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Die dynamische Theorie als bisher beste Niherung bei der mathematischen Behand-
lung von Beugungs- und Kontrasterscheinungen ist gewissermaBen die Fortsetzung
des von der geometrischen zur kinematischen Theorie fithrenden Weges.

Die rechnerische Behandlung von Beugungsproblemen ist bereits mit der einfachsten,
der elementaren geometrischen Theorie méglich, die mit ihrer Vorstellung einer
Spiegelung an Netzebenenscharen zu der bekannten Braggschen Gleichung haw. zu
den Laue-Bedingungen fithrt und Aussagen iiber die Geometrie des Beugungsbilds
erlaubt, d. h. Aussagen iiber Lage und Form der Reflexe. Aber auch verschiedene
Kontrasterscheinungen von Durchstrahlungsaufnahmen, z. B. bestimmte Eigenschaf-
ten des Bilds einer Versetzungslinie, lassen sich mit dieser Theorie deuten, wenn man
vonder Art der Netzebenenverbiegung in der Umgehung einer Versetzung ausgeht. Die
geometrische Theorie lafit jedoch keine Aussagen iiber die Intensititen der einzelnen
Reflexe zu, da sie die Wechselwirkung mit dem Streuer und die Wechselwirkung
zwischenden verschiedenen reflektiertenWellen untereinander und mit der Primérwelle
vernachliissigt ; desgleichen knnen Umweganregungen nicht beriicksichtigt werden.

Die kinematische Theorie geht wie die dynamische Theorie von der Schrodinger-
Gleichung aus, wobei in beiden Fiillen das Kristallpotential, wie es der Sachlage ent-
spricht, als dreifach periodische Fourier-Reihe angesetzt wird. Die kinematische
Theorie ist nun die erste Niherung der Lisung dieses Problems. Sie erfallt nur die
Kinematik des Streuvorgangs, ohne auf die Dynamik des wechselseitigen Energieaus-
tauschs zwischen den einzelnen abgebeugten Strahlen einzugehen. Dabei wird die
Voraussetzung gemacht, daB die in den Kristall eintretende Welle Streustrahlen
erzeugt, deren Amplituden simtlich klein gegen die der einfallenden Welle sind. Das
ist erfiillt bei hinreichend diinnen Kristallen oder auch bei dickeren, wenn die
Reflexintensititen klein bleiben, d. h. wenn die Kristalle weit genug aus der Bragg-
Lage herausgekippt sind. In der Rechnung wird nur die einfach gestreute Welle be-
riicksichtigt (sog. Bornsche Naherung), das Kristallpotential wirkt lediglich auf das
Primirbiindel, nicht auf die gebeugten Strahlen, d. h., im Stérungsglied wird die
Anderung der Wellenfunktion im Kristall vernachliissigt.

Die kinematische Theorie geht insofern iiber die elementare geometrische Theorie
hinaus, als sie Aussagen iiber die Intensitit der Beugungsreflexe (innerhalb ihres
Giiltigkeitsbereiches) liefert. Weiterhin ist es mit Hilfe der kinematischen Theorie
méglich, die bei der Abbildung von Versetzungen und Planardefekten auftretenden
Kontrasterscheinungen zu deuten, sofern die Abbildungsbedingungen den Voraus-
setzungen der kinematischen Theorie geniigen.

Zur Deutung der Beugungserscheinungen in dickeren Schichten und fiir den Fall
geringer oder verschwindender Abweichungen von der Bragg-Lage ist eine dynamische
Theorie erforderlich, die die Mehrfachstreuung und die dynamische Wechselwirkung
zwischen der einfallenden und den gebeugten Wellen beriicksichtigt. Wie es sich zeigt,
ist diese Theorie dariiber hinans auch in der Lage, Absorptionseffekte zu erfassen, die
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die kinematische Theorie nicht beschreiben kann und die die Kontraste von Bild-
strukturen z. T. sogar entscheidend beeinflussen.

Im folgenden werden die Gleichungen der dynamischen Theorie des elektronenmikro-
skopischen Bildkontrastes abgeleitet und die damit verbundenen physikalischen
I'rmm}m-n und mathematischen Methoden erliutert.

Nach einem kurzen historischen Abrif iiber die Entwicklung der dynamischen Theo-
rie wird die wellenoptische, auf frithe Arbeiten von Darwin zuriickgehende Ableitung
der dynamischen Grundgleichungen erliiutert, wobei die Darstellung im wesentlichen
der Arbeit [14] folgt. Es werden die dnalyt:hchv Lésung der (dmchlm;.,en des Zwei-
strahlfalles und die Wellenfunktionen im Kristall, speziell fiir eine vorgegebene Tiefez,
bestimmt.

Anschlielend wird zur wellenmechanischen Behandlung iibergegangen. Mit Hilfe
des Bloch-Wellen-Ansatzes erfolgt die Liosung der 'ﬁchrr;dmgcr Gleichung zunichst
fiir Idealkristalle, und die Dispersionsgleichung sowie die Dispersionsfliche werden
diskutiert. ])erfolg,t,ndeTmlahqohmttl 3. 2. bildet gewissermaBenden Schwerpunkt des
Abschn. |. Er enthilt eine detaillierte Ableitung der Differentialgleichungen fiir den
gcstorlvn Kristall, wobei die Methode der modifizierten Bloch-Wellen benutzt und die
Wirkung der anomalen Absor ption l)(,‘[‘l[(‘l\bl(..htl}_‘t wird. Die Rechnung erfolgt im
wesentlichen ohne Auslassung von Zwischenschritten, um die verwendeten Niithe-
rungen sowie die im Zusammenhang mit drtlich verinderlichen Amplituden und
Potentialen iiblicherweise auftretenden mathematischen Ungenauigkeiten ausreichend
diskutieren zu kinnen. SchlieBlich wird im letzten Teilabschnitt noch die Methode
der Transmissionsmatrizen behandelt, die sich fiir die Anwendung der Theorie auf den
Kontrast von Planardefekten als sehr zweckmiBig erweist.

1.1. Zur Entwicklung der dynamischen Theorie der Elekironenbeugung

Die strenge Losung der Schridinger-(ileichung im Kristallfeld fiir den Fall zweier star-
ker Strahlen wurde 1928 von Bethe [1] angeg rehen, wobei sowohl die Losungsmethode —
Entwicklung der Wellenfunktion in eine dhnliche Fourier-Reihe wie die des Kristall-
potentials, Aufstellung der Dispersionsgleichung, Befriedigung der Grenzbedingungen
durch Komhinatmnzwuerllfﬂungm mitden beiden moglichen Wellenzahlvektoren—-als
auch die Ergebnisse weitgehend analog der 1917 von Bwald [2] entwickelten klassischen
dynamischen Theorie der Rontgenstrahlen sind. Dazu sei noch erwiihnt, daB die
Grundgleichungen der dynamischen Theorie nicht nur wellenmechanisch, sondern
formell auch ‘Vel]("n(}ptlﬂl,h gewonnen werden konnen, ahnlich dem Vcrfahren das
Darwin 1914 [3], [4] in seiner Theorie der Rintgenstrahlreflexionen verwendete, um
die Intensititen in den Beugungsmaxima zu hestimmen. (Die wellenmechanische
Behandlung der dynamischen Theorie der Réntgenstrahlen, die von Darwin und
Ewald auf klassischer Grundlage entwickelt wurde, erfolgte erst 1931 durch ». Laue
[5] und 1935 durch Kokler [6].) Im Fall der Elektronenbeugung wird diese Darwin-
sche Methode zwar auch henutzt (Howie, Whelan 1960/61 [7], [8], Kato 1963 [9]), die
Giiltigkeit der dabei gefundenen Beziehungen kann jedoch nur durch wellenmech-
anische Rechnungen bewiesen werden.

Die Anwendung der dynamischen Theorie der Elektronenbeugung auf den Fall der
Durchstrahlung diinner Kristallblittchen erfolgte 1940 durch MceGillavry [10], der es
damit moglich machte, die Theorie am Beispiel der 1939 von K ossel u. Mallenstedt [11]
mlfgenomnwnvn Elektronenbeugungsdiagramme zu priifen. Durch Einbeziehung
der inzwischen von den Brillouin-Zonen bekannten Vorstellungen in die dynamische
Beugungstheorie pafite Heidenrcich 1949 [12] diese Theorie den festkérperphysi-
kalischen Anwendungen an und verband damit die Beugungstheorie mit der Binder-
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theorie. Der eigentliche Durchbruch der dynamischen Theorie zum anwendungsberei-
ten Hilfsmittel in der Transmissionselektronenmikroskopie erfolgte schliefilich 1961
durch die Arbeiten von Howie u. Whelan [7], [8], [13]. Ubersichtliche Darstellungen
findet man in [14] sowie [15]. Wihrend in [7] und [8] das Differentialgleichungs-
gystem fiir die Amplituden des Primir- und des gebeugten Strahls angegeben ist,
enthilt [13] die numerische Integration dieses Systems fiir einige Anwendungen.
Wegen des damit verbundenen verhiiltnismiflig hohen rechentechnischen Aufwandes
teilte Gevers 1963 [16] die Kristallprobe in die oberhalb und unterhalb der untersuchten
Kristallstorung liegenden, nahezu ungestérten Bereiche auf, fiir die er die hierfiir
geltenden analytischen Ldsungen der dynamischen Theorie verwendete, und in den
stark gestirten Bereich, den er mit einer verfeinerten kinematischen Methode be-
handelte.

dinen anderen Weg, die numerischen Schwierigkeiten der dynamischen Theorie zu
iiberwinden, ging W.'Ikm.s 1964 [17]. indem er den Wellenzustand im ungestirten Gitter
durch die Am:r‘gungqqtdrkt-n der Wellenfelder erfalite, die (im Zweistrahlfall) jeweils
aus der Uberlagerung zweier in Richtung des |’lllll.l1‘*§t[(l.!l|'-i und in Richtung des ge-
beugten Strahls laufender ebener Wellen resultieren. Die Beugung im gestirten Gitter
liBt sich dann durch eine ortliche Abhingigkeit dieser Anregungsstirken darstellen,
was zu einfachen linearen Differentialgleichungen erster Ordnung zwischenihnen fiihrt.

1.2, Zur wellenoptischen Behandlung der dynamisehen Beugungs-
theorie

Zunichst ist eine Bemerkung iiber die Aussagekraft der wellenoptischen Ableitung
der dynamischen Gleichungen erforderlich. Es sollte beachtet werden, dafl im Fall der
Elektronenheugung die Anwendung der Darwinschen Methode streng genommen nicht
gerechtfertigt ist, d. h., der von"Darwin 1914 angegebenc Weg, der sich urspriinglich
auf die Reflexion von Rontgen-Strahlen an parallel zur Kristalloberfliche orientier-
ten Atomebenen bezog, kann nur formell auf die Elektronenbeugung iibertragen
werden, und es ist schwierig, eine mathematisch korrekte Rechtfertigung hierfiir zu
geben. Emp Bestdtigung der auf dem Darwinschen Weg gefundenen Bezichungen
ist nur mit Hilfe wellenmechanischer Methoden méglich. Dennoch EiBt sich die
Darwinsche Methode vorteilhaft als anschauliche Einfithrung in das Gebiet der
dynamischen Theorie benutzen, wie es auch im folgenden geschehen soll. Dabei wer-
den nur einige kurze Kommentare gegeben, offen bleibende Fragen werden in den
fulg(,nden Teilabschnitten behandelt.

Es sei ein Idealkristall so orientiert, dali sich nur eine Netzebenenschar in der Niihe
der Bragg-Lage befindet, d. h., es werden alle anderen schwachen Bragg-Reflexionen
vernachlissigt, so daf der sog. Zweistrahlfall vorliegt. Dann kénnen die Elektronen.

die den Kristall in z-Richtung durchlaufen, durch eine Wellenfunktion y (r} wie folgt
hesehrieben werden:

Y > O T
,‘,(,.J = Dy(z) a2migy - Dy(2) “2::1[;(1—# Fe)r 1)

x Wellenvektor im Vakuum

f; angeregter Beugungsreflex im reziproken Gitter

&  Abweichung des Reflexes ¢ von der exakten Bragg-Lage (s. Abschn, 1.3.2.)
Wiihrend in der kinematischen Theorie die Amplitude der einfallenden Welle als
konstant angenommen wurde, mufl im dynamischen Fall beriicksichtigt werden, dafl
pich als Folge der wiederholten Streuprozesse beide Amplituden @, und @, mit
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der Eindringtiefe 2 indern. Es sind also zur mathematischen Erfassung des Vorgangs
die Anderungen d®d, und d@; zu beschreiben. Dabei miissen zwei unterschiedliche
Arten von Streuvorgingen betrachtet werden:

Die Atome innerhalb eines bestimmten Volumenelements werden beide ankommenden
Wellen (mit den Amplituden @, und @) in alle Richtungen streuen;in den meisten
Richtungen werden diese gestreuten Wellen destruktiv interferieren, so daB die
resultierenden Wellen vernachlissighar sind. Es gibt jedoch zwei Richtungen, in
denen sich die gestreuten Wellen verstiirken. Wellen, die in ihre urspriingliche Rich-
tung gestreut werden, sind untereinander in Phase, und Wellen, die eine Richtungs-
dnderung von der Gréfle des Bragg-Winkels erfahren, besitzen Phasendifferenzen,
deren Grifle vom Betrag des Anregungsfehlers abhiingt.

Die geschilderten Verhiiltnisse konnen veranschaulicht werden durch folgendes
Schema: '

in Phase

Xy

M

-

Mo

in Phase

Die gesuchte Amplitudeninderung wird entsprechend mit folgendem Ausdruck be-
schrieben

A, — (A!Do(z} -+ B®y(z) e2ri (g+3)7 ) dz ®

A und B sind proportional zur jeweiligen Atomstreuamplitude; man setzt

A :1?—6; B_Tc-f'_:
o le

t ist identisch mit der Extinktionskinge (s. Abschn. 1.3.2.), fo hat ebenfalls die
Dimension einer Linge und wird spiiter durch eine geeignete Transformation elimi-
niert. Damit haben 4 und B, wie erforderlich die Dimension einer reziproken Linge.
Der Faktor ¢ wurde eingefiihrt, um die Phasenverschiebung von /2 zu beriicksichtigen,
dic nach der Strenung durch ein Volumenelement mit der Dicke dz auftritt. Der erste
Term in (L. (2) beschreibt somit den Beitrag zu d®,, der mit der Vorwiirtsstreuung
verbunden ist, wihrend der zweite Term, der den von der kinematischen Theorie
her bekannten Phasenfaktor enthilt, den Beitrag der Bragg-Streuung erfaBt. Der
Faktor dz driickt aus, daB die Anderung d®, proportional zur Distanz dz ist. Somit
ergibt sich

(i T N o4
o = (D) + T By) o2 77 gz
v ¥0 & /

und analog fiir d®,:

) i o ERp e
Ay, = (T Dy(z) | T Dy (z) e—2ri (g + “)?)(Iz
L D 1 -

Weil das Produkt g r stets ganzzahlig und s ein Vektor in z-Richtung ist, erhiilt
man somit folgendes Gleichungssystem:

i i
2 by "tp“.. dnine

o b e o .
Do = b, plrine ey, -
= 0 ] dz ty f“
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Um einfachere Ausdriicke zu erhalten, kann man folgende Transformation benutzen:

wiz n:i:._ Sl
hy — Dget ; Dy—Ploh 3
und erhélt :
l|¢‘1 - ‘rri: ff” I
d= T
‘]w! i
&= ’:—*@;,‘ 4 2misdh’, )
z e

Weil in der Transformation (3) die Phasenfaktoren exp (miz/fo) enthalten sind, ist
formell die Brechungseigenschaft des Kristalls beriicksichtigt worden, d. h., die Ein-
fithrung des Phasenfaktors entspricht der Wirkung eines Brechungsindex. Daher
kann man die vollstiindige Wellenfunktion (1) wie folgt schreiben:

'.J'(‘:) — @ (2) e:!xig?'_] ‘T’;; ) a2l (& ] ?};) (5)

Hierbei ist K der Elektronenwellenvektor im Kristallinnern, so daB er die Welle
repriisentiert, die durch das mittlere innere Potential des Kristalls gebrochen ist. Die
Strichean den Symbolender Amplitudenkénnen entfallen, daesnicht nitigist, zwischen
- und @’-Amplituden zu unterscheiden. Der Grund dafiir ist, daBl letztlich nur
die Intensititen interessieren, weil sie diejenige physikalische Grofie darstellen, die
Struktur und Kontrast elektronenmikroskopischer Bilder bestimmt und deren
rechnerische Erfassung somit von der Beugungstheorie erméglicht werden soll.

Die Intensititen sind gegeben durch die Ausdriicke @,, @% sowie @y, fﬁ': (der Stern
hezeichnet die komplex konjugierte Grifie) und bleiben durch die Verwendung der
Phasenfaktoren ungeiindert, weil diese bei Berechnung der Intensitétsausdriicke den
IFnktor 1 liefern,

1.2.1. Bestimmung der Amplituden und der kompletten Wellenfunktion

Die folgenden Schritte fithren zu einer einfachen Differentialgleichung zweiter Ord-
nung fiir @,, die leicht gelost werden kann:
Die Differentiation der ersten Gleichung des Systems (4) liefert

¢ i 1 f 3 2
d 'f’q L (g ik i ty d(!)“) - do, = @o
g m dz dz

I]‘."!. Iy = t
Der Ansatz @ = exp (2 miyz) fithrt zu der charakteristischen Gleichung

: i===0,

}nl Y8 — o

uned man erhilt

Bam L (o5 7T

IMiir @, und @, ergibt sich das Losungssystem

DU 0 iz (a7 Vet e ®)

(6)

q st 15T ,.
l’;ll‘!ﬂ [‘“;—" anigia s I *)
L] L]
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Nach Einsetzen von Gl. () in ‘Gl (4) findet man fiir die Beziehungen zwischen den
Konstanten '

0;11 — & (2}
om = tgs — Y1 + 242 : mz,\ = tes -+ Y1 + 020}, Y

und fiir die zwei unabhingigen Lisungen der Wellenfunktionen ergibt sich somit

— e i
,‘u(l}{‘,} - Ccfll)(,zmk“’r iy r'é‘},,ﬂ::r' (RO p)r

(8)

— PR g ey e
pO(r) = OPe2=ikSr | (@p2ei (it gy
Uber die GroBe der modifizierten Wellenvektoren £ und k@ lassen sich folgende
Aussagen machen: -

Weil z senkrecht zur Ric hllm;: des Beugungsvektors g gemessen wird, sind die -

und y-Komponenten von f. 1 und k© dieselben wie die von K. Fiir die z-Komponen-
ten findet man aus der Losung der Differentialgleichung die folgenden Beziehungen:

4y e+ g

B — K, 9= K.+ L (s — yor + i)

k“" = I{ — Yr= K
)

Die vollstindige Wellenfunktion w (r) fiir eine gegebene Sitnation mull aus einer
bestimmten Superposition der heiden unabhingigen Wellen (G1. 8)) hestehen, d. h.,
es mul} eine geeignete Linearkombination von y® und 9® gefunden werden. Dazu
ist es zweckmifig, zunichst die vier Konstanten C{» zu normieren, so daB die fol-
gende Bedingung erfiillt wird:

o l(imo C@iz 4 Ctﬁh f (10)

J)les wird leicht moglich dure h Einfithrung eines neuen Abweichungsparameters
B = arc cot (tg 8). Man setzt fe = w und erhilt w = cot f. Damit ergibt sich

cos g =C=0P; sin ’:: =0 =—Cc® (11)
wodurch die geforderte Relation (10) erfiillt wird. Die Giiltigkeit der Beziehungen

(11) laBt sich folgendermalien zeigen:
Es gilt zunéichst

w 1
cosfl=——; sinfl=__
¥1 4+ w? p V1 + w2
1+ _e.-.f_ - w
COR ’g = — —V-Qi - 3 sin f_: - V:‘,+L

Daher ergibt sich z. B. fiir den Ausdruck C®/C® die Beziehung

COR

(,':s’ 9 l/f V14 w2 + w
o g

[

f(l_/ { + w? 4 :l"]T

= g} Y1 + 6352
l"‘rl | w { - w?t — w? 52 7t '/ Tt

8in
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Der oben eingefiihrte Parameter § ist, dhnlich wie w = fg &, ein MaB fiir die Abwei-
chung von der exakten Bragg-Lage.

Mit den nunmehr normierten Ausdriicken k.um die vollstindige Wellenfunktion
des Elektrons im Kristallinneren geschrieben werden als

w{_r.i = fm [uos% o2i BOF —sin% o2xi (B 7)r” ]

T [sin —g— o2ni K7 + cos g elri {E"‘h”‘*—;);p] . (12)

# und 9@ sind dabei Konstanten, die durch die _|e“esllgen Randbedingungen zu
bestimmen sind. |

1.2.2. Amplituden in vorgegebener Tiefe und Intensititen an der
Austrittsfliche

Die (estalt der Gl. (12) weist bereits auf die Frgebnisse der wellenmechanischen
Behandlung hin, die im néchsten Teilabschnitt erfolgen wird. Man erkennt, dal die
Ilektronenwelle durch eine Linearkombination zweier Funktionen beschriehen wer-
den kann, von denen jede aus einer Kombination ebener Wellen besteht. Diese letzte-
ren Kombinationen sind — wie in den nichsten Teilabschnitten deutlich wird — die
nog. Bloch-Wellen.

Kine vollstiindige Kenntnis der Wellenfunktion % (r) in allen Punkten des Kristalls —
pingchlieBlich der Kristallunterseite, wo die Elektronenstrahlen die Probe verlassen —
Int gegeben, wenn #@ und #®, die Amplituden der Bloch-Wellen, bestimmt sind.
Dies ist mit Hilfe der Grenzbedingungen bei z = 0. der Eintrittsstelle, moglich, wo
dis Amplitude @, des ungebengten Strahls den Einheitswert und die Amplitude @,
des gebeugten Strahls den Wert Null annehmen mulfl. d. h.

Po(0) =1; D,(0)=0 (13)

Notzt man die aus Gl. (12) fiir die durchgehende und die gebeugte Welle Wo und W
fulgenden Beziehungen

) () B o2mivvy @ gin P ezniker
Wa(r) = & cos O -+ #2) gin g o (14a)
ng-:) = — 1) gin ‘g gl (1 )7 + 9 cos {f i 1 79)7 (14 b)

in G, (13) ein, so ergibt sich fiir die zugehorigen Amplituden @, und @,

Wy(0) — HW cos "‘: + H@ sin-ﬁ =4 (15 a)
By (0) — — HW gin {); + @ cos {i — 0 (15 b)

Hieraus folgt unmittelbar, dal

D gos {-i i MY = gin ‘2 (16)

Nomit sind die Amplituden der beiden Bloch-Wellen orientierungsabhingig, da f
vine unktion des Abweichungsparameters ist,
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Mit den Gln. (5), (14) und (16) konnen nun die Ausdriicke fiir die Amplituden von un-
gebeugter und gebeugter Welle bestimmt werden:

— A e
Dy(z)e2iK s [_'.0H2( g ) 207 + ‘“‘ma( g )‘“r'km' d. h.
B oreiv®-R) | e B oonin B_E At
Bo(z) — cos? L o2ir B —K) | sin? £ o2eir (ko &)

Betrachtet man nur die z-Komponente und beriicksichtigt die Beziehung (9), so er-
hélt man aus Gl. (17):

Dy(z) = cos? g eriz(6— k) | gine ( g) exiz (41 4k) | (18)
Dabei wurde die Abkiirzung
Al = (s2 - 3,:2}'& = :_ (1 + w?)'l=
E
verwendet. Gleichung (18) kann wie folgt umgeformt werden:

Py(z) = enisez {0 os? ﬁ [eos (mdkz) — i sin (rdkz)] 4 sin2 —g— [cos (mdkz) 4 @sin {'rcdkz]]}

— griaz {coﬂ (mAkz) — isin (n.dkz}[u.usﬁ —‘g — 8in2 ‘z . }

cos fi
Somit ergibt sich

Do(z) = o™i [cos (mAkz) — icos f§ sin (wAdkz)] (19)
In dhnlicher Weise findet man fiir @, (z) die Beziehung
By (2) = o™ [ i gin f sin (xAkz)] (20

In beiden Gln. (19) und (20) wird im allgemeinen, aus den schon oben angefiihrten
Griinden, der Phasenfaktor exp (misz) vernachlissigt.

Mit den Gln. (19) und (20) wird nun die Bestimmung der Intensitiit der Strahlen an
der Unterseite des Kristalls maglich, indem fiir z die Kristalldicke ¢ eingesetzt wird
und die entstehenden Ausdriicke jeweils mit den entsprechenden komplex konju-
gierten GroBlen multipliziert werden.

Die Bezichungen fiir die Intensititen, die im (Gang der wellenmechanischen Rech-
nungen ebenfalls anftreten, werden in Abschn. 1.3.2. ausfiihrlich diskutiert.

1.3. Wellenmechanische Behandlung der dynamischen
Beugungstheorie

Im folgenden werden zunichst die Dispersionsgleichung und die Dispersionsfliche he-
handelt, damit eine anschauliche Interpretation der dynamischen Grundgleichungen
moglich ist. Dazu ist lediglich die Behandlung des Idealkristalls erforderlich.

Die Losungen fiir den Realkristall, durch die eine Interpretation der elektronen-
mikroskopischen Abbildung von Kristallbaufehlern moglich wird, erfolgt anschlie-
Bend mit Hilfe der Methode dor modifizierten Bloch-Wellen.
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L3.1. Beugung am Idealkristall

UUm die Rechnungen besser als es bei der wellenoptischen Behandlungsweise moglich
Iut, den zu beschreibenden physikalischen Vorgingen anzupassen, mufl die Wellen-
natur des Elektrons beriicksichtigt und die Wirkung des periodischen Kristallpoten-
tlals auf die einfallende Elektronenwelle untersucht werden. Man wird demzufolge
Bloch-Wellenfunktionen als stationdre Losungen fiir die Elektronenwelle erwarten.
Dus sich bewegende Elektron hat eine bestimmte Energie, und die zugeordnete Welle
mub entsprechend der Heisenbergschen Unschirferelation als unendlich ausgedehn-
tor Wellenzug angesehen werden.

Die gesuchte Wellenfunktion y {_r-} mul} die Schridinger-Gleichung
Hrr’—’me

) + [£ + V()] v (5 =0 (21)
erfilllen. Dabei ist E die Beschleunigungsspannung und V (;) das Kristallpotential,
dan zwm.'-kmii.liigerweise in eine Fourier-Reihe entwickelt wird:

'.'( } - Z‘V (,Errn r . (22)

Der Index » soll eine dreifache Summation iiber A.k,l, die Indizes der reziproken Gitter-
voktoren, symbolisieren (s. Abschn. 1.3.2.), so daB alle reziproken Gittervektoren in
tllo Summation eingeschlossen sind. Die V, sind Fourier-Koeffizienten, also hestimmte
Konstanten.

