) x>0

(16) $,0 = § fir eine Schraubenversetzung
-bs2 + 2u(2) x <0

ab
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Als Kern der Versetzung® bezeichnet man den Bereich der Halbwertsbreite
der Gitterverzerrung also :

(17) Pe(x) >¢,°/2 =b /4 bzw
(18) $(z)>9,°/2 =b /4

Der Radius dieses Bereiches werde als Versetzungsradius. ¢ bezeichnet ; es
gilt :

(19) ¢ =d/(1-x) exp(-3/2) fir eine Stufenversetzung,

(20) ¢=d/e fir eine Schraubenversetzung

(21) ¢ =d/e §sin?8 / [ exp(1/2) - (1-x) ] + cos?B }

mit e = Eulersche Konstante und g8 = Winkel zwischen Verset-
zungsrichtung § und Burgers-Vektor b

tiir den Fall einer gemischten Versetzung

5222 Die Selbstenergie der Umgebung

Der Anteil Wg¢, der von der Verzerrung des Gitters auBerhalb des Verset-
zungskernes herriihrt, kann sowohl mittels linearer Elastizitédtslehre, als
auch durch die verschiedenen Modelle, die die Gitterstruktur mit einbezie~
hen® ® in guter Ubereinstimmung berechnet werden. Unter dem Ansatz,
daB die Energiezunahme dWgy; bei Verzerrung eines Volumenelementes um

8  Diese Definition ist nur gréBenordnungsmaBig zu benutzen.

beispielsweise

. das Peierls-Nabarro Modell in Peierls, R.E., Proc. Phys. Soc., 52:23
(1940) und Nabarro, F.R.N., Proc Phys. Soc., 59:256 (1947).
. dessen Erweiterung durch Foreman et al in Foreman, A.J., Jaswon,
M.A., Wood, J.K. Proc. Phys. Soc., 84A:156 (1951),
. das dreidimensionale Modell von Maradudin in Maradudin, A., J.
Phys. Chem. Solids, 9: 1 (1959)
. oder das Frenkel-Kontorova Modell in Frenkel, J.. Kontorova T.,
Phys. Z. Sowij.,13: 1(1938).
8 Merkmale dieser Theorien werden zusammengefaft in Hirth, JP.,
Lothe, J., Theory of dislocations, McGraw-Hill, New York 1968, Kap.8.
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(a}

Abbildung 52. Gleitbewegung einer Schraubenversetzung: a)
ZerreibBen eines Blattes Papier b) Gleiten im kubischen
Gitter

-

/

X.

Abbildung 53. Gleitbewegung einer Schraubenversetzung unter einer
auBeren mechanischen Spannung
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5.3.3 _Gleiten im Gitter: Darstellung des Konzeptes der Peierls-Barriere

Nimmt man nun an, daB auch eine geeignete Gleitebene passend liegt, so
erhebt sich die nachste Frage nach etwaigen Energiebarrieren, die ein
Gleiten ver- oder zumindest behindern konnen. Zwei Ursachen sollen
dafir genannt werden :

Wechselwirkung mit anderen Defekten : Punktdefekte. Fehlstellen, andere
Versetzungen und Korngrenzen sind beispielsweise Hindernisse, die die sich
bewegenden Versetzungen stoppen kdénnen, bis die angelegte Spannung
auch diese Barriere liberwindet.

Peierls-Barriere : Auch das perfekte Gitter, so postulieren es alle Gitter-
theorien, libt eine permanente Reibungskraft auf eine sich bewegende Ver-
setzung aus. Diese Kraft bezeichnet man als Peierls-Kraft. Sie hat ihre
physikalische Ursache darin, daB wahrend der Versetzungshewegung per-
manent Bindungen zwischen den Atomen gebrochen werden missen, um
eine Gitterdistanz weiterzukommen

Ist dieser Potentialwall einmal iberwunden. “fallt” die Versetzung in das
nachste Potentialtal. Im einfachsten Fall ware das also ein Potential der
Form :

(28) W(a) = Wy + Wy sin®2rra mit @ = x/b oder x/2b

Die Amplitude dieses Gitterpotentials, genannt Peierls-Barriere, muB
Uberwunden werden, damit die Versetzung gleiten kann. Die
Peierls-Barriere ist als grobe phanomenologische GroBe zu verstehen und
wird abgeschatzt® zu :

(29) op = 10731 bei kovalenter Bindung
bis
(30) op = 1074 bei metallischer Bindung®

% siehe Kosevich, A.M., Crystal dislocations and the theory of Elasticity,
in Band 1 von Nabarro, F.R.IN., (Hrsg ), Dislocations in Solids, North
Holland Publishing Company, 1979,80

Verstandlicherweise ist die Peierls-Barriere bei starker kovalenter
Bindung hoher als bei Metallen, wo die Leitungselektronen das “Sprin-
gen’ der atomaren Bindungen erleichtern

a7
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5.3.4 Weitere Hinweise zu Bewegungsmoglichkeiten von Versetzungen

Die bisher eingefiihrten Gleitbewegungen samt den zugehorigen Barrieren
und Vorzugsrichtungen solien nicht verdecken, daff es eine Anzahl weiterer
Bewegungsmoglichkeiten gibt. So ist z.B. manchmal das Aufspalten einer
Versetzung selbst dann noch méglich, wenn ihr Burgers-Vektor ein primi-
tiver Basisvektor ist. Eine Aufspaltung in zwei Halften mit einem dazwi-
schenliegenden Stapelfehler ist nicht nur moglich, sondern manchmal
energetisch sogar giinstiger.

Zudem kann die Struktur des Versetzungskernes, insbesondere bei kompli-
zierteren anisotropen Kristallen, zu weiteren Bewegungsarten flihren
(Kink- und Jog-Bewegungen, pencil glide z.B.). Auch Klettern von Verset-
zungen ist moglich. Fur all diese Bewegungsablaufe mdochte ich auf das
Buch Hirth, J.P., Lothe, J., Theory of dislocations, McGraw-Hill, New York
1868 und die fiint Bande von Nabarro, F.R.N., (Hrsg.), Dislocations in Solids,
North Holland Publishing Company, 1979,/80 hinweisen.
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6.0 VERSETZUNGEN IN a~QUARZ

6.1 VORBEMERKUNG ZU BISHERIGEN UNTERSUCHUNGEN

Ziel der meisten Verdffentlichungen iber Versetzungen in a-Quarz ist eine
Erklarung des elastischen Verhaltens von natiirlichem und synthetischen
Quarz; beobachtet wurde das Scher- und Kompressionsverhalten unter
Anwendung aubBerer Driicke bei verschiedenen Temperaturen und daraus
wurden in Verbindung mit Versetzungs-Charakterisierungen erklarende
Modelle des elastischen Verhaltens abgeleitet.

Eine Ubertragung der dabei gewonnenen Ergebnisse auf unsere Experi-
mente ist aus folgenden Griinden problematisch :

1. Unterschiede in den Spannungsfeldern. Was auf der einen Seite bei-
spielsweise durch hydraulische Pressen erreicht wurde, erzielten wir
durch piezoelektrische Effekte. Die Unterschiede werden offenbar :

. Externe elektrische Felder vorhanden / nicht vorhanden,

*  Zeitskala Nanosekunden / Zeitskala Bruchteile von Sekunden bis
Minuten,

. periodische / nichtperiodische Vorgange,
. Probe i Synchrotron-Strahl / unbestrahilt,

. unterschiedliche Kopplung der verschiedenen Spannungskompo-
nenten.

2. Unsicherheiten bisheriger Naherungsmethoden. Die hauptsachlichen
Fragen sind :

a. Welches sind die in Frage kommenden Gleitebenen ?

b. Welches sind die dabei zu iiberwindenden Energiebarrieren ?

c. Wie hoch sind die Versetzungsgeschwindigkeiten ?

Nach den Erfahrungen mit Versetzungsbewegungen in fcc-, bee- und

hep-Metallen erscheint es auch fir a-Quarz notwendig,®® zur Klarung
dieser Fragen nicht nur die Anisotropie der elastischen Konstanten

%  siehe Blacic, J.D., Tectonophysics, 27, S. 271 - 294 (1975).
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beim Aufbau einer Theorie zu beachten, sondern die geometrischen
Randbedingungen der Probe ebenso mit einzubeziehen wie die
Einflisse des Versetzungskernes. Das ist fiir a-Quarz® bis heute noch
nicht erarbeitet worden. AuBerdem ist noch der Bereich nahezu
unbearbeitet, der Fragen der Dissoziation ven Versetzungen unter
dguberen Spannungen inclusive der dabei auftretenden Energien von
Stapelfehlern im anisotropen Gitter betrifft.

Unter all diesen Gesichtspunkten erscheint eine Ubertragbarkeit der bis-
herigen Theorien nur sehr eingeschriankt gegeben zu sein.

8.2 GLEITEBENEN-SYSTEME IN a-QUARZ

Unter Beachtung der Vorbemerkungen mochte ich nun die bisher
bekannten Gleitebenen-Systeme beschreiben. Dabei werde ich auch
Gleitebenen-Systeme aufzdhlen, die bisher nur unter erhohten Tempera-
turen oder nur sehr selten beobachtet wurden, da auch diese in Anbe-
tracht der vielen in "“Vorbemerkung zu bisherigen Untersuchungen" auf
Seite 78 genannten Unterschiedlichkeiten eventuell auftreten konnten.

In a-Quarz gibt es folgende Gleitebenen-Systeme :1%°

Gleitebenen-System | Gleitebene Gleitrichtung | Abbildungsbeispiel
a basal (0001) [-1-120] ' Abbildung 54 euf Seite 81
(0001} . [-12-10] .-
(0001) | [2-1-10] -
a prismatisch | (01-10) [2-1-10] Abbildung 55 auf Seite 81
. (10-10) [-12-10] -
(1-100) [-1-120] |-
. I

Tabelle 5. Gleitebenen in a-Quarz (Teil 1 von 2)

% fiir B-Quarz siehe Baéta, R.D.. Ashbee, K.H.G., Am. Mineral., 54: 1551 ff.
1574 ff. (1969).

% Die Tabelle enthdlt eine Aufschliisselung der in Trepied, L., Journ d.
phys. Lettr. 39, 1433 (1978) genannten Gleitebenen-Systeme
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© Cleitebenen-System ! Gleitebene ' Gleitrichtung | Abbildungsbeispiel
f i
[ a pyramidalt ! (01-11) [2-1-10] ' Abbildung 56 auf Seite 81
} (10-11) [-12-10] _—
L (1-101) [-1-120] =
a pyramnidal?2 ‘ (01-1-1) f2-1-10} " Abbildung 57 auf Seite 82
I (10-1-1) [-12-10] -
(1-10-1) f-1-120] -
¢ prismatischl i (01-10) {0001} Abbildung 58 auf Seite 82
(10-10) . {0001] -
{1-100) i [0001] oo
¢ prismatisch2 (2-1-10) [0001] Abbildung 59 auf Seite 82
b (-12-10) [0001] I~
i | (-1-120) | [oocC1] .t
a+c prismatischl ‘ (01-10) [2-1-13]} Abbildung 80 auf Seite 83
‘ (10-10) [1-213] -
(1-100) [11-23] -
a+c prismatisch2 ‘ (01-10} [2-1-1-3] -
. (10-10) f1-21-3] -
- (1-100) [11-2-3] -
a~c pvramidall (0-111) 11-23] Abbildung 61 auf Seite 83
{10-11) r-2113] -
; (-1101) [1-213] -
a-c pyramidal?2 (0-11-1) [11-2-3; -
| | (10-1-1) * [-211-3] -
(-110-1) {1-21-3] -

|

Tabelle 5.

80
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Abbildung 54.

Abbildung 55.

Abbildung 56.

Gleitebenen-System d-basal.: Fir dieses
Gleitebenen-System wurde hier das Beispiel einer
(0001)-Gleitebene mit einer [1120] Gleitrichtung
gewdhit.

Gleitebenen-System a-prismatisch.: Fur dieses Gleit-
ebenen-Systemn  wurde hier das Beispiel einer
(0110)-Gleitebene mit einer [2110] Gleitrichtung
gewahlt.

»
o

./

Gleitebenen-System &-pyramidall.: Fur dieses Gleit-
ebenen-Systern  wurde hier das Beispiel einer
(01T1)-Gleitebene mit einer [2110] Gleitrichtung
gewahlt.

Versetzungen in a-Quarz

Abbildung 57

Abbildung 58.

Abbildung 59.

Gleitebenen-System a-pyramidal2.: Fur dieses Gleit-
ebenen-System  wurde hier das Beispiel einer
(0111)-Gleitebene mit einer [2110] Gleitrichtung
gewahlt.

T

Gleitebenen-System Z-prismatischl.: Flir dieses Gleit-
ebenen-System  wurde Thier das Beispiel einer
(0170)-Gleitebene mit einer [0001] leitrichtung
gewdhlt.

Gleitebenen-System ¢-prismatisch2.: Fir dieses Gleit-
ebenen-Systern wurde hier das Beispiel einer
(2110)-Gleitebene mit einer [0001] Gleitrichtung
gewahlt.
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Abbildung 60.

Abbildung 61.

N L L,

.

Gleitebenen-System  &+&-prismatisch.: Fir dieses
Gleitebenen-System wurde hier das Beispiel einer
(0170)-Gleitebene mit einer [2113] Gleitrichtung

gewahlt.

. —————

Gleitebenen-System &+¢-pyramidal.: Fur dieses Gleit-
ebenen-System  wurde hier das Beispiel einer
(0111)-Gleitebene mit einer [1123] Gleitrichtung

gewahlt.

Versetzungen in a-Quarz
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ERGEBNISSE DER EXPERIMENTE

Die ersten Experimente der stroboskopischen Réntgentopographie betrafen
die folgenden zwei physikalischen Themen :

. Darstellung resonanter akustischer Schwingungsmoden,
. Beobachtung von Versetzungsschwingungen.

Im folgenden Abschnitt sollen die gewonnenen Ergebnisse dargestellt und
diskutiert werden. Das erste Kapitel beinhaltet eine Charakterisierung der
ausgewerteten Reflexe, u.a. in Bezug auf Braggwinkel, Wellenlangen und
Formfaktoren, also auf Werte, die fur die nachfolgende Interpretation
bendstigt werden.

Das zweite Kapitel zeigt die Ergebnisse der Abbildung von
Schwingungsmoden und stellt die Moglichkeiten der stroboskopischen
Rontgentopographie dem mit phasenintegrierter Rdntgentopographie
Erreichbaren gegeniiber.

Im dritten Kapitel schlieBlich geht es um die Darstellung und Interpreta-
tion der Versetzungskontraste. Zun&dchst erfolgt eine Bestimmung der
raumlichen Lage von drei ausgewahlten Versetzungen durch Auswertung
ihrer kinematischen Kontraste in Projektions- und Sektionstopogrammen.
Die in Analogie hierzu durchgefithrte Auswertung der Versetzungskontraste
im schwingenden Quarz fiihrt zu physikalisch nicht zu erwartenden Ergeb-
nissen, deren Uberpriifung und Modifizierung nachfolgend diskutiert und
dargestellt werden.
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7.0 CHARAKTERISIERUNG AUSGEWERTETER REFLEXE

Wie bereits in "Versetzungskontraste” auf Seite 29 erwahnt wurde, bein-
halten die verschiedenen Reflexe einer Laue-Aufnahme alle Informationen
uber die raumliche Lage der Versetzungen im Kristall. Im folgenden sollen
die Beziehungen abgeleitet werden, die es ermoglichen, aus den
zweidimensionalen Aufnahmen die Koordinaten in allen drei Dimensionen
zu errechen.

Es wird sich =zeigen, daB =allein aus einem Reflex die =2zwei
Kristall-Koordinaten x, 2’ parallel zum Rontgenfilm aller in diesem Reflex
sichtbaren Versetzungen berechnet werden konnen. Die Berechnung von y'
erfolgt entweder

» unter Zuhilfenahme des zugeordneten Stereo-Reflexes!® oder

. unter Zuhilfenahme eines Sektionstopogrammes.

Im folgenden soll der zweite Weg beschritten werden, wobei zur
Uberpriifung stets zwei Reflexe unabhangig voneinander ausgewertet wur-
den { die dariiberhinaus auBerdem auch ein Stereopaar bilden ).

7.1 BRAGGWINKEL

Begonnen werden soll mit der Bestimmung der Bragg-Winkel der ausge-
werteten Reflexe.

7.1.1 Definition der Braggwinkel-Komponenten

Zur Berechnung 1ist es hilfreich, den Bragg-Winkel ® in eine
Horizontal-Komponente &, und eine Vertikal-Komponente 8, aufzuspalten.