Wie schon durch die Resultate des vorigen Abschnitts deutlich wurde, ist eine Losung

In Form einer Bloch-Welle mit dem Wellenvektor }’; zu erwarten:
plr) = o(k7) = 0. (k) o2ri 407 (23)

1 I8t zu erkennen, dafl diese Bloch-Welle aus mehr als nur zwei ebenen Wellen be-
mtoht, weil alle Atomebenenscharen nahe der Bragg-Lage beriicksichtigt werden

nillen. Verschiedene mogliche E-Vcktorcn liefern verschiedene mogliche Bloch-
Wallen,

Din Einsetzen der Gln. (22) und (23) in G, (21) fiihrt iiber einige Zwischenrechnungen
tlle hier ausgelassen wurden, da dhnliche Schritte detailliert im Abschn. 1.3. ausge-
fihrt werden) auf folgende Beziehung zwischen Wellenvektoren, Amplituden und
Potentinlkoeffizienten :

(&1 9)" (%) + %}’1*,,0,,_,.(}:)=n (24)

Wor int K — (Vo -+ 2 mel[h*)[* wieder der Betrag des Wellenvektors der vom mitt-
loton inneren Kristallpotential gebrochenen Welle. Zur Reduktion des Systems (24)
wil den Zweistrahlfall (d. h. fiir die Reflexe ¥y = 0 und » = g) miissen aus Gl. (24)
wwol Gleichungen fiir die entsprechenden Konstanten C, und C, gewonnen werden : Wir
stzon zuniichst » = 0 und erhalten

(Y ) Cy(k) - X VaCy (k) =0
h
i b zweiten Teil dieses Ausdrucks den Koeffizienten (g zu erhalten, ist es notig,
ol Ok — g, d.h. h — g3 somit ergibt sich
(NS k%) Co(k) 4 Vg Cy(k) = 0 (25)
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Nun wird in GL (24) » = g gesetat, wodurch im zweiten Teil der entstehenden Glei-
chung das Auftreten von C, erreicht wird, wenn ¢ —A& = 0, d. h. h = g. Daraus
folgt

3 =g
&2 — (& 1 9)°|Cu(t) + Ve €yl =0 (26)
Eine Losung fiir die zwei Amplituden Cs und Cg existiert, wenn die Determinante der
Koeffizienten des Gleichungssystems (25) und (26) verschwindet, d. h.
Kilipa P,
, —0 27
Ve K2 — [Z 7 ;;)3
Diese Beziehung lid8t sich vereinfachen:
K. k und |k + g| sind annihernd gleich grof und sehr viel groBer als die Differenzen
zwischen ihnen. (Die Energie des einfallenden Strahls ist mehrere GroBenordnungen
hiher als das Gitterpotential.) Somit kann man schreiben :

! S =
K+k=~2K und K -+ ‘k +g|~2K (28)

Wenn der Ursprung des Bezugssystems so gelegt wird, daB er mit einem Symmetrie-
zentrum des Kristalls zusammenfillt, gilt auBerdem

VeV-g=Vg (29)
Mit den Gln. (28) u. (29) wird aus GI. (27)

- '[?2
(K —T) (K— k +3U =i (30)

Die Beziehung (30) muB erfiillt sein, wenn irgendwelche Bloch-Wellenamplituden o
und ) existieren sollen, d. h., wir haben mit G1. (30) die Moglichkeit, jene Wellen-
vektoren zu konstruieren, die kompatibel mit dieser Bedingung sind.

(leichungen, durch die — wie in Gl (30) - Energie und Wellenvektor miteinander
verkniipft werden, heilen wie in der theoretischen Optik Dispersionsgleichungen.
Im k-Raum kénnen die von der Dispersionsgleichung beschriebenen geometrischen
Beziehungen dargestellt werden. Dies fiihrt auf die sog. Dispesrionsfliiche, die von
den Endpunkten der gesuchten Wellenvektoren beschrieben wird, ITm Bild 1 ist die
der GL. (30) entsprechende Dispersionsfliiche fiir den Fall hoher Energien dargestellt.
(Fiir Elektronen von vergleichsweise niedrigen Energien sind die bekannten Fermi-
Flichen Beispiele von Dispersionsflichen.) Durch Aufspaltung der Wellenvektoren

i ¥

e

—HKreis um G
mit r=K

———FKreis um 0
mit r=K

Ewald-Krefs

G| umM mit r=K

Bild 1. Darstellung einer Dispersionsfliiche

- Brilfouin- Zonengrenze i f-Rammn
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I ihre Komponenten und entsprechende analytische Behandlung der Beziehung (30)
Jit sich zeigen, dal die Dispersionsfliche aus zwei Zweigen (1) und (2) besteht, die
vinen hyperbelihnlichen Verlauf haben und sich, wie im Bild 1 dargestellt, asympto-
tneh den Kreisen vom Radius K nihern. Die vertikale Linie ist die Brillouin-Zonen-
tonzo und schneidet demzufolge rechtwinklig den reziproken Gittervektor g.
Die Konstruktion der gesuchten Wellenvektoren beginnt mit dem Eintragen des
Wallenvektors K der einfallenden, vom mittleren inneren Potential des Kristalls
pobrochenen Welle. Danach wird der entsprechende Ewald-Kreis gezeichnet, und

minn findet den angeregten Reflex g sowie den zugehirigen Abweichungsparameter s.
I8 werden nun zwei Kreishogen mit dem Radius K um 0 und @ (s. Bild 1) geschlagen,
e wich auf der Brillonin-Zonengrenze schneiden, da diese die Mittelsenkrechte der
Btrecke OG bildet. Diese Kreise sind die Asymptoten der beiden Zweige der Dis-
porsionsfliiche, genauer gesagt, der Schnittlinien dieser Fliche mit der Zeichenebene.
Aun der Dispersionsgleichung geht hervor, daB jeder Punkt der beidén Zweige dieser

Ililehe durch mégliche Wellenvektoren £ und k + g mit den Punkten ¢ und @ des
tosiproken Gitters verbunden werden kann. Die vorliegende Konstruktion erlaubt es
nun, unter diesen Wellenvektoren diejenigen herauszufinden, die kompatibel mit

dom Vektor K und den gegebenen Randbedingungen, wie Struktur und Orientierung
tlon Kristalls, sind. Die Erfiillung der Randbedingungen erfordert, dal an der Ein-
Uilttsstelle des Strahls (z = 0) die - und y-Komponenten des Wellenvektors unver-
findlert bleiben. Dementsprechend miissen wir diejenigen Wellenvektoren auswiihlen,
tloron Anfangspunkt in z-Richtung iiber bzw. unter dem Anfangspunkt des Vektors K

mif der Dispersionsfliche liegt, und erhalten so die Wellenvektoren &% und k®,
ilie die gegebenen Randbedingungen erfiillen. Verbindet man die gefundenen Punkte
tlor Dispersionsfliche mit dem reziproken Gitterpunkt @, der den angeregten Reflex

mbolisiert, so findet man noch die Wellenvektoren k& und k®. Somit liefert
lo Konstruktion vier verschiedene Wellenvektoren ebener Wellen, von denen je-

Wolls zwei cine Bloch-Welle bilden, d. h. Bloch-Welle 1 besteht aus _f;ﬂ’ und é;",
Wlochwelle 2 aus kP und k2. Andererseits bilden £ und %% den Nullreflex,

Withrend k& und k2 sich zum angeregten Reflex vereinigen, so dal} folglich die
uheren Indizes der Wellenvektoren die Bloch-Wellennummer angeben und die un-
turen Indizes die Reflexe bezeichnen.

Kinlge ergiinzende Bemerkungen zum Problem der Anpassung an die Randbedingun-
Jon, nuch unter Beriicksichtigung des Mehrstrahlfalls, werden im Abschn, 1.3.2.
Mopohon,

b Zusnmmenhang mit dem Konzept der Dispersionsfliche ist noch die Frage nach
dom kleinsten Abstand zwischen den beiden Zwei gen von Interesse, die hier abschlie-
ond behandelt werden soll. Dieser minimale Abstand Ak wird sich unmittelbar

il dor Brillouin-Zonengrenze einstellen. In exakter Bragg-Lage gilt k -{—_;;| = |k =k,
Wil die Dispersionsgleichung vereinfacht sich zu

Vi
' 3K
Andererseits gilt 4h =~ 2 (K — k), so daB man schlieBlich erhilt
ahow 5 )
I Abschn, 1.3.2, wird gezeigt, daB dieser Ausdruck gleichbedeutend mit dem Kehr-
wort der Extinktionslinge 1, ist.
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1.3.2. Grundgleichungen der dynamischen Kontrasttheorie von Gitter-
stiérungen

In den vorigen Teilabschnitten wurden auf anschaulichem Weg und durch verein-
fachte Rechnungen einige Aussagen der dynamischen Theorie der Elektronenbengung
behandelt, Darauf aufbauend kann nun mit Hilfe eines strengeren mathematischen
Formalismus die Theorie des Bildkontrastes von Gitterdefekten entwickelt werden.
Dazu wird hier die Methode der modifizierten Bloch-Wellen benutzt, und die mathe-
matische Behandlung erfolgt weitgehend ohne Auslassung von Zwischenrechnungen,
damit der Einflull von iihlicherweise benutzten Niherungen deutlich wird und mathe-
matische Ungenauigkeiten, die bei der Behandlung értlich verinderlicher Amplitu-
den und Potentiale unvermeidlich sind (wenn der Rechenaufwand in verniinftigen
Grenzen bleiben soll), besser diskutiert werden konnen.
Es wird der in der Transmissionselektronenmikroskopie allein wichtige Laue-Fall
betrachtet, wo also Ein- und Austrittsstelle des Strahls bzw. der Strahlen auf ent-
gcgengeqvtzten Seiten der Kristallfolie liegen. Die Rechnungen fiir den sog. Bragg-
Fall, bei dem der einfallende Strahl und die gebeugten Strahlen den Kristall auf der-
vlben Oberfliiche treffen bzw. verlassen, liefern wesentlich andere Ergebnisse
[18].
Ausgangspunkt ist die zeitfreie, nichtrelativistische Schridinger-Gleichung in karte-
sischen Koordinaten

aw (7) 4 2= [y v (7)) w(7) =0 (1)

m  Masse des einfallenden Elektrons
E e Energie des einfallenden Elektrons (e I"Iementar]adung)
h  Plancksche Konstante

_’=r(’€ Y. %

Die Wellenfunktion ¥ ist der Bedingung unterworfen, an jcder Ste]le r eindeutig und
stetig zu sein; weiterhin muf} iiberall das Integral jj] W {r] e (r d Q existieren

(d€2 Volumenelement). Im Spannungsbereich bis ~ 100 kV konnen mit ausreichender
Genauigkeit fiir £ die Beschleunigungsspannung ¥, und fiir m die Ruhemasse m, ein-
gesetzt werden. Im Héchstspannungshereich, wo relativistisch gerechnet und streng
genommen von der Dirac-Gleichung ausgegangen werden miilite, geniigt es — nach
Rechnungen und Abschitzungen von Fujiwara [19], [20] - die relativistischen Effekte
unter Vernachlissigung des Elektronenspins dadurch zu beschreiben, dafl in GI. (31)
die relativistisch korrigierten Grollen m = mo (1 4 e Ho[moc?) und

i 2
E =B, 1+ ely/2mye

T alaimioc® auftreten.

Das Kristallpotential ¥ kann in perfekten Kristallen entsprechend der Raumgitter-
periodizitiit in eine dreifache Fourier-Reihe entwickelt werden. Enthélt der Kristall
Storungen, dann ist das Potential nicht mehr periodisch, und die Reihenentwicklung
muf die Ortsabhingigkeit des Potentials beriicksichtigen:

V(;J = Vo 2111:@ % ok S_l] Vit (—;]eﬁﬂ‘?m? (32)
k ’

Vo mittleres inneres Potential

=
g Vektoren des reziproken Gitters
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{ trotz der gesonderten Behandlung von Ve die Summation iiber die nichsten
oolfizienten der Potentialentwicklung mit (&, k, 1) = (0, 0, 0) beginnen kann, wird
uht (iber Ve sondern iiber ¥/pe summiert, mit der Festsetzung, daB

B

B = 0. : (33)

D die cinzelnen Koeffizienten der modifizierten Fourier-Zerlegung (32) komplexe
rillen sind, ist

) = v () o
| &, der Phasenwinkel des Fourier-Koeffizienten, die entspre(,hende Orts-

ngigkeit von P’y reprisentiert. Gl. (32) stellt also wegen der von 7 ahhang_,;gm
fizienten keine Fourier-Entwicklung im eigentliche Sinn dar, wodurch das Auf-
ilon einer exakten Losung der entstehenden Gleichungssysteme, das fiir perfekte
K plntille verhiltnismiBig einfach ist, in gestérten Kristallen unmaglich gemacht oder
mindest sehr erschwert wird (s. u.). Um die Schrodmgbr (Gleichung unter diesen

ontinlverhiiltnissen losen zu konnen, wird ¥ (r) analog zu Gl. (32) ebenfalls in
modifizierte Fourier-Reihe entwickelt:

" N . - > -_)- o= O
L AT xzz lpnm(?‘) ik r (35)
y k1

A 'hl die ke Wellenvektoren sind, die sich simtlich um re Zl}‘ﬂ'(}l{(‘ Gittervektoren

voneinander unterscheiden. Da die e Funktionen von r sind, handelt es sich
-ﬂl. (#5) nicht um Bloch-Wellen im eigentlichen Sinn, sondern um modifizierte
h-Wellen mit ortsabhiingigen Amplituden, was dem Umstand Rechnung trigt,
In einem deformierten Kristall, wie auch strenggenommen schon in einem end-
o Kristall, keine vollkommene Gitterperiodizitiit existiert und somit keine Bloch-
lingen auftreten konnen.

winfacheren Schreibweise wegen wird im folgenden die dreifache Summation

¢ das Indextripel (b, k, I) symbolisiert durch eine Summation iiber y: 3 31 3 — 2:
N l.‘ {
ul man die Gln. (32) u. {'30) in Gl. (31) ein und beriicksichtigt dabei fiir A% die

' bt

6(7) 1(7)] = 07 a(7) + £o(7)a0:() + 296(F)v 5(7)

m'-:|| Ol'ﬂihtl sich

- > (36)
[E I P 2-,”,3 H y:( ]‘Ersg,r] )..‘F ( )b:’.wik..r —0
Dor swelte Teil der linken Seite von Gl. (36) liBt sich vereinfachen:
| A
(# vt o ZVA(F)ote87 ) 3, (7) a2
”r ¥ S (37)
. :.“ml 2 w,(;) uﬁm'i:-:_: o+ dn? (E ].v';( r) @ ‘.nlfy ) (3 ¥, ( ) plwikyr )
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Dabei wurde

..mr

K2 = =5 (B + V) ) (38)

gesetzt; eine Beziehung, die auBerhalb des Kristalls mit der De-Broglie-Bezichung
iibereinstimmt, denn dort ist Vo, = 0. Es folgt damit aus GI. (38)

gz 1 2 FEyin 2m m mp2
K2 = —— = — 2 =

Az h2 W 2 h2
v BElektronengeschwindigke't auBerhalb des Kristalls

Somit ist K wieder der Wellenvektor der einfallenden Elektronenwelle, die gebrochen
wird von einem Medium des mittleren inneren Potentials V.

Das Produkt der beiden Summen in Gl. (37) lifit sich durch Zusammenfassen von
k- und g g- Vektoren und anschlieende Indexverschiebungen ausrechnen:

(E lr,.( )'_-;g’,r) (Z’ﬂu( J{._ril'ﬂr) =3 y"_(f) w(.,.) w2eir gy i)

"o

se#y v, (),
i n

B
wobei kytg, =k und pfr=A4a.

Nun kann » wieder die Stelle von 4 einnehmen, ohne dal} sich am Summationsproze
etwas édndert, und man erhalt:

(e

Durch Einsetzen der Gln. (38) u. (39) in Gl (37) und entsprechendes Zusammen-
fassen ergibt sich

‘"*"‘w.( ]t‘*’“""“_;?- _‘_.‘:J er 2 V,_,,(-T) W(_:) (39)

0 » "

-
4n23, ‘“m" v ( )(I — k) + At;:(!!.r) + ::_ k, Vo, (r) + X I‘;— :t(";)‘/’ﬂ(:)l =9 (40)
v "

Wenn ., und V, Konstanten wiren, wie es bei einer echten Fourier-Zerlegung der
Fall ist, wiirde diese Gleichung beim Verschwinden der Koeffizienten jeder e-Potenz
erfiillt sein, d. h., die Losung ergiibe sich dann durch Nullsetzen des in eckigen Klam-
mern stehenden Ausdrucks von Gl. (40). Da die g, und die V¥, aber Funktionen von
r sind, miissen diejenigen Linearkombinationen der Koeffizienten gesucht werden,
die die linke Seite von Gl. (40) zum Verschwinden bringen.

Dies stoit auf grofle mathematische Schwierigkeiten, so dali folgende Vereinfachung
nitig wird. Die durch die Anwesenheit von Kristallbaufehlern verursachten Stérungen
der Periodizitiit des Fourier-Potentials werden als so schwach angenommen, hbzw. es
wird ihr Einfluf} auf einen so kleinen Bereich beschriinkt, daB Gl. (40) formell wie
eine Fourier-Entwicklung behandelt werden kann und die durch Nullsetzen der
Koeffizienten gewonnenen Losungen nur geringfiigig von den exakten abweichen
sollten.,

Da sich die y, in Abhingigkeit von r nur wenig dndern und auBerdem die k. ver-
hiiltnismiBig grofe Faktoren sind, wird Ay, wegen Ay, < k, Vy, vernachlissigt,
und man erhilt:|

- 2 e " i
(K2 — 1), (r) + L

kvm(r)= —3vi (v (¥) (41)
"

196

"Gluichungssystem kann man bereits als Grundgleichung der dynamischen
sttheorie anffassen, jedoch hat es in der Gestalt der Gl. (41) wenig praktische
dontung; zudem mufl noch die Frage der Randbedingungen diskutiert werden, d. h.
enge, ob und wie sich ein einfallender Strahl iiberhaupt beim Eindringen in
W Potentialfeld des Kristalls fortsetzt.
i wollenmechanischen Grenzbedingungen, die die Erhaltung der Elektronendichte
'i' hrleisten, fordern, dafl an der Kristalloberfliche die Wellenfunktion und ihre
tung senkrecht zur Grenzfliche stetig sind. Die erste Forderung entspricht der
ngung, dafl die ta.ngentmlen Komponenten der Wellenvektoren auf beiden Seiten
G‘l‘enr.f liiche gleich sein miissen, Fiir die Elektronenbeugung, bei der die senkrech-
\ Komponenten der Wellenvektoren grofi gegeniiber den Unterschieden zwischen
o fenkrechten Komponenten sind, bewies Bethe [1], dafl die tangentiale Stetig-
Il dor Wellenvektoren auch die Stetlgkelt der Normalenableitungen einschlief3t.
whn man nur etnen stark gebeugten Strahl zuldft (sog. Zweistrahlfall, s. u.), dann
 wlne graphische Losung des Anpassungsproblems mit Hilfe der Konstruktion der
Abschn. 1.3.1. behandelten Dispersionsfliche im k-Raum, die sich durch Null-
1 dor Koeffizientendeterminante des fiir den Zweistrahlfall geltenden Gleichunggs-
i ergibt, leicht moglich. Dieses System liBt sich aus Gl (41) gewinnen, wenn
Tarm, der §/ p, enthiilt, verschwindet, d. h., es wird fiir die Konstruktion der Dis-
jonslliiche wieder die (streng genommen unzuliissige) Voraussetzung gemacht,
dip w, siimtlich Konstanten sind, was nur im Idealkristall erfiillt ist.
wolehe Konstruktion ist auch im n-Strahlfall méglich, wo die Dispersionsfliche
Wi 1t Zweigen besteht, die asymptotisch zu den Kugeln vom Radius K verlaufen,
wolehe um die 2 in Reflexionsstellung befindlichen Gitterpunkte gelegt sind. Doch soll
e nul diese Frage nicht niher eingegangen werden. Fiir das Folgende ist es in die-
Zusnmmenhang nur wichtig, daB sich zeigen lait: Es existiert im Kristallinnern
hl, der den einfallenden fortsetzt und die Randbedingungen erfiillt.

e |E' | = ]i.'::[ liBit sich in Gl (41) fiir den Klammeransdruck vor w, schreiben:
)~ K

# tintarschiedliche Bedeutung von K und & kann man sich folgendermafien ver-
witllehen: Wenn auf die Kristalloberfliche eine Welle trifft, deren Wellenvektor
nraum  den Betrag [y = h1/(2 mel)\* hat, dann kann die Wirkung des
tentials auf die eindringende Welle in zwei Schritte zerlegt werden. Zu-
wlrd diec Welle durch die Wirkung des mittleren inneren Potentials V, ge-

#o daBl ihr Wellenvektor nun den Betrag 'K| [2me (B + Va)]u2/h
118)) besitzt. Diese Korrektur entspricht also dem Eindringen der Wt,lle in einen
rphen Kirper des Potentials V,. Die nunmehr zu beriicksichtigende Periodizitiit

(allpotentials bewirkt, daBl die Welle, die durch den Vektor K heschrieben
nfolge von Streuprozessen aufspaltet in die Wellen ko, ki, ke, ..., die threrseits
‘durch bestimmte Wechselwirkungen miteinander verkniipft slnd

L illo Betriige der k, sich nur durch kleine GréBen unterscheiden — gemessen an der

L (il ! dﬁ.l' k"
Ry~ 2k, (43)

on Int die Differenz ko &y der Unterschied zwischen dem Betrag des Wellen-
i, der im Kristall der einfallenden Welle entspricht, und dem Betrag des
weltors, der die v-te abgebengte Welle charakterisiert. Dieser Unterschied
- wie in der kinematischen Theorie — als Abweichungsparameter oder Anre-

= (i + &) (k—7) (42)

Vektoren—, lalit sich nun setzen:
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gungsfehler s bezeichnet, erhilt jedoch einen Index, der den betreffenden Strahl dieser
Abweichung kennzeichnet:

ko—k,=8,35 8;=0 (444a,b)

Lift man nun die einfallende Welle aul eine Kristallfolie treffen, deren Oberfliche
parallel zu der x-y-Ebene ist und behandelt man das Beugungsproblem nur in der
a-z-Ebene, also ohne y-Abhiingigkeit (was fiir die Anwendungen der Kontrasttheorie

vollig ausreichend ist), dann kann das in Gl. (41) auftretende Produkt Ix_.: AVAT™ (::i
vereinfacht werden:

L - iR (—»)
Iy, V!ﬁ,u( ?‘) = (kl':: + kvz) ( wl‘awf i—|— aq;;(r) f)

(45)

(i, f Einheitsvektoren in z- bzw. z-Richtung).

Dz zwischen dem Nullstrahl und den fiir den Abbildungskontrast wichtigen gebeug-
ten Strahlen bei Elektronen im Hoch- und Hochstspannungshereich nur geringe
Winkelunterschiede bestehen, sind die Naherungen

kyx
kye
zuliissig. Der Winkel ¢ ist dabei der Richtungsunterschied zwischen k, und der z-
Achse. Mit den Gln. (42) bis (46) wird aus G, (41):

S PP I e T
“

by = &y 3 =taneg, ~¢,

(46)

47
ox (47)

Dieses System partieller Differentialgleichungen lif3t sich in ein System von gewdhn-
op.(r)
éx
Naherung entspricht der sog. Sidulenapproximation [8] und bedeutet physikalisch
eine Zerlegung des durchstrahlten Kristalls in gerade Prismen mit der Grundfliche
di - dy und der Héhe ¢ (t Foliendicke), die simtlich parallel zur z-Richtung orientiert
sind. Dadurch wird es moglich, die auszufithrenden Integrationen getrennt fiir jedes
Prisma einzeln vorzunehmen, ohne die Weehselwirkung zwischen Volumenelementen
beriicksichtigen zu miissen, die in - bzw. y-Richtung benachbart sind. Die Streu-
prozesse in den einzelnen Prismen werden also als unabhiingig voneinander angesehen,
und die Verdinderlichen x oder y werden als Parameter behandelt, nicht mehr als

Integrationsveridnderliche. i

Die Siulenapproximation, die zwar durch die Kleinheit des Winkels &, und durch
die zu erwartende geringe Amplitudenabhingigkeit in - hzw. y-Richtung nahegelegt
wird, kann allerdings in stark gestérten Kristallen, wo eine Wechselwirkung zwischen
benachbarten Prismen durch bestimmte Verzerrungsfelder niecht mehr vernach-
lissighar ist, zu vergroberten Aussagen fithren [21], [22]. Man sollte jedoch selbsl
dann keine qualitative Anderung der Ergebnisse erwarten.

Somit nimmt das System (47) die Gestalt an:

lichen iiberfiihren, wenn vernachlissigt bzaw. &, = 0 gesetzt wird. Eine solche

dy, ; v
q:]:z} =i (svw”(z) 0 E ,2£;(z) V’p{z))

- Wegen Gl. (34) gilt nun

(J‘H’

V_;:-!'. = .|_Ii:.—.£'._.e?f_‘"
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rfall: konstante Fourier-Koeffizienten
on zuniichst die Losungen fiir den Spezialfall des Idealkristalls aufgestellt
on, wo also 0, (r) = const. Fiir diesen Sonderfall gilt somit auch die Beziehung

tonsl. (49)
i dor Kristall ein Symmetriezentrum hat, das mit dem Ursprung des Koordina-

iyuboms zusammentfillt, betragen die Phasenwinkel der Fourier-Koeffizienten

wotler 0 oder 7, wodurch sich der Exponentialausdruck reduziert auf 4-1. Nimmt

il dus positive Vorzeichen an und beriicksichtigt man die in Gl. (32) erfolgte Aus-
: h2

morung des Faktors Ql};é’ dann folgt (mit der Abkiirzung e | S 17.) die

ng:

- ' Ausdruck hat wegen

Neg-Asa
]'a?gmaa;'x—c“‘ ‘

sion einer reziproken Linge. man setzt daher
® brn Fe
Parnmoter £, - , werden aus weiter unten ersichtlichen Griinden Extinktions-
i genannt und sind ein Ma@ fiir die Stéirke der jeweiligen Streustrahlen, d. h.,
sho Wechselwirkungen (entsprechend kleineren ¥, ) fithren wegen Gl. (50)
wllen Extinktionslingen, starke Wechselwirkungen (entsprechend groBien V- .)
i #u kleinen Extinktionslingen. Die f, - x sind also um so kiirzer, je dichter die
i In der betreffenden Richtung gepackt sind und je hoher ihre Ordnungszahl
‘Waogon der k.-Abhiingigkeit in GL (50) sind die Extinktionslingen auch mit der
inigungsspannung verkniipft, und zwar wachsen sie proportional zu VE
¥, lm Fall der Hochstspannungsmikroskopie, wo relativistisch korrigiert werden
rokt proportional zu E). Das entspricht der Tatsache, dall schnellere Teilchen
hleibendem Ablenkungspotential weniger stark gebeugt werden. Mit Gl (50)
n G, (48)

L i (9,0 + B g wite)
1 y—

i

(51)

we Bozichung, in der noch alle gebeugten Strahlen beriicksichtigt sind, kann in

pokoppelte gewdhnliche Differentialgleichungen iiberfiihrt werden, indem an-
amen wird, dafl neben dem ungebeugten Strahl . nur ein stark gebeugter Strahl
ritt, Die mit Hilfe dieser sog. Zweistrahlniherung gewonnenen Ergebnisse sind
toh mit ausreichender Genaunigkeit auch auf Situationen anwendbar, in denen

o gobeugte Strahlen auftreten. (Eine Diskussion des (iiltigkeitsbereichs von
rahlniherungen mit Betrachtung von Drei- und Mehrstrahlrechnungen erfolgt

in. 3.) Wenn entsprechend dem Zweistrahlfall die Indizes » und g in GI. (51)
e dio Werte 0 und g annehmen, ergeben sich die Gleichungen

. . i (am e 2:"‘ w)
L i (a.w. - -.;f. %)
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Da wegen GL (33) und GIl. (50) #,* = 0, erhilt man unter Beriicksichti
] 1 Gl. 5 ) ! J ung von
Gl. (44b) und der Bezeichnung s, — s das einfache Gleichungssystem we

dyy _ i

=T (52 )
Oyt w1, i
s 2risyg + te Yo (52 b)
Dahei wurde noch benutzt, daf
t, =1, {Fll)

was fiir Kristalle mit Symmetriezentrum im Ursprung (wie es bereits oben voraus-
gesetat wErde) aus der Forderung folgt, dafl die potentielle Energie reell sein muf},

d.h, V (1) = V* ().
Dies bedeutet fiir die Koeffizienten der Entwicklung:
Vi=VE..