Die Koordinaten seien in diesemn Abschnitt auf den DurchstoBungspunkt
des direkten Strahles durch die Filmebene bezogen.

1% Siehe z.B. Tuomi, T.. Naukkarinen, K., Rabe, P., Phys. Stat. Sol.(a) 25,
93 (1974)
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Vorzeichen der benutzten Winkel 8

*»  Winkel in der Filmebene werden in Strahlrichtung y' im Uhrzeigersinn
positiv gemessen. Wenn kein anderer Bezug gegeben ist, so wird der
Winkel ausgehend von der positiven Halbachse f, gemessen.

+ Fir die Horizontalkomponente 8, gilt : Bei Reflexen, die in Richtung
der positiven Halbachse f, liegen, sei €, positiv.

¢  Fiir die Vertikalkomponente 8, gilt : Be1 Reflexen, die in Richtung der
positiven Halbachse f, liegen | sei 8, positiv.

*» Bei 8 wird nur der Betrag benutzt.

Damit ergeben sich folgende Beziehungen :
tan 28 = V((b )2 + (b™3)?) / by
tan 20, = b73 / by und tan 28, = b7, / by

Darmit folgt

(1 tan® 28 = tan® 28, - tan® 20,

Der weitere eingezeichnete Winkel ¢ ist hilfreich zur Umformung. Es gilt
tanoc=-b"3/ b, falls b~ >0

tan ( ¢ - 180° )= - b3/ b™; falls b";<0

(siehe auch Abbildung 63 auf Seite 88) und damit

(2a) tan ¢ = - tan 20, / tan 20, falls 6,>0
(2b) tan ( ¢ - 180° ) = - tan 20, / tan 20, falls ®,<0
(3) tan 28, = - tan 28 - sin g
(4) tan 20, = tan 28 - cos ¢
Abbildung 63.
Charakterisierung ausgewerteter Reflexe 87 88
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Abbildung 62. Darstellung der Bragg-Winkel Komponenten: Die

Punkte A und B auf der Riick- bzw. Vorderseite des
Kristalles werden unter einem Bragg-Winkel 8 auf die
Punkte A~ und B~ in der durch {; und f; aufgespannten
Filmebene  abgebildet. Die  Strahlrichtung des
einfallenden 3trahles verlauft entlang der y'-Achse.
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7.1.2 Berechnung der 8-Winkel aus den Topogrammen

7.1.2.1 Bragg-Winkelbestimmung bei konstanter Kristalldicke

Sind A und B wie in Abbildung 62 auf Seite 88 Punkte auf der Riick- bzw.
Vorderseite!® und liegen sie am horizontalen Ende des durch einen Spalt
ausgeblendeten Strahles, so entspricht die Strecke A"B~ der Kante eines
Sektionstopogrammes.

Damit ergibt sich die einfache Berechnung des Bragg-Winkels und seiner
Komponenten :

(5) tan28 = A'B~/t
mit t = Dicke des Kristalles!®® sowie
(6a) tanc=-(b3-a73)/(by-a) falls(b-ay)>0
(6b) tan (g - 180°) = -(b3~a53) /(b -a", )falls(b™;-a";) <0

woraus mit (3) und (4) die Komponenten errechenbar sind.

7.1.2.2 Braggwinkelbestimmung bei variierender Kristalldicke

Gegeniiber den bisher hergeleiteten Formeln ergibt sich eine weitere
Verkomplizierung. da der Quarz nicht eine planparaliele Scheibe, sondern
von bikonvexer Form ist. Aus diesem Grunde muB die Variation der Dicke
im Bereich der Versetzungen bekannt sein.

Bestimmung der Quarzdicken Ausgangspunkt ist die Dicke in der Mitte der
Quarzlinse. Diese berechnet sich!® aus :

to = 1.911 mm/MHZ - Vges

Die librigen Dicken ergeben sich aus der Geometrie des
Sektionstopogrammes. Es gilt nach Abbildung 62 auf Seite 88 :

102 yorderseite und Riickseite werden stets in Bezug auf die Strahiquelle

gesehen
vorausgesetzt, der Kristall steht senkrecht zum einfallenden Strahl
10+ pach Angabe des Herstellers

103
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(7) tanzexi(b_gfa_a)/xﬁzh/t
mit h = vertikale Hohe des Sektionstopogrammes und
und t = Dicke des Kristalles

Werden nun sowohl h als auch t abhangig von ihrem Abstand vom Zentrum
des Quarzes, so soll diese Position im folgenden durch untere Indizes
abgegeben werden. Fiir einen Reflex ist ®, konstant und somit gilt :

(8) ty = (hy/hg) - to

Nach den Topogrammen von Abbildung 64 auf Seite 91 bis Abbildung 87 auf
Seite 92 ergeben sich die Werte von Tab. 6.

! z

: Mitte V1 ’ V2 V3 i linker Rand

| . ' d. Sekt.Top.
|

i 1

L 122 h(skt] | 33 |206 <205 | 30.1 23

l1-2.2 t [m] | 1.99 | 1.78 : 1.78 | 1.81 1 38

Y h(skt] | 32 281 280 . 285 | =21

P -1-1-2 t (mm] | 1.99 ] 1.75 174 | 177 1.30

| Mittelwert  t [mm] | 1.99 175 176 170 1.34

i Abst.v.Zentr. s {mm] 0 3.032 l 3.04 - 2.88 5.34

! " L

Tabelle 6. Quarzdicke an verschiedenen Punkten

Aus diesen Ergebnissen folgt, daB der Quarz nicht mit einem konstanten
Krimmungsradius geschliffen wurde. Der Kriimmungsradius, errechenbar
aus

(9) 1"1=(52’5(t0'ts)2>/(tu“t1)

liegt im Versetzungsbereich bei r = 40.5 mm und nimmt zum linken Rand
des Sektionstopogrammes bis auf 44 mm zu.
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Abbildung 64. 1§~2-Projektionstopogramm mit eingebettetemn
Sektions - Topogramm: Die Einbettung ermdoglicht
eine eindeutige Zuordnung zwischen Versetzung und
Punkt im Sektions - Topogramm

Abbildung 65. 12-2-Sektionstopogramm: Das alleinstehende Sektions
- Topogramm hat den hdheren Kontrast

Charakterisierung ausgewerteter Reflexe 91

Abbildung 66. 11-2-Projektionstopogramm mit eingebettetem
Sektions - Topogramm

LR T

Abbildung 67 11-2-Sektionstopogramm
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7.1.2.3 Berechnung der Winkel zweier Reflexe

Ruheposition Aus Formel (7) ergibt sich die Vertikalkomponente des
Bragg-Winkels 8,, aus dem Sektionstopogramm gemaf Abbildung 62 auf
Seite 88 und Abbildung 63 auf Seite 88 der Winkel ¢ und aus den Formeln
(3) und (4) der Bragg-Winkel 8 nebst seiner Horizontalkomponente 8, :

8 8, a8 o tan 28 { tan 26, | tan 28,
1-2-2 8.0° 7.4° -6.4°| 247° 0.287 | 0.264 -0.227
-1-1-2 7.5° 7.2° 4.3°| -73° 0.270 | 0.257 0.151

Tabelle 7. Braggwinkel der Ruheposition

Schwingender Quarz Die Aufnahmen des schwingenden Quarzes wurden in
einer etwas veranderten Stellung aufgenommen. Fiir die Vertikalkompo-
nente gilt

tan 2@, = h, / 4,

und mit den folgenden Daten

Reflex [ v [ ve | va
P [skt] [skt] | [sxt]
| I
T
1-2.2 22 261 26.7
-t-1-2 Y230 : 23.9 24.5
i L !

Tabelle 8. Sektionstopogramm-Vermessung des
schwingenden Quarzes

ergeben sich wie oben die Winkel. nun fur den schwingenden Quarz :
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8 2] 8, a tan 26 tan 28, | tan 28,

1-2-2 | 7.25° 6.6° -3° 246° | 0.259 0.236 | -0.105
., 6.6° 6.1° | 2.56° -68° . 0. 234 0.216 | 0.087
L i d

Tabelle 9. Braggwinkel des schwingenden Quarzes

7.2 ZUSAMMENSTELLUNG WICHTIGER PHYSIKALISCHER GROSSEN

Bei der Auswertung der Topogramme ist die Kenntnis einer Reihe physika-
lischer GroBen wichtig. Die meisten dieser GroBen wurden bereits in ver-
schiedenen vorangegangenen Kapiteln eingefihrt. Hier sollen sie noch
einmal in der Ubersicht zusammengestellt und fir die zwei hauptsachlich
ausgewerteten Reflexe auch ausgerechnet werden.'%

Zur Berechnung wurde das interaktive Programm FORMFAKT geschrieben,
daB im Anhang unter "Programm FORMFAKT" auf Seite 152 zu finden ist.
Es handelt sich um folgende GroBen :
. Strukturfaktori®®
F(hk1) = 3 faexp (2ni ( hup + kv + 1w, )
n

. Streuanteil der dielektrischen Suszeptibilitat!?” :

Xre = Cy - (reA2/nve) - Fe

»  Absorptionsanteil der dielektrischen Suszeptibilitat!©® :

Xig = r‘ F‘“

199 Unter Vernachlassigung der Dispersionskorrektur Af'.

108 siehe "Kinematische Theorie” auf Seite 14 Formel (3)
107 siehe "Komplexe physikalische GroBen” auf Seite 16 Formel (7)
18 giehe "“Komplexe physikalische GrobBen” auf Seite 16 Formel (8)
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dielektrische Suszeptibilitat!®® :

Xe = Xrg * 1'X1g

dielektrische Suszeptibilitit des hkl-Reflexes!? -

Xp = Xre* + UXut

dielektrische Suszeptibilitat in 000-Richtung :
xo = [(Fo' + iFo")

mit Fo' = Anz. d. Elektronen pro Einheitszelle = 90

\

und Fy"’ = )\/(ZTTVc)Ti‘[ nsl'( Toip * TQu.)sx + no( Tpip * TOun)O]
mit ng = 3 = Anzahl der Silizium Atome pro Einheitszelle
und ne = 6 = Anzahl der Sauerstoff Atome pro Einheitszelle

Extinktionslange!!t 1%

be = AV (70 7¢) / (C \".xm‘)

Reflektionsbreite!!! 13

Ay = 21C-Vixexg N (7¢/70) / sin 20

linearer Absorptionskoeffizient!!* :

o = 2n/N - T'Fy”

108

110

112

113
114

siehe “Komplexe physikalische GroBen” auf Seite 18 Formel (9)

da xrp = Xrg* und xi = Xi1*

Bei senkrechtem Auftreffen des Rontgenstrahls auf die Vorderseite des
Kristalles.

siehe “Ausbreitung von Wellenfeldern im schwach deformierten Kri-
stallgitter” auf Seite 25 Formel (21)

siehe ebenda Formel (22)

siehe “Komplexe physikalische Groben” auf Seite 16 Formel (10)
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: [ ,

| Reflex b1z liz2 | -1-12 | -1-12

| unter Braggwinkel @ 8.0° . 7.25° 7.5° 6.6°

| Einfallswinkel 00° ' 0.0° 0.0° 0.0°
Wellenlange A [10-1%m] 0.506 . 0.459 0.475 0.418
Netzebenabstand d [10-*®m] ¢ 1.82 |, 1.82 1.82 1.82

i Strukturfaktor F, Realt . -163  -16.3 -15.8 -15.6

! Imagt . | 195 . 195 | -17.2 17.2

| )

- Betragsquadrat d. Strukt.faktors 646 646 540 540

—

. Strukturfaktor in 000-Richtung 90 90 90 90

| Streuant. der | Realt [107®] | -0.330 -0.272 | -0.279 | -0.216
diel. Susz. . Imagt. [10°%] | 0.397 - 0.326 -0.308 -0.239
Absorptionsant. - Realt. {10°%] ' -0.891 - -0.615 | -0.698 | -0.443
d. diel. Susz.  Imagt. {10-°] . 1.190 0821 | -0.907 | -0.576
Diel. Susz. d Realt. [107%] ! -0 332 -0.272 -0.278 -0.216

| hkl-Reflexes ; Imagt. [1079] 0.396 0.326 -0.309 -0.239

' Diel. Susz. d. | Realt. [107%] | -0.316 -0.271 | -0.280 | -0.217

i -h-k-1 -Refl. | Imagt. [10-%] | -0.398  -0.327 0.307 0.232
Diel. Susz. in ' Realt. [10-%] 183 150 1.61 1.25
000-Richtung | Imagt. [107°] | 2.52 = 1.74 1.97 1.25
Betrag d. diel. Susz. [10-%] ' o516 ' 0425 0.415 0.322

| Extinktionslange  [un] . 999 109.8 | 116.2 | 131.5

| Reflektionsbreite [107¢] | 353 . 3.23 3.05 2.71

- r

! lin. Absorptionskoeff [mm~*} ! 0.312 0.237 0.260 0.188

L — L

Tabelle 10 Datenzusammenstellung fir zwei Reflexe (o-Polarisation)
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8.0 ABBILDUNG VON AKUSTISCHEN SCHWINGUNGEN

Die Anregung eines Quarzes zu resonanten Schwingungen fiihrt zu stehen-
den Wellen im Kristall, die, abhangig von den durch die Kristallstruktur
und -bindung bedingten Elastizitdtseigenschaften und den durch Defekte
und Oberflachen definierten Randbedingungen, zu Deformationen der Git-
terstruktur fidhren.

Sowohl eine Deformation durch Variation des Gitterabstandes, als auch
eine durch Krimmung der Netzebenen, fiihrt gemaB "Ausbreitung von Wel-
lenfeldern im schwach deformierten Kristallgitter” auf Seite 25 zu einer
Modulation der Intensitat der reflektierten Rontgenstrahlen. Da die
Intensitdtserhéhung proportional zur zweiten raumlichen Ableitung der
Gitterverschiebung ist, ergibt sich im Réntgen-Topogramm ein direktes
Abbild einer akustischen stehenden Welle im Kristall.

8.1 PROJEKTIONSTOPOGRAMME

8.1.1 Phasenintegrierte Aufnahmen

Die herkommliche Rontgentopographietechnik zur Abbildung von
Schwingungsmoden in Kristallen bedingte bei Benutzung von
Rontgenrdhren Belichtungszeiten von mehreren Stunden, so daB alle
Schwingungszustdnde von Nulldurchgang bis Schwingungsmaximum
ubereinander auf eine Filmposition abgebildet wurden; ich spreche deshalb
im folgenden von phasenintegrierten Topogrammen im Gegensatz zu den
weiter unten folgenden stroboskopisch aufgenommenen Rontgen-Topo-
grammen.

1% In der Literatur wird anstelle des Begriffes Projektionstopogramm

hdufig auch von “traverse pattern” oder “traverse topographs” gespro-
chen. da man bei dem geringen Strahlquerschnit herkommlicher
Rontgenrohren ein Gesamtbild eines Kristalles nur durch Translation
desselben in Bezug auf die Rohre, also quasi durch eine Aneinander-
rethung von  Sektionstopogrammen, erzeugen konnte. Diese
“Traversierung" entfallt bei der Rontgentopographie mit
Synchrotronstrahlung, weshalb der Begriff Projektionstopogramm
sinnvoller erscheint.

Spencer, W.J. in Physical Acoustics, Mason, W.P. (Hrsg.). Academic
Press, vol.V 1968, p.111-161.

118
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Die phasenintegrierte Aufnahme von Projektionstopogrammen!!® hat sich
als gutes Hilfsmittel zur Abbildung von akustischen Schwingungsmoden .
vor allem in Quarz erwiesen. Zur Ubersicht (ber bisherige Arbeiten sei auf
den  Artikel von  Spencer (1968)''® verwiesen. Kompliziertere
Schwingungsmoden wie flexure und thickness-twist wurden so abgebildet,
wie es die Theorie von Mindlin et al vorhergesagt hatte!'” Besonders
geeignet ist dieses Verfahren, um unerwiinschte Nebenmoden zu minimie-
ren : Das Schwingungsbild wird bcispielsweise in Abhangigkeit von der
Elektrodenform beobachtet und gleichzeitig wird das elektrische Verhalten
des Oszillators untersucht. Haufig kann elektrisches -Fehlverhalten auf
mechanische Nebenmoden zurickgefiihrt werden.!'® Verglieiche von
rontgentopografischen Aufnahmen mit Intensitatsmessungen durch
Rontgendetektoren zeigten die theoretisch erwartete Abhangigkeit von der
Krimmung der Netzebenen.!!?

Phasenintegrierte Projektionstopogramme sind mit Synchrotronstrahlung
sehr leicht aufzunehmen, da nur eine grobe Vorjustierung des Kristalles
erforderlich ist und die Belichtungszeiten nur wenige Sekunden betragen.
Das Hauptproblem besteht in der Mimimierung des Streuuntergrundes und
kann durch Arbeiten in Vakuum { 1072 Torr) und Verwendung geeigneter
Filter ( z.B. Aluminium, Plexiglas ) gut gelost werden.

Abbildung 69 auf Seite 99 bis Abbildung 71 auf Seite 100 =zeigen
Projektionstopogramme eines rechteckigen AT-Quarzes, einmal in Ruhe
ohne dubfere Spannung, einmal in der Grund- und einmal in der 3. Oberwel-
le der thickness-shear-Schwingungsmode Kurz neben der
Resonanzfrequenz zeigen sich kompliziertere Nebenmoden - hauptsachlich
flexure -, die ebenfalls sehr gut aufgelost werden konnen, wie Abbildung 72
auf Seite 100 zeigt.

117 siehe z B. Mindlin, R.D., Spencer ¥.J., J. Acoust. Soc. Am. vol.42, no.6,
S.1268 - 77 (1967)

118 siehe z.B. die Artikel Isherwood. B.J., Wallace, C.A, J.Phys. D: Appl
Phys..vol.8, S. 1827-42 (1975} und Goodall, F.N., Wallace, C.A., J Phys. D:
Appl. Phys ,vol.8, S. 1843-50 (1975).

durchgefiihrt beispielsweise von Spencer, W.J . Hunt, R. M., Journ. of
the Acost. Soc. of America, vol 39 no.5 pt.1 p.929 ff. (1966) und Haruta,
K., Journ. of Appl Physics, vol 38 no.8 p.3312 ff.{1967).

119
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Abbildung 68. Skizze eines rechteckigen AT-Quarzes: Der auf den
folgenden Topogrammen abgebildete Ausschnitt ist
schraffiert dargestellt.

Abbildung 69. Projektionstopogramm eines rechteckigen AT-Quarzes
in Ruheposition: Ausschnitt gemaB Abbildung 68.

Abbildung 70. Phasenintegriertes Projektionstopogramm der
thickness-shear - Grundwelle: Ausschnitt gemaB

Abbildung 68. vpes= 599 MHz. U = 18 V,,

Abbildung von akustischen Schwingungen

Abbildung 71. Phasenintegriertes Projektionstopogramm der 3.
thickness-shear -  Oberwelle: Ausschnitt gemaB
Abbildung 6B auf Seite 99, vg.,=17.898 MHz, U = 38 V.

Abbildung 72. Phasenintegriertes Projektionstopogramm der
Nebenmoden der thickness-shear ~
Grundwelle: Ausschnitt gemaB Abbildung 68 auf Seite
98, v = 598 MHz, U = 12 V;, sichtbar sind vor allem

starke flexure Moden.
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8.12 Stroboskopische Aufnahmen

Mittels der wvon uns erstmalig durchgefithrten Technik der
stroboskopischen Rontgentopographie (zum Verfahren siehe
"Stroboskopische Rdntgentopographie” auf Seite 10) laBt sich die
MHz.-Schwingung trotz einer Belichtungsdauer von einigen Sekunden
phasenaufgelost darstellen. Mit einer Schrittweite von minimal zwei
Nanosekunden koénnen stroboskopische Aufnahmen von 2.B. der
thickness-shear - Grundwelle aufgenommen werden. Die Kristallebenen
schwingen parallel zur Filmebene, so daB das Schwingungsbild ein etwa
rundes Muster ergibt. Die runden Elektroden decken die Kristallflache
nur zum Teil ab, und so fallt die Schwingungsamplitude zum Rande des
Kristalles hin ab. Abbildung 73 auf Seite 102 zeigt eine Halbwelle vom
einen Maximum iiber den Nulldurchgang bis zum zweiten Maximum. Da
der Rontgenfilm eine grobe Intensitatsvariation als das Fotopapier verar-
beiten kann, wird Abbildung 73, auf der nicht schwingungsbedingte
Kontraste nahezu verdréngt werden, durch Abbildung 74 auf Seite 103 bis
Abbildung 76 auf Seite 104 erganzt, die mit individuell verschiedenen
Belichtungszeiten abgezogen wurden. Bei entsprechend langer Belichtung
ist es innerhalb eines gewissen Phasenbereiches sogar mdglich, noch
“unter” dem Schwingungskontrast befindliche Versetzungslinien sichtbar
2zu machen.

Zu den nachfolgenden drei Abbildungen im einzelnen : Abbildung 74 auf
Seite 103 zeigt den schwingenden Quarz gerade zum Zeitpunkt des Null-
durchganges. Im Vergleich zum ruhenden Kristall (siehe Abbildung 31 auf
Seite 52) fallt auf, daB die Pendellosungsstreifen des Randbereiches ver-
schwunden sind; nach der in "Ebene Welle.” auf Seite 21 dargestellten
Theorie deutet dies auf eine Verzerrung des (im Ruhezustand relativ per-
fekten) Gitters hin. Abbildung 75 und Abbildung 76 auf Seite 104 zeigen
eine anwachsende akustische Schwingung im Abstand von 40 ns. Die Ver-
setzungskontraste variieren leicht, ein Punkt, auf den in “Bewegte
Versetzungen” auf Seite 126, speziell bei der Erkldrung zu Abbildung 106
auf Seite 126 und Abbildung 107 auf Seite 126 naher eingegangen wird.
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Abbildung 73.

o -
- . :

“' I. . ;‘

Stroboskopische Projektionstopogrammsequenz des
1.04 MHz-AT-Quarzes: Es handelt sich um den von uns
hauptsachlich untersuchten Quarz, der aufgrund
seiner exakt mit der Umlauffrequenz des
Speicherringes DORIS ibereinstimmenden
Resonanzfrequenz stroboskopisch untersucht werden
konnte. Um unterschiedliche Entwicklungsprozesse zu
vermeiden, wurden alle Aufnahmen auf demselben Film
aufgenommen. Reflex : 102, U = 4 V,, A=0.5:107% m ;
Phasenvariation von oben links beginnend in Schritten
von jeweils 7/12 (40ns).
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Abbildung 74. Stroboskopische Projektionstopogramm des 1.04

MHz-AT-Quarzes im Nulldurchgang: 10-2-Reflex, 12

Vp.

Abbildung 75  Stroboskopische  Projektionstopogramm des 104
MHz-AT-Quarzes 40 ns nach
Nulldurchgang: 10-2-Reflex, 12 Vg,
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Abbildung 76. Stroboskopische Projektionstopogramm des 1.04
MHz-AT-Quarzes 80ns nach
Nulldurchgang: 10-2-Reflex, 12 V.

8.2 SEKTIONSTOPOGRAMME

Das Schwingungsmuster der thickness-shear - Oberwellen unterscheidet
sich von dem der Grundwelle im Projektionstopogramm nicht sichtbar (wie
Abbildung 71 auf Seite 100 zeigt ), da in beiden Féllen alle Ebenen paratllel
zur  Filmebene  schwingen. Eine Auflésung wird jedoch im
Sektionstopogramm moglich.

82.1 Phasenintegrierte Aufnahmen

Phasenintegrierte Sektionstopogrammaufnahmen von akustischen Wellen
in Kristallen sind mir nicht bekannt, doch gibt es Arbeiten, die die
Intensitatsmodulation entlang der y'-Richtung {Quarz-Dicke) in einer der
Sektionstopographie  dhnlichen  Methode mit  Szintillationszahlern
vermessen haben 1?0 Phasenintegrierte Sektionstopogramme zeigt die fol-
gende Abbildung 78 auf Seite 105 fir die Grundwelle und Abbildung 79 auf
Seite 105 fiir die 3. Oberwelle. Durch die Phasenintegration bedingt ist der
Kontrast mabBig.

120 peispielsweise Bennett, AL et al, Applied Physics Letters vol 2 no 8

(1963)

104 Stroboskopische Rontgentopographie



X

Gru"d- 2.0her-
Welle

Abbildung 77. Skizze von Grund- und Oberwellen der thickness-shear
- Schwingungsmode
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Abbildung 78. Phasenintegriertes Sektionstopogramm der
thickness-shear - Grundwelle: vge,= 104 MHz, U =
10V,p.

Abbildung 79. Phasenintegriertes Sektionstopogramm der 3.
thickness-shear - Oberwelle: vges= 3.12 MHz., U =
10.5Vpp.
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8.2.2 Stroboskopische Aufnahmen

B82.2.1 Die thickness-shear - Schwingungsmode

Besser aufgelost werden die Grund- und Oberwellen durch die
stroboskopische Aufnahme der Sektionstopogramme. Eindeutig zu sehen
sind die zwei Kriimmungsmaxima der Grundwelle in Abbildung 80 und
Abbildung 81, dort dargestellt fiir zwet unterschiedliche Phasenlagen eben-
so die vier Maxima der dritten Oberwelle in Abbildung 82 auf Seite 107 und
Abbildung 83 auf Seite 107.

- Gad 3 .
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. —— - QTR S—— Yy
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Abbildung 80. Stroboskopisches Sektionstopogramm der
thickness-shear - Grundwelle im
Nulldurchgang: Reflex 12:2, U = 10 V.

Abbildung 81. Stroboskopisches Sektionstopogramm der
thickness-shear - Grundwelle nahe Maximum: Reflex
12-2, Phase : m/6 vor Maximum, U = 10 Vp,.
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Abbildung 82 Stroboskopisches Sektionstopogramm der 3
thickness-shear - Oberwelle nahe Minimum: vg,,= 3.12
MHz., Phase nahe Minimum, U = 16 V.

Abbildung 83. Stroboskopisches Sektionstopogramm der 3.
thickness-shear - Oberwelle nahe Maximum: Vg.,=
3.12 MHz., Phase nahe Maximnum, U = 16 V.

8.222 Nebenmoden

Die letzten beiden Topogramme zeigen bereits deutlich, daB die
thickness-shear - Schwingungsmode von Nebenmoden ilberlagert ist. Die
Form dieser Nebenmoden wird anschaulicher, wenn man die Aufnahmen
durch ein stroboskopisches Projektionstopogramm erganzt -
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Abbildung 84. Stroboskopisches  Projektionstopogramm  der 3.
thickness-shear - Oberwelle nahe Maximum: Vge,=
3.12 MHz., Phase nahe Maximum, U = 16 V., Die
Aufnahme entspricht Abbildung 83.

Weitere Einzelheiten, die die phasenintegrierten Aufnahmen vollig verber-
gen, werden insbesondere in der Umgebung des Nulldurchganges sichtbar.
Es erscheint eine Nebenmode mit einer Intensitatsmodulierung sowohl in
x~ als auch in y'-Richtung Durch das "Umklappen” ihres Musters am Null-
durchgang der thickness-shear - Mode ermoglicht sie eine Unterscheidung
der ansonsten  vollig identisch  aussehenden  Halbwellen  der
MHz-Schwingung. Abbildung 85 bis Abbildung 90 auf Seite 110 zeigen sechs
Aufnahmen kurz vor, an und kurz nach den beiden Nulldurchgangen der
thickness-shear - Grundmode.

Abbildung 85. Stroboskopisches Sektionstopogramm: Nebenmeden
vor Nulldurchgang I vg.,= 1.04 MHz., Phase : 1/48 n
vor Minimum I, Reflex : TI-2, U = 10V,
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Abbildung 89. Stroboskopisches Sektionstopogramm: Nebenmoden
Abbildung 86. Stroboskopisches Sektionstopogramm: Nebenmoden am Nulldurchgang II: vg.,= 1.04 MHz., Phase
am Nulldurchgang I. vg.,s= 1.04 MHz., Phase : Minimum Minimum II, Reflex : 11-2 , U = 10 Vop
I Reflex - 11-2 , U = 10 V.

Abbildung 90. Stroboskopisches Sektionstopogramm: Nebenmoden
Abbildung 87. Stroboskopisches Sektionstopogramm: Nebenmoden nach Nulldurchgang II: vge,= 1.04 MHz., Phase : 1/48
nach Nulidurchgang I: vpes= 1.04 MHz., Phase : 1/48 = nach Minimum I, Reflex : 112 , U = 10 Vg,
nach Minimum I. Reflex : 112 . U = 10 V.

Abbildung B8. Stroboskopisches Sektionstopogramm: Nebenmoden
vor Nulldurchgang II: vges= 1.04 MHz., Phase : 1/48
vor Minimum II, Reflex : IT-2 , U = 10 V.
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Eine Erhdhung der Anregungsspannung verstarkt diese Nebenmoden im
Vergleich zur thickness-shear - Schwingung noch ( siehe Abbildung 81 /
Abbildung 92 ), so daB hier eine Beeintrachtigung des elektirischen
Resonanzverhaltens vermutet werden kann. Selbst bei starker t; - Mode
ist die Nebenwelle im Oberflachenbereich noch dominierend (siehe Abbil-
dung 93 auf Seite 112 / Abbildung 94 auf Seite 112).

Abbildung 91. Stroboskopisches Sektionstopogramm : Nebenmoden
bei hoher Spannung: Phase : nahe bei Nulldurchgang,
Reflex : 122, U =25 V.

Abbildung 92 Stroboskopisches Sektionstopogramm : Nebenmoden
bei hoher Spannung: Phase ' nahe bei Nulldurchgang,
Reflex - 1.2, U = 25 Vy,

Abbildung von akustischen Schwingungen mn

Abbildung 93. Stroboskopisches Sektionstopogramm : Nebenmoden
bei hoher Spannung: Phase : um 7/12 weiter vom
Nulldurchgang entfernt als bei Abbildung 91, Reflex :
122, U = 25 V.
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Abbildung 94. Stroboskopisches Sektionstopogramm : Nebenmoden
bei hoher Spannung: Phase : um 7,12 weiter vom
Nulldurchgang entfernt als bei Abbildung 92 auf Seite
111, Reflex : 112, U = 25 V.

83 RESUMEE BETREFFEND DIE ABBILDUNG AKUSTISCHER SCHWINGUNGEN

Die vorstehenden Topogramme zeigen, daB es moglich ist, mittels
stroboskopischer Rontgentopographie resonante akustische Schwingungen
in Kristallen abzubilden. Der Bereich der geeigneten Resonanzfrequenzen
reicht von etwa 1 - 100 MHz.. wobei diese Frequenz ein exaktes Vielfaches
der Freuquenz der umlaufenden Elektronen von 1.040975 MHz. sein mub.
Die erzielte Zeitaufldsung liegt bei 2ns und ist bei entsprechend stabiler
Triggerung nur durch die Bunchldnge von etwa 200 ps begrenzt. Die Auf-
nahmen beinhalten sowohl Projektions- als auch Sektionstopogramme, so
dab eine vollstandige Rekonstruktion der dreidimensionalen
Schwingungsform moglich ist.

Die Aufnahmen zeigen, daB die eigentlich bei einem AT-Quarz als neben-

modenarm zu erwartende thickness-shear - Schwingung deutliche Neben-
moden aufweist, vor allem in der Nahe des Nulldurchganges. Diese

1.2 Stroboskcopische Rontgentopographie



Nebenmoden, die in der herkommlichen phasenintegrierten
Rontgentopographie vollig verdeckt werden, konnen nun in ithrem Verhal-
ten in Abhangigkeit von &auBeren Parametern, wie z.B. der angelegten
Spannung und der Form des Quarzes, untersucht werden. Die vorstehen-
den Topogramme zeigen, daB mit zunehmender Spannung auch das
Verhdltnis von Grund- zu Nebenschwingung im Bereich des Nulldurch-
ganges schlechter wird. Insbesondere eroffnet die stroboskopische
Rontgentopographie die Moglichkeit, den Einflub derartiger Nebenmoden
auf das elektrische Resonanzverhalten im Hinblick auf dessen Optimierung
zu untersuchen. Die experimentelle Beobachtung, daB der Nebenmoden-
kontrast hauptsachlich nahe der Oberflache auftritt und daB er
andererseits wahrend des Nulldurchganges quer durch den Kristall
verlauft, legt die Frage nahe, ob es sich um Oberflachenwellen handelt und
inwieweit derartige Oberflachenwellen an Volumenwellen koppeln.

Dies fiihrt weiterhin auf die Moglichkeit, Oberflachenwellen ( beispielsweise
in elektronischen Filtern ) abzubilden. Erste Versuche in diese Richtung
haben bereits erfolgversprechend begonnen.