Bei Anwesenheit eines Symmetriezentrums im Ursprung, wo also V {;) == I (—:r‘}‘
folgt dann ]}‘{' = V., =V}, woraus sich wegen (il. (50) die Bezichung (53) ergibt.
Das Differentialgleichungssystem (52) soll nun, abweichend von Abschn. 1.2, dirckt
mit dem Ansatz :

Yo =1u etz Ye = velt

geltst werden, der fiir 4 zu der charakteristischen Gleichung

i
A
€
i) . [=9
- A — 2mis
lg

fiihrt, d. h.

hp=misdtr) 62—t —mi(s L) mit o= Y1 | (sty)? (54)
T w .
Tg"ﬁ,' durch die v, ersetzt werden kénnen, erhilt man als

allgemeine Lisung des Syst-ehm (52):

Da die u, wegen u, —

Yo = Lte (8 + 0)] 0 0% (1002 [ ()| omi (62
Y= eM(FEF0)z 4y eris—n)z (68)

Wiihlt man nun wieder die Randbedingungen so, daff an der Eintrittsstelle (z — 0)
die Amplitude der durchgehenden Welle den Wert Yo = 1 und die der gebeugten
Welle den Wert p, = 0 hat, dann ergeben sich fiir die », die Werte

ty,e = _L (2550}‘1 )
und man erhilt die bereits auf wellenoptischem Weg abgeleiteten Lésungen

volz) = [(‘Oﬂ (raz) — ¢ % sin (rmz). enisz
B ;
ye(z) = o 8'n (maz) et | (H13)

(?Scim Vergleich von QL (56) mit den Gln. (19) u. (20) beachte man. dafl
sin f# = (1 - cot 2 f)-12 = (1 | 2s2)-1/2,)
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gnamisch gestreute Intensitit erhilt man somit
sinroz

242
act,

or Tiefenperiodizitiit 1/o.

nkter Bragg-Lage, d. h. s = 0, gilt also 1/o = {,;, damit wird die Bezeichnung
g vorstiindlich. Die Extinktionslinge ist demnach gleich der doppelten Ent-
A, die der einfallende Strahl zuriicklegen muli, bis seine gesamte Intensitit
nhgobengten Strahl hineingestrent worden ist, falls sich die mit dem Symbhol g
nevichnete Netzebenenschar in genauer Bragg-Orientierung befindet; d. h.,
e doppelte » Ausloschungs «-Liinge.

i Ll (B6) fiir die Intensitdt des einfallenden Strahls in Bragg-Lage folgt

nZ
eoR? —
0

' f'l.n bhei s = 0:

lon Intensititen sind also komplementér, und die Energie pendelt zwischen
iengter und gebeugter Welle. Dies entspricht der sog. Ewaldschen » Pendel «-

W
1l ,smﬁm’ Abweichung von der Bragg-Lage (und somit Erfillung kinematischer
Hpungen), . h. sty > 1, folgt aus Gl (54):

It sich dann die aus der kinematischen Theorie folgende Tiefenperiodizitit

¢ (i1, (56) liBt sich weiterhin entnehmen, daB die Intensititen von ungebengter

hengter Welle in komplementérer Weise oszillieren, wenn sich die Orientie-
r IFolie oder ihre Dieke drtlich dndern. Die dadurch entstehenden Kontrast-

nngen heiBen im ersteren Fall Biegungs- oder Extinktionskonturen, anderen-
ifen gleicher Dicke.

v Kristall
h (il (49) gekennzeichnete Spezialfall wird nun verlassen, und es werden
i von (i1, (48) fiir den gestdrten Kristall untersucht.

ung von Gitterstérungen auf die Streuprozesse ist mathematisch erfalibar,
o mit dem jeweiligen (iitterfehler verbundene Anderung der Potentialver-
o In die Rechnung einbezogen wird. Setzt man voraus, dafl die Wechselwir-
{ dor Elektronenwellen mit den Gitterbausteinen nur in der unmittelbaren Um-

i e
e I fp— R (7)) underormiert, (57)
h ' 3 (';) dag Verschichungsfeld des Gitterfehlers ist.
It folgt
ity otnionr 3| ‘,r;lt,;s,,,‘,f_vm'g?:f;’— 7)) S|vilei ®a — g B7)) g2rignr
L »

-y

Yinnonwinkel der Fourier-Koeffizientem im deformierten Gitter findet man alsgo
e Transformation der Exponentialfaktoren der Fourier-Entwicklung im
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idealen Gitter. Somit kénnen die im vorigen Abschnitt fiir ungestorte Kristalle ab-
geleiteten Bezichungen auch fiir gestorte Kristalle verwendet werden, wenn an die

Stelle der Fourier-Koeffizienten V! die Ausdriicke Ve 2 ai g;: fi;.(—;} treten, wobei
der Term

21':5_!,.?5(—)"3' = )
als die vom Kristallbaufehler am Ort 7 hervorgerufene Phasenverschiebung (bei
Anregung der Reflexion v = h, k.l ) angesehen werden kann. Damit ergibt sich aus
den Gln. (52) u. (50):

dyg " i 'f-'u‘-'"’”._;_}:[?) (59 a)
dz tg

: e
cii'gg_ = f:_: woe—2mig B(r) 4 onign. (59 b)

Das positive Vorzeichen im Exponenten von Gl. (59a) folgt daraus, dall urspriing-
lich ¢-¢ anstelle von #; auftrat, was wegen Gl (53) durch I, ersetzt wurde. Dies ist
zwar nach wie vor giiltig, aber wegen 1/f—; = (1/ko) V7__ (s. G1.(50)) muB dieser Fourier-

Koeffizient nunmehr mit dem Faktor e—2# R (" multipliziert werden, und da

G v= G, -n, -1, = —gria=—g, folgt Gl (59a).

Beschreibung von Absorplionseffeklen

Bisher wurde stets vorausgesetzt, dal} die Elektronen rein elastisch gestreut werden.
Man beobachtet jedoch, znmal an dickeren Kristallfolien, dafl die Beugungsreflexe
nicht scharf, sondern diffus erscheinen. und dafl gleichzeitig eine Hintergrundinten-
sitidt auftritt. Dies laBt sich zuriickfiihren auf inelastische Streuprozesse, d. h.,
neben der elastischen Streuung, bei der die Energieiibertragung zwischen Elektron
und Kristall vernachlidssigbar ist, findet eine Streuung der Elektronen unter Wechsel-
wirkung mit den Gitterbausteinen statt, wobei Rinzelelektronen der Gitteratome an-
geregt oder Plasmonen und Phononen erzeugt werden kénnen, je nachdem, ob sich
die Wechselwirkung anf Hiille oder Kern des Kristallatoms erstreckt. Durch nach-
folgende Bragg-Reflexion dieser unelastisch gestreuten Elektronen werden dann in
dickeren Kristallfolien Kikuchi-Linien erzeugt. Setzt man, wie es bei der Behandlung
von Absorptionserscheinungen iiblich ist, voraus, daf ein gleichférmiges Absorptions-
potential » existiert, welches den durch inelastische Streuung hervorgerufenen
Intensititsverlust der einzelnen Strahlen dadurch beschreibt, daB deren Amplituden
jeweils mit dem Faktor e—* multipliziert werden, dann erfolgt eine mit der Tiefe
stirker werdende Abnahme der Amplituden, von der simtliche Bloch-Wellen der
Zerlegung (35) in gleichem MaB betroffen sind. Demzufolge miiliten auch die Streifen
gleicher Dicke in einer keilformigen Kristallfolie in ihrer Intensitit mit wachsender
Keildicke ¢ wie e ~2* ahnehmen, wogegen die deutliche Sichtbarkeit der Streifen (ge-
messen als Quotient aus Differenz und Summe benachbarter Intensititsextrema)
nicht dickenabhiingig sein sollte, d. h., durch die Wirkung der gleichférmigen, nicht-
selektiven Absorption sollten alle Intensititen in dicken Kristallbereichen gleich-
millig gesenkt werden.

Tatsichlich aber zeigt es sich, dal die Streifenerkennbarkeit mit zunehmender Dicke
stark abnimmt (im allgemeinen lassen sich héchstens vier bis fiinf aufeinanderfol-
gende Streifen erkennen), obwohl diese Bereiche noch gut durchstrahlbar sind.

Eine andere Erscheinung, die ebenfalls nicht mit Hilfe der nichtselektiven Absorp-
tion erklirt werden kann, ist die in den Hellfeldintensitiiten von Extinktionskonturen
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lgor Ordnung auftretende Asymmetrie. Wihrend die entsprechenden Intensi-
wolile im Hellfeld asymmetrisch verlaufen, ist das Dunkelfeldbild vollkommen
m q h.
utung solcher Kontrastphinomene erfolgt durch die Annahme einer zusétzlich
Wiehtselektiven (also normalen) Absorption auftretenden selektiven Absorption,
dus oben beschriebene Kontrastverhalten an Streifen gleicher Dicke und an
ktionskonturen wird erklirbar, wenn man eine unterschiedlich starke Absorp-
der verschiedenen Bloch-Wellen voraussetzt. Die Existenz der selektiven Ab-
itlon, die auch anomale Absorption genannt wird, liBt sich theoretisch begriinden:
Ronstruktion der fiir den Zweistrahlfall im Idealkristall giiltigen Dispersions-
(. Abschn. 1.3.1.) zeigt, daB entsprechend den zwei Schalen dieser Fliche je-
ls pwei mogliche Wellenvektoren fiir den ungebeugten und den gebeugten Strahl
sloren. Die Maxima der Welle, die durch Uberlagerung der zum ersten Zweig der
wnionsfliiche gehdrenden Wellenvektoren entstehen, liegen zwischen den Atom-
o, withrend die Maxima der anderen Welle in den Atomebenen selbst lokalisiert
Da fiir letatere eine groBere Wechselwirkung mit den Kristallatomen zu er-
lon fst, werden beide Wellen unterschiedlich stark absorbiert. Diese seloktive
wirption, die auch der Deutung des Channelling-Effekts [23]. [24] zugrunde liegt,
n der elektronenmikroskopischen Kontrasttheorie dadurch beriicksichtigt, dalB
ixtinktionslinge als komplexe Girifle angesetzt: wird. Diese mehr oder weniger
mnenologische Beschreibungsweise geht auf eine Arbeit von Yoshioka [25]
k, der formell auf quantenmechanischem Weg zeigen konnte, dafl sich die Wir-
0 der inclastischen Streuprozesse durch Hinzufiigen einer imaginiren Grofie
Ultterpotential (entsprechend dem komplexen Brechungsindex bei der Absorp-
ktromagnetischer Wellen) gut beschreiben lassen. Die anomale Absorption
ilo zuerst an Rontgenstrahlen beobachtet und gedeutet (Borrmann [26), v. Laue
J) und erst wesentlich spiiter an Elektronenwellen (Honjo u. Mikama [28]). Die
# libliche phinomenologische Behandlungsweise folgt den Arbeiten von Hashi-
L. [29], [30], eine strengere mathematische Formulierung findet sich bei

3.

Whelansche Gleichungen

h ohigem hat man also die Wirkung der inelastischen Streuung fiir den Zweistrahl-
i g1 heschreiben, daB erstens die ungebeugte und die gebeugte Welle mit dem
6 " multipliziert werden, wodurch die nichtselektive Absorption erfaBt wird,
Wl zweitens zur Beriicksichtigung der selektiven Absorption die Extinktions-
wlnen Imaginiirteil erhilt, d. h., man setzt

; i ;

P o i (60)
it
nun der iibersichtlicheren Schreibweise wegen noch eine Grofe ! durch die

hung x :f definiert wird, dann ergibt sich somit durch die Transformation
0 e
| '.'p } Yy = l‘{t; ot’ (51)

i (. (69) unter Beriicksichtigung von Gl. (60) ein System, das die beiden
wuhilodlichen Wirkungen der inelastischen Streuung beriicksichtigt:

) V&L 1 oo 2B ™
' (l‘ 5; ),P:‘,.ninﬂ{r)__ = ’}’;

i i 1 e
T - :) ";"‘"(F —— )W;l.—ﬂmvk(r)
g K

(62)
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Die Striche an den Symbolen von gebeugter und ungebeugter Welle, die lediglich
zur Kennzeichnung der Transformation (61) dienten, kénnen wegfallen, wenn dann
unter o und . die von der inelastischen Streuung geschwiichten Amplituden ver-
standen werden.

Werte fiir die GréBe der Absorptionskoeffizienten ¢ und #] (¢ wird auch als Absorp-
tionslinge bezeichnet) wurden von Hashimolo [32] sowie von Metherell u. Whelan |33)
unter Verwendung experimentell ermittelter Extinktionskonturen bestimmt. Berech-
nungen des Verhiiltnisses #;/l. unter Beriicksichtigung der Phononenstrenung und
der Strenung von Einzelelektronen und Plasmonen finden sich bei Humphreys u.
Hirsch [34] Hir 100-kV-Elektronen in Abhingigkeit vom Beugungsvektor und der
Kristalltemperatur. Gewdihnlich nimmt man bei Kontrastrechnungen von Metallen
an, dall ¢/ = l; = 10 t;, was im allgemeinen zn brauchbaren Resultaten fithrt. Mit-
unter ist jedoch eine genauere Ahschiitzung dieser Groflen erforderlich (s. [34] .
[35])-

Es sei noch bemerkt, daf} es eigentlich iiberraschend ist, wie gut die dynamischen
Gleichungen bereits ohne Anpassung an Absorptionserscheinungen wichtige Kontrast-
effekte beschreiben, zumal in dickeren Folien nahezu alle zur Bildentstehung hei-
tragenden Elektronen inelastisch gestreute Elektronen sind, die die Objektivapertur
passieren konnten. Im Zusammenhang damit zeigte Howie [31], daB die Stirke der
dynamischen Theorie auf der Existenz eines Mechanismus beruht, durch den die
Information iiber den Kontrast auch nach inelastischer Streuung bewahrt wird. Dics
wurde durch Cundy u. a. [36] mit Hilfe eines energiedispersiven Elektronenmikro-
skops und dem dadurch miglichen Vergleich zwischen den Bildern elastisch und in-
elastisch gestreuter Elektronen hestiitigt.

Das System (62) kann noch vercinfacht werden durch die Transformation
‘P; = Py 0 2r rjﬁ(_r’)

o =DPo; (63)

Da nur die Intensititen interessieren, also

[pe/2 und |72 bzw. | @2 und [P, und diese durch die Transformation (63) ungeiin-
dert bleiben, sind die Beziehungen (62) und (64) einander gleichwertig, und es braucht
zwischen den ] und den @, nicht unterschieden zu werden. Aus den Gln. (62) u.
(63) ergeben sich somit die auch als Howie-Whelansche Gleichungen bezeichneten
Beziehungen

ddy b1 i | A
WP ks (r.g - ) " v
dd, i 1 I d (&> ) 5
—{]:——.(t—— I.;)!Dn - ll r[.\ -+ i (r;R('rJ)J H-JGP; (Gal 1)

In dieser Gestalt werden die dynamischen Gleichungen des Zweistrahlfalls i. allg.
fiir numerische Auswertungen. speziell bei Versetzungen, verwendet, da Gl. (64)
im Gegensatz zu Gl. (62) keine Exponentialfunktionen enthiilt, und auBerdem die

Verschiebungsfunktion R (r) in Gestalt ihrer Ableitung auftritt, was hiufig cin-
facher zu behandeln ist. Gleichung (64 b) zeigt auBerdem anschaulich, dal} die Wir-
kung des Gitterfehlers — entsprechend einer ortsabhiingigen Verschiebung und damit
einer Verbiegung der Netzehenen — in einer ortsabhiingigen Anderung des effektiven
Abweichungsparameters hesteht.
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Methode der Transmissionsmatrizen

Is Behandlung der Kontrasterscheinungen an planaren Defekten ist wegen der
hon Geometrie dieser Baufehler ein Verfahren zweckmiBig, das auf der Auf-
I und der sukzessiven Multiplikation von bestimmten Transmissionsmatrizen
dlio jeweils fiir die von den verschiedenen Planardefekten begrenzten Kristall-
gelten. Die Methode geht im wesentlichen zuriick auf Arbeiten von Gevers
eh, [16]. [21], [37] bis [40].
it allgemeinen Form der Transmissionsmatrix fiir den ungestorten Kristall
lungen, ist vom Gleichungssystem (52) auszugehen, das unter den Randbedin-
ohi (13) die Lésung (56) hat. Bezeichnet man die Amplituden von durchgehender
goheugter Welle mit A, baw. 4, dann folgt aus GL. (56)

on (raz) — ¢ E sin (mwoz)

‘ (65)
i win (raz)

0 Index soll kennzeichnen, daf diese Bezichungen fiir die zuerst eingefiihrten
Ingungen (13) gelten. Im umgekehrten Fall. wo also die Randbedingungen

(66)
hnn aus Gl . (55) fiir die »,
somit die Amplituden
win (moz)
(67)

(68a)
(681)

In) hat der Vorzeichenwechsel von s lediglich formelle Bedeutung, da
undriicken fiir A} und 4] wegen der Bezichung (54) quadratisch auftritt.)

o

plituden im Fall beliehiger Randbedingungen lassen sich nun unter Benut-
W L, (65), (67) u. (68) durch Darstellung in Matrixform sofort angeben:

‘M" '"] A:{:n N]) R")
- R HERE) (R..

. R T ; :
inontiert die Spaltenmatrix (R:) jeweils die Randbedingungen, die dann

(69)

"_Gllllnprl,-t.!lwmh-n Liasungen (:}:) fithren. Setzt man in Gl (69) speziell
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die Randbedingungen (13) oder (66) ein, so ergeben sich wieder die Sonderfille (65)
bzw. (67). Die Matrix

ANz, 8) Az, — s))

70)
Al(z,8)  Ag(z, —9) (

ﬁ{z| 3} = (
beschreibt somit die Wirkung, die ein Kristall der Dicke z auf die Amplituden der
heiden Wellen ausiibt, die ihn in Einstrahlungs- bzw. Beugungsrichtung durchdringen.
A (z, s) wird daher Transmissionsmalriz genannt.

Indem die Spaltenmatrix, die die jeweiligen Randbedingungen an der Eintrittstelle
angibt, von links mit % (2, s) multipliziert wird, ergeben sich also unmittelbar dic
Amplituden der in der Tiefe z austretenden Wellen.

Zur Beriicksichtigung der anomalen Absorption wird analog zu Gl. (60) o komplex
angesetzt:

6 = 6y + 103 (71)

wobei wegen der Gln. (60) u. (54) die Niiherung

o= (ot 5 o= (Y1 A+ (st)2) ™ (12)
gemacht wird. Als weitere Vereinfachung bietet sich noch die Vernachliissigung des
Imaginirteils von ¢ in den Koeffizienten der Gln. (65) u. (67) an. Um die Transmis-
sionsmatrix (70) anf den Fall gestorter Kristalle anwenden zu kinnen, mufi noch,

entsprechend Gl. (57), das Verschiebungsfeld R (:) des jeweiligen Gitterdefekts in
den Elementen der Matrix heriicksichtigt werden, d. h., es ist von den GIn. (62)

-

bzw. (64) auszugehen. Da fiir einen Stapelfehler das Verschiebungsfeld B (r) kon-
stant ist, gehen in diesem Fall die Gln. (64) in das fiir den perfekten Kristall geltende
Gleichungssystem iiber, was dazu fithrt, daBl die Anwesenheit eines Stapelfehlers nur
eine Phasenverschiebung, keine GréBeninderung der Amplituden bewirkt. Dagegen
ist bei einer Zwillingsgrenze und — allgemeiner — bei einer Dominengrenze das Ver-
schiebungsfeld linear abhiingig von r, so daB der in Gl. (64b) auftretende Wert des

- -+

Abweichungsparameters sich effektiv um die Konsmnt-ed% g- R (r) erhoht, d. h.

eine solche Girenze wird rechnerisch erfaBit, indem der jenseits der Grenzfliche liegende
Kristallbereich durch einen entsprechend geiinderten s-Wert beschrieben wird.

Die allgemeine Transmissionsmatrix fiir einen Kristall, der eine beliebige innere
ebene Grenzfliche enthilt, liBt sich durch folgende Betrachtung sofort angeben:
Die (renzfliiche zerlegt den Kristall in zwei Bereiche, von denen der zweite gegeniiber
dem ersten entweder parallel verschoben ist (Stapelfehler) und/oder eine Orientierungs-
anderung erfahren hat (Dominen- hzw. Zwillingsgrenze), wobei s und s die entspre
chenden Abweichungsparameter seien. Fiir den ersten Kristallbereich gilt demnach
die Transmissionsmatrix % (z1, 1), wobei z; fiir jedes Prisma der Siulenapproximation
die jeweilige Tiefe der im allgemeinen schriigliegenden Grenzfliche angibt. Ist diese
parallel zur Folienehene orientiert, gilt z: = const. Nachdem die Strahlen den ersten
Teil durchlaufen haben, treffen sie auf den zweiten Kristallbereich, fiir den dic
Transmissionsmatrix

A A
= i
: (Agl Aan) Kl

gelten moge, deren Elemente A g zu bestimmen sind. Das ist durch Beriicksichtigung
der fiir den gestorten Kristall geltenden Differentialgleichungssysteme méglich.
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; I'ransformation
R = Aq ariss

System (52) die symmetrische Gestalt

L g — mindo

o Ao |- misdg

o mA elrig R
Iy
i et
g == _3_‘40 o 2rig R (74)
"

om reduziert sich aber auf das fiir den perfekten Kristall geltende Diffe-
olohungssystem bei Anwendung der Transformation

3 Rk
| A‘ :“A;,.—.!mgﬂ (75)

(76)

77
) (77)

i e Tiefe angibt, in der die Strahlen aus dem zweiten Kristallbereich austre-
win man die Gln. (77) in Gln. (75) einsetzt, ergibt sich

J.!IE L ")I

A 8
B oo @

don Randbedingungen (76) die Elemente der zweiten Spalte von Gl. (73)
diidon, stellen die Beziehungen (78) somit die Elemente der ersten Spalte der
Matrix (73) dar. Analog dazu ergeben sich unter den Randbedingungen
|y ) boi Beriicksichtigang der Gin. (67), (68) u. (75) die Elemente 412 und Az,

‘wrhitlt als Transmissionsmatrix fiir den zweiten Kristallbereich

- . .., A;{h.—ﬂs) eitgs_ﬁ)
(79)

' R
[y ) 0" B R Af(ze, —s0)

Wekx HEBE sich auffassen als Produkt dreier Matrizen, von denen die mittlere
punmissionsmatrix des ungestorten Kristalls entsprechende Gestalt hat
(10)) wnd lediglich den Orientierungsunterschied zum ersten Kristallbereich
lon I Hhren Elementen auftretenden Abweichungsparameter se - s beriick-

withrend die beiden fiuBeren Matrizen die durch die Anwesenheit der Grenz-
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fliche hervorgerufene Phasenverschiebung « = 27 g R repriisentieren:

1o Ao /ig,g) 10" o
u_(“ e ""') (Ag,z Aoz (_U ""-"') 1

wobei die Abkiirzungen
Aoz = Al(ze,82) Agp = A(z3,82)
Aoz =AYz, — sa) Aga=2A

verwendet wurden. Wegen Gl. (70) 1aBt sich die mittlere Matrix der rechten Seito
von (L. (79) auch schreiben als ¥ (22, s2), und man kann ganz allgemein abkiirzen:

1 "A".D “{y.v) .’A[!'(?"Pv s1)
U = 2 = ( :
(A g Aoy, A, (zp, sp)

(80)

(2, —s2)

Al(zp, — ap))

Aé{zl'y = '9*’),

Setzt man weiterhin

10 1 0
D(e) = e
0 .”i..:l 0 e2rig R

dann konnen schlieflich die aus dem zweiten Kristall austretenden Amplituden he-
schrieben werden durch

A
( °)=c;p( -a)m@(aml(i) (81)
Ag

Diese Beziehung liBt sich auf den Fall beliebig vieler iibereinander liegender innerer
Grenzilichen ausdehnen, indem die entsprechenden @- und %-Matrizen analog zu
Gl. (81) fortlaufend multlpllkatlv miteinander verkniipft werden, wobei darauf zn
achten ist, daf sich die in den @-Matrizen auftretenden Phasenwinkel stets auf den
ersten Kristallbereich beziehen. Da infolge der Tiefenperiodizitit der Amplituden
von durchgehender und gebeugter Welle bestimmte Streifenkontraste hei Anwesen
heit schriigliegender planarer Defekte zu erwarten sind, kommt es nun daraufl an,
mit Hilfe der Beziehung (81) explizit den Intensititsverlauf im Hell- und Dunkelfeld-
bild solcher Kristallbaufehler anzugeben, um aus den Eigenschaften dieser Kontrast-
profile Unterscheidungsmoglichkeiten fiir die verschiedenen Planardefekte abzulei
ten und Informationen iiber Geometrie und Charakter des hetreffenden Bauflehlers
zu gewinnen. Die analytischen Ausdriicke fiir den Intensitiitsverlauf werden im all-
gemeinen verhiltnismiBig umfangreich, da Gl. (81) nur Beziehungen fiir die Ampll
tuden, nicht fiir die Intensitiiten liefert und daher die Beziehungen fiir 4, und .
noch mit den entsprechenden konjugiert komplexen GiroBen multipliziert W(‘!‘dl'lt
miissen, was zusitzlich dadurch kompliziert wird, daBl & wegen GI. (71) und GI. (72)
komplex ist [41]. Allerdings lassen sich die symm(,trmugtn%haftcn von hestimmten
Streifenprofilen schon unmittelbar aus Gl (81) ableiten. Fiir den Fall, dafl z. B. nur
ein einfacher Stapelfehler vorliegt, folgt durch Ausmultiplizieren von Gl. (81):
Ag = Ao, Ao,z + Aga Agne™

Ag = Apgdgee ™ L Apqrdos,

(82u)
(82 1)

mit § = % = s.

Da sich der Ausdruck fiir 4, nicht dndert, wenn die Zahlen 1 und 2 in den Indizon
miteinander vertauscht werden, was aus den Gln. (81) u. (65) in Verbindung mit
Gl. (54) folgt, zeigt somit GI. (82a) schon, daB das Hellfeldbild eines Stapelfchlers
symmetrisch beziiglich der Mitte des Streifenprofils sein muB. Dagegen ergibt sich
aus (il. (82b) bei derselben Betrachtungsweise. daB das Dunkelfeldbild nicht symme.
trisch sein kann,
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2.

Elektronenmikroskopische Bildkontraste von ein- und
zweidimensionalen Kristalldefekten

J. Waltersdorf: Institut fir Festkérperphysik und Elektronenmikroskopie dor
Akademie der Wissenschaften der DDR, Halle/Saale

Im vorliegenden Abschnitt werden die wichtigsten Aussagen der dynamischen Theorie
der Elektronenbeugung iiber die Abbildungen ein- und zweidimensionaler Gltll-
fehler zusammengestellt. Verweise auf Gleichungen und Textstellen aus Abschn.
des Teils 11 werden durch * gekennzeichnet. Ebenso werden fiir bestimmte Gr(‘il.h-u
die im Teil II, Abschn. 1., niher erliuterten Symbole benutazt.

2.1. Eigenschaften der Streifenprofilevon Planardefekien in kiz. Kristallen

2.1.1. Kontrast von Stapelfehlern

Da in kfz. Kristallen die Stapelfehlerebenen vom ( 111 I‘yp und die von den Stapel

(1 12> sind,
fiir die entsprechende Phasenverschiebung wegen Gl. (.}B)* der Wert

fehlern hervorgerufenen Verschiebungen vom Typ R— ergibt sich

«= 2 ;)i 12 a1 Chkly ;’— (h + & + 21

Die #, k, I sind, infolge der Ausléschungsregeln des kfz. Gitters, entweder alle gerade

.
ader alle ungerade, so dall damit entweder & = ";c oder ¢« = 0 gilt.