Das Verfahren der stroboskopischen Rontgentopcgraphie ist nicht an
resonante Schwingungen gebunden. Auch entsprechend getriggerte lau-
fende Wellen konnen abgebildet werden, soweit sie einen sichtbaren
Rontgenkontrast liefern. Auch hierzu liegen erste Aufnahmen vor.

Bei allen diesen akustischen Wellen bietet die stroboskepische
Rontgentopographie dariberhinaus die Moglichkeit., das Verhalten dieser
Wellen in nichtperfekten Regionen des Kristalles zu beobachten. Die
Wechselwirkung zwischen akustischen Wellen und Versetzungen als ein
derartiges Beispiel wird im folgenden Kapitel beschrieben. Die Interpreta-
tion der dabei auftretenden Bilder muf Hand in Hand mit der
Interpretation der Schwingungskontraste gehen.
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8.0 RAUMLICHE LAGE VON VERSETZUNGEN

Als Grundlage fiir die Berechnung raumlicher Koordinaten wurden in
Abbildung 95 auf Seite 116 die relativen Lagen so gewahlt, daB sie dem
hauptsachlich untersuchten 12 2-Reflex entsprechen Dieser Reflex hat
eine negative Horizontalkomponente des Bragg-Winkels, weshalb im fol-
genden alle physikalischen GroBen den oberen Index " - ' erhalten, wenn
sie sich auf diesen Reflex beziehen, wohingegen die vom Stereo-Reflex 11-2
abgeleiteten Variablen wegen dessen positiver Horizontalkomponente den
oberen Index " * " erhalten.

9.1 UNBEWEGTE VERSETZUNGEN

9.1.1 Herleitung der Berechnung der Ruhelage

In diesem Kapitel soll hergeleitet werden, wie man aus den Topogrammen
die rdumliche Lage der Versetzungen bestimmen kann. Wenn diese Lage
mit Hilfe von Sektionstopogrammen bestimmt werden soll, mub jeweils
auch ein Projektionstopogramm ausgewertet werden, da nur dann alle
Parameter bekannt sind ; in einem ersten Schritt muB also eine Zuord-
nung zwischen den linienformigen Versetzungskontrasten  des
Projektionstopogrammes und den punktformigen Versetzungskontrasten
des Sektionstopogrammes erfolgen. was durch eine Einbettung des
Sektionstopogrammes in das Projektionstopogramm gemaB Abbildung 64
auf Seite 91 oder Abbildung 86 auf Seite 92 erfolgt

Definiert man den DurchstoBungspunkt der Versetzung durch die
Riickseite des Kristalles A als Ursprung eines Koordinatensystems, so erge-
ben sich die Koordinaten eines anderen Punktes B~ (b~;,b™3) oder
C~(c™1.c73) auf dieser Versetzung, bezogen auf den Punkt A~ im Ursprung
des Koordinatensystems f,,f;, jeweils aus der Auswertung eines
Projektions-/ Sektions-Topogramm - Paares gemaB den nachfolgend abge-
leiteten Formeln ; jede Versetzung hat also ihr eigenes Koordinatensystem.

Koordinaten eines Punktes B auf der Kristallvorderseite

Die Punkte A und B seien die DurchstoBungspunkte einer Versetzungsge-
raden durch die Riick- bzw. Vorderseite eines Kristalles. In Abbildung 96
auf Seite 117 ist die Berechnung der z'-Komponente offensichtlich :

(10) br = b_g -t-tan 2@1

unter Beachtung, dab in dieser Anordnung by<0, 8,>0 gilt.
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Die Berechnung der x-Komponente verlauft analog, verlangt jedoch unter
dem Betrachtungswinkel von Abbildung 96 auf Seite 117 ein héheres
raumliches Vorstellungsvermogen :

(11) by = b7, -t tan 26,

unter Beachtung, dab in dieser Anordnung b,.<0, 8,<0 gilt.

Koordinaten eines beliebigen Punktes C auf der Versetzung AB
Angenommen, der Strahl werde so ausgeblendet,dab er horizontal den Kri-

stall durchdringt (z'=constant). Der bestrahlte Punkt der Versetzung AB
sei C mit den Koordinaten (cy.cy.¢,) und den Gleichungen

(12) Cy = CT3+Cy - tan 28,
(13) Cx = ¢y + ¢y - tan 26,

Gemé&B Abbildung 97 auf Seite 118 wird dann die Gerade r als Schnitt von
Strahlebene und Kristallriickwand auf die Gerade r~. die Gerade v als
Schnitt von Strahlebene und Kristallvorderwand auf die Gerade v~ abge-
bildet. r~ und v~ bilden gerade die horizontalen Grenzlinien des zu C~
gehorenden Sektionstopogrammes.

Bezeichnet man nun die vertikale Hoéhe eines Punktes C~ im
Sektionstopogramm mit ¢~ (stets 2 0), so gilt

(14) Cy = - CTn - COt 28,

Fiir den Fall, daB die Dicke des Kristalles bekannt ist, 1laBt sich dies
umformen durch

by =-t=-b" coth,
iber

ey =-CTp/bn  t
zu
(147) cy = -cp/h-t

mit h = vertikale Hohe des Sektionstopogrammes.

Raumliche Lage von Versetzungen 115

Abbildung 95.

Zeichnung  fur  Kristall- und Topogramm -
Koordinaten: Der direkte Strahl verlauft von hinten
links noch vorne rechts in Richtung der y'-Achse. Die
Punkte A (auf der Riickseite des Kristalles) und B (auf
der Vorderseite des Kristalles) werden nach oben
rechts auf die Punkte A~ und B~ in der Filmebene
abgebildet.  Einem  ©-Winkel ohne horizontaler
Komponente wiirden die Bildpunkte A° und B°
entsprechen, der Stereo-Reflex hat die Bildpunkte A*
und B*. Die Filmebene entspricht der Papierebene.
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Abbildung 96.

Berechnung
Komponente:
Kristalles, alle librigen GroBen so wie bisher definiert.

Raumliche Lage von Versetzungen
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Abbildung 97.

Darstellung der Berechnung der y’' - Komponente: Ein
Sektionstopogramm ergibt die Abbildung von C nach
C-. Eingezeichnet sind zusétzlich die obere und untere
Grenze des Sektionstopogrammes, die einer Abbildung
von der Vorder- bwz. Riickseite entsprechen.
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Koordinatenberechnung bei variierender Kristalldicke. In Anbetracht der
bikonvexen Form der Quarzscheibe miissen t und h in Abhéngigkeit von
dem Abstand des betreffenden Punktes vom Zentrum des Quarzes einge-
setzt werden. Dabei ist zu beachten, daB die zu einem Versetzungspunkt
gehdrende Sektionstopogramm-Hohe h, entsprechend dem Winkel o ver-
schoben ist und neben dem Sektionstopogramm-Punkt liegt :

/

Abbildung 98. Zur Bestimmung der Sektionstopogramm-Héhe

Die Formeln des vorigen Abschnittes gehen dann'?! {iber in :
X = ¢y -Cp - cot20, -tan20

und mit Formel (3) und (4)

(15) X=c¢cy~Cph coto
(18) y' = -cp - cot 20,
{(17) 2'=Cy- Cp

2! um die Ubersichtlichkeit zu wahren, verzichte ich im folgenden auf

einige Indizes : Im realen Koordinatensystem wird das bisherige Tupel
(cx.0y,cp) libergehen in (x.y'.2): welcher Punkt jeweils gemeint ist, geht
aus dem Zusammenhang hervor. Wegen der leichten
Verwechslungsmaoglichkeit von ¢y und h, soll nun stets gelten :

¢z = ¢y, = Hohe des Punktes c im Sektionstopogramm tiber der Grund-
linie {entspr. d Riickseite d. Kristalles),

h. = Hohe des Sektionstopogrammes am Punkt c.
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und der Ubergang vom AT- zum Quarz-System erfolgt iiber die Formeln (1)
bis (3) des Kapitels "Koordinatentransformation” auf Seite 44:

(18) y

z' sin(-35.25°) + y' cos(-35.25°)

(19) z = 2’ cos(-35.25°) + ¥’ sin(-35.25°)

9.1.2 Die Ruheposition dreier ausgewahlter Versetzungen

Ein Blick auf Abbildung 64 auf Seite 91 oder Abbildung 66 auf Seite 92
zeigt im linken Bereich des Quarzes eine niedrige, im rechten Bereich eine
hohe Versetzungskonzentration. Bereits in der Ruheposition, erst recht
bei einer Bewegung ist der rechte Bereich sehr uniibersichtlich und die
Bewegung einer bestimmten Versetzung ist nicht eindeutig von anderen
kreuzenden Bahnen trennbar %2

Bei der Auswertung habe ich mich deshalb, nachdem eine Ubersicht iber
die Bewegung aller Versetzungen im linken Teilbereich erstellt worden war,
auf drei typische und gut verfolgbare Versetzungen V1, V2 und V3 konzen-

Abbildung 99. Versetzungen Vi- V3 im 12-2-Reflex

122 Sjehe die Topogramme von Abbildung 109 auf Seite 127 und
Abbildung 110 auf Seite 128.
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Abbildung 100. Versetzungen V1- V3 im 11-2-Reflex

triert, die in den nachfolgenden Topogrammen von Abbildung 99 und
Abbildung 100 auf Seite 121 mit "1”, "2" und "3" gekennzeichnet sind. Fir
diese drei Versetzungen wird die Berechnung der raumlichen Lage des
einen Punktes in Tab. 11 dargestellt.

V1 V2 V3
i ty [m] | 1785 1.760 1.790
he  [mm] . 0.471 . 0.469 0.479
he*  [mm] 0.447 0.445 0.553
ce=  [mm] 0.103 0.199 0.239
¢zt [mm] 0.099 0.191 0.222
vy~ [mn] . -0.390 , -0.786 | -0.892
v+ [um] . -0.386  -0.747 ' -0.879
y’ (mm] | 0388 | -0.751 . 0886

Tabelle 11 .Ruheposition von Versetzung V1 bis V3 (etwa in der
Mitte der Versetzung) (Teil 1 von 2)
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; ] Vi V2 V3
f .
ca” (mm] ‘ -0.668 ! -0.763 -0.986
cy* [om] -0.681 ~0.779 -1.034
z'" [mm] . ~0.769 -0.957 -1.220
2’ [mm)] i -0.780 -0.968 -1.260
: (] | -0.774 -0.963 -1.240
icq” (mm] i 0.048 0.239 | 0429
eyt (mm] . 0.103 0 334 © 0477 _
Cxo [mm} {0135 0.406 | 0.630
L ox* [mm] 0.045 | 0223 j 0.343
: : ;
‘ X [om] 0.090 0.314 ! 0.468
l y [mm] 0.133 -0.044 -0.008
| z [mm] -0.854 -1.211 -1.524 i
h 1

Tabelle 11.Ruheposition von Versetzung Vi bis V3 (etwa in der
Mitte der Versetzung) (Teil 2 von 2}

Um eine Aussage liber den gesamten Verlauf dieser drei Versetzungen
durch den Kristall zu gewinnen, miissen mehrere Schrnitte in verschiedener
Hohe durch den Quarz tiber eine Auswertung mehrerer
Sektionstopogramme gewonnen werden. Abbildung 101 auf Seite 123 bis
Abbildung 104 auf Seite 124 zeigen je ein Beispiel fiir einen Schnitt ober-
halb und einen unterhalb der Ausgangsaufnahme, jeweils einmal im Reflex
12:2 und im 11-2.

Zur Auswertung einer Serie von derartigen Sektionstopogrammen wurde
das Programm "dislrest” geschrieben, das im Anhang unter "Programm
DISLREST” auf Seite 147 zu finden ist. Es ermittelt aus den Daten ver-
schiedener Reflexe die gesuchten Koordinaten, gibt diese einerseits gelistet
aus und ermoglicht andererseits die graphische Darstellung der Verset-
zungen in einer Parallelperspektive. Eine derartige Darstellung der drei
untersuchten Versetzungen unter Auswertung einer Sequenz von sieben
Sektionstopogrammen jeweils in zwei Reflexen zeigt Abbildung 105 auf
Seite 125.
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Abbildung 101. Versetzungen VI- V3 im 12-2-Reflex, zweiter

Punkt: Bei allen drei Versetzungen liegt dieser Abbildung 103 Versetzungen V1- V3 im  122-Reflex, dritter
zweite Punkt ndaher an der Riickseite des Kristalles Punkt: Bet allen drei Versetzungen liegt dieser
(die Ruckseite entspricht der Unterkante des zweite Punkt naher an der Vorderseite des Kristalles.

Sektionstopogrammes)

Abbildung 102 Versetzungen Vi- V3 im 11.2-Reflex, zweiter Punkt
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Abbildung 105.

(GESEHEN UNTER 75 GRRD)

3-dimensicnale Darstellung der Versetzungen V1-
V3: Dargestellt sind sowoh! die drei Versetzungen im
Raum als auch ihre Projektion in die xz'-Ebene.
Aufgrund der Fehlerbreite der Koordinaten, die bis zu
10 % betragen kann, ist zu erwarten, dab die
Versetzungen geradenfdrmig verlaufen.
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9.2 BEWEGTE VERSETZUNGEN

Bei der Aufnahme von Topogrammen eines schwingenden Quarzes liegt es
nahe, nach eventuell auftretenden Veranderungen des Versetzungskon-
trastes zu suchen Bereits die ersten stroboskopischen
Projektionstopogramme zeigten u.a. phasenabhangige Aufspaltungen, wie
sie in den nachfolgenden Topogrammen von Abbildung 106 und
Abbildung 107 dargestellt werden.

Abbildung 106. Projektionstopogramm zur
Versetzungskontrastes im Nulldurchgang:

aus Abbildung 74 auf Seite 103

Darstellung des
Ausschnitt

Abbildung 107. Projektionstopogramm zur Darstellung des
Versetzungskontrastes im schwingenden Quarz: Der
Bereich, in dem starke Anderungen sichtbar sind, ist
gekennzeichnet ( Ausschnitt aus Abbildung 75 auf

Seite 103 )
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Bedingt durch den iberlagerten thickness-shear - Wellen Kontrast wird die
Abbildung mit zunehmender Amplitude schlechter, eine Konsequenz, die
im Projektionstopogramm nicht zu umgehen ist. Es liegt deshalb nahe,
das Versetzungsverhalten mit 3Sektionstopogrammen zu untersuchen.
Tatsdchlich wiesen die stroboskopisch aufgenommenen Sektionstopo-
gramme eine sehr starke phasenabhéangige Variation des
Versetzungskontrastes auf.

Die nachfolgenden drei Sektionstopogramme zeigen den Versetzungskon-
trast einmal im ruhenden Kristall ( Abbildung 108 ), und nachfolgend fir
zwei verschiedene Phasenlagen ( Abbildung 109 und Abbildung 110 auf
Seite 128 ).

o “W"’““TQ’. ’, z’

' R ¢
. P ﬁ; tr v
- A MM"—“&"' i

Abbildung 108. Sektionstopogramm zur Darstellung des
Versetzungskontrastes in Ruheposition: 122

Abbildung 109. Sektionstopogramm zur Darstellung §es
Versetzungskontrastes im schwingenden Quarz: 122,
Phase : 3/167(90 ns) vor Nulldurchgang, U = 5 V.
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Abbildung 110. Sektionstopogramm zZur Darstellung des
Versetzungskontrastes im schwingenden Quarz: 122,
Phase : 5/8m(300 ns) vor Nulldurchgang, U =5V,

Im rechten Teil der Sektionstopogramme ist die Versetzungsdichte so
hoch, daB es nicht moglich ist, die Kontraste im schwingenden Quarz ein-
deutig denen im ruhenden zuzuordnen. Infolgedessen konzentrierte sich
die Auswertung auf die linke Halfte des Sektionstopogrammes. Nachdem in
einer Ubersicht das Verhalten aller Versetzungen dieses Bereiches zusam-
mengestellt worden war. stellten sich die drei gekennzeichneten
Versetzungen als besonders typische und gut auswertbare Vertreter dar.
Infolgedessen konzentriert sich die folgende Auswertung auf diese drei
Versetzungen.

9.2.1 Auswertung der Versetzungsbewegung unter Annahme kinematischer
Kontraste

Im ruhenden Kristall ist die Annahme, daB es sich bei den Versetzungs-
kontrasten um kinematische und nicht um dynamische Kontraste handelt
aufgrund der Intensitdt, der Breite des benutzten Spaltes ( = 100 xm ) und
nicht zuletzt wegen der Lberemstlmmung mit der Kontrollauswertung des
11-2-Reflexes bestédtigt worden.

Wegen der Ahnlichkeit der Versetzungskontraste des schwingenden Quarzes
geht die folgende Auswertung von der Annahme kinematischer Kontraste
aus. In wie weit diese Annahme haltbar ist. wird die nachfolgende Diskus-
sion zeigen
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Im nachfolgenden Abschnitt werden die benétigten Auswertungsformeln
hergeleitet. Dabei ist folgende Modifikation zu beachten : Die Aufnahmen
des schwingenden Quarzes wurden in einer etwas veranderten relativen
Lage von Kristall zu Film aufgenommen. Insofern verindern sich die
Bragg-Winkel etwas (siehe "Schwingender Quarz” auf Seite 93); sie werden
im folgenden zur Unterscheidung von den Bragg-Winkeln der Ruheposition
mit einer Tilde “~ “ gekennzeichnet werden.

9.2.1.1 Herleitung der Bewegungsberechnung bei kinematischen Kon-
trasten

Die Koordinatenberechnung von Versetzungsbewegungen unter EinschluB
der Mdglichkeit verdnderter Sektionstopogramm - Film - Position (der

Ausgangspunkt der Versetzung muB jedoch erhalten bleiben) ergibt sich -

folgendermaBen.

Sei F(0) = ( x(0),y'(0),2'(0) ) der Ausgangspunkt und F(t) = ( x(t),y'(t),2'(t) )
der vom Eingangsspalt beleuchtete Punkt der Versetzung zum Zeitpunkt t
(nicht notwendig identisch mit den Koordinaten des Ausgangspunktes zum
Zeitpunkt t !). Dann gilt :

x(0) = ¢4(0) + ¢c2(0) - cot &

y'(0) = -cz(0) - cot 26,

2'(0) = c3(0) - c2(0)

Entsprechend gilt fiir ein zweites Sektionstopogramm in leicht veranderter
Position :

x(0) = &,(0) « &(0) - cot &

y'(0)

-&,(0) - cot 28,
z'(0) = &3(0) - &,(0)

Charakteristische Auslenkung

In  Abbildung 111 auf Seite 130 sind zwei der moglichen
Versetzungsschwingungstormen angegeben, die im folgenden als
"Saitenschwingung” bzw. “Stabschwingung” bezeichnet werden sollen. In
welcher Mode die Versetzung tatsachlich schwingt, 1aBt sich anhand der
bisherigen Aufnahmen noch nicht klaren, da die zeitabhangigen
Sektionstopogramme bisher nur an einer Stelle etwa in der Mitte der Ver-
setzungen aufgenommen wurden Diese Aufnahmen ermoglichen jedoch
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die Ermittlung einer charakteristischen Auslenkungsgrofe 6 - charakteri-
stisch, weil ihr Maximalwert {wahrend einer zeitlichen Periode) sowohl im
Fall einer Saiten-, als auch einer Stabschwingung eine untere Abschatzung
der Schwingungsamplitude darstellt.

(XL0>,5'f°’,°~'(f)) ~Stabschwimyiny

Su‘denschomgqns

(. 50), 2'(4)}

Abbildung 111. Versetzungsschwingungsmoden: Darstellung von
“Saitenschwingung"”, "Stabschwingung”, Auslenkung 4
und charakteristische Auslenkungsgrobe &

Wahlt man auch fir die bewegte Versetzung den DurchstoBungspunkt der
Versetzung durch die Riickseite des Kristalles A als Koordinatenursprung,
so gilt :

x(t) = & (L) » &(t) - cot &

y'(t) = -&(t) - cot 28,

Z'(t) = 2'(0) 123
Gemessen werden im Sektionstopogramm :

(20) 8;(t) = &,(t) - &(0)

(21) Ag(t) = 3(t) ~ E(0) = Za(t) - E2(0)

123 pedingt durch die Sektionstopogramm - Aufnahmetechnik
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Damit folgt :
B() = y(0) - ¥(0) = - [ &t) - 6(0) ) - cot 2B,
ax(t) = x(t) - x(0) = ( & (t) - (0) ) + ( &a(t) - &,(0) ) - cot &

Somit gilt letztendlich :

(22) Ax(t) = A,(t) + Az - cot &

(23) Ay'(t) = -A5(t) - cot 28,

(24) az'(t) = 0

(25) Ay(t) = -85(t) - cot 28_ - cos (35.25°)
(26) Az(t) = -As(t) - cot 28, - sin (35.25°)

Der Betrag der charakteristischen AuslenkungsgrdBe ¢ ergibt sich aus :
A(t)? = #(t)? - F(0)? - 2F(t)F(0)-cos a

und
sin a = & / iF(t)l

zZu

(27) 6 = IF(t): -sin [arccos ( [R(1)2+ F0) 2~ A(t)2 ] / [ 2 F(L)F(0) ] ) }

92.1.2 Die "Bewegung" dreier ausgewahlter Versetzungen

Die eben hergeleiteten Formeln fiir die Kontrastverschiebungsinterpreta-
tion unter der Annahme kinematischer Kontraste sollen nun auf die drei
bekannten Versetzungen angewendet werden. Nachfolgend sind die beiden
Sektionstopogramme und deren Auswertung in Tab. 12 (S.133) zu ersehen.
Die Bezeichnung “positive” bzw. “negative” Halbwelle ist als Unterschei-
dungsbezeichnung insofern sinnvoll, als die Halbwellen anhand der
Schwingungskontraste der Nebenwellen tatsachlich unterscheidbar sind
und die Versetzungs - Kontrastanderungen in beiden Halbwellen unter-
schiedlich sind; die Festlegung. welche als “positiv’ definiert wird, ist
natiirlich willkiirlich
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Abbildung 112 Sektionstopogramm zur Versetzungsbewegung am
Beginn der positiven Halbwelle: Die Aufnahme zeigt
die Kontrastkonstellation zum Zeitpunkt
t1 = 19/240 - m,

- PP S I A Q. 2 T PP OO o it P
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Abbildung 113. Sektionstopogramnm zur Versetzungsbewegung am
Beginn der negativen Halbwelle: Die Aufnahme zeigt
die Kontrastkonstellation zum Zeitpunkt
t2=m + 23/240 - 1
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8.2.2 Diskussion der Bewegungsergebnisse

Vi 12! V2 V2 V3 v3
i t1 t2 t1 t2 t1 t2
8:” [mm] ‘ 0.016 | -0.024 | -0.032 | -0.016 | -0.032 | -0.024
357 [m]} | 0.207 | 0.264 | 0.095 | 0.175 | 0.032 | 0.111
1
S o [mm] | 0.108 | 0.089 | 0.010 [ 0062 | -0.017 | 0.025
. Ay’ [mm] -0.876 | -1.074 | -0.402 | -0.740 | -0.135 | -0.470
- A [mm] 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
! Ay~ [mm] -0.716 | -0.879 | -0.329 | -0.606 | -0.111 { -0.384
i Az~ [mm] -0.506 | -0.621 | -0.232 | -0.428 | -0.078 | -0.271
i x7(0)  [mm) 0.090 | 0.090 | 0.314 | 0.314 | 0.468 | 0.468
Py (0)  [mm)] 0.133 0.133 | -0.044 | -0.044 | -0.008 | -0.008
;2z7(0)  [mm) -0.854 | ~0.854 | -1.211 | -1.211 | -1.524 | -1.524
rox(t)  [mm] 0.198 | 0.179 | 0.324 | 0.376 | 0.451 0.493
Coyt(t)  [om) -0.583 | -0.746 | -0.373 | -0.650 | -0.119 | -0.392
ozo(t)  [mm] -1.360 | -1.475 | -1.443 | ~1.639 | ~1.802 | -1.795
1
|
I r(0) [mm] i 0.869 | 0.869 1.252 1.252 | 1.600 1.600
| r{0)% [mm®] | 0785 | 0.755 1.567 1.567 | 2.559 | 2.559
Cor(t) [mm] ! 1493 | 1.663 . 1.525 | 1.803  1.669 | 1.902
| r (t)? [mm?} ’ 2.229 2.764 | 2.326 3.250 2.784 3.619
i AT(t)  [mm] ! 0.883 1.080 | 0.403 | 0744 | 0.137 [ 0.471
A7(t)® [mm®] . 0.780 : 1.166 . 0.162 ' 0.554 0.019 . 0.222
? 1 '
a- 31.9° 35.5° 12 3¢ 19 2° 4.5° | 11.9°
3-(t)  [mm] 0769 | 0.966 , 0.325 0593 | 0.131 0.392
t [ns] 38 48 38 ©48 38 46
v- {t03m/s] 207 L 21.0 8.6 12.9 3.4 8.5

Tabelle 12.Versetzungsbewegung in positiver und
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negativer Halbwelle
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Die gewonnenen Ergebnisse erscheinen aus mehreren Griinden physika-
lisch nicht sinnvoll zu sein. Die Hauptargumente sind die folgenden :

1.

124

134

Wie in Kapitel "Peierls-Barriere” auf Seite 76 dargestellt wurde, erfor-
dert jede Versetzungsbewegung die Uberwindung der Peierlsbarriere,
die fiur die hauptsachlich kovalente Quarz-Bindung in der
GréBenordnung von op = 107%u liegen solite.

Die Ergebnisse der Berchnungen fir den von uns benutzten Quarz
ergeben nach "Ergebnisse fir den von uns benutzten Quarz” auf Seite
57 jedoch einen Wert von Sg(y) = 2.2:10"* cos ky sin wt, eine Amplitude
also, die eher in der GrdBenordnung fur den Aufbruch metallischer
Bindungen liegt.

Nun ist die Peierlsbarriere wie erwdhnt mit einigen Unsicherheiten
behaftet ; jedenfalis 1aBt der Vergleich nur den Schiub zu, dab eine
starke, schnelle Bewegung unwahrscheinlich ist.

In diesemn Zusammenhang erscheinen die hohen Geschwindigkeiten,
die sich in Tab. 12 (S.133) ergeben, unwahrscheinlich. Die Tatsache,
daB sie ein Vielfaches der Schallgeschwindigkeit in Quarz (die bei etwa
3.3-10%m/s liegt), betragen, macht das Ergebnis erst recht fragwirdig.

Bei einer sinusférmigen thickness-shear - Schwingung erwartet man,
daB sich die Versetzung in der einen Halbwelle in die Gegenrichtung im
Vergleich zur anderen Halbwelle bewegen sollte. Beobachtet wird
jedoch bei allen Versetzungskontrasten, die sich iiberhaupt bewegen,
daB sie sich in beiden Halbwellen jeweils in dieselbe Richtung bewegen
- einige Versetzungen stets von “oben nach unten” im
Sektionstopogramm, andere immer von “unten nach cben”. Bei ent-
sprechend komplizierten Bindungskraften last sich ein derartiges
Verhalten zwar nicht ausschlieBen, jedenfalls erscheint es aber eine
unwahrscheinliche Bewegungsart zu sein.

Manche Versetzungen zeigen im schwingenden Fall eine Aufspaltung in
zwei Teilkontraste, die nur z.T. miteinander noch eine schwache Ver-
bindungslinie zeigen. Zwar gibt es durchaus die Moglichkeit der
Versetzungsdissoziation doch haben Arbeiten von Trepied und anderen
gezeigt, dab dies nur in wenigen Fallen energetisch ginstig ist!* Im

Siehe Trepied. L., Doukhan, J.-C., phys.stat.sol.(a) 49, S.713-24 (1978)
und Trepied. L., Doukhan, J.C., Journ. Mat. Science 13, 492 - 498 (1978)
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allgemeinen wire also noch eine zusatzliche Energie aufzubringen, was
in Verbindung mit dem ersten Punkt die Interpretation der Kontraste
als kinematische Kontraste zunehmend unwahrscheinlicher macht.

Die Summe dieser kritischen Punkte fiihrte zu einer Uberpriifung der aus
demn 12-2-Reflex gewonnenen Werte von Tab. 12 (S.133) durch Auswertung
eines weiteren Reflexes, des Stereoreflexes 11-2. Die folgende Tab. 13
listet die direkt aus den Sektionstopogrammen gewonnenen Verschie-
bungswerte sowohl fiir den 12:2- als auch fiir den 11-2-Reflex.

Vi V1 V2 v | v V3

t1 t2 t1 t2 t1 t2
Ay~ [mm] 0.016 | -0.024 | -0.032 | -0.016 | -0.032 | -0.024
Ay* [mm] -0.050 | -0.011 | -0.032 | -0.048 | -0.048 | -0.095
A3~ [mm] 0.207 | 0.254 | 0.095 | 0.175 | 0.032 | 0.111
As* [mm] | 0239 | 0270 | 0.103 | 0.167 | 0.024 | 0.119

Tabelle 13.Versetzungskontrastbewegung im Vergleich zweier Reflexe

Wenn es sich nun um kinematische Kontraste handelte, so wiirde in beiden
Féllen derselbe Punkt der Versetzung, namlich der Schnittpunkt der Ver-
setzung mit dem durch den Spalt ausgeblendeten direkten Rontgenstrahl,
abgebildet werden. Mit anderen Worten, eine Riickrechnung der Werte von
Tab. 13 miisste fiir beide Reflexe zum selben Ausgangspunkt im Kristall
zuriickfiihren. Betrachtet man nun Formel (22) dieses Kapitels, so wird
unter Beachtung daB :

. A3* = Az~ , sowie

e« cotd >0undcotd <0 (nachTab. 9 (S.94) )

deutlich, daB Ax(t)~ = Ax(t)* nur moglich ist, wenn A,* > A~ ist. Dies ist
jedoch bei den Tabellenwerten mit Ausnahme eines Wertes nie erfiillt.!?®

Das bedeutet : in fast allen Fallen kann es sich nicht um kinematische
Kontraste handeln !

123 Gleiches gilt fir die meisten sonstigen ausgewerteten
Sektionstopogramme
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Dieses Ergebnis kann man qualitativ auch beim direkten Vergleich zweier
Sektionstopogramme ersehen, wie die nachfolgende Abbildung 114 zeigt.

8 o\ . F O/
YA ) 7 3
\
/
\ ’
Abbildung 114. Kinematische Kontrastbewegung in zwei

Sektionstopogrammen: Das Topogramm zeigt den
Stereoreflex 11-2 zu Abbildung 113 auf Seite 132, Die
eingezeichnete Konstellation in der darunterliegenden
Zeichnung entspricht der von Versetzung 3 Wenn sich
diese Versetzung im rechten Sektionstopogramm in
der gezeichneten Weise vom Punkt A zum Punkt B
bewegt, so erfolgt diese Bewegung im Vergleich zur
seitlichen Kante des Sektionstopogrammes
(angedeutet durch den Strich) mit einer zusatzlichen
Komponente nach “links”. Betrachtet man nun das
linke Sektionstopogramm, so miisste die Bewegung
relativ zu dessen seitlicher Kante ebenfalls eine
zuséatzliche Komponente nach "links” haben und in
etwa zum Punkt B fiihren. Der tatsachlich
beobachtete Zielpunkt liegt jedoch beim Punkt B', der
eine zusatzliche Komponente nach “rechts” ausweist.
B und B' konnen also unmoglich vom selben
Ausgangspunkt im Kristall herriihren.

9.2.3 Erklarungsansatz durch Strahlumlenkung

Das Problem der Interpretation des auftretenden Rontgenkontrastes liegt
darin, daB auBer den diskutierten und aus verschiedenen Griinden verwor-
fenen kinematischen, dynamischen und intermediaren Kontrasten in der
Literatur keine anderen Abbildungsmoglichkeiten genannt werden, die
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auch nur annéhernd die experimentell gefundenen Bilder erkldren wiirden.
Bei der Suche nach einer Erklarung stellte sich die folgende Theorie als
zumindest qualitativ in die richtige Richtung fiihrend dar.

9.2.3.1 Darstellung der Strahlweges

Man nehme an, da8 ein Teil der Hauptstahlintensitdt, der nach der dyna-
mischen Theorie vom Eintritt in den Kristall bis zum Auftreffen auf die
Versetzung in 000-Richtung weiterlauft, durch die durch die akustische
Welle hervorgerufene Gitterverzerrung nicht in dieser Richtung
weiterlaufe, sondern bereits an der Vorderseite in Richtung des
hkl-Reflexes reflektiert werde { vergleiche hierzu Abbildung 115 }. Trifft
dieser Strahl nun auf die Versetzung, so laufe ein Teil der Intensitdt von
diesern Punkt bis zum Kristallende in 000-Richtung und hinter dem Kristall
erst wieder in hkl-Richtung.