Die Streifenprofile geneigter Stapelfehler ergeben sich nun, indem die Bezichungen

(S1)* baw. (82)* fir ¢« = - j: ausgewertet werden. Vernachlissigt man zuniichs
die Absorption, um auf einfache Weise den Einflull des Anregungsfehlers s und dor
Foliendicke ¢ auf den Verlauf des Kontrastprofils zu erhalten, erhiilt man folgendos
Ergebnis:

Fiir den Fall s =0 besitzen die auftretenden Streifen eine Tiefenperiodizitiit
von fgf2, was gleichbedeutend damit ist, dall doppelt so viel Streifen auftreten,
wie zu beobachten wiren, wenn der oberhalb des Stapelfehlers liegende Kristallly
reich verschwinde und durch den nunmehr verbleibenden Keil Streifen gleichor
Dicke erzeugt wiirden. Der Effekt des Abweichungsparameters besteht nun darin,
daf fiir s &= 0 aufeinanderfolgende Streifen abwechselnd starken und schwachen Kon
trast zeigen, wobei ein Vorzeichenwechsel von s zu einer Umkehrung dieses Effelcts
an benachbarten Streifen fithrt. Bei zunehmender Abweichung von der Bragg-Lago
verschwinden die schwiicheren Streifen ganz, und es treten nur noch die starken
Jjeweils zweiten — Streifen auf. Diese nehmen dann eine Tiefenperiodizitit von 1/o

te [1 - (stg)?]-1/2 an, was fiir grofie s-Werte iibergeht in 1/s und dann mit den nun
mehr giiltigen kinematischen Bezichungen iibereinstimmt,

Es lassen sich mit diesen Ergebnissen auch Aussagen iiber die Anderung des Profil
vetlaufs in Streifenrichtung gewinnen, die auftreten, wenn ein Stapelfehler dusch
Gebiete verlduft, in denen sich die Dicke oder der Anregungsfehler kontinuierlicl
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bei solchen Dicken- bzw. Orientierungsinderungen hinzukommenden
Wln(!r-ndun Linien sind charakteristisch fiir bestimmte Situationen. So-
i Killlen, wo sich bei fester Orientierung die Dicke dndert, als auch dort,
putanter Dicke die Orientierung variiert, tritt eine Verzweigung der Linien
1l toll Punkten quer iiber den Stapelfehler auf. Dies geschieht im Fall der
lorung bei geringen Abweichungen von der Bragg-Lage (d. h. |tes| < 1;

. Fall) in der Weise, dafi ein Wechsel in den Doppellinien auftritt, ‘wobei
i none Doppellinie hinzukommt, wihrend bei gm[icn Abweichungen (d. h.
mutischer Fall) sich die Anzahl der Linien um eins erhoht und die neuen
luminima entsprechend an den Orten der fritheren Maxima liegen. Dagegen
Ml der Orientierungsinderung ein allmidhliches Anwachsen des Streifenah-
Anniiherung an dynamische Bedingungen zu erwarten, verbunden mit
p(lton dieser Streifen, was dann nach obigem zum halben Streifenabstand
wh & O fithrt.

Wi Zusaninenhang sei noch betont, daB somit die bei Dickenzuwachs zusitz-
londen Linien an Stapelfehlern durch die Aufspaltung der inneren Streifen
i, ( Dlesor Effekt wird deutlich bei hinreichend dicken Folien, wo also die Ab-
i oo merkliche Rolle spielt.) Dies bildet ein wichtiges Unterscheidungsmerk-
y Ilnh Zwillingsgrenzen, wo die ‘Strelfenvermphrung hauptsichlich durch
i Il Randbereich erfolgt (s. Abschn. 2.1.2.). Kin Beispiel fiir das Verhalten
plfehlers beim Kreuzen von Biegekonturen zeigt Bild 1.

Bild 1. Stapelfehlerkontrast beim
Kreuzen von Biegekonturen

iher den Streifenverlauf aufgefithrten Merkmale gelten, da zunichst der
il dlor Absorption vernachlissigt wurde, nur in hinreichend diinnen Kristallen
hrinkt,
wih et diekoren Kristallen iiber und beriicksichtigt dabei die selektive Absorp-
iprochend den Gln. (71)* und (72)*), dann ergibt. sich zunichst als wesent-
Anddorung, dall die Komplementaritit von Hell- und Dunkelfeldbild zerstort
Withrend das Hellfeldbild nach wie vor vollkommen symmetrisch heziiglich
i Wiilo dos Streifenprofils aufgebaut ist, insbesondere auch von zwei Streifen
Aﬂr hornndoet wird. ist das Dunkelfeldbild durch die erkullg der anomalen
il sy mmetrisch Iu-'.ngll('h {l% Mittellinie und wird von zwei verschieden aus-
| Mteeifon begrenzt, Durch Wergleich beider Bilder lit sich somit der Nei-
Wi des Stapelfehlers angeben: Diejenige Berandung des Stapelfehlers stellt
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die Schnittlinie mit der Folienunterseite dar, bei welcher Hell- und Dunkelfeldbild
unterschiedlich aunsfallen. i
Als weitere Folge der selektiven Absorption seien noch die schon in Abschn. 1.3.2,

erwiihnte Kontrastminderung der zentral gelegenen Streifen angefiihrt sowie die
VergroBerung der Tiefenperiodizitit von #g/2 auf £z, die nun auch — im Gegensatz

zu diinnen Folign —fiir den Fall s = 0 gilt, was eine Folge der durch Absorption unter-
driickten jeweils schwicheren (zweiten) Streifen ist.

Weiterhin bringt es der EinfluB} der selektiven Absorption mit sich, daf die Intensitit

der Randstreifen im Hellfeldbild nur vom Vorzeichen des Phasenwinkels abhéiingt,
. h., der Stapelfehler wird von hellen Streifen begrenzt, wenn e af3 und von
dunklen, wenn ¢ = — 2 /3. Dadurch ist es verhiltnismaBig einfach, bei bekannter
Orientierung des Stapelfehlers zwischen extrinsic- und intrinsic-Stapelfehlern zu
unterscheiden und festzustellen, ob der jeweilige Stapelfehler einer zusitzlich ecin-
geschobenen oder einer entfernten Netzebene entspricht. Eine praktische Methode
fiir diesen Zweck, aufbauend auf den Ergebnissen von Hashimoto u. a. [1], wurde
von Art u. a. |2] entwickelt. Dariiber hinaus wird in [3] die Moglichkeit beschrieben,
die Natur des Stapelfehlers allein aus dem Dunkelfeldbild (bei Beriicksichtigung des
Beugungsmusters) zu bestimmen.

Bei mehreren iibereinander liegenden Stapelfehlern ist es nétig, die Kontrasterschei-
nungen durch wiederholte Multiplikation mit den zugehdrigen Streumatrizen, ent
sprechend (il (81)%, zu bestimmen. Wenn die Stapelfehler so dicht iibereinandor
liegen, daB die Zwischengebiete vernachlissigt werden kdonnen, dann kann die An
ordnung niherungsweise durch einen diquivalenten Stapelfehler ersetzt werden, der eing
Phasenverschiehung verursacht, die gleich der Summe der einzelnen ist. Liegen dem
zufolge zwei Stapelfehler gleichen Typs, z. B. zwei intrinsic-Fehler, iibereinander, dann
entspricht derzu beobachtende Kontrast (wegen 2-2-7(3 = 4 7/3 A —27/3) einem eins
zelnen Stapelfehler des anderen Typs, im gewihlten Beispiel also einem extrinsic
Stapelfehler. Wenn zwei unterschiedliche Stapelfehler sich iiberlappen, ist folglich
kein Kontrast zu erwarten. Dasselbe gilt fiir ¢in ganzzahliges Vielfaches von drol
gleichen Stapelfehlern, da 3 k (4 2 /3) = -+ 2 k. Bei einer Sequenz von heliehig
vielen, schriig iibereinander liegenden Stapelfehlern gleichen Typs erzwingt somil
jeder dritte einen kontrastfreien Streifen, dessen Breite von der (feometrie der An
ordnung abhiingt (Bild 2).

Wenn die Stapelfehler weit auseinander liegen (etwa von der GréBenordnung dor
halben Extinktionslinge), kénnen besondere Erscheinungen, wie Asymmetrie don
Hellfeldbilds. auftreten, die dann jeweils einer gesonderten Untersuchung bediirfen,

=

Bild 2. Stapelfehler, sich
mehrfach {iberlappend, ks
unten sequenziell, wobei
jeder dritte hinzukommends
Stapelfehler den Kontran
vernichtet

Kontraste an Korngrenzen, Zwillingsgrenzen und Mikrozwillingen

! goneigte Korn- und Zwillingsgrenzen im Kristall wiederum keilférmige
definiert werden, sind demgeméB infolge von Keilschichtinterferenzen auch
funartige Kontraststrukturen zu erwarten. Anders als bei Stapelfehlern. wo
y Wingt nun die Gestalt des Kontrastprofils im wesentlichen nur von der Gréfe
1 'ﬁlmllichen Anregungsfehler und von den zugehdrigen (nach Abschn. 1.3.2.

unganbhiingigen) Extinktionslingen ab. Daher ist es moglich, mit Hilfe
minchen Beziehungen (81)* unter Beriicksichtigung der anomalen Absorp-
Ulterien abzuleiten, durch die sich Korn- und Zwillingsgrenzen sowie Mikro-
o nowohl untereinander als auch von Stapelfehlern unterscheiden lassen. Dies-
lohe Rechnungen fiir verschiedene Fiille finden sich in [4] bis [13]. Diejenigen
Mihoreiche, die dabei geniigend weit aus der Bragg-Lage herausgedreht sind,
i Innerhalb der Transmissionsmatrizen formell wie Vakunmschichten hehandelt.
wontliches Resultat ergibt sich fiir Korngrenzen, dall der erste, also zur Ober-
Iolien (Eintrittsfliche des Strahls) gehérende Streifen sowohl im Hellfeld-
Im Dunkelfeldbild von gleicher Art ist, wihrend der letzte Streifen (der
¢ Unterseite der Folie und damit zur Austrittsfliche des Strahls gehort) im
il Dunkelfeldbild von entgegengesetzter Art ist. Die Natur des ersten und
il Mtroifons ist dabei im Hellfeldbild unterschiedlich, withrend sie im Dunkelfeld-
htlnstimmt. Dieses Verhalten ist also dem der Stapelfehlerstreifen entgegen-
b die finBeren Streifen im Dunkelfeldbild beide hell oder beide dunkel sind,
L e nb vom Vorzeichen der Differenz der Anregungsfehler, die fiir die beiden,
Korngrenze getrennten Gebiete gelten. Ein weiteres charakt eristisches Merk-
Wit das Verhalten der Streifen bei sich dndernder Foliendicke. Wihrend bei
lohilorn die zusiitzlichen Streifen durch Aufspaltung der zentral gelegenen Biin-
shon, witchst die Streifenzahl bei Korngrenzen durch Anlagerung an den
weleh. . h., wenn die Foliendicke um die Extinktionslinge zugenommen hat,
Bl i Rand des Streifenmusters abrupt eine neue Linie. \
plllggrenzen als Spezialfall der Korngrenzen angesehen werden kionnen, sind
en prinzipiell dhnliche Erscheinungen zu erwarten. Eine Unterscheidungs-
Wikolt bictet die Auswertung von Feinbereichsbeugungen. Durch verzwillingte
Wil entatehen charakteristische Zusatzreflexe im Beugungsbild [14], [15].
prochend leuchten in den Dunkelfeldbildern dieser Zwillingsreflexe die ver-
n Boreiche hell auf. Typisch fiir Zwillingsgrenzen ist weiterhin ihr gerad-
utlor gestufter Verlanf sowie der i. allg. zu beobachtende Intensititsunter-
Sawliohen den beiden, von der Zwillingsgrenze getrennten Bereichen, der als
Wit varschioden groBen Abweichungsparameter auftritt. An Zwillingsgrenzen
tverstiindlich auch keine Versetzungsnetzwerke zu beobachten, wie sie
slon Orientierungen an Korngrenzen haufig vorkommen.

Interesse verdienen noch die Kontraste an Mikrozwillingen, d. h. an
Lainellen, die in eine dazu zwillingsorientierte Matrix eingebettet sind. Ana-
b b berlappenden Stapelfehlern entspricht dies dem Fall zweier sich ither-
Zwillingsgrenzen. Da die Zwillingslamellen i, allg. zur Folienoberfliche
0 ubiel . tritt in den oberflichennahen Bereichen der Mikrozwillinge keine Uber-
W e bolden Zwillingsgrenziliichen auf. Diese Teile des Zwillings zeigen infolge

Wotanden Keilschichtinterferenzen bei ausreichender Lamellendicke deut-
Mellenkontrast, Die Streifenprofile sind dabei sowohl im Hell- als auch im
ikl wymmetrisch, d. h., die beiden iuBeren Streifen haben gleichen Kon-
whol Holl- und Dunkelfeldbild komplementir zueinander sind. Dies gilt so-
¥ ilon nlehtitberlappenden Teil an der Oberseite als auch an der Unterseite
i, Dlewo vollstiindige Symmetrie der Randstreifenprofile ist darauf zuriick-
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zufiihren, daB es sich jeweils um Streifen handelt, die in der Nithe cin- und derselben
Folienoberfliche liegen, so daB der EinfluB} der anomalen Absorption, der die in
den letzten beiden Abschnitten beschriebenen Asymmetrien mancher Streifenprofile
bewirkt, nicht zur Geltung kommen kann.

Wesentlich komplizierter sind die Kontrasterscheinungen im Mittelbereich (wo sich
die Grenzflichen also iiberlappen), der fiir diinne Zwillingslamellen der allein wichtige
ist. Der Profilverlauf hiingt empfindlich ab von den fiir Matrix und Zwilling geltenden
Beugungsbedingungen, von den Dickenverhiltnissen und der Kippung. Fiir relativ
dicke Zwillingslamellen (etwa von der ( iréBenordnung  weniger Extinktionslingen)
sind Hell- und Dunkelfeldbilder der Streifen symmetrisch und komplementéir zu
einander, in diinneren kann das Dunkelfeldbild asymmetrisch sein, wobei der an doer
Strahleneintrittsfliche liegende erste Streifen in Hell- und Dunkelfeldbild von gleicher
Art ist, entsprechend den Eigenschaften der Stapelfehlerprofile. Die Ubergangsstelle
zum nichtiiberlappenden Bereich kann dadurch gekennzeichnet sein, daB dort ein
Streifen auftritt, der deutlich breiter als die benachbarten ist. s sei noch erwihnt .
dal einige Unterscheidungsmerkmale verschiedener Planardefekte von Murr [16]
in tabellarischer Form zusammengestellt wurden.

Do Moiré-Muster

Der an geneigten Stapelfehlern entstehende Streifenkontrast wird durch einen Phaser

sprung von konstanter irole verursacht, der jedoch — iiber die Breite des Stapelfch

lers — jeweils in unterschiedlichen Tiefen autritt. Analog dazu ergeben sich ebenfallu
Streifenmuster, wenn bei konstant gehaltener Tiefe die GroBe des Phasensprungu
variiert. Dies entspricht dem Fall der Moiré-Muster. Beispiele hierfiir enthiilt Teil 1,
Abschn. 4. Die ersten Rechnungen zur Erfassung solcher von Gitterverzerrungen ver-
ursachten Streifenstrukturen wurden auf kinematischer Grundlage von Dowell u. .
[17] ausgefiihrt und durch Beriicksichtigung dynamischer Effekte von Hashimoto
. a. [18] verbessert. Eine mathematisch elegantere, allgemeine d ynamische Theorin
des Moiré-Kontrastes stammt von Gevers [19], der direkt von den dynamischen Glei

chungen (GL. (56)*) ausging und den EinfluBl von Kristallgeometrio und Beugungs

situation auf die Moiré-Streifenprofile unter EinschluB der selektiven Absorption
untersuchte.

Je nach Art der Verzerrung sind drei Grundtypen von Moiré-Strukturen maglich

deren Geometrie sich folgendermaBen beschreiben 188t: Rotationsmoiréstrukinre
entstehen, wenn zwei itbereinanderliegende Kristallbereiche um einen Winkel Y

gegeneinander verdreht sind, wobei die Rotationsachse senkrecht zur Trennflich

heiderSchichten orientiertist. Die Richtungderauftretenden Moiré-Streifen hildet din

ot
mitdem, den wirksamen Beugungsreflex kennzeichnenden Vektor g den Winkel /2,
und die Intensititsmaxima der Streifen haben einen Abstand, der niherungsweine
gleich dem Quotienten aus dem zum Beugungsvektor gehirenden Netzehenenabstanil
dy und dem Drehwinkel @ ist.

Reine Kompressionsmoiréstrukturen treten auf, wenn in einem der heiden i

=

cinanderliegenden Kristallbereiche die senkrecht zu ¢ liegende Netzebenenseling
komprimiert oder dilatiert wird. Die entstehenden Moiré-Streifen sind dann sonk
recht zu ¢ orientiert, und ihr Abstand ist niherungsweise gleich dem Quotienten wun
d: und der hestehenden Verzerrung .

SchlieBflich lassen sich noch Moiré-Stukinren vom gemischten Typ definioren, div
sich aus entsprechenden Rotations- und Kompressionsanteilen zusammensetzen,
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ine Verzerrungen bilden dabei die Moiré-Streifen einen Wi_n kel mit dem Beu-
voktor, dessen Tangens gleich dem Quotienten aus Kompressionsverzerrung u-nd
? kol ist. Wenn dieses Verhiltnis von Punkt zu Punkt variiert, fargchen gich
puohend gekriimmte und verzerrte Moiré-Streifen. Beziiglich _dcr l*hgen‘ff.cha.ftc_n
wlligen Kontrastprofile bestimmter Moiré-Mustertypen und ihrer Abhiinggkeit
Appwinkel und Grenzflichenlage sei auf [19] verwiesen.

Kontraste an Versetzungen

| winichst bemerkt, daB die Aussagen der dynamischen Beugungstheorie iiber
nlrasteigenschaften von Gitterfehlern anfinglich auf der Auswertung der ent-
mden Kontrastprofile beruhte. Solche Untersuchungen wurden zu Beginn
uhulger Jahre hauptsichlich von Hirsch u. Mitarb., Bollmann, sowie in den
uppen von Gevers und. Amelincks ausgefiihrt. . ey
wro Erfassung der Kontrasteffekte sowie eine eindeutige Zuordnungs-
wlt zwischen dem elektronenoptisch gewonnenen und dem nach der dyna-
i ‘Iheorie berechneten Bild, wurde durch 1967 Head [20] geschaffen und seither
mohiedenste Fille von Versetzungen, Stapelfehlern und Ausscheidungen ange-
ul [21] bis [24]. Dieses Verfahren der Computersimulation e_lcktronenn}:kmskn-
¢ Bilder beruht darauf, daf die mit Hilfe der (lyll:i..ll'llSﬂhﬁn G‘_;Iemhungen
()* bzw. (64)*) fiir ein bestimmtes Prisma mit hinreichend kleinem Quer-
I horochneten Intensititen entsprechend einer vorgegebenen Grauwertskala
iglgkeit von den Ortskoordinaten des Prismas ausgedruckt werden. Auf
I orhiilt man Darstellungen, die sich bei hinreichender Feinheit des Rasters
folbar mit den experimentell gewonnen Bildern vergleichen lassen. (Auf d{g
orsimulation von TEM-Bildern wird in Abschn. 3. niher eingegangen.) Mit
| Mothode wurden auch Mehrstrahleffekte an Versetzungen berechnet [25].
to wich, dal charakteristische Grundeigenschaften der vom E'I_Welstra.}:lf’a,ll
sun Bilder im wesentlichen erhalten bleiben; dafiir werden b(_ast-lmn}te ]_jeln—
i doutlich, 2. B. das zusiitzliche Auftreten von Langsstreifen in Oszillations-
liton, Doch sollte es nach wie vor gerechtfertigt sein, die Ergebnisse der Zwel-
Ml Rechnungen als brauchbare erste Nitherung bei der Identifikation von Kri-
Orgen nus élektronenmikroskopischen Aufnahmen zu nutzen. -
trastorscheinungen der verschiedenen Versetzungstypen lassen sich in Ab-
lolt von Lage und GréBe des Burgers-Vektors und der Orientierung der \{t:l‘-
ilinde boschreiben, indem das der jeweiligen Versetzung entsprechende Ver-
wigsfeld in das Gleichungssystem (G1. (64)*) eingesetzt wird. (Formulierungen
Versehiebungen finden| sich z. B. bei Read [26] oder Hirth u. Lothe [27].)
Moohniingen iiber den Versetzungskontrast in kinem&tif}chcr i\‘féi,helzamg sind in
I8 [40] enthalten, wihrend in [31] und [32] die dynamische Theorie des Bild-
wilon von Versetzungen enwickelt wird.

PPurallel zur Folienebene orientierte Versetzungen

fnehinto Sonderfall liegt vor, wenn sich eine Sirin'uul}envm:sctzung parallel e
ahistlliohe in ciner Folie der Dicke ¢ in der Tiefe z = z, befindet. Das Verschie-
| dut dann

- wtan = - (1

215



09
05
0
09
05
= @
N
w09
s
g
0
£ 9
a9
Bild 3. Einfluf} einer Ver-
setzung aufl die Energie-
pendelung zwischen einfal-
lender Welle (volle Linie)
und gebeugter Welle (ge-
strichelte Linie)
"= l, 8= 0,
1=ty = 10t;, = 81,
=4t
und der Phasenwinkel wird wegen Gln. (1) und (58)*
@ = n arctan -0 (2)
@
mitn =g - b (4)

Dabei ist b ihr Burgers-Vektor und & ihr senkrechter Abstand von dem jeweiligen
Elementarprisma, innerhalb dessen gemiB der Siulenapproximation (s. Abschi,
1.3.2.) die Streuprozesse betrachtet werden. Durch sukzessive Berechnung der an
der Unterseite von (in 2-Richtung henachbarten) Prismen austretenden Intensititen
des durchgehenden und des gebeugten Strahls ergeben sich somit die Kontrastprofile
des Hell- und Dunkelfeldbilds der betrachteten Versetzung. Wegen der in G, (64)*
gvfm‘d(flluz Ableitung von GL. (2) erhilt das Differentialgleichungssystem (Gl (G4)%)
einen Term, der fiir z = 2z, bei Anniiherung an die Stelle @ = 0 (also den Ort der Ver

setzung) wie x-! unbeschrankt wichst. Die damit verbundenen Schwierigkeiten hol

der numerischen Lésung von (1. (64)* lassen sich mit Hilfe der Transformation

Dy = Wy exp (-;' arctan - _r “ )

beheben. Bild 3 zeigt fiir den Falln = 1,5 = 0,0 =t = 10t, und { = 81,20 — 41,
wie bei Anndherung an die Versetzung ihr storender Einflub auf die Energiopendo
lung zwischen einfallendem und gebeugtem Strahl wiichst. Die joweiligen Endwerte,
in x-Abhingigkeit anfgetragen, liefern dann das Kontrastprofil (Bild 4). Fiir cine
entsprechende Stufenversetzung ist der Kontrastverlauf qualitativ ihnlich; dus
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(%13, 5., \ HY | Fb=1 Bild 4. Kontrastprofil einer
' g A s=0 Schraubenversetzung (Kenn-
) I ! 1 ! zeichnung wie im Bild 3)
=03 -02 -g1 0 g1 92 03 04 05
x/ty

Wi Int lediglich nicht so scharf ausgepriigt wie bei der Schraubenversetzung.
b wnf, dafl Hell- und Dunkelfeldbild nicht kunq)lclm,ntd.r zucinander sind,
vmutmuug somit in jedem Fall den dunklen Kontrast zeigt. Dies ist nicht
iLhin vine Folge der dynamischen Theorie, sondern ergibt sich durch Beriick-
g der anomalen Absorption (weshalb auch in hinreichend diinnen Folien
nehlissigbarer Absorption Hell- und Dunkelfeldbild von Versetzungen kom-
dlr nind). Withrend das Dunkelfeldbild vollkommen symmetrisch erscheint,

Ifeldbild leicht asymmetrisch, und sein Minimum weicht etwas ab vom Ort
ung. Bei Herauskippung aus der Bragg-Lage verschieht sich das Mini-
Profile und damit das Bild der Versetzung vom wirklichen Ort der Ver-
s il die Seite, aul der die Netzebenen durch die Anwesenheit der Verset-
| Wiehtung der Bragg-Lage gedreht wurden. Aus Gil. (2) folgt

; T s oz
" ; flirz < zo

i plotzlicher Phasensprung von 4 = zm zwischen oberem und unterem Teil
s hoin Durchgang durch die Vcraetmmg (z = 0) auftritt. Dies kennzeich-
wiknlische Bedeutung der in GL (3) definierten Grafle n. (Der gleiche
von A = nmergibt sich auch fiir # — — 0.) Fiir ungerade Werte von

l llll?l tlnher die einfallende und die gebeugte Intensitit, die von dem bei
penden Prisma gestreut werden, genau so, als wiirde Bl(‘h ein Stapelfehler
wlor Phasenverschiebung in Hohe der Versetzung innerhalb des sonst als
botrachtetenden Prismas befinden, weshalb der Kontrast an geneigten
nien in Abhiingigkeit von der Tiefe oszillierend ist. Fiir gerade Werte von
- dingopen wegen A = 2kz kein Phasensprung zwischen oberem und un-
Il o Prismas, d. h., das Versetzungsbild hat bei 2 = 0 die gleiche Intensitit
o wlites Kristall gleicher Dicke, unabhingig von der Lage der Versetzung,
i ‘Teil des Bilds keine tiefenperiodischen Intensititsschwankungen zeigt.
i Phasenbezichungen gelangt man auch fiir Stufenversetzungen, deren
i parallel zur Folienehene orientiert sind, sowie fiir Mischversetzungen.
il aneh in diesen Fiillen das oben beschriebene Kontrastverhalten an der
« 0w boobachten, Bild 5 zeigt den Kontrastverlaunf fiir = 2 in der exak-
P Lo, Bei Abweichung von der Reflexionsstellung verschiebt sich das Bild
e I der fiir n = 1 angegebenen Weise), wobei nun eing der beiden Minima
whigholt von & deutlicher ausgeprigt erscheint als das andere (Bild 6). Folg-
sntlort sowohl fiir » = 1 als auch fiir # = 2 bei Abweichung von der
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Bild 5. Kontrastverlauf einer Schrauben
versetzung fiir n = 2 in der exakien
Bragg-Lage

nach [32]

L l ==il| 1 | L |
-06 -04 -G2 0 02 0k 0
Abstand vom Ort der Versetzung

t

O+

=
Ly

Intensitdt

Bild 6. Kontrastverlaul einer Schiraubon
versetzung fir » Zunds | 0
nach [32]

1 | [
-06  -04 -02 0 02 0k
Abstand vom 0Ort der Versetzung

Bragg-Lage das Bild der Versetzung nicht den tatsichlichen Ort der Versetzungslinie

[nfolge des oben geschilderten Verhaltens mull aber beim Durchqueren einer Bragy

Schliere, wo also der Abweichungsparameter sein Vorzeichen wechselt, das ikl
der Versetzungslinie von einer Seite der Versetzung zur anderen iiberwechseln, da o
Richtung der seitlichen Bildverschiebung vom Vorzeichen des Anregungsfehlom
abhingt. Da nun {iir s = 0 im Fall # = 2 Doppelkontrast auftritt (Bild 5), wiihrond
fiir . = 1 nach wie vor eine einzige Bildlinie existiert (Bild 4), hat man somit innes

halb der Bragg-Schliere das im Bild 7 angedeutete Verhalten zu erwarten. welolhon
folglich eine cinfache Méglichkeit zur Bestimmung der Grélle von n bietet. (Die il
n = 3 oder n — 4 kommen in der Praxis selten vor.) Mit der Kenntnis von » und

Richtung von b 1afit sich dann der Burgers-Vektor der Versetzung ermitteln, Da Ly
#n = 0 die Phasenverschiebung verschwindet und somit kein Kontrast anftri¢t, L
sich die Richtung des Burgers-Vektors dadurch bestimmen, dall durch gecignot
Kippungen und die zugehérigen Beugungsaufnahmen zwei Folienorienticrungon
gelfunden werden, bei denen der Kontrast des untersuchten Linienelements vorsehwii

=
det. Wegen # = g - b = 0 mull dann der Burgers-Vektor senkrecht zu den heilon
entsprechenden Beugungsvektoren sein, d. h., er verliuft parallel zu ihrem Krony
produkt. Beziiglich des Doppelkontrastes sei noch erwithnt, dall eine Bildverdopw

L
lung der Versetzung nicht nur in dem Fall g - 6 2 anftritt, sondern anch dunn
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Versetzungslinie —-————-1|
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B;Fe"a'!.f.r.l.:'.9E
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| Vorhalten der Bildlinie einer Versetzung beim Durchgang durch eine Bragg-

whitol werden kann, wenn zwei Reflexe g1 und g2 gleichzeitig zur Bildentstehung
[ und somit Versetzungsbilder zu beiden Seiten der Versetzung entstehen.
i Il int jedoch von dem obigen durch Feinbereichsbeugung zu unterscheiden.
i It hier das Auftreten deutlichen Doppelkontrastes nicht nur, wie im Fall

4, nuf die unmitelbare Nithe der Bragg-Schliere beschriinkt.