Abbildung 115. Darstellung des umgelenkten
Strahlweges: Durchgezogener Strahlweg
umgelenkter Strahl, gestrichelter Strahlweg : nach
kinematischer Theorie.
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8.2.3.2 Herleitung der Bewegungsberechnung bei Strahlumlenkung

Der folgenden Herleitung liegt die Idee zugrunde, die bisher abgeleiteten
Formeln zwischen Kristall- und Topogramm-Koordinaten weiter zu
nutzen. Insofern werden anstelle der Koordinaten des
Kontrastquellpunktes zum umgelenkten Strahl die Koordinate desjenigen
(scheinbaren) kinematischen Kontrastquellpunktes!?® berechnet, der zum
selben Punkt im Topogramm fiihrt. Als Koordinatenursprung wird wie bis-
her der DurchstoBungspunkt der Versetzung durch die Riickseite des Kri-
stalles A gewahlt.

Vertikalkomponente Ay' A
- 1
t y ¥ o ¥
l T 1 A 4
|
: :
N
X7 o
¢, 7/
ChF 5T
. . _ -
g ‘S A2
' -
5 291 o // ) Zoi
7 3 r\t
(vyx) (RIF)

Abbildung 116. Darstellung des  umgelenkten  Strahlweges
Vertikalkomponente: AC = Versetzungslinie;

*» durchgezogener Strahlweg mit C' = Kontrast-
quellpunkt des umgelenkten Strahles;

+ gestrichelter Strahlweg . nach kinematischer
Theorie mit C = (xy.2') = Kkinematischer
Kontrastquellpunkt {( = Ruhelage );

* strichpunktierte Linie : Riickverldangerung des
umgelenkten Strahlweges bis in die
Sektionstopogrammebene mit T = (X§.7) =

scheinbarer kinematischer Strahlausgangspunkt.

128 entspricht dem in Tab. 12 (S.133) berechneten Punkt
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Gesucht wird die Abhiéngigkeit der Koordinaten (%.§.Z) von den bekannten
Koordinaten (x,y'.z'). Nach der vorstehenden Abbildung 116 gilt!?” :

(28) Az Jay =2 /Y

(29) tan2@, = az' / ( -t -y)+ Ay )

Aus diesen Gleichungen folgt :

(30) Az = (t-y) / ( y'/z' - cot28, )

Fir den Punkt C' gilt :

(31) tan2@, = Az' / -§'

so dab die Aufldsung nach ¥ ergibt :

(32) ¥ =z2-(y-t)/ ( y'-tan2@, - z' )

Sinngem#be Ubertragung von Formel (23) des Abschnittes "Charakteri-
stische Auslenkung” auf Seite 129 ergibt fiir die Kontrastverschiebung im
Sektionstopogramm :

(33) A3 = y-tan20, - z(y'-t) / ( vy -z cot2@, )

unter Beachtung, daB Az, Ay’'8, > 0, z'.y’,t < 0 und Az’ < -2’ ( sonst keine
Umlenkung mdaglich ).

Horizontalkomponente

In analoger Weise folgt aus :

(34) Ax / Az =x /7
und
(35) tang = -Az' / (x + Ax - X))

die Gleichung

127 Bej allen in dieser Ableitung vorkommenden GroBen handelt es sich
um Werte im schwingenden Quarz; die Tilde “ ~ ” wurde jedoch der
Ubersichtlichkeit halber fortgelassen.
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Abbildung 117. Darstellung des umgelenkten  Strahlweges
Horizontalkomponente: Bezeichnungen wie in

Abbildung 116 auf Seite 138.
(38) XR=x+ Az'-( x/2z' + coto )
Mit Gleichung (30) ergibt sich also :
(37) X=X+ ( (t-y)-(x + z"-cota) ) / ( y' - z'-cot208, )
Damit folgt fiir die Horizontalkomponente der Kontrastverschiebung :
(38) A, = y'tan28, ~ x(y'-t) / ( vy - 7' cot28; )

unter Beachtung, daB €,*, 8,> 0,z y' .t <0

8.2.3.3 Die "Bewegung” dreier ausgewahlter Versetzungen

Das im Anhang unter "Programm DISLREST” auf Seite 147 zu findende
Programm DISLREST wurde so erweitert, da8 es nach den eben hergelei-
teten Formeln (33) und (38) die Kontrastverschiebung bei einer Strahlum-
lenkung errechnet. Fiir die drei untersuchten Versetzungen ergeben sich
hiernach die Werte'?® , die zusammen mit den experimentell gemessenen
Daten in der nachfolgenden Tabelle angegeben sind.
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Vi V1 ve v2 V3 V3
t1 t2 t1 t2 t1 te

Exp. 4, [mm] 0.016 | -0.024 | -0.032 | -0.018 | -0.032 | ~0.024
Theo. 8, [mm] 0.032 | 0.032 0.058 0.058 0.061 0.081
Theo. 4;~~ [mm] 0.029 0.029 0.052 0.052 0.055 0.055

Exp. A;* [mm] | -0.050 | -0.011 | -0.032 | -0.048 | -0.048 | -0.095
Theo. A,* [mm] | -0.105 | -0.105 | -0.204 : ~0.204 | -0.252 | -0.252
Theo. As** [mm] | -0.104 | -0.104 | -0.190 | -0.190 | -0.245 | -0.245

Exp. A,~ [mm] | 0207 | 0254 | 0095 | 0175 | 0032 | o111
TMeo. &g~ [mm] | 0.330 © 0330 . 0.165 = 0.165 | 0.083 i 0.083
Theo. As== [mm] | 0.332 | 0332 ' 0.155 | 0.155 | 0.081 | 0.081
Exp. 45" [mm] | 0233 0270 | o0103! 0167 ! 0024 | 0119
Theo. &,~ [mm] | 0.320 © 0.320 . 0.159 | 0.159 | 0.079 | 0.079
Theo. A,™* [mm] | 0.318  0.318 ' 0.169 } 0.169 | 0.082 | 0.082

Tabelle 14.Kontrastverschiebung beil umgelenktem Strahl / experimentelle

Daten

9.2.4 Diskussion der Bewegungsergebnisse

Schon die sehr vereinfachte Annahme der Strahlumlenkung ergibt eine
deutlich bessere Naherung der experimentell gewonnenen Daten. Einige
Anmerkungen sollen im folgenden zusammengetragen werden :

128

Insbesondere die Vertikalkomponente der Sektionstopogramm -
Kontrastanderung wird bereits in guter Naherung wiedergegeben. Dies
ist umso wichtiger, als es diese Komponente war, die die hohen
Geschwindigkeiten hervorrief.

Werte mit Index " = ' (respekt. ” = ) betreffen die Kontrastverschie-
bung im Plus- {respekt. Minus-) Reflex bezogen auf die zwischen Plus-
und Minusreflex bereits gemittelte Ruheposition, Werte mit dem Index
"o (respekt. “ ~= ") beziehen sich auf die allein aus dem Plus-
(respekt. Minus-) Reflex ermittelte Ruheposition.

Raumliche Lage von Versetzungen 141

GroBere Abweichungen finden sich in Horizontalkemponente, und zwar
sind die theoretischen Werte im Falle des Minusreflexes zu groB, im
Falle des Plusreflexes zu klein. Moglicherweise handelt es sich um
eine systematische Abweichung, worauf die Tatsache hinweist, dab die
Verschiebungen im Vergleich der drei Versetzungen sowohl bei den
experimentellen, als auch bei den theoretischen Daten im gleichen
Sinne von V1 nach V3 zu- (im Minus-Reflex) bzw. abnehmen (im
Plus-Reflex).

Besonders gut geeignet ist das Modell zur Erklarung der experimentell
gefundenen Tatsache, daB sich die Versetzung der oberen Halfte des
Sektionstopogrammes nach unten, diejenigen der unteren Halfte
jedoch nach oben bewegen. Dies wird sofort deutlich, wenn man sich
entsprechende Punkte C in Abbildung 116 auf Seite 138 einzeichnet.

Ebentalls erkldrt ware das Verhalten, dab die Versetzungen in beiden
Halbwellen in dieselbe Richtung laufen. Die Aussage der einfachen
Umlenkungsannahme, daB sich die Kontraste in beiden Halbwellen der
akustischen Schwingung in exakt derselben Weise bewegen, ist sicher-

.lich eine 2zu grobe Annahme und wird auch schon durch die

experimentellen Daten widerlegt.

Eine Aufspaltung in zwei Teilkontraste, wie sie im Experiment haufig
auftreten, last sich ohne weiteres durch eine sehr plausible Annahme
erklaren : Es wird nicht die gesamte Intensitat bereits an der Vorder-
seite des Kristalles umgelenkt, sondern ein Teil geht weiterhin den
herkémmlichen "kinematischen Weg".

Zusammenfassend laBt sich sagen, daB bereits die sehr einfache Annahme
einer Intensitdatsumlenkung das Verhalten der Versetzungskontraste in den
Topogrammen qualitativ in vielerlei Hinsicht richtig voraussagen kann,
und daB auch die quantitative Bewegung der drei untersuchten Verset-
zungen sehr viel besser gendhert werden kann, als wenn man das
herkommliche kinematische Bild zugrunde legte.
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9.3 FOLGERUNGEN FUR WEITERE EXPERIMENTE

Die Methode der stroboskopische Rontgentopographie hat extreme
Versetzungskontrastanderungen fiir den Fall eines schwingenden Quarzes
sichtbar gemacht. Diese konnen mit der kinematischen Theorie nicht
erklart werden und in der Literatur gibt es meines Wissens keinen Hinweis,
daB derartige Phanomene beobachtet, geschweige denn mittels der dyna-
mischen Theorie erklart wurden.

Die einfache Annahme eines Intensitatsumlenkungsvorganges deutet in
eine mogliche Losungsrichtung. Die auftretenden Differenzen zwischen
theoretischen und experimentellen Ergebnissen lassen sich grundsatzlich
auf zweierlei Weise erklaren :

» Entweder die Annahme der eindeutigen Intensitdtsumlenkung ist zu
einfach und muB beispielsweise als abhangig von Hohe und Richtung
der akustischen Welle angesehen werden,

*» oder der Intensitatsumlenkung mub noch die tatsachliche Bewegung
der Versetzung uberlagert werden.

Nicht unwahrscheinlich ist freilich eine Kombination dieser beiden Modifi-
kationen. Mit« dem jetzigen Kenntnisstand kann keine der beiden
Moglichkeiten ausgeschlossen werden.

Als erfolgversprechender Weg bietet sich die Simulation des Versetzungs-
kontrastes auf dem Computer an. Sektionstopogramm - Kontrast -
Simulationen auf der Basis der Takagi-Taupin-Gleichungen!® | wie sie von
Epelboin et al. durchgefiihrt wurden, mibBten auf eine sinusférmige
Gitterverzerrung hin erweitert werden.

Experimentell sollten diese Rechnungen in zwelerlei Hinsicht unterstiitzt
werden - Finerseits sollten die Sektionstopogramme bewuBt auf die Abbil-
dung dynamischer Kontraste hin erstellt werden, dh. es muB ein
schmalerer Spalt ( = 20 um ) verwendet und die Filme entsprechend langer
belichtet werden; zum zweiten sollte die Aufnahmegeometrie so verandert
werden, daB man nicht nur einen Schnittpunkt der Versetzung erhalt, son-
dern daB sie gerade in der vom Eingangsspalt beleuchteten Ebene liegt, so
daB das Verhalten langs eines groBen Abschnittes der Versetzung sichtbar
wird.

122 siehe z.B. Tanner, B.K. X-ray diffraction topography, Pergamon Press,

Oxford 1976 . 79
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Laft sich bei diesen Untersuchungen eine sinusférmige Gitterverzerrung
als physikalische Ursache der Kontrastbewegung ausschlieben, so ist die
Frage zu priifen, ob die auftretenden Nebenmoden die Ursache sind. Hier-
zu wiare es sinnvoll, anders geschnittene Quarze zu verwenden; von der
Herstellerseite béten sich planparallele AT- und auch Y-Schnitt-Quarze an.
Auch die Wahl rechteckiger Quarzpldttchen empfiehlt sich, da die notigen
Rechnungen von den Randbedingungen her vereinfacht wiirden, und man
auf die bekannte Theorie der Nebenmoden von Mindlin (siehe Abschnitt
“Die Nebenmoden" auf Seite 55 ) zuriickgreifen konnte.

Eine sorgfaltige Durchfihrung dieser Versuche sollte die Frage kldren
konnen, ob sich die Versetzungen tatsédchlich bewegen und ob die bis dato
entwickelten Theorien fiir die zu Uberwindenden Bindungsenergiebarrieren
sich als tragfahig erweisen.
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A.0  PROGRAMM DISLREST

F41GLU. QUARZ  SCDISLREST ) DATE: 26/08/82 TIME: 18:24:03

//F41GLU JOB 10008241, F41GLU, CLASS=E MSGLEVEL=(2.@) 020001 20

//#MAIN, RELPRI =HIGH

/7 EXEC GEP,FORT='XREF ', DN='F41GLU DISRED?S’

//7COP _SYSIN DD »

c el/we/s2 MEMBER NAME DISLREST (S) FORTRAN
RE&PIH141533/X>01)?YSY91YSPZSBPN1HINSINHINI)S
=AB, OR, C1P, C2P,C3P, C1M, C2M, C3M,CSIGP, CGTHWP, CS
#CGTHUM, YSMAX, XL(1B] ZSU18). M. XUPL10), )&H'IB) Z§.P[1B) Zsu1e),
oXP, XM, ZSP, ZSM, MM
INTEGER N,KA,UI, TOPONR, VIMAX, J

i

B
CALL GEPICU

c PROJEKT I ONSWAHL
HWINCOS=COS( 8 8eP1/18)
WINSIN=SIN(B.BeP1B)

ANZAHL DER ZU BERECHNENDEN VERSETZUNGEN (MAX 1@)

READ( 1@, 1021 WIMAX
FORMAT(I13//)

EINLESEN UON KRISTALLDICKE, SIGMAWINKELN UND THETASENKRECHTWI

READ( 10, 1882 JYSMAX, CSIGP, CSIGM, CGTHUP, CGTHUM
FORMAT(SFB.4//)

ono= nNnon
§

BERECHNUNG DER VERSETZIUNGSURSPRUENGE

URSPRUNG DER ERSTEN VERSETZUNG

ononoonoon=2

TOPONR=0
READ( 10,1083 XU 1 ), ZSU(1 )
FORMAT(2FB.4//)
uI=1
KA=UI
READ( 10, 1926 IXUPT 1 ), ZSUP(1 ), XUM(1 3, ZSU(1)
1006 FORMAT(4FB.4///)
c URSPRUNG DER 1.UERS. BEZGL. AUSWERTEPUNKT P BZW. M
XUP(1 )=XUP(1 Je@ 0158
ZSUP( 1 )=ZSUP( 1 Je@ 0153
XUMC 1 J=XUM(1 Je@. Q1SS
ZSUM(1 )=ZSUM 1 J=@ 0158

ZIFFERN AUSGABE URSPRUNG UERS. 1 IM GESAMT-KOORD.SYST

HRITEL 6, 2081 IXUC 1 ), YSMAX, ZSUC1 )
FORMATC ° URSPRUNG UON VERSETZUNG  1:',3FB.4)

8
§§8§8§§§§§§§§5§§8§§§§§§§§§E§9

GRA2HREERIBALURSESUNSHERREERE

GRAPHISCHE AUSGABE

AB==XU( 1 J*HINCOSeZSU( 1 ]

OR=ZSUC 1 JaWINSIN+ 333

EBENE IN HOEHE 333 WEGEN DICKENUARIATION DES QUARZES
CALL GEND(KA,100,AB.0R)

KA=KA+10

OR=0R+YSMAX- 333

RAUM

nnng oon
-

qeREdceagaRdact
LTI
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aonno

oo

(g]

(2] nnng noo

(2]

g ~§ nnnnnnnnn§

noo=nnnn

ono

148

CALL GEND(KA, 100, AB,OR)
KA=KA-10

NUN DIE UEBRIGEN UVERSETZUNGEN
DO 18@ VI=2,UIMAX
KA=VUI

ZUERST EINLESEN UON DEREN URSPRUENGEN GEMESSEN RELATIV
ZUM AUSWERTEPUNKT P BZW. M IN SKT

READ( 10, 1004 XP, ZSP, XM, ZsH

FORMAT( 4FB.4)
BERECHNUNG DER URSPRUENGE BEZGL. P UND M IN MM
XUPT VI )=XPs0.0153

ZSUP( VI )=ZSPeQ Q158

XML VI )=XMe@. @159

ZSUM( VI )=ZSHMe@ 2158

BERECHNUNG DER URSPRUENGE IN BEZUG AUF DAS GESAMT-KOORD
XUCUT J=XUC1 3+0. Sa( XUPC VT J+XUML VT )-XUPC1 J-XUM(1 )