Zur Folienoberfliche geneigte Versetzungen

fhirs Interessant sind die an geneigten Versetzungen zu beobachtenden Oszilla-
Hokte. (Beispiele fiir solche Erscheinungen bei verschiedenen Kontrastbedin-
i solgt Bild 8.) Bestimmte tiefenperiodische Intensititsschwankungen an Ver-
o, die sehriig zur Folienoberfliche orientiert sind, lassen sich zwar schon auf-
"

Mur 0. 0. Beziehung zum Stapelfehlerkontrast erwarten, aber von den drei
P :

Bild 8. Scharen von zur
Oberfliiche geneigton Ver-
getzungen bei unterschied -
lichen Kontrastbedingungen
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Bild 9. Oszillations-
typen, die im Bild-
kontrast geneigter
Versetzungen auftee
ten kénnen (schem
tisch)

A\

¥

Punktkontrast Schwarz-Weif3-Kontrast  Zickzack- I(on.-‘msr

kinematisch deutbar nur dynam.‘sch deutbar

unterschiedlichen Oszillationseffekten, die auftreten kénnen, sind zwei, nidmlich dor
SchwarzweilBkontrast und der Zickzackkontrast lediglich mit Hilfe der dynamischen
Theorie unter Kinschlufi der selektiven Absorption deutbar. Die dritte magliche
Oszillationserscheinung stellt der sog. Punktkontrast dar, der sich vom Schwarzweill
kontrast insofern nnterscheidet. als bei ihm die zwischen den dunklen Gebieten lic

genden Bereiche nicht heller als der Untergrund sind. (Eine Veranschaulichung der

drei Oszillationskontrasttypen zeigt Bild 9.) Es zeigt sich, daB in diinneren Kristall
folien von der Grollenordnung weniger F\tmkt:onblangm der auftretende Oszilln

tionstyp streng dickenabhingig ist und eine Komplementaritit zwischen den vor

schiedenen Typen besteht:

Wenn die Dicke ein ganzzahliges Vielfaches der Extinktionslinge ist, tritt im Holl
feldbild Punktkontrast auf, wihrend das Dunkelfeldbild an dm%lh{n Stellen ol

weder Schwarzweilb-oder Zickzackkontrastzeigt. Wenn dagegen die doppelte Kristall
dicke ein ungerades Vielfaches der Extinktionslinge ist, sind die auftretenden Oszilli

tionstypen genau vertauscht. d. h. Zickzack- bzw. Schwarzweilkontrast im Hell
feldbild und Punktkontrast im Dunkelfeldbild. (Ob Zickzack- oder Schwarzwell
kontrast entsteht, hiingt sehr empfindlich von den vorliegenden Beugungsbedingungon
ab, da zwischen beiden Kontrasttypen nur geringe Unterschiede im Oszillationsver
halten der Kontrastprofile bestehen.)

In dickeren Kristallen fithrt der zunehmende EinfluB} der selektiven Absorption #i
iihnlichen Erscheinungen wie bei Stapelfehlern in dicken Folien, d. h., die Oszilln
tionen erstrecken sich nur auf die oberflichennahen Teile der Versetzungslinie, wiil
rend der mittlere Bereich einen g]n(hformlgcn Kontrastverlauf zeigt. Dabei vor

halten sich Hell- und Dunkelfeldbild in derselben Weise zueinander wie bei Stapol
fehlern: Das Hellfeldbild ist symmetrisch, das Dunkelfeldbild asymmetrisch, und dao
Bereich, in dem sich beide gleichen. entspricht dem oberen Teil der Folie.

2.3.3. Partialversetzungen

Im Fall von Teilversetzungen ist zu beriicksichtigen, daf das Produkt aus g'mnl h
((.lln. (2) u.(3)) nun nur nochin Ausnahmefilllen ganzzahlig ist. Fiir solche Rellexe wolpl
dieTeilversetzung cinen der vollstiindigen Versetzung analogen Kontrastverlaof, wobol
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zende Stapelfehler unsichtbar ist. Fiir g . _Z; = 4 ;isl'- die Teilversetzung

pichthar, wihrend sie fiir g b= und J b — =+ ‘t deutlichen Kon-

b, d. h., im ersteren Fall erscheint d(,!' Stapelfehler ohne Randkontur, an-
pin wird er vom Bild der Teilversetzungslinie begrenzt.
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3. Computersimulation des elektronenmikroskopischen
Bildkontrastes von Versetzungen

K. Scheerschmidt: Institut fiir Festkorperphysik und Elektronenmikroskopie der
Akademie der Wissenschaften der DDIRR, Halle;Saale

Die Computersimulation des elektronenmikroskopischen Beugungskontrastes stellt
ein geeignetes Hilfsmittel dar, eine moglichst korrekte Interpretation der elektronen-
mikroskopischen Bildkontraste von Gitterbaufehlern in kristallinen Objekten zu
geben. Sie ist vor allem in den Fillen unentbehrlich, wo der Zusammenhang zwischen
einem Kristallbaufehler und dem von ihm erzeugten Kontrast durch Anwendung der
dynamischen Theoriedes Beugungskontrastes ermittelt werden muf3 und wo Niherungs-
lésungen sowie einfache Kontrastdiskussionen, z. B. Profilrechnungen und analytisch
angebbare Losungen, nicht zum Ziel fiihren.

Unter dem Begriff Computersimulation soll das im folgenden beschriebene Verfahrcn
zur Interpretation der Bildkontraste von Kristalldefekten verstanden werden:

Ausgangspunkt der Untersuchung sind experimentell gewonnene Kristalldefekt-
aufnahmen und die Kenntnis einer méglichst groBen Zahl der Aufnahmeparameter.
Aufgrund bereits vorhandener Erfahrungen bei der Auswertung von Bildkontrasten
wird fiir den zu untersuchenden Kristalldefekt ein Modell erarbeitet, welches ge-
stattet, mit elastizititstheoretischen Methoden die durch einen Kr lst-a,lldﬁfekt ver-
inderten Gitterpotentiale zu berechnen, Anschlielend werden die Beugungskon-
trastintensititen auf numerischem Weg ermittelt und in Form von Halbtonbildern
dargestellt, die direkt mit, elektronenmikroskopischen Aufnahmen verglichen werden
kénnen, Die Berechnung mull unter Variation des Modells und der freien Parameter
so lange wiederholt werden, bis eine befriedigende Ubereinstimmung zwischen com-
putersimuliertem Bild und experimenteller Kontrastaufnahme erreicht ist.

Die erste Computersimulation wurde von Head [1] beschrieben, wobei die Erzeugung
der Halbtonbilder mittels Line-Printer-Ausdruck unter Verwendung von 11 Grau-
stufen erfolgte. Entsprechend einer von Spring u. Steeds [2] vorgeschlagenen Methode
konnen computersimulierte Bilder auch auf einem Kathodenstrahloszillographen aus-
gegeben werden. Ein weiteres von Maher u. a. [3] angegebenes Verfahren liBt sich
folgendermafien charakterisieren: Ein Mikrofilmaufzeichnungsgerit gibt die berech-
neten Intensititen direkt aul Mikrofilme, wobei ein Punktraster mehrfach ange-
steuert wird. Die so gewonnenen Bilder werden durch ein Mattglas-Kontaktfoto-
verfahren umkopiert, so dali das Punktraster nicht mehr zu erkennen ist und sich
Halbtonbilder guter Qualitéit ergeben. Abweichend hiervon verwendete Hérl [4] fiir
den Bildausdruck ein Strichraster. Eine Zusammenfassung der Methoden des Bild-
ausdrucks bei der Computersimulation von I(ri%t&lldefck‘rahhiIdmlg&n findet man
z. B. bei Maher [5]. Die Bilder 1 und 2 geben zwei Beispiele fiir die aufgezihlten Me-
thoden zur Erzeugung von Halbtonbildern wieder. Bild 1 zeigt eine nach der Methode
von Head berechnete Versetzung, withrend fiir den Versetzungsring im Bild 2 das
Mikrofilmverfahren von Bullough. Maher und Perrin verwendet wurde.

Die meisten Computer besitzen keine speziellen Ausgabegeriite, und die nachtrigliche
Ulnfurmung von rligil al iiber Lochstreifen oder Magnetband ausgegebenen Daten
in ein Bild auf einem Oszillographenschirm ist zun zeitaufwendig und stiranfillig.
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Il 1. Computersimuliertes Halbtonbild einer Schraubenversetzung (Berechnung mit der
uthode des generalisierten Querschnitts und Ausgabe mit Zeilendrucker nach [1])

mld 2. Computersimulationstechnik mit Mikrofilmaufzeichnung am Beispiel eines
Norselzungsrings nach [2]

_ulkm Bild auf dem Oszillographenschirm rechits: Negativkopie dureh dekofussierende Platte

Ali sinfache und schnelleAusgabe simulierter Beugungskontrastaufnahmen empfiehlt
uleh daher der Line-Printer-Ausdruck nach Head,

Kin guter Schnelldrucker bzw. Zeilendrucker erzeugt ein méglichst homogenes Druck-
hild. Die einzelnen Zeichen werden sich in ihrem Schwiirzungsverhalten nur wenig
interscheiden. Dies ist von grofler Wichtigkeit fiir den Vergleich verschiedener Simu-
lntionsausdrucke. Kine geniigend groBe Zahl differenzierter Grautone ist allerdings
hlorbei nur mittels Uberdruck verschiedener Zeichen auf die gleiche Druckposition -
overprint — zu erzengen,
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Head u. Sanders [6] konnten zeigen, dal eine eindeutige Zuordnung zwischen Beu-
gungskontrastabbildung und Verschiebungsfeld fiir jeweils eine Klasse von Kristall-
defekten (geradhmgt Defekte mit generalisiertem Querschnitt, Ringe usw.), auller
unter gewissen Kontrasthedingungen (Extrema der Rocking-Kurven, exakte Bragg-
Orientierung, verschwindende Absorption usw.), gegeben ist, wenn die in der dyna-
mischen Theorie iiblichen Niherungen erfiillt sind. Fiir den Fall geradliniger Defekte
konnte weiterhin gezeigt werden, dafl eine Berechnung dés Verschiebungsfelds eines
Kristalldefekts aus drei geeigneten Beugungskontrastaufnahmen prinzipiell moglich,
hislang aber praktisch nicht durchfithrbar ist [7]. Daraus folgt: Es ist vorldufig nicht
rmoglich, auf direktem Weg aus den Beugungskontrastintensititen auf das Verschie-
| bungsfeld des vorliegenden Kristalldefekts zu schlieBen, sondern es mul} stets eine
| wiederholte Kontrastherechnung erfolgen, bis die computersimulierten Bildkontraste
mit den experimentellen Aufnahmen befriedigend iibereinstimmen. Es sollte aber
maglich sein, mit Hilfe der Computersimulation und weiterer Kenntnisse experimen-
| teller Art den Kristalldefekt eindeutig zu identifizieren.
“Voraussetzung fiir eine erfolgreiche Dt,fektldentlilzwrung ist die Kenntnis eines ge-
cigneten Modells fiir den Kristallbaufehler. Dieses wird in nahezu allen Fillen durch
eine Beﬁchn\lhung der Gitterfehler mit der linearen Elastizitdtstheorie gewonnen.
Aufer in stark verzerrten Kristallbereichen (dort muli eine nichtlineare Elastizitéts-
theorie Anwendung finden, oder es miissen die Atomkonfigurationen anderweitig
hestimmt werden) stellt die lineare Elastizititstheorie eine ausreichende Naherung
dar. Diese kann im Fall der elastisch schwach anisotropen Materialien sogar durch die
isotrope lineare Elastizititstheorie ersetzt werden [8]. Verschiebungsfelder in an-
isotropen Medien wurden fast ausschlieBlich fiir den Fall geradliniger Versetzungen
angegeben (s. z. B. [9] und die Abschn. 3.3.1. sowie 3.3.4.), wobei zur Bestimmung
der in die analytischen Ausdriicke eingehenden Konstanten aufwendige numerische
Berechnungen notwendig sind. Im Fall nichtgeradliniger Defekte verbleiben in der
Regel zeitaufwe ndige Integrationen fiir jeden Ort, an dem die Verschiehungsfelder
henitigt werden. Ein besonderes Problem fiir die Auffindung geeigneter Verschic-
hungsfelder der Kristalldefekte zur Computersimulation entsteht im Fall der Wechsel-
wirkung der Gitterfehler mit Folienoberflichen hzw. innerkristallinen Grenzflichen,
weil die Bildkrifte, d. h. die zusiitzlich notwendigen Verzerrungen des Mediums um
kriiftefreie Grenzflichen zu erhalten, im allgemeinen nicht bekannt sind.
Wihrend im Abschn. 3.1. die grundlegenden theoretischen und numerischen Betrach-
tungen der Methode der Computersimulation zusammenfassend dargestellt sind,
wird im Abschn, 3.2. die Leistungsfihigkeit der Computersimulation am Beispiel der
Versetzungskontraste aufgezeigt. Besondere Beriicksichtigung findet dabei das
Problem der Oberflichenrelaxation, d. h. der Wechselwirkung kristalliner Defekte
mit den Folienoberflichen. Dabei soll keineswegs Vollstindigkeit bei der Aufzihlung
der mit der Computersimulation gelésten Probleme erzielt werden, vielmehr kann es
sich nur um einen Einblick in die Problematik handeln. Es kann hier auch keine voll-
standige Aufzihlung der bisher bekannten Erscheinungen und (xcsetzmii,Bigkeit{-u
bei der Beugungskontrastabbildung gegeben werden. Es wird daher in diesem Zu-
sammenhang auf die Literatur beziiglich der Kristalldefektabbildung mit der Com-
putersimulation sowie auf Monographien, die grundlegenden Kontrasteigenschaften
betreffend, verwiesen [10] bis [17].
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3.1. Methode der Computersimulation des elektronenmikroskopischen
Beugungskontrastes

Grundlage fiir das Verstindnis des elektronenmikroskopischen Beugungskontrastes
sind die im Rahmen der dynamischen Theorie aus der Schrodinger-Gleichung herge-

loiteten Differentialgleichungen fiir die Anregungsstiirken der Bloch-Wellen bzw. die
Amplituden bei der Entwicklung nach ebenen Wellen. Man ist bemiiht, fiir die Bild-
interpretation des elektronenmikroskopischen Beugungskontrasts allgemein giiltige
Regeln aus diesen Grundgleichungen abzuleiten, die es gestatten, ohne allf“'t'lldlf_,(‘
Rechnungen Aussagen iiber die Kristalldefekte zuzulassen. Dies gelingt nur in weni-
gen Fillen, so dafl sich eine numerische Auswertung der Dilferentialgleichungen des
Beugungskontmst-ﬂ und die Darstellung der herechneten Intensitiiten in Form von
Halbtonbildern notwendig machen.

3.1.1. Grundgleichungen des elekfronenmikroskopisehen Beugungskontrastes

Ausgehend davon, daBdlbﬂmllormmnLunungvn derSchrodinger-Gleichungim Valkuum
vhene Wellen und im baufehlerfreien Kristall Bloch-Wellen sind, kéinnen zwei ver-
#chiedene Losungsansitze fiir die Beschreibung des Beugungskontrastproblems ge-
peben werden [14] bis [19]:

= Entwicklung nach ebenen Wellen

w( ,‘(, (J Jt"_'“ { f.F t m,): @ ’—f-.g’; ;(?) (1}
s.r
~ Entwicklung nach Bloch-Wellen
=5 = T i
¥ (?) == ‘S‘; ,;,I(. r ) ‘\_: 'f’,: I.Q:J'(Jr ] Eryi) e : {.—2.—1'(.‘_;:(_ ;) (2)
i

wobel in beiden Ansitzen hereits vme Aup.w-ann;,, der Kristallwellen an die Gitter-
morung durch das Verschiebungsfeld w (r) des Kristalldefekts vorgenommen wurde.
In den Gleichungen ]n{*{lenlc n k den auf Refraktion korrigierten Wellenvektor der
sinfallenden \<1|\mln:wclh- g die reziproken Gittervektoren und ‘!iw Abweichungs-

feliler. Weiterhin sind f'}k’ und ! die Eigenwerte bzw. Bigenvektoren aus den Grund-
pleichungen der dynamischen Theorie der Elektroneninterferenzen, die man erhilt,
woenn man die Bloch-Welle

s e e
h'( r ) =Y ,}.,:’ o2l 1y pak)y )
7
in die Schrodinger-( [e](lumg |1|1| pcrmcim hem Potentﬂl einsetzt [18]. Die Grenz-

hedingungen fordern o/ — Nc?n und s, = s ,?r wenn n dvr Normaleneinheitsvektor der
Oberfliche ist.

Die Amplituden liﬁg{_;) der Entwicklung nach ebenen Wellen sind innerhalb des Kri-
Htills nicht konstant. Sie beschreiben dort fiir den baufehlerfreien Kristall die Ewald-

#ehe Pendellssung, sowie im gestirten Kristall den EinfluB eines Kristalldefekts, und
sind nach Austritt der Wellen aus dem Kristall, d. h. im Vakoum, wieder konstant.

Weil beim Beugungskontrastverfahren nur jeweils ein einzelner Strahl durch die

I Strukturen 9295

N



Objektivaperturblende hindurchgelassen wird, beschreibt das Betragsquadrat der
Amplituden

To(1) = Dy(t) - DD (4)

die Intensitit in der Bildebene. Hierbei sind ; der bilderzeugende Reflex und £ die
Kristalldicke (¢ — [000] Hellfeldbild, g == [000] Dunkelfeldbild). Im Fall der Ent-

wicklung nach Bloch-Wellen sind die Anregungsstiarken ¢! (r) — wie die Entwick-
lungskoeffizienten genannt werden — im baufehlerfreien Kristall konstant, im ge-
storten Kristall ergibt sich eine Ort"!.a.bh&nglg]\clt

Die Ortsabhiingigkeit der Amplituden @, (r) bzw. der Anregungsstirken y? (r)
werden durch die Differentialgleichungen des Beugungskontrastes beschrieben, die
man erhélt, wenn p in die Schridinger-Gleichung mit durch den Kristalldefekt ge-
stortem Potential eingesetzt wird und eine Reihe von Niaherungen (Vernachlissigung
der Differentiation zweiter Ordnung und S&ulenapproximation) durchgefiihrt wer-
den.

Man erhilt im allgemeinen N-Strahlfall (d. h., N-Strahlen werden bei der Betrach-
tung der Streuung im Kristall beriicksichtigt) folgendes System gewohnlicher Diffe-
rentialgleichungen erster Ordnung fiir die Amplituden im Fall der ebenen Wellen
[16]:

= ¥/ omi
‘_‘%{(-} — 2mi (sy + f!) Dol2) +£21 ( = i )gb;{z) (5)

gt

und fiir die Anregungsstirken im Fall der Bloch-Wellen?) [18]:

. N N
'%.’P;ﬂ = 2mi Y yi(e) 2Rl @R BN 31yl gyl gl (6)
o2 -1 g1

Es gilt in diesen Gleichungen fi; = d- (g - % (2)). Die noch nicht erklirten Konstanten

gind die Extinktionslinge &, und die AIJ%T]]t]lO]Ih]\OIlednt[, &/, die sich aus den Fourier-
Koeffizienten des periodischen Potentials ergeben und aus den Atomstreuampli-
tuden herechnen lassen [21] bis [26]. Die Anfangsbedingungen ergeben sich aus der
Grenzbedingung fiir die Oberflichen zu @,(0) = 60 und 7 (0) = .

Im Fall der Bloch-Wellen miissen die Anregungsstiirken zur Intensitdtsberechnung
wieder in die Amplituden zuriicktransformiert werden:

q’ﬂ(” — ] g 'P“U}'}’i alin (37 —sg) ot [7]

Da der Aufwand zur Losung der Gleichungssysteme (5) bzw. (6) relativ grof ist,
wird im allgemeinen eine weitere Naherung durehgefiihrt: Ks wird angenommen, dafl
nur zwei Strahlen wesentlich an der Beugung beteiligt sind. Man spricht in diesem Fall
von der Zweistrahlfall-Niherung.

Die Giiltigkeit der Zweistrahlfall-Niherung wurde von Howie [16] abgeschitzt. Ks

ist zu forden, daB fiir den Reflex _;}. nahezu Bragg-Anregung vorliegt, gleichzeitig
g*- £ » 1 (A Elektronenwellenldnge) gilt, und weiterhin fiir alle nichtsyste-

1) s ist zu beachten, dall das Eigenwertproblem fiir die yg nicht hermitesch ist, so da@
keine Orthogonalitiitsrelation gilt. Es lit sich aber eine der Orthogonalititsrelation
iihnliche Bedingung allgemein ableiten [20], wodurch in Gl. (6) die Groflen yy direkt
und nicht die konjugiert komplexen Werte auftreten.
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kﬂtischen Reflexe h ebenfalls Wk 3 1 ist. Obwohl bisher wenig Mehrstrahlrechnungen
von Kontrasteffekten vorliegen, so lassen sich doch einige vergleichende Betrachtun-
anstellen. Howte u. Basinski [19] zeigten, daB in einigen Fillen Mehrstrahlrech-
gen breitere Versetzungskontrastprofile ergeben, die nicht nur auf einer durch
Mehrstrahleffekte bewirkten Modifikation der Extinktionslinge beruhen. Head [12]
hingegul simulierte Versetzungen im Zwei-, Drei- und Vierstrahlfall, deren Kontraste
wenig voneinander abwichen. Eine Deutung diirfte hier allein durch eine Korrektur
der Extinktionslinge méoglich sein. Skalicky u. Papp [27] wiesen cindeutig Mehrstrahl-
effekte in e-Eisen nach. Von Humphreys [28] wurden Dickenkonturen im Mehrstrahl-
fall mit, 20 Strahlen untersucht. Profilrechnungen von Versetzungen im 7-Strahlfall
bzw. 11-Strahlfall erfolgten von Yamamato [29] bzw. Sandstrom [30]. Diese Unter-
suchungen zeigten ebenso wie die » weak-beam «-Kontrastherechnungen von Hum-
phreys u.a. [31] nicht vernachlissigbare Mehrstrahlfall-Einfliisse. Dennoch sollte
eine grofe Zahl der in der Praxis vorkommenden Fille mit der Zweistrahlfall-Nihe-

— unter Beriicksichtigung der Korrektur der Extinktionslinge — geniigend genau
behandelt werden konnen.

Der Ubergang zum Zweistrahlfall ist mit den (}In (5) und (6) relativ einfach durchzu-

fithren. Es ist zu beriicksichtigen, dalB} fiir g _; = 0 auch s, = 0 und g, = 0 gilt und
daB 1/& = 0 ist, wenn die einfallende Welle auf Refraktion korrigiert wurde.
‘Weiterhin kann (D (#) =0, I =0 und i(z) =0 angenommen werden, wenn I
oder § von 0 und g verschieden sind.
Mit der Transformation @; = e/¥=*# @, kann schlieBlich der Term der normalen
Absorption separiert werden, und man erhilt im Falle der Entwicklung nach ebenen
Wellen die Howie-Whelanschen Gleichungen [14]:

¢ -
" D(z) z }mr’
dé 2 i (8)
3 d;( _)_ 9 ?](‘bu + Q‘QQ)F

2n

Hierbei gelten die Abkiirzungen p = 5, + 4 2;:, sowie ¢ = 27 (s, + f.). Die An-
Aiangsbedingungen bleiben erhalten: D, (0) = 1 lmd @g( 0) = 0, aher die Intensitiits-
heziehung (4) wird I, — &, D - exp (—u at|&l).

Fiihrt man als weitere Ahkumung 0 =52 + p? J."4 7% ein und benutzt man die Trans-
formation

Wi(z) = a(z) - :{;— [2(; (¢ + ,eg)]_”‘-. exp [m ‘T__';_S‘."_ Bal2)
W) = — ) - L [_20 (0 — «31]_"’ oxp [mi 7% ﬁg{za}.

(9

#o erhilt man im Fall der Entwicklung nach Bloch-Wellen die Wilkensschen Gleichun-

o [18]:

d?lg) — i g+ 39 .3 ﬂ‘(p[ -2mi ( Sy Be 4 Uz)] - b(z)
g . o L (10)
d= N By exp lz’” —ﬁg +a )} - afz) .

Hierbei wurden die Losungen der lﬁlgcnwe-rtglmehung des ungestirten Problems he-
nutzt, die sich in der Zweistrahlfall-Niherung in einfacher Weise angeben las-

#en. Die Anfangsbedingungen werden zu a(o) = exp (—-- i —:r'q" Pl o)] sowie

I =



« T — 8, . iy . 0
blo) = t:xp[—- e £ fe(0)|, und die Intensititen gewinnt man aus den Gln,

(4). (7) und (9).

Mit den Gleichungssystemen (5) und (6) bzw. (8) und (10) ist es im Prinzip moglich,
die zu erwartenden Beugungskontrastintensititen fiir jedes bekannte Verschiebungs
feld zu berechnen. Dabei muf im Einzelfall diskutiert werden, ob der Ubergang zu
den Zweistrahlfall-Gleichungen (8) und (10) zulissig ist. Die Giiltigkeit der Gln. (5) und
(6) ist im wesentlichen nur an die Giiltigkeit der Siulenniherung gebunden, die
durch geeignete Wahl der Beugungsbedingungen fast immer gewihrleistet werden
kann [5]. [19], [32]. [33]. Von den Approximationen, die weiterhin einen merklichen
Kontrasteinflul} haben konnen, seien nur einige genannt: die Divergenz des einful
lenden Elektronenbiindels [34], inelastische Elektronenstreuprozesse [35], [36], [37]
und der EinfluB von Zusatzreflexen bzw. nieht beriicksichtigten schwachen Reflexen
auf die Potentiale [38]. Eine Reihe dieser Kontrasteinfliisse kann dadurch erfalit
werden, dall von vornherein fiir die Kontrastherechnung maglichst experimentolls
Parameter Verwendung finden. So enthalten experimentell ermittelte Extinktions
parameter die bei einer Zweistrahlrechnung nicht beriicksichtigten Mehrstrahlein
fliisse, und experimentell ermittelte Absorptionsparameter enthalten z. T. den
Einflul der durch die Objektivblende gelangenden inelastisch gestreuten Elek
tronen [12], [37].

3.1.2. Untersuchung von Niherungslosungen und allgemeine Regeln
fiir die Konfrastdeutung

Wendet man die im Abschn. 3.1.1. gegebenen Bezichungen zur Berechnung den
Beugungskontrastes an, so erkennt man, daB nur in wenigen Fillen die Intensititon
ohne numerische Integrationsmethoden ermittelt werden konnen. Als Beispiele scion
hier die Berechnung von Bragg-Schlieren und von Dickenkonturen in anderweitiy
defektfreien Kristallen und die Ermittlung des Kontrastes von Planardefekten po
nannt. Von Wilkens [18] und Gevers [39] wurden Niherungsmethoden ermittelt, dig
es gestatten, Teilaussagen iiber die entstehenden Kontraste zu treffen. Speziell div
Bloch-Wellengleichungen in ihrer allgemeinen Form (GI. (6)) lassen wesentliche all
gemeine Kontrastdiskussionen zu [17]. Die Mehrzahl der Kontrasterscheinungon
kann jedoch geniigend genau nur durch eine numerische Analyse der Beugungs
kontrastgleichungen diskutiert werden.

Von den Niherungsmethoden der Kontrastrechnung sollen die von Wilkens | 18]
abgeleiteten Integralausdriicke angegeben werden. Setzt man in GL (10) |ss| > [pl)
dann gilt 6 = s, und bis auf unwesentliche Phasenfaktoren erhilt man die king
matische Theorie des clektronenmikroskopischen Beugungskontrastes. Das duhol
allgemein formulierbare Integral

z
Ie(z,01,00) = [ Bi(o) exp [2mi (eru(o) + e20) ] do (hhy
0

wird mit der Verschiebungsfeldableitung der Schraubenversetzung und fiir gy
zahlige ¢, in [40] behandelt. Fiir die Fille ¢1 = m/3 (m ganzzahlig) hat Gevers |W]
die Lisungen angegeben und gezeigt, wie man diese Ergebnisse verwenden kann, un
die Integrale fiir belichige Versetzungen zu ermitteln. Aulerdem wurden rasch kon
vergierende Reihenentwicklungen fiir die Integrale k (z, e1, e2) angegeben.

Eine bessere Niherung als die kinematische Theorie erhilt man in der folgendon
Weise: Setzt man voraus, daBl 7 klein ist, kann man die Auregungsstiirken in Bory
sche Reihen entwickeln @ = ao | #ay + efas | ..ound b = by | eby | b |
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me, daf g von der ( réBenordnung e ist, ermaglicht fiir die Reihenglieder
ke der Form —im (s | o -k (z, F selo, To) bzw. Integrale iiber die
) anzugeben. Mit dieser Niherung wird es ohne direkte Losung der Differen-
ungen des Beugungskontrastes moglich, den Bildkontrast fiir das Fernfeld
Kristalldefekte vorauszusagen. Fiir den Bereich, in welchem die Verschie-
wldibleitungen groBe Betrige aufweisen, 1Bt sich, falls dieser Bereich klein
Wlle Bxtinktionslinge ist, eine iihnliche Naherung durehfiihren. Diese Nahe-
ngen haben sich hesonders bei der Untersuchung kleiner Kristalldefekte

uenden seien noch einige allgemeine Aussagen zusammengefalit, die aus der
lon der Bloch-Wellengleichung in ihrer allgemeinen Form folgen. Aus der

n direkt abgelesen werden, daB bei lokalisierten Defekten ein starker Kon-
uptsichlich nur darch die Ubergiinge [ == § entstehen kann. Weiterhin konnen
phinngsregeln allgemein formuliert werden. Aus Gl (6) folgt: Wenn fiir alle

' Mireuung beteiligten Rellexe g die Bedingung g - u(z) = const, d. h. f(z) = 0
1 dst fiir das Verschiebungsfeld u(z) kein Kontrast zu erwarten. Schliefllich
in fir schwache Reflexe die Niherung ¢i(z) = y'(0) = 9}, durchfithren und

- -t
2 > Y 1"131;';9?%_}‘13;(:) exp | 2ri (0K — okd) 2]z (12)
] ]

2) zeigt. daB der elektronenmikroskopische Beugungskontrast niherungs-
ol die Fourier-Transformierte des Verschiebungsfelds bestimmt  wird,
pinigen Fiillen leichter zu berechnen ist als das Verschiebungsfeld selbst.
lgen anderen allgemeinen Kontrastaussagen folgt weiterhin aus (1. (12),
#i sohnell oder zu langsam variierende Funktionen fi; (z) nur ein schwacher
it hisobachtet werden kann, und dal eine Kontrastverbesserung durch solehe
whodingungen erreicht wird, wo groBen Differenzen der Wellenvektoren
I kL~ I eine kleine Extinktionslinge entspricht. Das Integral in Gl. (12)
uh uls Integral iiber das Fourier-Potential geschriehen werden [16] und ge-
Wuddureh den Beugungskontrast fiir verschiedene Potentialansiitze zu unter-

Dilferentialgleichungen (5) im Fall der Entwicklung nach ebenen Wellen
slomon werden, daB die Kontrastentstehung als drtliche Variation des Ab-
fohlors 8, durch die Verschiebungsfeldableitung f; gedeutet werden kann.
it wine Nitherung fiir schwache Strahlen durch (kinematische Theorie), so
i el Kriterinm erhalten, welches auf einfache Weise die Lage des Kontrast-
R (0, Un) = (@m(20), Ym(z0)) in Abhiingigkeit von der Tiefenlage zo eines
Jimint [41]. Aus der Bedingung fiir einen Wendepunkt des Verschiehungs-
0 erhiilt man cine Bezichung z = f(z0). Mit dieser Beziehung und der
e b (e g 1(ze) = Ofolgt der Ort des Kontrastextremwerts (s Yur)-

i wllgomeinen Regeln fiir die Kontrastausloschung bzw. fiir den Ort des
ualromwerts lassen sich einige spezielle Regeln ableiten. Benutzt man z. B.
whingatelder fiir die geradlinigen Versetzungen in isotropen Medien, so
i olne Kontrastausloschung der Versetzungen bei Giiltigkeit der Bedin-

i b L. o

e Oundg - (b2 -
ehtungsvektor der geradlinigen Versetzung). Weiterhin folgt z. B. ein
,9hml heztiglich der Projektion der Versetzungslinie in die Bildehene, falls
G by 4y das Vorzeichen wechselt,

0 fiir alle bilderzeugenden Strahfen ib Burgers-
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Die Formulierung der Gl. (5) in Matrixschreibweise gibt die Moglichkeit, Aussagen
beziiglich der Symmetrie der zu erwartenden Kontraste zu treffen [14]. Howie u.
Whelan folgerten aus den Symmetrieeigenschaften der Streumatrizen die Identitiit
zweier Beugungskontrastaufnahmen, wenn der Kristall ein Symmetriezentrum hat,

und wenn _z;(z) sowie u, —_1';(4! — ) die Verschiebungsfunktionen der den heiden Aul-

nahmen zugrundeliegenden Kristalldefekte sind (r:., ist eine beliebige konstante Ver-
schiebung). Ball [42] zeigte, daB die Dunkelfeldbilder zweier Defekte identisch wer-

den, wenn ihre Verschiebungsfelder durch u(z) und o + u(t — z) darstellbar sind,
Dabei wird allerdings vorausgesetzt, daBl die exakte Bragg-Orientierung vorliegl
und die Giiltigkeit des Zweistrahlfalls gewihrleistet ist. Pogany u. Turner [43] konn
ten die Aussagen auf den Fall einer systematischen Reihe von Reflexen erweitern,
Die Aussagen beziiglich der Identitit zweier Beugungskontrastaufnahmen konnen
auch verwendet werden, um Symmetriebezichungen der Bildkontraste abzuleiten.
So gilt z. B. nach obigem fiir Zweistrahlfall-Kontraste bei exakter Bragg-Anregung
(w = 0). dal} bei Giiltigkeit der Beziehung .

TS — —

u (x,,2) = up(2,y) T+ w (0,0 —z) (1)

das Hellfeldbild (—) bzw. das Dunkelfeldbild (+4) symmetrisch sind. Fiir Ver
setzungen und Stapelfehler erhiilt man damit Symmetrie der Hellfeldabbildung und
antisymmetrische Dunkelfeldbilder. Dies ist nachpriifbar, indem die Verschiehungs
felder an den Stellen z, und ¢ — 2, fiir die Argumente z bzw. { — z untersucht werden,
Die obigen Aussagen miissen jedoch noch beziiglich der Abhiingigkeit vom Beuguny-

vektor g modifiziert werden. Gilt fiir eine Versetzung z. B. gb = Oundg (b x 1) | 0,
dann wird im Gegensatz zur allgemeinen Aussage ein symmetrisches Dunkelfeldbild
und ein asymmetrisches Hellfeldbild auftreten (s. a. die numerischen Rechnungon
im Abschn. 3.2.1.).

3.1.3. Numerische Grundlagen der Computersimulation

In vielen Fillen reichen allgemeine Regeln zur Kontrastdeutung nicht aus; analytis
sche Losungen sind nicht angebbar und Niherungslsungen geben keinen geniigon

den Uberblick iiber die zu erwartenden Kontraste. Dann ist es unumgiinglich, dig
Differentialgleichungen (5) und (6) numerisch zu 16sen, d. h. die Methode der Con

putersimulation anzuwenden, obwohl dadurch der Zusammenhang zwischen Bild

kontrast und physikalischer Ursache nicht mehr zu erkennen ist. Die numerischo
Integration wird in der Regel mit einem Runge-Kutta-Verfahren oder mit einer e

dictor-Correktor-Methode durchgefiihrt. Dabei ergibt sich als wichtigstes Problow

die Rechenzeit moglichst gering zu halten. Dies kann im Fall geradliniger Dofolio
mit Hilfe der Methode des generalisierten Querschnitts geschehen, withrend im allgo

meinen Fall Transformationen der Gleichungen und Interpolationsverfahren ol

wendig werden,

Methade des verallgemeinerten Querschnitts

Unter der Voraussetzung. daB — wie bei geradlinigen Einzelversetzungen und parallol
liegenden Versetzungen — das Verschiebungsfeld eine Richtung aufweist, in welohor
es konstant ist, haben Head [1] fiir planparallole Objekte senkrecht zum St
und Humble [44] fiir geneigte Oberfliicchen eine Methode angegeben, wio die Tntonsl
titencines vollstiindigsimulierten Bilds einzig aus der Berochnung zweier Intensitits
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Bild 3. Definition des generalisier-
Sla /e 6 ten Querschnitts fiir eine zur Folie
geneigte geradlinige Versetzung
nach [49]

il abgeleitet werden konnen. Das Verfahren wurde von Skalicky u. Papp [27]
lon Mehrstrahlfall verallgemeinert. Grundlage des Verfahrens ist die Linearitiit
Mforentialgleichungen des Beugungskontrastes, weil sich wegen der Linearitat
i LOsung der Differentialgleichungen durch Linearkombination zweier linear
lingiger Losungen darstellen lafit. Wird, wie im Bild 3 angegeben, ein generali-
) Quorschnitt als Projektion aller Folienquerschnitte parallel zum Elektronen-
il dufiniert, so daB die Versetzung in der Mitte der Fliche mit der Abmessung
I Woliendicke) liegt, dann stellt jeder wirkliche Kristallquerschnitt einen Aus-
b nus dem generalisierten Querschnitt dar, und alle Querschnitte unterscheiden
durch die Wahl der Anfangshedingungen. Fiir den generalisierten Quer-
werden 64 Siulen in je 128 Schritten integriert und die zu jedem Schritt
wnden Amplituden gespeichert. Dean werden 2 N Konstanten (N Anzahl der
\lon) Hir einen Punkt (z,%) der Bildebene (Siule?, j)derart bestimmt, dalin der zur
Lo gehorenden Tiefe 4 (Integrationsschritt k) im generalisierten Querschnitt
- Abuchn. 3.1.1. gegebenen Anfangsbedingungen erfiillt sind. Mit diesen 2 N
jnton orhilt man dann aus dem Integrationsschritt k + 64 (Tiefe B) die
udon an der Folienaustrittsseite. Damit wird die Computersimulation fiir die
mten Defekte stark vereinfacht. Ein aus 64 ¢ 128 Punkten bestehendes Bild
| die Berechnung der Amplituden von nur 64 Punkten und die jeweilige
ihnung der Anfangsbedingungen.

plsche Integration und Interpolation

' '.lltlllt-lges Verfahren zur Integration der Differentialgleichungen (5) bzw. (6)
Bh das von Merson [45] angegebene modifizierte Runge-Kutta-Verfahren
il woildieSchrittweite automatisch der Genauigkeit angepa Bt wird und dennoch
Whengeschwindigkeit grﬁ{ﬁer' als bei vergleichbaren Verfahren bleibt. Fiir ein
mblnlgleichungssystem o = fi (x, y1...ya) kann das Verfahren nach Merson
ikl einfach angegeben werden: Mit der Schrittweite & des y-ten Schritts
mloh die Funktionswerte " gemiifl

-ﬂpl i ; (i AR L) =12, ...n (14)

' ."' ) =1,2,...n

My (0 f; U+ k)

i / | A
'fl {mhl | :; ! ."f:” i 5 .ch“ | 5 k}")
h a3 ;[T
RS o) 5 kY k)
"' l""‘ | h 3 ,U:'] | Et kf‘! 1.: ’..j:lr |;£..:-I)}
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Nach der Berechnung der k" bis k{® wird abgefragt, ob max A; > A (4 Fehler-
schranke) bzw. max A: << A/32ist. (ilt das erstere, dann wird der (v 4 1)-te Rechen-
schritt wiederholt, wobei die Schrittweite halbiert wird. Ist das zweite Kriterium
erfiillt, dann wird bei der Abarbeitung des niichsten Schritts die doppelte Schritt-

y ] B £ el
weite benutzt. Die GroBen A: ergeben sich aus 54; = kY — | b + 4k — kY

und gehen den maximalen Absolutfehler eines Rechenschritts an. Fiir die Gleichungen
im Mehrstrahlfall (5) seien die Funktionen f; kurz dargestellt. Zur Vereinfachung der
Rechnung fiihrt man in der Regel eine Normierung durch, wobei es sich fiir die Ro
chenzeit als giinstig erwiesen hat, die Koordinaten und alle Parameter auf die kleinste
Extinktionslinge & zu normieren. Ist N die Anzahl der beriicksichtigten Strahlen
(dynamischer N-Strahlfall oder kinematischer (N-1)-Strahlfall), dann kann man
yar = Im {@;} und y2i - 1 = Re{®y} fiir ¢ = 1. 2,.... N definieren, und die rechten
Seiten der Differentialgleichungen (5) ergeben sich zu

foi1 = — 2r (wq + E200) — X (yos + &1/ 5 _jy2i—1) E2fEi;
j—=1 h
) (14)
N
foi = 2m (wi + E2f]) + 27 (os—1 — EimyfE[_jupg) EofEiy
§=1

wohei hier im Gegensatz zum allgemeinen Gebrauch wi = & - ¢ gesetzt wurde.

Verwendet man die Gl. (6) zur Kontrastrechnung, dann muf} im Mehrstrahlfall vor
dem eigentlichen Integrationsheginn erst noch das Eigenwertproblem fiir die Eigen
werte ok' und die Eigenvektoren g} gelost werden. Man hat aber den Vorteil, dulh
im wenig gestorten Kristall die Anregungsstiirken gt nahezu konstant sind, so dali
sich eine grofe Schrittweite b einstellt, die zu einer verringerten Rechenzeit fiihirt,

Fiir die Kontrastberechnung mit den Zweistrahlfallgleichungen (8), (10) kénnen wol
tere Zeiteinsparungen erreicht werden, so wurde z. B. von Lepski [46] im Fall o
Formulierung des Beugungskontrastes nach Wilkens eine Reduktion der Zahl dor
Differentialgleichungen vorgeschlagen., mit deren Hilfe man im Zweistrahlfall o
Integration der vier Differentialgleichungen durch eine Integration von zwei Differon
tialgleichungen und die Auswertung eines Integrals ersetzen kann, Lepski fithrte ¢ine
Hilfsvariable w(z) ein, die sich in der Bezeichnungsweise des Absehn. 3.2.1. schreibi

2o — g

v(z) == e exXp :271:.5 (az | ‘Zﬂ ﬁg): (hy

P b

Die Wilkensschen Differentialgleichungen erhalten damit die Form:

: 2
v'(z) = 2miar + -J'ff; . ‘:;:I (;-.‘—’ 4 ;ff 13— !) (1)
]

Um die Intensititen berechnen zu kénnen, mufl das numerisch nicht anfwendig »i
£

handhabende Integral 1 — [ dz- fi; - v(z) geldst werden.

0
Die Howie-Whelanschen Gleichungen gestatten — dhnlich wie die Bloeh-Wellonglol
chungen — eine Transformation derart, dal} die analytisch bestimmbaren Losungen
des ungestirten Gitters separiert werden kinnen [8]. Mit den unbekannten Funlitio
nen r1(z) und rz(z) kann man
Do(z) = exp (imsgz) «|ri(z) - TUz) | oralz) - S(z)] o

(14)

Dy(z) = exp (imsgz) « [ra(z) « T(2) + r(2) - S(3))
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Nobei fiir 7' und S aus der G (8) fiir 8, = 0 folgt
W8, | s) = cos (woz) T ‘i': sin (mwoz) n9)

t b

BN(R, o &) = S BN (raz)

)

Anlnngsbedingungen r,(0) = 1 und r2(0) = 0 lauten. Mit diesen Beziehungen
g ngung o

N die Howie-Whelanschen Differentialgleichungen dann befriedigen, wenn

hokannten Funktionen v und r. die Differentialgleichungen

Breifls S (r1 - S+ 0aT) -

;' T ('l'] -S | rﬂ‘ )

Warden. Die Transformation w(z) = ra(z)[ri(z) mit der Anfangsbedingung

A ermoglicht wiedernm, die Zahl der Differentialgleichungen zu reduzieren.
teor Rechnung erhilt man die Riccatische Differentialgleichung

iy (e 4+ S-) (uS + 1) (21)

Intensitiitsherechnung ebenfalls ein Integral gelist werden munl.
Aransformierten Beugungskorntrastgleichungen (17) bzw. (21) lassen sich
lohe Rechenzeiteinsparungen bei der Computersimulation erziclen, so dal
h wird, Routinerechnungen auch fiir nichtgeradlinige Defekte mit geringen
il durchzufiihren.,

twendung der Computersimulation als Routineverfahren der Bildinterpre-
i plektronenmikroskopischen Beugungskontrast ist weiterhin von Bedeutung.
L Anznhl der tatsichlich zu berechnenden Bildpunkte durch Interpolations-
I aul ein Minimum reduziert werden kann, Uber das ganze Bild verteilt
W Liir einzelne Bildsegmente nacheinander [8], wird die Intensitit einer
i Anzahl von Bildpunkten berechnet. Diese Punkte dienen als Stiitzstellen,
B num dis vollstiindige Bild durch zweidimensionale lineare [3]. [8] ader
L 0] Interpolationsverfahren gewonnen wird. Dabei wird die Intensiti
i 21 interpolierenden Bildpunkts von zwei verschiedenen Stiitzstellengrup-
horschnet und dann nach Vergleich der beiden Interpolationsergebnisse ent-
ok den Mittelwert ersetzt, oder, falls die Differenz zu grof ist, durch zu-
Aitogration gewonnen. Die zuliissigen Fehlerschranken werden in der Regel
ihroehnungen festgelegt und so gewiihlt, daB nur zwischen 5 und 209/, aller
ekt berechnet werden,

Iiplikationsverfahren

its wu den anf der Runge-Kutta-Methode basierenden numerischen Inte-
Inlron kann man Matrizenmultiplikationsverfahren zur Losung des Beu-
ibat problems benutzen.
fingen der Grundgleichungen dieser Methode zeigt am besten die Arheits-
Ahilensehen Verfahrens [47] auf. Es wird von den Howie-Whelanschen
i b Form der Gl (8) ansgegangen. Die Grofe wen — w, + &, B kann,
I vitall in on Kristallscheiben gleicher Dicke Az — i/n cingeteilt wird, in
i Muhoihon als Konstante aufgefalt werden, sobald dic Dicke der Kristall-
Il Wigond Kloin gewithlt wird. Fir jede der Kristallscheiben Lilit sich eine
Wi fie die ein- und austretenden Wellen in der Form
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‘Do (= -+ .effz)) o ((Po{z)) (22)
Dy (z + 4z) DBy(2)

angeben. Die Koeffizienten m:; der Matrix M lassen sich mit Hilfe der Losungen
der Howie-Whelanschen Gleichungen fiir 1dealkristalle konstruieren. Die Matrix M
hiingt infolge der Linearitit der Differentialgleichungen nicht direkt von z, sondern
nur von Az und von wen ab. Werden alle Gréflen auf die Extinktionslinge nor
miert, so folgt:

6)

nlorsiuchung des Verhaltens der Integrationsprozedure
Kristalldefekte

PV ualiten (Az - 1072 )

prie = im0 = (w2 4 4 — 882 | 2iky/Elyh] .
o e e [v1exp (p2de) — y2exp (p142)]

_EJE
Wipe = Mgy — 7T E __wfsg [exp(p1dz) — exp (y247)] ey

Pr=—4a V0 %0 q2d EE )

‘ 0002 00w -004-002 0 Qo2 -G0%-002 0 Q02 0%
Thoa = —— [y exp (1 42) — yaexp (yad2)] . r | |
Y1 — 2 [yrexp (1142) — yzexp (yadz)] " e ) "
¢

Fiir die Amplituden an der Folienoberfliche gilt @,(0) = &0, wihrend man dic Am
plituden an der der Elektronenquelle abgewandten Kristallseite durch Multiplikation
der Streumatrizen erhilt, die den aufeinanderfolgenden Kristallscheiben zngeordnal
werden :

n an den Singularitiits-

l '@ Urthiren (¢ 0)
; P lwlen (¢ < 5 - 10-7)
Dyl ) @,(0) ,. 0:'
i .M e Moy ... v Masiys p 1 el onelgten Veret: : =1,m = = — 450 = £ i
(fb,(t)) My-My - My_a- . My - M, ((15,(0} (24 _ wlgten Veretzung o= 1,m=0,p= 02612, 3 = 45° v = 1/3, L = 6 g, A = 510~

Fiir die Berechnung eines elektronenmikroskopischen Bilds, bestehend z. B. num
= T000 Punkten, miissen (wenn der Kristall in 200 Scheiben zerlegt wird) =3 . (¥
Matrizen M ; berechnet werden (dabei wurde angenommen, daB 80 9%, aller Bildpunkiu
interpoliert werden). T'hélen schlidgt vor, fiir einen Bereich von — 3,56 < w = 3.0 I
Aw = 0,005 Abstiinden die Matrizen M ; zu berechnen und geeignet zuspeichern. Bel dop
Berechnung von Gl. (24) werden diese gespeicherten Matrizen benutzt. Nur fiir jon
Kristallscheiben, fiir die |wen| > 3,6 wird, werden zusiitzlich Matrizen herechnot,
Durch dieses Vorgehen wird vermieden, dafl von den 3. 105 Matrizen gleichartiyn
wiederholt berechnet werden. Die fiir die Berechnung von Gl. (24) notwendige Rechon
zeit setzt sich nur noch aus der Zeit fiir die Multiplikation, fiir die Berechnung dos
were und fiir das Suchen der zugehérigen Matrix zusammen.

Fiir die Bestimmung der optimalen Schrittweite Az ist zu beriicksichtigen, dafl s
ecinerseits geniigend klein sein soll, damit werr in z, z + Az nahezu konstant hleiht,
und daB Az andererseits so grofl gewiihlt wird, daf die Rechenzeit ein Minimum  winl,
Die Ermittlung einer effektiven Schrittweite geschieht am besten durch einen Vais
gleich von fiir verschiedene Az berechneten Beugungskontrastprofilen mit solchon,
die mit dem Merson-Verfahren erhalten wurden [8]. Es wird jedoch bei der Berool
nung von Beugungskontrastintensititen mit dem Thélen-Verfahren immer oinei i tlor Mutrizen ergibt, ist es nicht mdéglich, mehrere Schrittweiten zuzulassen,
kleinen Bereich um die Versetzungslinie herum geben, fiir den die Schrittweite, s “lﬂit‘h"l_‘ zu benutzen. Die Speicherkapazitiit eines Elektronenrechners
klein man sie auch wihlt, nicht gestattet, die Ableitung des Verschiehungaloldu I Rl ] l'ﬂlf'-ht z. B. lediglich aus, um fiir das Matrigzenmultiplikationsver-
folge der starken Oszillationen im Kerngebiet des Kristalldefekts richtig zu bostin: il Bohrittweiten zuzulassen [8]. Sind diese Az und Az und gilt Az < Az,
men. In diesem (lebiet wird es auch immer einen betrichtlichen Fehler geben, 1 1401 Matrizen fiir &, . Ba = wete — wy von — 3.5 bis 3,5 in 0,005 Schritten
DafB das Auftreten eines Fehlers in der Versetzungsniihe eine besondere Kigenuohnlh Wabel dio Schrittweite Az betrigt. Fiir die Schrittweite Az werden 501
des Tholen-Verfahrens ist, zeigt Bild 4. Die drei Kurven stellen das Profil einor toohinot, wobei wer — we — — 1 ,25 (0,005) 1,25 verwendet wird, Um diese
mischten Versetzung in der Folienmitte mit n = 1,m = 0, p = 0.26, ¢ — /s (hagh 0h g speichern, hendtigh man 11412 Speicherpliitze.

der Parameter s. Abschn. 3.2.1.) und der Foliendicke ¢ = 6 & dar. Man erlonnd, hning der Beugungskontrastamplituden mit der G, (24) mull nach jedem
daB das fehlerhafte Gebiet auf x| <7 0,02 &, heschriinkt ist, also anf das Korngelied Ll naeh j"fi‘"‘ Multiplikation mit der Matrix M, entschieden werden, mit
der Versetzung, wo die im allgemeinen verwendeten Verschichungsfelder dor Huvaioin Wt woite im nnchfolgenden Sehritt zu rechnenist. Dannwird, wieaueh beim

Itutheorie ihre Giiltigkeit verlieren. Wird z. B. eine Limitierung der Ablei-
;__ Vm"at.nhiehm‘lgsfelds an der singuliren Stelle (max || < /e) vorge-
_d;nn findert sich das Ausschen des Profils im Bild 4a nicht, wihrend dio
Mg mit dem Merson-Verfahren die Kurve des Bilds 4¢ ergibt, d. h. ebenfalls
oblet der Versets : intensititen li
o der Versetzung fehlerhafte Beugungskontrastintensitiiten liefert. Um
itlgkeit des Matrizenmultiplikationsverfahrens bei gleicher Rechenzeit zn
I\, #ehliigt T'hélen vor, die Ableitung des Verschiebungsfelds durch den Dif-
lonton zu ersetzen. i
8 Uberlegung fiihrt zu einer Modifikation des Thélen-Verfahrens und da-
¢ Rochenzeiteinsparung bei gleicher Genauigkeit : Man kann die beim Mer-
hewiihrte Schrittweiteninderung in Abhiingigkeit von der Genaui gkeit
wmitll auf das Tholen-Verfahren iibertragen. Dazu muB man bedenken,
Iweite des Tholen-Verfahrens um so gréber gewihlt werden kann, je
0 Intervalle sind, innerhalb derer § ~ const giiltig ist.
litwoiteninderung beim Thélen-Verfahren ist verbunden mit der Verwen-
. Wil der geiinderten Schrittweite berechneten Matrizen M. Um auch weiter-
Nuntell nuszunutzen, der sich aus der vorherigen Berechnung und dem Ah-

BT
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cinfachen Tholen-Verfahren, wer berechnet und die zu wen gehdrende Matrix M
gesucht. Gelten bei Schrittweiten Az bzw. Az die Ungleichungen [tere — ] = 3.0
bzw. |werr— w| > 1,25, dann miissen die fehlenden Matrizen M; zusiitzlich berechnol
werden.

Das (Genauigkeitskriterium, welches entscheidet, mit weleher Sehrittweite die gerado
anstehende Multiplikation durchzufiihren ist, leitet sich aus dem Fehler ab, der hei
der Auswahl des Werts were im Intervall z, z + Az gemacht wird. Da were = wenr 2y 4
dwere/dz |z - Az mit g€ [z, z + Az] gilt, und da weiterhin in 2, z + 4z der Abwei
chungsparameter durch einen konstanten Wert, etwa wen(2), ersetzt wird, ist der Fehler
des Rechenschritts ungefihr proportional zur Ableitung dwen/dz | ,. Somit ist o
ginnvoll, die Schrittweite durch den jeweiligen Anstieg von A, in Form des Differen
zenquotienten (8, (z + Az) — p, (z))] Az zu steuern.

Die durch das Matrizenverfahren mit zwei Schrittweiten erzielten Rechengeschwindip
keiten sind mit denen bei Anwendung der transformierten Beugungskontrastglel
chungen (17) bzw. (21) vergleichbar [8]. Eine weitere Rechenzeiteinsparung mit deni
Matrizenverfahren erhiillt man, wenn ohne Neuberechnung der Matrizen cine Serie
von Computersimulationen unter iihnlichen Bedingungen angefertigt wird. Dies isl
7. B. bei einer Untersuchung des Kontrastverhaltens cines Kristallbanfehlers dunn
gegeben, wenn nur die elastischen Parameter und die Lageparameter verandert wor
den.