ZSUCVI J=ZSUC1 )+@. Sl ZSUPL VI J+ZSUMC VI )-ZSUP( 1 )-2SUr(1 )]
ZIFFERN-AUSGABE DER VERSETZUNGSURSPRUENGE

WRITEL 6, 2002 WI, XU VI J, YSMAX, ZSUC VI )
FORMAT( ° URSPRUNG UON VERSETZUNG .13, ':'.3F8.4)

GRAPHISCHE AUSGABE

AB=-XU( VI J+WINCOSeZSU( VI ]
OR=ZSU( VI J&WINSIN+ 333
EBENE

CALL GENO(KA,10Q,AB,0R)
KA=KA+10

OR=0R+YSMAX~. 333

RAUM

CALL GEND(KA,108.AB.0R)

KA=KA-10@
CONTINUE

NUN FOLGT DIE BERECHNUNG DER UEBRIGEN PUNKTE

AEUSSERE SCHLEIFE : DIE TOPOGRAME
READ( 10,1007 )
FORMAT(1X///)
TOPONR=TOPONR +1
VI=0
INNERE SCHLEIFE : DIE VERSETZUNGEN
READ( 18, 1005, END=9393 )C1P, C2P, C3P, C1M, C2M, 31

canzﬁm UVERSETZUNG UEBERHAUPT DATEN ANGEBOTEN

HERDEN; WENN NICHT, STEHMT IM DATENFELD ©.001
UI=UI+1

KA=UI

IFCCABS(CIP)).LT (@ @82)) GO TO 2

UMRECHNUNG SKT IN MM
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C1P=C1PeR. 2159 20a 1 o
C2P=C2Ps0. 0159 AR 2 c
C3P=(3Ped. 2159 0021 3 c
CIM=C1Me0. 1S9 2o T4 c KONSTRUKTION DES RAHMEN-GUADERS
CM=C2Ma0 . 0159 o0 975 DO 4201 N=1,38
C3M=C3e0.@1 S 00021 76 M=(N-1 10,
c RUECKFUEHRUNG ALF DEN JEMETLIGEN UERS. LRSPRUNG AB=MaI NCOS
C1P=C1P-XUPL VI ) OR=MaWINSIN¢. 333
C3P=C3P-ZSUPT VI ) CALL GEND (100, 100,A8,0R)
CiM=CI1M-XUM( UL ) AB=1.6+AB
C3M=C3M-ZSUM U1 ) CALL GEND (101,100,08,0R)
c 2UNAECHST ZIFFERNAUSGABE : BE20GEN ALF DEN JEWE I LI GEN 00001967 00 40@2 J=1,1Q
c UERSE T ZUNGSURSPRUNG ANGABE NOCH ALS TOPOGRAMM-KOORD. 20001 968 Mi=Me( J-1 11100
WRITE( 6, 2006 XC1P, C2P, C3P, C1M, C2M, C314 . AB=1 .6
2006 FORMAT( ' C1P=’ ,F8 4 'C2P="_ FB8.4, C3P=" ,F8.4, 'CIM=",F8.4, OR = MM+.333
»'C2M=",F8.4, 'C3Ma",FB.4) IF (OR.LE.1.99) CALL GEND (1@2,100,08,0R)
c o0 877 AB=Q.
c NUN BERECHNUNG DER KOORD. IM KRISTALL BE20GEN ALF JEWEILIGEN 1IF (OR.LE.1.99) CALL GEND (1@3,100,AB,0R)
c UERS . URSPRUNG 4o2  CONTINUE
XP=C1P+C2PsCSIGP 0301 8 AB=HaWINCOS
YSP=-C2PaCGTHUP AN 79 OR=MeWINSIN+1 . 989
2ZSP=C3P-C2P 201380 CALL GEND (104,100, AB,0R)
XH=C1M+C2MeCSIGM @AM S AB=AB+1 .6
YSH=-C2MuCETHUM BN 982 CALL GEND (10S,100.AB,0R)
2SMaC3M-C2M 23001 533 OR =
X=0. Sal XP+XM) 000 984 B =n
YS=0.Sa( YSP+YSM) o0 58S IF (AB.LE.1.6) CALL GEND (196,100, AB,0R)
Z5=@. Sal ZSP+ZSM) 000 386 OR = 1.989
g ZIFFERN-AUSDRUCK DER VERS KOORD BEZ AF DEN JEWEILIGEN URSPR. Q0001987 - ‘l:gq_(rﬁe LE.1 6) CALL GEND (1@7,100,AB,0R)
NUE
WRITEL 6, 2003 IXP, YSP, ZSP, UL, TOPONR 000a1 988 c ENDE DES PROGRAMMES
2033 FORMAT( ' XP= ',F8.4,° YSP= ° F8.4,  2SP= ',F8.4, ' UERS.NR. '.I3, 00001389 CALL GEPW
»' NACH TOPOGR.NR. .13, ' REFLEX PLUS'] 001 998 STOP
WRITE( 6, 2004 IXM, YSM, ZSM, UL, TOPONR 001 991 END
Zeos FORMATL ' XM= ' F8 4, ' YSM= " F8. 4 ° ZSM= ',F8 4, ' UVE®S NR.', I3, 000982 //LKED.SYSLIB 0O
»' NACH TOPOGR.NR. '.I13,  REFLEX MINUS ) 20001 993 7 oo
WRITE(6, 2005 )X, YS, ZS, VI, TOPONR 00 954 //G0.SYSIN DD =
WS FORMATC " X= ' FB.4,' YS= ' FB.4, 2S= ' _F8.4, VERS NR.',13, 200 935 MPRINT
&' NACH TOPOGR NR. .13, 'MITTELMERT ) Q00a1 396 OST 1 "NLLAGE VERS 1 EBENE
C @RA01 937 OST 2 "NULLAGE VERS 2 EBENE
c GRAPHISCHE AUSGABE NUN ALLE VERSETZINGEN IMGE ME I NS A M E NOOOON 938 OST 3 'NULLAGE VERS 3 EBENE
c KOORDINATENSYSTEM QR001 339 OST 4 'NULLAGE UERS 4 EBENE
X=X+ XX VI 3 OO0 OST 5 ‘NULLAGE UERS S EBENE
YS=YS+YSHMAX CR0E2ea DST 6 "NULLAGE VERS & EBENE
2S=2S+2SWU VI ) 20002002 DST 7 "RMALAGE VERS 7 EBENE
c (2% 7% e, % e DST 8 "NULLAGE VERS 8 EBENE
AB= - X+WINCOSHZS RAC2I OST S 'NULLAGE UERS 9 EBENE
OR=ZSaWINSINY 333 0A2AS DST 18 "NULLAGE UERS 1@ EBENE
c EBENE PROEZV0E OST 11 "NULLAGE VERS 1 RAUM
CALL GENO(KA, 100, A8, 0R ) PRABZ0A7 DOST 12 "NULLAGE UERS 2 RAUM
c RALM QORAZO0S DST 13 ‘NULLAGE UERS 3 RAUM
KA=KA+1@ B0A20a3 OST 14 "NMUALAGE UERS 4 RAUM
OR=0R+YS- 333 P00B201 0 OST 1S "NULLAGE UVERS S RALM
CALL GENO(KA,100,A8.0R) QA1 1 DST 16 "'NALLAGE VERS 6 RALM
KA=KA~10 PO3201 2 DST 12 'NALLAGE VERS ? RAUM
c Q00A201 3 DST 18 'NALLAGE VERS 8 RALM
c INNERE SCHLEIFE ASFRAGE QoRa2a1 4 OST 19 'NUALAGE UVERS 9 RAUM
IFCVUI.LT. UIMAX XGOTO 2 002015 OST 20 "NJLLAGE VERS 1@ RAUM
AEUSSERE SCHLEIFE ENOE G0A201 6 OST 100 "Z'-ACHSE FUER X = B, Y' = B.333
GO TO 1 a2 7 OST 101 "2 -ACHSE FLER X = 1.6,Y" = @.333
299 CONTINUE 2000201 8 OST 182 'Y'-ACHSE FUER X = 1.6,2° = 0, AB 9.333
[ POAR201 9 DST 183 "Y' -ACHSE FLER X = @, 2' = @, AB 0.333
c DEOB2020 OST 104 '2'-ACHSE FLER X = @ , Y' = 1.983
c PERBRO21 OST 185 "Z'-ACHSE FLER X = 1.6, Y = 1.989
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ANZAHL DER ZU BERE!

-0.3057 @.4245 3.89
INLESEN DES URSPRUNGES UON UERSETZUNG NR 1 X( 17,2511 IM WILL-

2.2
INLESEN DES URSPRUNGS UON VERS.1 BZGL. AUSWERTEPUNKT P ( XUP(11],

35.

RApPoInzme NN

nown o w=

0 _000060

nwe o

25 28

Q

[V

O U

-3.0

NLESEN DER
AUSHERTEPUNKTE P (
-16.

Q

nw

0.333
1.989

3.788

KUERLICH ZU WOAEHLENDEN GESAMTKOORD. SYST.

ZSUPCI) JUND MO XUM13,ZS1) ) IN SKT
ct . 39

IN M

CHNENDEN VERSETZUNGEN
MLESEN VON KRISTALLDICKE YSMAX, COT SIGMA PLUS, COT SIGMA MINUS,
T G THETA VERT. PLUS, COT G THETA VERT. MINUS ;

FORMAT 5F8.4

! FORMAT 2FB. 4

FORMAT 4F8. 4

.Q
DER UEBRIGEN UERSETZUNGEN BZGL OER
XP,ZSP J UND 4 [ XM,ZSM 3 IN SKT. | FORMAT 4FB.4
PRO ZEILE EINE VERSETZUNG

S3.9

: C1P,C2P,C3P,CIM, C2M, C3M

00 0EERe® 88

Z . N+1:TOPC2 U1,

-1.0
-11.8
-26.0
-1.0

s
Q@ _nenae

N PEOVE B8 ®

P et Bt RN IT L)
()

woun_EN

3

oy

36 2

103016”\)“-‘28
Sown=
nees _

. Qe

TOPY IV 71 E
TOPO IV 21 G ¢« E

. Z1:TOPOY V1, Z.2:TOPO1 U2, Z. N:TOPO1:WN,
2 N+2:TOPBZ2 U2  USW

TOPO IV 71 A
TOPD IV 7@ C
TOPC IV BS H
TOPO 1V 63 €
TOPO IV 68 H

ENDPLNKTE
TOPO IV 68 D PROJ TOP.
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B.0_ PROGRAMM FORMFAKT

F41QU. QUARZ . S{ FORMFAKT )

16/07/82 208301316 MEMBER NAME FORMFAKT (S) FORTRAN
PROGRAMM ZUR INTERAKTIUEN BERECHNUNG VON
STREU- UND ABSORPTIONSDATEN UON ALPHA-QUARZ

VERSION B INCL. DIEL SUSZEPTIBILITAET
INCL 008 - REFLEX
[NCL.  EXTINKTIONSLAENGE
INCL REFLEKTIONSBREITE
INCL. LIN ABSORPTIONSHOEFFIZIENT

(elgizinisinisininip]

INTEGER M,K,L,I,J,P

REAL D.DO,FI,FR,.FF, AC ASL. A P12/6 283186/ GTH, LAMBDA,

*KLASIC, KLAOC KLASIS, «LADS, CHSTSR, CRSTSI, CHSTPR. CHSTPI. TAL( 4, 5],
#MYSIGO. MYSIGS, MYP1O, ~YPIS, CHABSR, CHABSI . CHABPR, CHABPT
«CHISIR, CHISII,CHIPIR, CHIPII, LAM( 4}, GTHB, FAKT, CHSTRQ, CHABSO,
«GAMMA, PF1, PF2, GAMB, GAMH, GAt1t , CHISIR CHMISIT, CHMIPIR, CMIPII,
=CHIHBS, EXTSI, REFBRS, CHI-BP EXTPI REFBRF, MYQ

(v
ANFORDERN DER EINGABEDATEN

c
c
c
111 WRITE(6, 1008 )
1000 FORMAT( ° ' ///' PROGRAMM ZUR INTERAKTIVEN BERECHNUNG '/
UON STREU-~ UND ABSORPTIONSDATEN UON',
ALPHA-GLARZ FORMF AK T/
' GIB EIN IM FORMAT 312 : H K L DES GEWUENSCHTEN REFLEXES !’/
PROGRAMMBEENDIGUNG CURCH EINGABE UON /x ' )
REAX S, 2008, END=39IH,K L
2008 FORMAT(3I2)
WRITE(E, 1006
1806 FORMAT( ' GIB EIN IM FORMAT F8.4 : BRAGGWINKEL IN GRAD "/
' WENN NICHT BEKANNT . GIB EINEN NEGATIUEN WERT EIN. '/
»° DANN IST ABER NUR BERECHNUNG .
«' OES STREUANTEILS DES STRUKTURFAKTORS MOEGLICH' )]
READ( S, 2082 XGTH
2002 FORMAT(FR.4)
IFCGTH.LT.@ BA@3 GO TO 112
WRITE(6,1316)
116 FORMAT( © GIB EIN IM FORMAT F8 4 : '/
«' WINKEL ZWISCHEN EINFALLENDEM STRAHL UND OBERFLAECHENNORMALER '/
»° DER KRISTALLUORDERSEITE IN GRAD /)
READX( S. 2062 1GAM1
c
ccrece
g BERECHNUNG DES NETZEBENENABSTANDES D
12 D=SART(1/({ HeaZrHaK+Kex2 xS S23E18rLmack3 422BE18)]
DO=(1E-10112«0)
IF((DD.LT.B 253 OR.(DD GF 0.353) GG 7O S8

c

ceeccce

c BERECHNUNG DER ATOMFCRMFAKTOREN FUER SAUERSTOFF (AO)D

cC UND SILIZIUM (ASI) OURCH INTERPOLATION UON TABELLENWERTEN
C

A=00-@ 3
IFCA) 201,201,202
21 A0=4.0S4-14 4y
ASI=8 22-12 &sA
GO TO 203
28 Ad=4. 034-12 O8=A
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ASI=8.22-10. 4eA

[ GA0061 00
coeece
C  BERECHNLNG DER STRUKTURFAKTOREN, GETRENNT FUER REALTEIL FR UND
(c: IMAGINAERTEIL FI GA00E400
% %% % SN
2083 CONTINUE Q22066500
KLASIC=COS{P12sHa0 465 )* GO0
1COSPI2m( Hel -@. 465 J+Ka( -8, 465 +Le(@. 33311 )+
2COLPI2a(Kal O 465 )+La( B 6661)) VOG0
KLAOCCOS{ PI12a( Ha( 0. 415 I+Ka( @. 272 )+La(@.12)) )¢
wCOS{PI2u( Ha( ~@. 143 JeKal -8 415 )+Lel@ 453172+ 200071 00
#COS{PI2a( Ha( -@. 272 J+Ka@. 143+Lu@. 787 1 }+
BCOS{PI2w(Hu@. 143 +Kel -@. 272 I+l -@. 12031 ) 00e07300
WCOSIPI2e( HeQ. 272+Ke B 415+Lu@. 54711+ 22eA74E0
uCOS{PI2e( Hul -@. 415 )+Ke( ~Q 143)¢La@ 213)) POGAPSED
KLASIS=SIN P12whe@ 465 )+ [ )
aSINCPI2u( Hal -@. 465 J+Kaf -0. 465 )+Lal @. 3333 )+ POeA7700
#SINCPI2e(Ka@. 46S+Le0. 666 )) 808
KLAOSTSINI PI2w( HeQ. 41S+Ke@ 272+Le@ 1217 20207900
aSINCPI2a( Ha( -0. 143 1+Kn( -0. 41S )+L=Q 453))+ %% % 2% 7 ]
aSINCPI2n( Hel ~@ 272 )+Ka@. 143+L a0 787 3 )+ P0C0S1 20
#SINCPI2a(HaQ . 143+Ka( -0. 272 oLu( -Q 120730+ POCES200
aSIN(PIZa(He@ 272+KQ. 415+L.w@ S47 )+ Q0ROS300
wSINCPI2u{HaC ~@. 415 JeKal ~@. 143 )+L#@ 213)) 2228420
FR=AORKLACC +AS I mKLASIC QOCOSS0
FI1=A0sKLAOS+AS] «KLASIS Q028500
FRaFRunZ+Flund QOROE00
C  AUSGABE DES ERGEBNISSES DES STRUKTLRFAKTORS PACOREAA
WRITE(S,1184 H K, L,D,FR,FI FF % %% % 25 % )
1104 FORMATU' DER STRUKTLRFAKTOR DES REFLEXES °. 312/ 220090
e MIT hETZEBEPEN%STFNJ D-= 'LE12. 3. IST : '/ 20223 0D
' F= " E12.3,' + Is ~ El [% % % % =2t 7]
' DAS QUADRAT IST FaF= .512,3/1 00003300
c [ % % % = o)
C  WENN KEIN BRAGGWINKEL GEGEBEN., ENDE DER BERECHNLNGEN FUER DIESEN 200350
C  REFLEX, SPRUNG ZUM BEGINN ,  SONST WEITER : BERECHN. D DIEL SUSZ. QOXQ960Q
IFCGTH.LT.©.080) GO TO 111 BAOIBAS
c BACAII00
% % 218% % % %]
C  BERECHNUNG DER WELLENLAENGE AUS NETZEBENENABSTAND UND BRAGG-WINKEL 00010100
C SOWIE EINIGER HILFSGROESSEN : GAMO ENTSPR. GAMMAD, GAMH ENTSPR. 0001 020R
C GAMMAH, PF1 UND PF2 SIND POLARISATIONSFAKTOREN 0001 3300
c Q2010400
GTHB=GTHaP12/350 0001 0500
GAMA=COST GAMI #P 12350 ) 2001 600
GAMH=COS( 2aGTHB-GAM) 3 3N 6700
LAMBOA=2a0s SINC GTHE 3 2001 800
PF1 =COSL 28GTHE ) 2001 0300
PF2=COS{ 4aGTHB ) 20011020
WRITECS, 1007 ) GTH, LAMBDA 00011100
1227 FORMAT( ° DER EINGEGEBENE BRAGGWINKEL UON ' F6.3,  GRAD / 20011200
=’ ENTSPRICHT DER WEL{ENLAENGE LAMBOA = " E'2 3, M //) 52011300
o 00Q11400
20011500
C  BERECHNUNG DER DIEL. SUSZEPTIBILITAET Q0011600
c 20011700
C  FAKTOR “GAMMA™ = KLASS. ELEKTRONENRADIUS » LABDAWSZ / 2001 1800
c Pl » VOLUMEN O EINHEITSZELLE 2301 1900
C  STREUANTEIL CER DIEL. SUSZEPTIBILITAET = 2201 2000
C GAMA » PF1 » STRIXTURFAKTOR PRa1 21 3
c 0001 2200
GAMMA=( 7 S373E+12 Jal LAMBDA«R2 ) @001 2300
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c
1228
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c TPLI1,