3.2. Interpretation des computersimulierien Beugungskontrastes
ausgewithlter Versetzungsheispiele

Nach der Aufstellung der grundlegenden Beziehungen des Beugungskontrastes und
der Diskussion verschiedener Methoden der Computersimulation sollen im folgenden
die numerisch berechneten Bildkontraste einiger ausgewiihlter Versetzungsstrukturen
hetrachtet werden.

Bedingt durch die groBe Zahl der miglichen Defekttypen und die Mannigfaltiglol
der Abbildungshedingungen bei der Untersuchung von Versetzungen im Transmis
sionselektronenmikroskop sind die verschiedenartigsten Kontrasterscheinungen zu or
warten. Die hereits in grofer Zahl in der Literatur vorliegenden Kontrastinterpreta
tionen (speziell im Fall geradliniger Versetzungen) erlauben es, in manchen Fiillen cing
Defektcharakterisierung ohnelangwierige Rechnungen durchzufiithren, indem mancinon
Vergleich mit vorhandenen Beispielen sucht. Aus diesem Grund wird im tolgendon
auch nur kurz iiher die Computersimulation geradliniger Einzelversetzungen ho
richtet (Abschn. 3.2.1.), wobei besonders eine Kontrastdiskussion bei verringertol
Ahsorptionsverhiiltnissen durchgefiihrt wird. Wihrend iiblicherweise mit Z{/f,
£/1&, = 10 gerechnet wird [12], [14], zeigen z. B. Experimente im Hochstspannungs
bereich, daf die Verhiltnisse £,/&; = 20 und &//&; = 40 in vielen Fiillen geeignetor
sind [23], [37].

Im Abschn. 3.2.2. werden Versetzungsdipole untersucht; im Abschn. 3.2.3. hingogon
wird versucht, die Relaxationseffekte kriiftefreier Grenzflichen zu beriicksichtipen
Hierbei und auch im Fall der gekriimmten Versetzungen im Abschn. 3.2.4, liogen
jedoch nur in ungeniigendem Mafl ausgearbeitete Verschiebungsfelder vor, so dald die
Computersimulation auf recht grobe Niherungen angewiesen ist.
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Kontrast geradliniger Einzelversetzungen

ol hiebl;ll}ga.ifcld(}r r.ier geradlinigen Einzelversetzungen kénnen mit Hilfe der
o) E]astl.zlta.tsthem'le durch analytische Ausdriicke heschrieben werden [48].
Wl eines isotropen Mediums folgt aus der Burgersschen Formel

—

b —* gin 2¢ —+ | __ 9y iy O
el T itk AT SV () e _cos20 25
B © O iy X gy telr+ 4(1—)| i

I Versetzung durch die Richtung I, den Burgers-Vektor b und die Poisson-Zahl »
hﬂhnﬂt werden kann. Die Grofie be stellt die Stufenkomponente von b dar

\ by = b— (b 1)1/l geschrieben werden. r, ¢, z ist ein Polarkoordinaten-
it dem Abstand r von der Versetzungslinie und dem Winkel ¢ bezogen auf
wltebene, sowie der Koordinate z in Richtung der Versetzungslinie.
ntrastdiskussionen lassen sich mit Hilfe der (L. (25) drei wesentliche Para-
Clefinieren [14]: n —g . b, p = 3-“—2—__?') g - belg - bund m — ; t_; E:'JX-E). Die
prenden Kontrasteigenschaften werden durch die GriBie von n festgelegt, z. B.
Wbl und die Lage der Extrema des Kontrastprofils einer Versetzung, die grund-
I Ausloschungsbedingungen, das Verhalten von Teilversetzungen (n ist keine
Whl mehr) usw., wihrend die GroBe p die Abhingigkeit der Kontrasthreite
_ u!ttsr der Versetzungen bestimmt. Die GriBe m beschreibt Abweichungen
}\ Mloschungsbedingung, die Richtungsabhiingigkeit bei oberflichenparalle-
tzungen und den Spezialfall n = 0, '
misotroper Medien 1Bt sich an Stelle der GI. (25) eine andere Beziehung an-

A

|
) = In Re :;Qui’]l] (a1 + p,,:t‘z)} 5 (26)
Al ot die V :zn:.t:l‘-mmg t_:nﬂang der a3-Koordinatenachse, und die Koeffizienten
[0 mul!'dt‘in Grundgleichungen der linearen Elastizititstheorie. s gelten die
npen | 12): C

'J'\‘QJi : Hul by, Bij = Im {4y, Ju_;l}, Lija = (eize1 | parions) Ape

g vind die Bigenwerte bzw. Eigenvektoren von

i | coae) poof cizeep?] A =0

wh geht der Zusammenhang zwischen Burgers-Vektor b:, Richtung der Ver-

und ‘augchorlgem Bildkontrast verloren, der Kontrast wird wesentlich

| Muterinlkonstanten ¢ mit bestimmt.

i den genannten, die Verset-zupg charakterisierenden Parametern, hingt der
o Bildkontrast noch wesentlich von der Neigung der Versetzung y zu den

und von den Beugungsparametern, wie Einstrahlrichtung e, Folien-

i, Bougungsvektor g, Abweichung aus der Bragg-Lage W,, Foliendicke t,

i und Absorptionskonstanten &,, &2 und &,. ab. So wird z. B. die Oszilla-
oetzungskontrastes entlang einer Versetzungslinie wesentlich durch den
kol y und die Konstanten &, bzw. & bestimmt, wobei durch &, und £’ die
Grolle der Oszillationen festgelegt wird, wihrend durch y der Abstand
arm dor Oszillationen gegeben ist.
1 snerung der Absorption (VergroBerung von &) erzeugt z. B. ausgepriigtere
pelllntionen sowie eine stiirkere Abhiingigkeit des Versetzungskontrastes
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von den Parametern, speziell von der Foliendicke und dem Abweichungsparameter,
Dies wird anhand der im Bild 5 simulierten Hellfeldbilder (obere Reihe) und Dunkel
feldbilder (untere Reihe) einer unter 45° zur Folienoberfliche liegenden, gemischten
Versetzung deutlich. Die Bbrcchnungsdfi,ten entsprechen einem L).pcrlmentt-]l reali

sierbaren Fall in Mg() Einstrahlrichtung e = [001] abbildender Reflex g = [ ‘“(11
[101] Versetzungsrichtung e [515], Foliendicke ¢ —

und Absorption &, ,’.,, = 20 sowie £//&; = 40, Es handelt sich somit um eine fas
reine Schraubenversetzung in einer (101) Gleitebene. Parameter der Abbildung isl
die Abwcichung von der Brag r-In,;.Dc es gilt w = 0,47 im Teilbild a, w = 0 in b unl
w= — 0,47 in e. Man erkennt, daB in allen wiedergegebenen Fiillen das Hellfeldhild
nahmu symmetrisch und das Dunkelfeldbild nahezu pseundosymmetrisch ist. Ver
schwindet der Abweichungsparameter (w = 0), so zugt das Dunkelfeldbild exakte
Zentralsymmetrie, Diese Aussage gilt stets, =1 ist (dies folgt auch aun
den allgemeinen Symmetriebetrachtungen des Abschn 3.1.2.). Fiir [n] > 1 werden
die Kontrasterscheinungen uniibersichtlicher, zelgen aber das gleiche Symmctrh ver
halten , wihrend sich das Symmetrieverhalten im Fall n = 0 vertauscht.
Mit dem Wechsel des Vorzeichens des Abweichungsparameters w wechselt auch dun
Versetzungsbild die relative Lage zur Projektion des Versetzungsorts. Die Anzahl
der Kontrastoszillationen verindert sich entsprechend der GriBe des effektiven
Abwoichungqparmneter‘a Wie Bild 5 zeigt, geht der Zickzackkontrast des Hellfeld
bilds fiir w = 0 in einen alternierenden Schwarzweilkontrast fiir w > 0 iiber. i
w < 0 erhidlt man nur noch Punktkontrast. Das Dunkelfeldbild zel;,t fiir w 0O
zentralsymmetrische Bildstrukturen, die fiir 2 4 0 in asymmetrische Schlierenbildor
iihergehen. Man erkennt, daB fiir w > 0 die Kontraste an der Folienunterseite, (1
w < 0 die der Folienoberseite ein Versetzungsbild in bekannter Weise wiedergehon,
die anderen Bildbereiche jedoch »verwaschen¢ erscheinen, Es bleibt zu kliren,
durch die beobachtete Unsymmetrie des Dunkelfeldbilds experimentelle Untersu
chung_,en zum » top-bottom «-Effekt verfilscht werden konnen. Head [12] herichtol
in diesem Zusammenhang, dafl eine geringfiigige Modifikation der Symmetrichezic
hungen auch bei nicht senkrechtem Einfall der Elektronen auf die Folienoberfliicli
beriicksichtigt werden mull. Ein weitaus gréfierer Einflull beziiglich des Symumetric
verhaltens ist aber durch eine Anderung der Foliendicke zu erwarten. Durchgefiihrte
Computersimulationen zur Abhanglgkelt des Vt—‘l‘ﬂbtfllllg‘«]\{)llt!'ﬂhtb‘-! von der Folien
dicke unter Zweistrahlbedingungen zeigen einen Ubergang vom alternierendon
SchwarzweiBkontrast zum Zickzackkontrast des Hellfeldbilds, wenn die Foliendicko
von ganzzahligen zu halbzahligen Vielfachen der Extinktionslinge iibergeht. Din
Dunkelfeldbild zeigt zum Hellfeldbild komplementires Verhalten ; fiir Zwischenworto
der Foliendicke entstehen Zwischenformen des Kontrastes. Dabei ist der Kontrasl
der Versetzungen bei geringerer Absorption besser ausgebildet als bei den iiblichor
weise verwendeten Absorptionsparametern [8]. Im Bild 6 ist der Hellfeldkontrint
einer gemischten Versetzung in Abhingigkeit vom Abwo]chunghpamnwtvr dargestollt
[,,]t‘l(h?elt!g werden die Absorptionsparameter von £//5, = ﬂ,«’.,, = 10 (oben) nul
f& = 20 und &/ j‘fg = 40) (unlcu) gcandcrt Berechnet wurde eine Versetzung il

= [200], b= 2 [101], =i [111], e = [001] und ¢ = 6 &,; abgebildet ist die du

}_'ollenobersmte zugewandte Hilfte der Versetzung. Der Wert des Abweichungspuin
meters ist innerhalb einer Spalte unverindert. Es gilt w — — 0,94 fiir Teilbild o
w = 0 fiir b und w = 1,87 fiir ¢. Der Fall w = 0 entspricht der exakten Anregung don
Reflexes [200], bei w = —0,94 handelt es sich um die symmetrische Kinstrahlung
und bei w = 1,87 schneidet die Ewald-Kugel die reziproke (Gitterebene im Rofliy
[600] (weil hier & = 768 A vorausgesetzt wurde). Fiir w — 0 ist zu erkennen, dull

Burgers-Vektor b=
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)

iputersimulierter Kontrast einer gemischten Versetzung unter 45° zur Folien-
pgeneigt  bei unterschiedlichen Abweichungsparametern  w=0,47(a), o(b),
i Hellfeldabbildung, unten: Dunkelfeldabbildung, Parameter: siehe Text)

Abporption (Bild oben) eine Glittung der Zickzackstrukturen fiir die der
b wugnordnenden Bereiche bedingt. Die Bildbreite, das Verhalten an der
wllilohe und die Anzahl der Kontrastoszillationen bleiben erhalten.

llngnlmnlrrml mit grollen negativen AIrwm{'lmngapammf:tcrn (w =~ —1)
e Absorptionsparameter sehr agymmetrische Strukturen in den Hellfeld-
i den Dunkelfeldabbildungen (lhltl Ga). Dieses Verhalten ist sehr wahr-
b daenul zurtickzufithren, dafl im Fall derartig groBer negativer Abwei-
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chungsparameter nicht mehr der Reflex g sondern — g fiir die Entstehung der Zwei-
strahlfallbilder verantwortlich gemacht werden mufl, bzw. dal} der Giiltigkeitshe-
reich der Zweistrahlfallndherung iiberschritten wurde. Solche Betrachtungen gelten

natiirlich auch fiir groBie positive Abweichungsfehler, wo die Prioritiit von ¢ auf
hihere Reflexe (Bild 6¢) itbergeht. Fiir grofle negative Abweichungsfehler w ¢ —1
zeigt die Zweistrahlrechnung schwache helle Kontrastpunkte auf sehr dunklem gleich-
formigem Untergrund. Dies bedeutet gegeniiber den gewdhnlich dunklen Kontrasten
des Hellfeldbilds eine Kontrastumkehr und kann eventuell zur Erklirung der ge-
legentlich beobachteten hellen Versetzungen im Hellfeldbild herangezogen werden.
Die groflen positiven Abweichungsfehler fithren, wie aus Bild 6¢ ersichtlich ist, zu
einem Verlust an Kontrasteinzelheiten und zu schmaleren, intensititsschwicheren
(» weak-heam ¢-ihnlichen) Kontrastprofilen.

Grofle Abweichungsparameter w kénnen zum Verschwinden des Versetzungskontra-
steg fiithren; bei der Anwendung der Unsichtbarkeitskriterien ist daher besondere

b) @)

Bild 6. Computersimulierter Hellfeldkontrast einer gemischten Versetzung unter An-
nahme verschiedener Abweichungsparameter w — — 0,94(a), 0(b), 1,88(¢) und Ab-
sorplionsparameter .E.:;‘El, = E;f&, = 10 (oben) &4/, 20, E;f&'g — 40 (unten), weitere
Parnmeter s, Text
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Sorgfalt nétig. Zur sicheren Kontrastdeutung erweist es sich oft als vorteilhaft, den
Beugungskontrast mit kleinen Abweichungsparametern w bzw. grollen Bengungs-

vektoren g zu erzeugen. Man erhiilt auf diese Weise ausgeprigte, aber uniilersicht-

prregreebhidy .
EEEiTOTREEIRS
=

mmﬁaﬁm-.....“

DF 400

DI 200 NF 220
Bild 7. Gemischte Versetzung im Zweistrahlfall (a), im Dreistrahlfall bei systematischer
Reflexanregung (b) und im nichtsystematischen Dreistrahlfall (¢)

(HF: Hellfeldbild; DF: Dunkelfeldbild mit Reflexbezeichnung)

=

— 1 - -
Paranmoter: b = 2 [101], = [1101], ¢ = [0O1), ¢ = 6 Ewn,
€5/ 6200 = 20, EfE, 40, &y, o T8 A 170 A, &0 = 11044
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lichere Kontrasterscheinungen, fiir deren Interpretation allerdings hitufig die Com-
putersimulation von \rvrwtnm},:-.cbhhllduu;_.vn eingesetzt. werden mufl. In diesem
Zusammenhang seien einige weitere, mit der Computersimulation erhaltene Er-
gebnisse aufgezahlt [10], [11], [12]: Fiir Teilversetzungen und fiir dissoziierte Ver-
setzungen wurden modifizierte \lhiuwlmnplq,cln gefunden; z. B. sind hei Ep-
fiillung der Bedingungen |n| =z und |m| = 0,08 Teilversetzungen in isotropen
Medien effektiv unsichtbar. Weiterhin konnte g ;__wvlgt werden., dal} eine Variation der
Poissonschen Konstante in den Grenzen 0,17 = 9 = 0,43 keine wesentliche Kontrast-
inderung hervorbringt. Dagegen ist die Ani%tmpieknnstante A =cuf(en — ei2)
eine den Kontrast stark beeinflussende Grélle, wobei eine ansgeprigte Kontrast-
heeinflussung speziell fiir kleine Werte von #n aultritt. So erhdlt man im Fall
=10 mit grii[.icl.‘ werdender Anisotropiekonstante einen zunehmenden Kontrast
und im Fall » = 6 fiir sehr grofle A nahezu Kontrastausloschung [12].
Bereits im Abschn. 3.1.1. wurden Kontrasterscheinungen diskutiert, die auf Mehr-
strahleinfliisse zuriickzufithren sind. Die wesentlichsten Unterschiede zn Zweistrahl-
rechnungen kénnen anhand von Bild 7 zusammenfassend dargestellt werden.
Es handelt sich um Computersimulationen im Zweistrahlfall (a) bzw. Dreistrahlfall (b,
¢) einer gemischten Versetzung im MgO-Kristall, wobei der Winkel zwischen Verset-
zungslinie und Gleitebenenspur 457 betriigt und die Richtung des einfallenden Elek-
tronenbiindels [001]ist (vgl. Parameter m't Bild 6). Das Bild 7 a zeigt Hell- und Dun-
kelfeldabbildungen im Zweistrahlfall bei exakter Anregung des Reflexes [200]. Im Fall
der Dreistrahlberechnungen sind jeweils das Hellfeld- und beide Dunkelfeldbilder ge-
zeigt, und zwar in der oberen Bildreihe fiir die systematischen Reflexe [000], [200],
[406] bei exakter Anregung des Reflexes [200] (somit w20 = 0, waoo =~ 1,9) und in der
unteren Reihe fitr den Dreistrahlfall [000], [200], [220], chenfalls bei exakter Anre-
gung von [200] (w200 = 0, wae =~ —08). Die Extinktionslingen und Absorptions-
parameter entsprechen denen von MgO hei 7JUk\ Beschleunigungsspannung, . h.,

es wurde /00 = 20 und &)/&, — 40 fiir alle g gewiihlt. Die Rec :hnung hestiitigh die
\l'*‘\ﬂ,"ll! ither die Ergebnisse der Mehrstrahlsimulation von Head [12] baw. Skalicky

. Papp |27]. Auch hier unterscheidet sich das Hellteldbild des Dreistrahlfalls der
H_\'H'-.t-lli:l-liﬁl.".h(-‘ll Reihe (Bild 7h) nicht wesentlich von dem des Zweistrahlfalls (Bild
Ta). Der nichtsystematische Dreistrahliall hingegen zeigt einen anderen Kontrast
als vergleichbare Zweistrahlrechnungen (vgl. Bild 7a mit Bild 7¢). Weiterhin ergeben
sich unterschiedliche Kontrasterscheinungen der Dunkelieldbilder, wie aus dem Ver-
cleich des Zweistrahlbilds (Bild 7a) mit dem entsprechenden Dunkelfeldbild des Drei-
strahlfalls der systematischen Reflexreihe (DFwo, Bild 7h) und dem nichtsystema-
tischen Fall (D.F:un, Bild 7¢) ersichtlich ist. Diese Unterschiede diirften darauf
zuriickzufithren sein, dall im Dunkelfeldbild der Reflexe [400] bzw. [220] Intensititen
zn {inden sind, die den [200]-Reflexen » entzogen ¢ warden, Man kann dies an den sich
entsprechenden komplementirven Kontrasten erkennen.

3.2.2, Kontrast von Versetzungsdipolen

Die Computersimulation von Versetzungspaaren, Versetzungsdipolen, sich kreuzen-
den Versetzungen, aufgestauten Versetzungen mnd Versetzungsnetzwerken kann
dann einfach durchgefiithrt werden, wenn die Abstiinde zwischen den Versetzungen
so grofy sind, dal die lineare Elastizititstheorie zur Beschreibung der V crwhwhuurm-
felder ausreicht. Unter dieser Bedingung ist die Anwendung des Snpmpm—-llmm}nln-
zips der linearen Elastizitiitstheorie ger echtfertiot, und die Verschiehungsfelder der
Versetzungsanordnungen ergeben sich durch Addition der Versehiehungsfelder der

geradlinigen Einzelversetzungen. Dieses Vorgehen soll hier am einfachsten Fall

parallelen Versetzungen und Versetzungsdipolen — demonstriert werden (weiter-
gehende Betrachtungen s. [8], [10] bis [17]).

Bild 8 stellt parallele Schraubenversetzungen dar, wobei beide Versetzungen in der
gleichen (leitebene im Winkel ¢ = 45° zur Folienoberfliche verlaufen. Aus Stahili-
titsgriinden kénnen solche Anordnungen nur unter dufierem Zwang entstehen, z. I3,
dadurch, daBl die beiden Versetzungen zu einem Versetzungsaufstau (pile-up) ge

hiren. Man kann an derartigen Versetzungskonfigurationen vorteilhaft die zu er

wartenden Kontrasteffekte diskutieren: Fiir parallele gleichartige Versetzungen

existiert im Hellfeldbild eine Spiegelebene senkrecht zur Lingsausdehnung der Ver-

setzungen. Dies gilt in gewissen Grenzen fiir beliebige Abweichungs- und Ahsorptions-

parameter. Die ﬁmlcrung des Abstands d der Versetzungen (s. Bild 8) beeinfluf
wesentlich die entstehenden Versetzungskontraste. Fiir d — 1,2 &, (Bild 8a) sind
beide Versetzungen ungestort ahg_,ehlldbt Mit zunehmender V(-nnmt-rlmg des Ah-
stands (Bild 8b bis d) beeinflussen sich die Versetzungen gegenseitig. Dies fiihrt zu
einer Veranderung der Kontrasthife um die DurchstoBpunkte der Versetzungen
durch die Folienoberfliche, sowie zu einer gegenseitigen Verschiebung des Kontrastes
in Liangsrichtung (04 &, <d < 0,6 £,; s. Bild 8b und ¢). Im Fall sehr kleiner Ab-
stinde (d = 0,2 &; Bild 8d) v‘fl'n]gl- eine teilweise Ausloschung der Kontrastoszilla-

Bild 8. Computersing-
lierter Bildkontrast pa
ralleler Schraubenverset -
zungen bei unterschiod
hehen Abstandon o /5, ‘ln
Kinzelversetzungen 1,2
(), 0,6 (h), 0,4 () ungl
0,2 (d)

Parnineter: n 1) {57,
t V&, £ /¢ € /& e,
" [ !



tionen der Versetzungen. Aufierdem ist bei derartig kleinen Abstiinden eine Ver-
wechslung des Kontrastes eines Versetzungspaars mit dem einer geradlinigen Ver-
setzung moglich. _ _ : 3.
Die fiir die Versetzungspaare erhaltenen Ergebnisse gelten Bm]_lgema,ﬁ a.u_ch im Fall
von Versetzungsdipolen, wobei als charakteristisches Symmetrielement ein Syml}le—
triezentrum auftritt. Wesentliche Kontrasteigenschaften der Versetzungsdipole seien
an zwei Spezialfillen diskutiert: ’ R g

Im Bild 9 sind Stufenversetzungen in Dipolanordnung (Neigung zur l*ollengberfla.chu
= 45°) unter der Bedingung » = 0 demonstriert. Als Parameter wurden g = [040],

b— s [101], I = — 1= — [101] gewiihlt, so dai m — — 0,37 gilt. Die Foliendivie
betriigt t = 4 &, und der Abweichungsparameter wurde w = 0 gewiihlt. In den

i

Bild 9. Computersimulierte Stufenversetzungsdipole im Fall n = 0 fiir die Abstinde
d = 1,8 & (links) und d = 0,2 & (rechts)
a) Hellfeldabbildung bei mittlerer Absorption (E;f&'x = E;f Ry 10)

b) zugehdrige Dunkelivldabbildung ’ "
¢) Dunkelfeldabbildung bei geringer Absorption (Enf E! = 20, Es}' El_— 40)

-- 4 — =
Parameter: y — [400], b = [ [011],1 = [011], & = [001], 8 = 45, w = O
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Grenzen 0 =< w = 0,3 tritt keine wesentliche Anderung der Kontrasterscheinung auf.
Fiir grole Versetzungsabstinde d = 1,8 &, (Bild 9, links) werden die Versetzungen
ungestirt abgebildet. Obwohl n = 0 ist, sind kontrastreiche Versetzungen zu sehen.

Dies sollte auf den groBen Betrag des Beugungsvektors g = [040] zuriickzufiihren
sein, der den zu erwartenden schwachen Doppelkontrast in starke kontrastreiche
Versetzungsabbildungen verwandelt. Dies betrifft nicht nur die Hellfeldabbildung
(Bild 9a), sondern auch die Dunkelfeldabbildungen (Bild 9h mit £[/&, = &/&, = 10
sowie Bild 9¢ mit &//&, = 20 und §}/&, = 40). Wird d = 0,2 &, gewiihlt, dann tritt
(neben einer Verinderung der Kontrastfeinheiten) eine Abschwiichung der Kontraste
auf. Bild 9a (rechts) wurde dabei zur besseren Sichtbarkeit mit einem veriinderten
Abszissenmalfistab berechnet. Die Bildkoordinaten quer zum Dipol wurden um den
Faktor 1,9 gestreckt, die Koordinaten in Lingsrichtung bleiben erhalten. Die im Bild
9b und ¢ wiedergegebenen Dunkelfeldbilder zeigen stetseine Spiegelebene senkrecht zur
Liingsausdehnung der Versetzungen als Symmetrieelement. Auch bei kleinen Abstin-
den bleiben die Versetzungen kontrastreich, zeigen aber nicht mehr die breiten, dop-
pelkontrastihnlichen Bilder. Bei geringerer Absorption (Bild 9c¢) dndern sich die
Kontrasterscheinungen nicht nur durch das Auftreten einer Vielzahl weiterer heller
Kontrastpunkte, sondern bei gréfieren Abstinden tritt in dem hier vorliegenden
Sonderfall n = 0 eine Kontrastumkehr auf.

Diese Kontrasterscheinungen zeigen in voller Ubereinstimmung mit den allgemeinen
Symmetriebetrachtungen im Abschn. 3.1.2. ein dem Verhalten der Versetzungen
mit # = 1 villig entgegengesetztes Symmetrieverhalten, wobei die Kontrastumkehr
zwischen heiden Dipolversetzungen durch die Vorzeichenumkehr von m erklirt
wird und zur Bestimmung des Typs von Dipolen verwendet werden kann [8].

Im folgenden seien noch unter einer geringen Neigung in der Folie verlaufende Di-
pole betrachtet. Diese Dipole sind aus Versetzungen geringer Neigung (y =~ 20°)
aufgebaut und stellen fast reine Stufenversetzungsdipole (Bild 10) dar. Die Ver-
setzungen verlaufen in parallelen Gleitebenen und sind untereinander parallel.
Bei einer angenommenen Folienorientierung [001] und einer vorausgesetzten Gleit-
ebene von (101) existieren zwei stabile Konfigurationen, Es handelt sich einerseits
um zwei in der gleichen Tiefe unter der Folienoberfliche befindliche Versetzungen
(Bild 10a) und andererseits um deckungsgleich untereinander liegende Versetzungen

(Bild 10b und c). Zur Berechnung wurde weiterhin ¢ = 6 &, 5 — » [101], g = [200],

= [161], w = 047, £//&; = 20 und £1/E, = 40 angenommen. Der Abstand der Ver-
setzungen betrigt d = 0,4 &, fiir Bild 10b sowie d = 0,1 &, fiir Bild 10a und c.

Die Bildausschnitte der experimentell gewonnenen Dipolabbildungen (durch Phos-
phordiffusion in Silizium induzierte Defekte) wurden mit davon abweichenden Auf-
nahmeparametern erhalten. Es werden als mégliche Parameter im vorliegenden Fall
{n| = 2/j, y = 35°, p=1, |m| = 0,17/j mit j =1, 2, 3, 4 angenommen, withrend
die berechneten Dipole durch |n| = 1, y = 20°, p — 1,05 und [m| = 0,12 gekenn-

zeichnet sind. Daraus resultiert j = 2, d. h. z. B. ¢ — [220], ¢ = [111], = 1, [010]
bzw. b = l [100] und I = [101] baw. | — [011]. Die unterschiedlichen Kontrastfein-

heiten im Vergleich der berechneten mit den experimentell gewonnenen Abbildungen
ergeben sich im wesentlichen durch die unterschiedlichen Neigungen der Dipolebene
zur Folienoberfliche von 07 bzw. 90° im berechneten sowie 35° bzw. 55° im experi-
mentellen Fall.