(3]
-t

(o]
-

(9]
2
=
w

C LAL1-4) SIND D

T

noo
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WRITE( 6, 1008 JOHSTSR, CHSTST , CHSTPR, CHSTPI

FORMATL ° ES ERGIBT SICH FUER DIE’

#' DIELEKTRISCHE SUSZEPTIBILITAET :'//

o' STREUANTEIL'/' BEI SIGMA-POLARISATION : CHISTRSIG = °,
«E12.3,' + Im ' E12. 3/

' BEI PI-POLARISATION : CHISTRPI = °,

=E12.3,° + Im ' Et2.3/)

DES ABSORPTIONSANTEILS

BERECHNUNG
DER DIELEKTRISCHEN SUSZEPTIBILITAET

INTERPOLATION DER ATOMAREN HIRKUNGSQUERSCHNITTE
TABELLENERTEN

WAHL DES INTERPOLATIONSBEREICHES
{F%(Lm.l;r(&m%@)) OR.(LAMBDA.LT.(O. TORE-18))) GO TU &7
IF(LAMBDA . GT.( @ SS34E-18)7 123
‘I’F(IL?"BU&GT.[B 6323E-1013 I=4

-t
4
]
]
m

DXPG. WIRKUNGSQUERSCHNITTE FUER SAUERSTOFF

ne”
iR

[ENEOENEN

w\.
LR

;

s
2
m
§3333

He— N Il bW

-HIRKUNGSQUERSCHNITTE FUER SALUERSTOFF

B3
H

RRRISR

swn—
o
'

gc
mi

-

POL -WIRKUNGSQUERSCHNITTE FUER SILIZIUM

gz -osozR

iigEniEiatiiis

Wwww PPN

e
Y

3588 2kiand

~HIRKUNGSQUERSCHNITTE FUER SILIZILM

viNuuuuvNuuuw Voo oo

P
W R
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=4
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QSDQE{RHBH

®Ln

44
R
R
Tw
iy
we
-z

LAMC1 3=0. 497

LAM 3)=0 B323E-
LAMC 4 )=0. 7093E -
00 128 P=1,4
TAXP,SI=TAU P, J MEXPLLLAMBDA-LAMI J I VLA I -LAM( T3 s

w[ ALOX TALXP, I ))-ALOX TAUX P, J1)])

AP, S&EINJ DIE ERRECHNETEN INTERPOLIERTEN WIRKUNGSQUERSCMNITTE

n
e
n
8
mm
LALA

BERECHNUNG DER POLARISAT I ONSABHAENGIGEN WIRKUNGSQUERSCHNITTE
MYSIGOaTAL(1,S)+TAX 2, S JuPF1
MYSIGS=TALL 3, S)*TAL 4, S JePF1
MYPIO=TA 1, SaPF1+TAN 2, S mPF2
MYPIS=TAU 3, SJaPF1 «TAL 4, S JaPF2

DARAUS ERGIBT SICH NUN DER ABSORPTIDSANTEIL DER DIEL. SUSZ.

UVORFAKTOR “FAKT™ = LAMBDA / [ 2 =« Pl » VOL. D. EINEITSZELLE )
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c 2001 2800 CMIPIR=CHSTPR-CHABP1 0Pa2SIaR
FAKT=( 1 . 4OB3E2 JmLAMEDA 0001 83900 CHIPII=CHABPR+CHSTPI QOBZS300
[ FUER SIGMA POLARISATION GILT : B2 00 c QA25H0A
[nd CHABSR IST REALTEIL DES ABS . ANTEILS DER DIEL. SUSZ Q021 9122 C BERECHNUNG DER DIEL. SUSZ. FUER ZUGEHOERIGEN QOQ@-REFLEX %% %=av ]
CHABSR=FAKT a( MYS] GOaKLAQC +MYSIGSaKLASIC ) 00013200 c DER STRUKTLRFAKTOR IST F = 90 (3s14 *» EsB8) 20BSER
C CHABSI IST IMAGINAERTEIL DES ABS.ANTEILS DER DIEL. SUSZ. 2001 3300 c STREUANTEIL CHSTRQ UND ABSORPTIONSANTEIL CHABSD SIND REELL 0002S0e
CHABS] =FAKT#( MYSI GOsKLAQS+YSIGSaKLASIS ) 0001 3401 CHSTR2=GAM = 30 2002582
c FUER PI POLARISATION GILT : 2001 FS00 CHABSD=FAKTa( Ga( TALC 1, S )+ TA( 2. 51 1+3e( TA( 3, S)+TA(4,5]]] POB2S9A0
C CHABPR IST REALTEIL CES ABS.ANTEILS DER DIEL. SUSZ. 2001 9600 c e vis ped
CHABPR=F AKT a( MYP I DwKLAOC «MYPTSaKLASIC ) 0001 P00 C  AUSORLCX 20326100
C  CHABPI IST IMAGINAERTEIL DES ABS ANTEILS OER DIEL. SUsZ 2R01 3800 WRITEL 6, 1011 XXHISIR, CHISII, CHIPIR, CHIPIIL, 0026200
CHABP 1 =FAKT e MYP I CuKLAOS+MYPISaKLASIS ) ©ee1 9900 -DﬂSIR,CMISII CHMIPIR, CMIPI1, CHSTRE, CHABSO 0OB26300
c 2RV 1911  FORMAT( © DARAUS FOLGT FUER DIE DIELEKTRISCHE SJSZEPTIBILITPET IM /00026400
C AUSDRUCK DES ABSORPTIONSANTEILS DER DIEL. SUSZ. ooe2e 8 w ' HKL-REFLEX BEI SIGMA-POL. TION : CHISIG . QRB26539
c B ] lE12 3, + Im ' E12.3/ BOOEEEAR
WRITEL 6, 1009 CHABSR, CHABST , CHABPR, CHABPT PR3 BEI PI-POLARISATION 2U : CHIPIH = ', 00R25700
1023 FORMATC ° ABSORPTIONSANTEIL / 024 -E12 3, + In " E12.3/ COC2E800
s’ BEI SIGMA-POLARISATION : CHIABSSIG = 1% % % %o % %) »' -H- K L REFLEX BEI SIGMA-POL .TION : CHISIG = ', (%% e iS 7 %)
#E12.3,' + Is ' E12.3/ BEl PI-POLARISATION : CHIABSPI = ', OOB20500 *E12.3.° ¢ Ia " .E12 3/ AAB27008
wE12.3," + 1a " E12.3///3 L oy '3 BEI PI-POLARISATION ZU : CHIPIM = °, 208221 00
c Q0003 *E12.3, ' + I» ' E12.2/ Q027200
0022090 ' CHIB = ',E123," + Is ', E12.3) Q0027300
C NN AUSDRUCK VON STREU- LND ABSORPSTIONSANTEIL DES Q0021 0 c 20027400
[= ZUGEHOERIGEN -H-K-l. REFLEXES, a1 100 CCCCCCtecce eoeers00
C IST JELEILS KONJUGIERT KOMPLEX ZUM MKL-REFLEX 20021 200 C OC27600
< 0% 300 € BERECHNUNG UON EXTINKTIONSLAENGE, REFLEKTIONSBREITE, LIN ABS KOEFF 00827700
CHSTSI=-CHSTSI Q0a21 400 C EXT = LAMBDA s SORT(GAMZs |GAM| ) / [PF1| = SCRT{(CHIWCHII—NH DORE78
CHSTP1=-CHSTPI 00021 500 c REFBR= 2 g:ﬂ w [CHIH| = T[GFI‘WBL%G] / SIN 2 THETA ae027900
I--cmasx 20321 500 c CHIQ= 2«Plw »1 QE-3 WENN EINHEIT : 1M} OC28000
CHABP1= 20021 700 c 002281 02
WRITECS, nzq)o-ssrsn,cﬂsrsx,msrpn,cnsrpx, 20321 BOA CHIHBS=SORT( SORT( [ CHISIR#CHISIR-CHISI 1#CMISII Jeea2
«CHABSR, 1. , CHABPL 00a21 908 % +( CHISII&CMISIR+CHISIRACMISIT Jus2 1] DOG2R300
1124 FORMAT( ' FUER DIE ZUGEHOERIGE -H-K-L -KOMPONENTE ERGIBT SICH : '// @OG22000 CHIHBP=SQRT( SQRT( { CHIPIReCHIPIR-CRIPI1«CHMIPII Jua2 Q0GZB420
' STREUANTEIL‘/' BEI SIGMA-POLARISATION : CHISTRSIG = ', 00022100 2 +{ CHIPI1aCMIPIR+CHIPIRWCMIPII Juug 33 QaX28Sa3
sE12.3," + Is ' ,E12.3/ 0A32220Q EXTSI =L AMBOAs( SGRT( GAMG#ABSL GAMH 3 ) 1T ABSC PF1 J%CHIHBS Jn1 . GEG QOCEE00
s’ BEI PI-POLARISATION : CHISTRPI = °, OG220 EXTPI =L AMBDA( SORT{ GAMCsABSI GAMH ) ) 1L ABS( PF1 JaCHIHBP Ju1 . CEG Q08700
«E12.3,° + Is ',E12.3// QAB24DD REFBRS=2#ABS{ PF1 JxCHIHBSal SQRT( ABS{ GAMH L GAMB ) L'SIN( 2aGTHB ) oa2eReR
% ABSORPTIONSANTEIL '/ 00022500 REFBRP=2wABS PF1 JaCHIHBPa( SGRT( ARSI GAMH L/GAMG ) L/'SIN( 2uGTHB ) CABZEIAA
»' BEl SIGMA-POLARISATION :  CHIABSSIG = ° 02a22600 MYQ=P 120 CHABSQ/LABDAx1  RE-3 AAA2IAA
aE12 3,7 + Is ', E12.3/' BEI PI-POLARISATION : CHIABSPL = ', OO0 WRITECE, 1123 #YD, CHIMBS. EXTSI, REFBRS. CHIHBP, EXTP1, REFBRP 200291 22
aE12 3,' + Is ",E12.3//7) 1123 FORMAT(® MYQ PRO MM = * F8.4// QA2
c 00322900 »' FUER SIGMA-POLARISATION GILT : /
20AZ3000 *° SQRT( |CHIH&CHIHMINUS| ) = °,E12.3/ 20323402
c NUN BERECHN. + AUSDRUCK DER OIFL. SUSZ 20023100 # ' EXTINKTIONSLAENGE = ‘' ,F6 1, MIKROMETER / [% % % %at =% %)
c FUER BEIDE POLARISATIONSFAELLE PO02320Q =’ REFLEKTIONSBREITE =, -4 POB2IE0
c HKL-/ -H-K-L/ UND 202 0PCE3300 «' FUER PI-POLARISATION GILT : '/ QI
c COBZ3400 *' SGRTC JCHIMsCHIMMINGS| ) = *,E12.3/ Q023800
[ CHISIR= REALTEIL DER DIEL. SUSZ. BEI SIGHA-POL. 17 % % e %) » ' EXTINKT IONSLAENGE = ,FS 1, MIKROMETER'/ (7 %7 =% %)
C CHISII= IMAGINAERTEIL DER DIEL. SUSZ. BEI SIGMA-POL. 0RB23600 = REFLEKTIONSBREITE = LE12.3//)
¢ CHIPIR= REALTEIL DER DIEL SUSZ BEI PI-POL 22023700 GO TO 111 QO3 OB
c CHIPIT= IMAGINAERTEIL DER DIEL. SUSZ BEI PI-POL. QOO23800 =g WRITELE, 1997
c BEACHTUNG. DASS IMAGINAERTEILE AUF -H-K-L -WERTE GESETZT 00023900 1897 FORMAT( ' LAMBOA 1ST NICHT IM ERLAUBTEN BEREICH'/
c 20024000 »’ UON 3. 4971 BIS @.7093 ANGSTROEM / QA4
CHISIR=CHSTSR+CHABST ooy 100 »' DAHER KEINE BERECHNUNG DES ABSORPTIONSANTEILS MOEGLICH' 3
CHISI1=-CRSTSI *CHABSR 00024200 GO TO 111 20030600
CHIPIR=CHSTPR+CHABPT 20024300 38 HWRITE(E,10898) D oI 30
CHIPII=-CHSTPI +CHABPR P0Q244 D0 1238 FORMAT( ' D= ', E12.3. 'ALSO NICHT IM AUSWERTBAREN BEREICH' ] Q3080
c DOB24500 GO TO 111 A3V
¢ 0aC246ae 98 WRITELE,1@7@) 3a331 00
C  NUN BERECHNUNG DES ZUGEHOERIGEN OB 1818 FORMAT( * FERTIG ) 03031 100
c -H-K-L - REFLEXES DT BOR STOP Q0231200
c 00024900 END A1 300
CMISIR=CHSTSR-CHABS] 20025000
CHISII=CHABSR+CHSTSI P002S1 08
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angenehmem Arbeitsklima ganz herzlich bedanken mochte. Insbesondere
bin ich froh, daB ich sicher sein konnte, fiir auftretende Probleme jeder-
zeit ein offenes Ohr zu finden.

Gleich an dieser Stelle moéchte ich erwahnen, daB es fur mich sehr wichtig
war, in einer ausgezeichneten Gruppenatmosphédre arbeiten zu kdnnen,
woflr allen HASYLAB - Mitgliedern, insbesondere aber Sigrid Bernstorff,
mein Dank gilt. Auch in fachlicher Hinsicht wurde ich gut unterstiitzt, so
durch Aufdampfarbeiten fiir Probenhalter von Herrn Zeiger, bei den Expe-
rimenten durch die zeitweilige Mitarbeit von Herrn Dr. H. Moller und bei
Computer- und artverwandten Fragen durch Dr. G. Sprissel und 0. Beim-
graben. AuBerhalb der Arbeitsgruppe danke ich insbesondere Herrn Dipl.
Phys. N. Haken, der mir bei die Elektronik betreffenden Fragen hilfreich
zur Seite stand.

Als es schlieBlich an die endglltige Fassung der Diplomarbeit ging, half
Herr A. Henning beim Abziehen der Fotos und Frau I. Borchardt leitete
mich sicher durch die Mysterien des Textverarbeitungsystems.

[hnen allen und auch all denen, die unter den manchmal auftretenden

recht arbeitsintensiven Tagen und Nédchten gelitten haben, gebuhrt mein
Dank.
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