Im Fall des Versetzungsdipoles (Bild 10a) mit nebeneinanderliegenden Versetzungen
ist es moglich, selbst bei d << 0.1 £, noch Versetzungen getrennt wahrzunehmen;
allerdings nimmt mit geringer werdendem Abstand die Sichtbarkeit stark ab. Die

Form des Kontrastes bei verschiedenen Abstiinden ist nahezu unveriindert.
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Bilid 10, Verse Ifunwanlipuh mit vorwicgend Stufencharakter in unterschiedlichen Lage
und Abstandsbeziechungen: Vergleich zwischen computersimulierier Abbildung und
elektronenmikroskopischer Aufnahme (phosphordotiertes Silizium)

Abstand d/&; der Einzelversetzungen: 0,1 (a, ¢); 0.4 (b)
Lage der ])i])l]ll bene: horizontal (a), vertikal (b, ¢)
Parameter: 5. Text (Aufnahme: . Baither, IFE Halle)

Anders ist das Verhalten der iibereinanderliegenden Versetzungen. Mit einem AL
stand von d = 04 &, entstchen recht komplizierte Doppelkontraste, die wahrsehein
lich daraufl zuriickzufiihren sind, daf} die beiden Versetzungen auf verschiedenen Sei
ten der Projektion der Versetzungslinie abgebildet werden. Auch der Versetzungs
kontrast im Bild 10¢ ist kriftig (vgl. mit Bild 10a). Das Bild zeigt aber, dall es nichi
mehr moglich ist, die den Dipol aufbauenden Versetzungen getrennt wahrzunehmen,
Das diskutierte Verhalten setzt sich bis nahezn an die Oberflichen der Kristalllolio
fort. Man kann anhand des im Bild 10 nicht gezeigten Verhaltens der Versetzungon
im oberfliichennahen Bereich die vorliegenden Fille unterscheiden, zu beachten isl
aber dabei eine durch die Oberflichenrelaxation entstehende Kontrastmodifikation
(8. Abschn. 3.2.3.).

Ahnliche Ergebnisse zeigen auch die in der Literatur verdffentlichten Rechnungen
[10] bis [12]. In vielen Fillen erweist es sich als notwendig, die Dipole aus dissoziierten
Versetzungen bestehend anzunehmen und den in diesem Fall zwischen den Ver
setzungen aufgespannten Stapelfehler mit zu simulieren [12]. Derartige Rechnungon
ermiglichten z. B. Ausnahmen von der effektiven Unsichtbarkeitsregel fiir Shockley
sche Teilversetzungen aufzuzeigen und weiterhin die Unsichtbarkeitshedingung hol
Frankschen Teilversetzungen zu erweitern.

Weehselwirkung zwischen Versetzungen und Grenzilichen

--»'.;

In der Nihe innerer Grenzflachen und an Oberflichen wird das Verschichungslold
der Kristallversetzungen wesentlich von der im Abschn. 3.2.1, angegebenen Fori
abweichen, da die zusiitzliche Forderung kriiftefreier Grenzflichen aufl das Verschio
bungsfleld riickwirkend Einfluff nimmt. Dieser Einfluli wird an den aulieren e
grenzungsfliichen des Kristalls Oberflichenrelaxation genannt und kann nicherungs
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- Waise durch die Beriicksichtigung von Netzebenenkriimmungen erfalit werden [49].
Das heifit, bei der Kontrastberechnung wird der effektive Abweichungsfehler um

den Gradienten des Verschiebungsfeldes in Richt-nngf}: erweitert:

ot - _'>(?_'i_: ) - = (‘T L
W™ = we + og 5 + Op Sy g- e (27)

)y Bragg-Winkel
o Koordinate in Richtung des Vektors ¢

Eine vollstiindige Erfassung der Relaxationseffekte sollte mit der Methode der Bild-
versetzung mdoglich sein, wobei unter Bildversetzung ein \r‘rqchle]nm;,sftltl ver-
nlanden wird, wd{,hm — zu einer gegehenen Versetzung hinzugefiigt — eine kraftefreic
Oherfliiche erzeugt. Dabei geht man folgendermafen vor:
Aublerhalb des Kristalls denkt man sich spiegelbildlich eine Versetzung angebracht
(Bpiegelversetzung) und superponiert die Verschiebungsfelder von Versetzung und
Nplegelversetzung. Danach werden die hp(mnun:mknmpon(nlt11 an der Oberfliche
untersucht; sie verschwinden z. B. vollstindig., wenn eine Schraubenversetzung
pinrallel zur Folienoberfliche verliutt. Nichtverschwindende Spannungskomponenten
worden mit zusitzlichen Gliedern der Spannungsfunktion beseitigt., Die Spiegel-
Vorselzung in Verbindung mit den /tlh.ltf.t{ rmen der Spdnnuwr'-.funkl ion ergibt die
nlltiw'm(,uun;, und wird der Kristallversetzung anpvr]mnu rh.
Bel den innerkristallinen Grenzflichen tritt jedoch ein weiteres Problem auf. Die
renzlliche kann Bereiche unterschiedlichen Strenverhaltens trennen, wodurch
hwlderseits der Grenzfliche unterschiedliche Parameter wirken, oder sogar ein an-
Alorer Mehrstrahlfall zur Berechnung zu verwenden ist.
~ Waonn ausschlieBlich durch eine Parametervariation ein Kontrasteinflufy hervorge-
fon wird, so liBt sich dies bei der Computersimulation in relativ einfacher Weise
ticksichtigen, wie an zwei Beispielen im Bild 11 demonstriert werden soll, wohei
i zweite Beispiel eng mit dem Oberflichenproblem zusammenhiingt., Durch die
mulation des Beugungskontrastes von Versetzungen bei variablem Abweichungsfeh-
00wy = wy (v, y) bzw. bei variabler Dicke t = ¢ (@, y) kann das Kontrastverhalten
Bragg-Schlieren (Bild 11a und b) bzw. bei geneigten Folienoberflichen (Bild 11e
il d) untersucht werden.
Wt Berechnung des Kontrastes der durch Brage-Schlieren gestorten Abbildunyg von
Virsetzungen (Bild 11a und b) wurden die Abweichungsfe shler als lineare Funktionen
¢ vertikalen Bildkoordinate angenommen. Dies hedeutet eine stetige Kriimmung
Iolie iiber die gesamte Bildflache. Fiir Bild 11a (gemischte Versetzung, n = —1,
06, m — —0.1. y = 26°) wurde als wirkender Bragg-Reflex iiber die gesamte Bild-
lohe hinweg der [200]-Reflex verwendet. Der Abweichungsfehler hat in der Bildmitte
Weort w — — 0,4 und nimmt linear bisg auf w = —2.0 am oberen und w = 2,0
Wnteren Bildrand ab bzw. zu. Die Foliendicke betriigt 6 &,, die Absorptionspara-
ormind £/, = 20 und &)/&, = 40. Im hegenmtz dazu wurde im Bild 11b beriick-
mlohblgt, dals cine Kriimmung der Folie iiber w = — 0.4 hinweg zu kleineren w-Werten
Wi fithet, daB der Reflex [200] mit einem kleineren Abweic ‘hungsfehler |wagg [<C |waool
tor Reflex [200] angeregt wird. Auns diesem Grand nimmt w von w — 2,0 am obe-
1 Bildeand bis anf w = — 0.4 in der Bildmitte ab und steigt dann wieder bis auf
o 20 am unteren Bildrand an. Gleichzeitig dindert der wirkende Bmgg-ﬂe[lex
Virzeichen in der Bildmitte, d. h., in der oberen Bildhiilfte warde mit dem wir-
o Brugg-Reflex ¢ — [200] gerechnet, unten mit [200]. Die auf diese Weise
wihineten Simulationsbilder zeigen im Hellfeldbild symmetrische Bragg-Sehlieren
il gobon das Verhalten der Versetzungen in deren Nithe korrekt wieder, 195 ist da-
wui dehluBfolgern, dall die Unterscheidung zwischen Versetzungen mit # ge-

-
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Bild 11. Wechselwirkung von
Bragg-Schlieren (a, b) bzw.
Dickenkonturen (c, d) mit
dem Kontrast geradliniger
geneigter Versetzungen
(computersimulierte
Hellfeldabbildungen)

a) gemischte Versetzung, abgebililel

mit, :rh— [200]

b) gemischte Yersetzung, abgebildet
mit ¢ = [200] im oberen |lnd.(;.
im unteren Bildbereich

¢) Schraubenversetzung (0 = 1)
fl} d) Stnfenversetzung (n =1)

L)

rade und » ungerade durch das Verhalten beim Durchgang durch Bragg-Schlieren
nicht aul dem Vorzeichenwechsel von w beruht, sondern durch den Wechsel den
wirkenden Bragg-Reflexes erklirt wird.

Ahnliche Fragestellungen, wie bei der oben dargelegten Untersuchung der Versel

zungskontraste an Bragg-Schlieren, ergeben sich, wenn die Versetzungskontrasto
durch Dickenkonturen gestort werden, d. h. wenn Versetzungen durch Gebiete ver

laufen, deren Dicke sich um mehrere Extinktionslingen dndert.

Bild 11 ¢ und d zeigt den berechneten Versetzungskontrast in Folien, deren Unterseite
einen Winkel von 10" mit der Oberseite einschlieflen, d. h., die Folien haben eine
lineare Dickenzunahme in vertikaler Bildrichtung von ¢ = 4,6 &, an der oberen Bild

kante anf ¢ = 6.5 £, an der unteren Bildkante. In beld(,n Fiillen handelt es sich i
He]ifeldahhlidnngen von geneigten Versetzungen (y = 45°) mit n = 1, wobei im
Bild 11¢ eine Schraubenversetzung und im Bild 11d eine Stufenversetzung simulicr
wurden. Die Absorption wurde mit &[/&, = 20 und &]/&, = 40 angenommen, Die
gegenseitige Verschiebung der Extinktionskonturen heiderseits der Versetzungen
kann nicht zur Bestimmung des Charakters einer Versetzung genutat werden, 100
zeigt sich jedoch, daB an Schrauhenversetzungen (Bild 11¢) die Dickenkonturen voll
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mmen getrennt sind, withrend an Stufenversetzungen (Bild 11d) die Biegungen in-
nder iibergehen. Die Sichtbarkeit der Versetzungen ist in der Nihe der Dicken-
uren am groBten.
Do Computersimulation unter Beriicksichtigung der o.g. Relaxationseffekte er-
tdort einen im Vergleich zur Parametervariation stark erhéhten Rechenaufwand
Wnd kann demzufolge nur unter vereinfachten Bedingungen durchgefithrt werden.
b konnte von Tunstall [49] der Kontrast senkrecht zur Oberfliche stehender Ver-
wlzungen (»seen-end-on « Versetzungen) mit der Methode der Netzebenenkriimmung
rochnet werden. Ebenso sind einfache Verhiltnisse gegeben, wenn Versetzungen
lol zu Grenzflichen oder innerhalb von Grenzflichen verlaufen, z. B. im Fall der
wrfliichennahen langen Versetzungen, die zur Erklirung der Gleitspurkontraste
endet wurden [14] oder im Fall der in einer Korngrenze liegenden Versetzungen
, deren Simulation eine Modifikation der Ausloschungsbedingungen erkennen liell.
ir Kontrastdeutung dieser oberflichenparallelen Versetzungen geniigen im allge-
welnen berechnete Versetzungsprofile. Bild 12 zeigh Profilrechnungen fiir das Hell-
slilbild zur Erklirung des Gleitlinienkontrastes im Fall einer oxidbedeckten Alu-

inlumfolie mit g: [200], ¢ = 4&,, EU,J’E,, = &7)&; =10, w = 0 und einem Verhiiltnis
(! — (W - w) = 0,78, wenn baw. u die Querkontraktion von Ober-
lhenschicht bzw. Aluminiumfolie beschreiben. Die (xl?ltﬁplll“ell werden durch

lichenparallele Schraubenversetzungen beschrieben mit ;- 5 [11[]1, = [110]

il vinem Projektionsabstand von d = 3,4 &, (s. Bild 12unten).

Bild 12. Profilrechnungen
zur Oberflichenrelaxation
im Fall des Gleitlinienkon -
trastes, berechnet mit ober-
flichenparallelen Schrauben-
versetzungen unter An-
nahime einer die Oberfliche
bedeckenden Oxidschicht

oben: berechnete Profile
unten: Gepmetrie des zur Berech-
A nung benutzten Oberflichenmodells
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I Fall der Kurve I (Bild 12) wird die Oberflichenrelaxation nur durch eine an

der Oberfliche gespiegelte Versetzung beschrieben: Es gilt ¢ — 0, Z; —= —%,,, =
Zigyy—t =1—Z2 = 005& und by = by, = —bs = —b;,, = b und b,, = b,, = 0.
Die Kurve 3 beriicksichtigt den Einflull der Oxidschicht auf die »Stiirke « der Ver-
setzungen [51]. Es wurde @ = co, Zy = —Z,, = Zo, —l =1 — Za — 0,005 &,, b =
—be —=1.220, b,, = — by, = xbund b,,, = b,,, = 0 angenommen. Im Fall der Kurve 2
schlieflich werden zwei Spiegelversetzungen [51] beriicksichtigt und die Oxidschicht
als kleiner Oberflichenfilm behandelt: e =01 54, 7 =t —Zo = —Z,, = Z,, —1 —
25a.Zy,, =t —Zy, = —45ba, b =—by=b, by, = — by, = xbund b,,, = —h,,, =
— (1 —=2) b.

Die Beriicksichtigung der Oberflichenrelaxation durch die verbesserten Modelle
(Kurven 2 und 3) gegeniiher den einfachen Berechnungen (Kurve 1) ergibt einen
peringeren Kontrast des Gleithands gegeniiber dem Umgebungsbereich, wodurch es
maoglich wird, nieht nur die Gleitspuren, sondern moglicherweise auch die im Kon-
trast oft dunkler als die Umgebung erscheinenden Gleithinder zu erkliren.
Wiihrend Bildversetzungen fiir parallel zn Grenzflichen verlaufende Versetzungen
gut bekannt sind, erfordert die Ermittlung der Zusatzterme der Spannungsfunktion
im Fall geneigter Versetzungen aufwendige Rechnungen, so dafl oft die recht grobe
Nitherung der Spiegelversetzungen ohne Zusatzterme zur Kontrastberechnung ver-
wendet wird.
Bild 13 zeigt Schraubenversetzungen, die unter einem Winkel von 45° zur Folien-
oberfliche geneigt sind, wobei als Parameter n — 1, w = 0.t = 4&, und &//&, = ;;’.‘:,,
- 10 gewiihlt wurden. bplo;_,:--iqymmctrlsth Zur ]E..\'Jb]'h betrachteten Versetzung in
:l('r Kristallfolie wird eine aufierhalb der Folie verlaufende, am I)nr{}mIUISpunk
der Kristallversetzung beginnende Versetzung angenommen, wodurch versucht wird,
den Einflull der ()ht‘]‘fld,('hl‘llf‘(—'la‘(atlml niherungsweise zu erfassen. Zum Vergleich
sind |v\\ eils Hellfeldbilder und Dunkelfeldbilder gcn‘lgt. und zwar ohne und mit
Beriicksichtigung der Oberflachenrelaxation durch eine Spiegelversetzung. Wie aus
Bild 13b ersichtlich ist, ergibt die Beriicksichtigung der Oberflichenrelaxation an
der Kristalloberseite eine wesentliche Anderung der ersten Kontrastoszillation.
Die Oberflichenrelaxation an der Folienunterseite zeigt im Prinzip das gleiche Ver-
halten wie an der Oberseite. Anhand der im Bild 14 simulierten Versetzung wird dies
erkennbar. Es handelt sich um Hellfeldabbildungen der gleichen Versetzung wie im
Bild 13, wobei nur die Absorption auf "’J.’.f,., = 20 und &;/%, = 40 gedndert wurde.
Die Teilbilder 14a und b unterscheiden sich durch den Burgers-Vektor der auflerhalh
der Folie angebrachten Versetzung: Im Bild 14a wurde die auflerhalb liegende Ver-
setzung als Schraubenversetzung angenommen, im Bild 14b wurde der Burgers-
Vektor der Kristallversetzung beibehalten, so dall die auBen verlaufende Versetzung
eine Stufenversetzung darstellt. Dadurch vcrbchwmdcn nicht die gleichen Spannungs-
komponenten an der Oberfliche, wodurch das geringfiigig andersgeartete Kontrast-
verhalten erkliart wird. Fiir hier nicht wiedergegebene Computersimulationen von
Stufenversetzungen und von gemischten Versetzungen, die jeweils unter Beriicksichti-
gung der Oherflichenrelaxation durch die gespiegelten Versetzungen berechnet wur-
den, sind analoge Ergebnisse zu erwarten. Die sich ergebenden Kontrasterscheinun-
gen hiingen jedoch davon ab, was konkret unter der gespiegelten Versetzung ver-
standen wird, d. h. ob bei der Berechnung nur die Versetzungslinie an der Folien-
oberfliche oder auch der Burgers-Vektor gespiegelt wird. In jedem Fall ergibt sich
ein Einflul der auf diese Weise beriicksichtigten Oberflichenrelaxation bis zu einer
Tiefe von maximal einer Extinktionslinge.
Eine weitere Moglichkeit, den Einflufy der Oberflichenrelaxation anf den Kontrast
hei der Verhet'nmg,salnbll{lung zu erfassen, stellb die Winkelversetzung nach Yoffe
(s. Abschn, 3.2.4.) dar. Jedoch geniigt auch diese nicht zur vollstindigen Beschrei-
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Biled 13, Einflab der Oberfli-

chenrelaxation anf den ecompu-
tersimulierten Kontast von go-
neigien Schraubenverselzungen

a) ohine Berieksichtignog der Oberfli-
chenrelaxation

) mit einer gegpiegelten Versetzung an
der Folienoberseite

(ohen: Hellfeldabbildungen;

unten: Dunlkelicidabbildungen)

Parameter: 5, Text

Bild 14, Computersimulation
der Hellfeldabbildung einer
Helirnubenversetzung unter Be-
vitcksichtigung der Oberflichen-
relaxation durch eine gespiegelte
Rehraubenversetzung (a)

bzw. Stufenversetzung (b) ander
Folicnunterseite

Parameter: s Text



bung der Bildversetzung. Sie stellt ebenfalls nur eine Spiegelversetzung dar, ver-
gleichbar mit den Spiegelversetzungen von Bild 13. Der Vorteil der Yoffe—Winkél—
versetzung ist bei der Untersuchung von Kontrastfragen darin begriindet, daf sie
nicht wie die unendlich lange geradlinige Versetzung eine weitere gespieg:alte Ver-
setzung innerhalb des Kristalls — zusitzlich zur duBeren Spiegelversetzung — zur Folge
hat. Dadurch wird verstindlich, warum bei Verwendung der unendlich ausgedehnten
geradlinigen Versetzung als Spiegelversetzung oft eine Vergrifierung des Kontrast-
punkts am Ort des DurchstoBens der Versetzung durch die Folienoberfliche er-
zeugt wird, wihrend die Winkelversetzung normalerweise eine Verkleinerung der
Kontrastoszillation hervorruft. ' :
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: 3 Bild 15. Computersimulierter
Kontrast einer Versetzung mit
geringerNeigung ohne (a) sowio
mit Beriicksichtigung (b) der
Oberflichenrelaxation durch
eine Winkelversetzung

Parameter: s Text
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l:liiﬁ::li 5 . J_iild 16. (_Tu.lnputm'ﬁin|||[i|-|'lur
BT T . Kontrast eines Versetzungsdi
pols mit gevinger Neigung ohne
(a) sowie mit Beriicksichtigung
(b) der Oberfliichenrolaxation
durch zwei Winkelvorsetzungon

Parametor: 5. Toxt

Bild 15 zeigt die Kontrastinderung um den DurchstoBpunkt einer Versetzung durch
Folienoberfliche, wobei die Oberflichenrelaxation durch die Yoffee-Winkelver-
zung beriicksichtigt wurde. Das linke Teilbild stellt eine unter ~ 10° zur Folie
pigte Versetzung mit nahezu Stufenorientierung dar, fiir deren Berechnung die

‘Oberflichenrelaxation nicht beriicksichtigt wurde. Die Parameter sind: g = [200],
3 = 12 [101],1 = [151], e = [001], t = 65, £//5, = 20 und §7/§, = 40. Rechts wurde

unstelle der Kristallversetzung ein Schenkel einer Yoffe-Winkelversetzung angenom-
men, deren {jfinungswinkel 20° betrigt. Der aullerhalb der Folie verlaufende Schen-
el der Winkelversetzung kann in diesem Fall als die an der Folienoberfliche ge-
sgelte Versetzung angesehen werden. Es ist deutlich zu erkennen, daf durch die
Boriicksichtigung der Oberflichenrelaxation in der angegebenen Weise nur die erste
Kontrastoszillation verkleinert wurde.

Bild 16 wendet analog zu Bild 15 die Winkelversetzung bei der Berechnung der
Oherfliichenrelaxation eines Dipols an. Es wurde der bereits im Bild 10a dargestellto
Ntufendipol geringer Neigung untersucht, wobei hier der Abstand der Versetzungen

i 0.4 &, betrigt (¢ = [001],b = '2 [101]. ¢ = [200].7 = [161], = 047, £/& = 20,

';[{, w 40 und [ = 6 &), Es ist deutlich zu erkennen, daB. dhnlich wie im Bild 15,
mieh hier ausschlielich die erste Kontrastoszillation verkleinert wurde,

e Gekriimmte und sich beriihrende Versetzungen

Pin wichtiges Problem der Grenzflichenuntersuchung mit der Methode des Beugungs-
Kontrastes ist das Verstindnis des Bildkontrastes von Versetzungsnetzwerken. Obwohl
fir die Diskussion der Kontrasterscheinungen von Versetzungsnetzwerken die Be-
jpubinung von sich kreuzenden Versetzungen einen ersten Schritt darstellt, gibt es
i dlor Literatur bisher nur wenige Beispiele der Computersimulation des Beugungs-
anbrastes sich kreuzender Versetzungen, z. B. fiir parallel zur Folienebene liegende
wich unter einem Winkel von 90° schneidende Schraubenversetzungen [47]
w, fiir windschief verlaufende Versetzungen [8]. [11]. Andererseits wurden bereits
wehe unternommen, den Kontrast von Versetzungsnetzwerken zu simulieren
)| und die erhaltenen Bilder zur Interpretation von Zwillingsgrenzen, Korngrenzen
, kohiirenten Interfaces zu benutzen.
i geradlinigen Einzelversetzungen, Dipolen, sich kreuzenden oder windschief zu-
wler verlaufenden Versetzungen, sind auch krammlinige Versetzungen als Kon-
klionselemente von Versetzungsnetzwerken niitzlich. Thre Betrachtung sollte
Verstindnis des Kontrastverhaltens komplizierter Defektagglomerate vorteil-
wein, Von Morton u. Head [53] wurden abgewinkelte Versetzungen mit Hilfe
Computersimulation untersucht, wobei die Versetzungssegmente auf verschies
Jon, zucinander geneigten Gleitebenen angenommen wurden. Die Versetzungs-
ate der verschiedenen Gleitebenen wurden jedoch getrennt berechnet und die
sutersimulierten Bilder anschlieBend durch Fotomontage aneinandergeliigt.
wohlossene Versetzungsringe wurden in verschiedenen Arbeiten (z, B. [54]) simu-
1, wobei der Rechnung kreisformige Versetzungsschleifen zugrunde lagen. Leider
nnton damit keine einfachen Regeln zur Bilddeutung abgeleitet werden.
i Borechnung krummliniger Versetzungen kann niherungsweise durch die Berech-
itk woise geradliniger Versetzungen ersetzt werden, die sich vorteilhaft durch
wrmotzungsring nach Kroupa [66] bzw. die Winkelversetzung nach Yoffe |56]

wlollon lnssen.
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Die Winkelversetzung besteht aus zwei geradlinigen Versetzungssegmenten, die einen
heliehigen Winkel miteinander einschliefen. Falls ein Segment entlang der as-Achse
eines rechtwinkligen Koordinatensystems verliuft und der Winkel zwischen den
Segmenten ¢ betriigt, erhilt man fiir die Verschiebungsfeldkomponenten der Win-
kelversetzung:

s

i by =
wi (g, @z, @y - :;:r [/ 2R e B = Aepry Oai | R (Baicos e - Az sin i)

4 (1 — 20Kl (r— q) (badis — bydes) (28)
(1 — 2ok (r— p) [Do(d2; cos ¢ — Sy sinz) — padyi ],
wobel b; die Komponenten des Burgers-Vektors sind und folgende Abkiirzungen
gelten:
1. 2
- S (l—p) wh

)= w2 CO8E — Uy 0, o = wa BN |

1

g eUs e,

g = (s — bawy) [(r — 300 pe2 bia vos a — by sin e, puy = (g —aypea) [(r — p)
s ) e sin o
und @ = aretan arctan ! Farctan —
B +£1 ;'J'I

cosa | way

Der Dipol nach Kroupa besteht aus einem infinitesimal breiten rechtwinkligen Ver:
setzungsring, wobei eine Kante ins Unendliche verschoben wird.

Die Winkelversetzung nach Yoffe ermoglicht auf einfachem Weg eine Simulation ah
gewinkelter Versetzungen, da der gegenseitige Binfluff im Umgebungshereich der
Abknickstelle Beriicksichtigung findet. Weiterhin kénnen im Prinzip belichige Ver
setzungsanordnungen durch Superposition abgewinkelter Versetzungen angeniihert
werden [8]. Mit diesen abgewinkelten Versetzungen lassen sich z. B. die Abwinke

- lungshereiche von Dipolen beschreiben, die — ausgehend vom Hindernis — entstehien,

wenn sich Versetzungen mit nichtgleitfahigen Spriingen oder an Hindernissen hal
tende Versetzungen hewegen.

Bild 17 stellt zum Bild 10 dquivalente Dipole mit gleicher Parameterwahl dar. wobel
die Dipolversetzungen in einer Tiefe f, = 1& (Bild 17a und b) baw. in einer Tielo
to = 1 & - d (Bild 17¢) in die beiden Arme dersich bewegenden Versetzung umbiegen,
Die Lagebezichungen der Dipolversetzungen sind im Bild gekennzeichnet. die Ab
stiinde betragend — 0.1 5, im Bild 17a und e sowie d = 0,01 & im Bild 17h. Die Win
kel zwischen den Armen der Versetzungen und den nahezu in Stufenorienticring
vorliegenden Versetzungen des Dipols betragen fiir alle Te'lbilder 1357, Die abgewin
kelten Arme der Dipole entsprechen damit in den Ehenen (110) liegenden Ubergangs
hereichen der Versetzungen. Bemerkenswerte Kontrasterscheinungen sind der stetipe
Ubergang des Kontrastes des Dipols in den der Versetzung und der cinseitig vergro
Berte dunkle Kontrasthereich anf den Abbildungen, der sogar vorhanden bleibt, wenn
der Kontrast des Dipols verschwindet (s. Bild 17h). Das Vérschwinden des Kontrastos
im Bild 17b ist auf den geringen Abstand d = 0,01&, der Dipolversetzungen zuriick
zufiihren.

Der Bereich eines Versetzungsdipols, der an einem Hindernis haftet, kann nihe
rungsweise mit Hilfe eines halbunendlichen Versetzungsrings nach Kroupa darge
stellt werden, Der Kontrast eines Verselzungssprungs hingegen Lilit sich durch dio
Kombination eines Kroupa-Dipols mit einer geradlinigen Versetzung oder durch
die Uberlagerung zweier Winkelversetzungen nach Yoffek berechnen [57].

Bild 18 zeigt computersimulierte Hellfeldabbildungen von Dipolversetzungen, die (i
einer Tiele von 1, = & unter der Folienoberfliche miteinander verbunden sind,
d. h. mit einem Dipol nach Kroupa bherechnet wurden, Bild 180 entspricht dalii
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i 17, Computersimulation der Hellfeldabbildung abgewinkelter Versetzungsdipole
Cnterschiedlichen Lage- und Abstandsbezichungen

bl djé; der Einzelversetzungen: 0,1 (a, ¢); 0,01 (b)

der Dipolebene: horizontal (a, b), vertikal (¢)

_‘_;at.er: g = [200], 1 — [161], b — j [101], 1 = 6 &, 10 = 0,47, &/[& — 20, &//& — 40,
Lt

g

3ild 18, Halbunendliche Ver-
setzungsdipole in unterschied-
lichen Lagebeziehungen
Abstand d/&e der Finzelverset -
zungen: 0,4 (a): 0,2 (b
Lage der Dipolebene: horizontal
(), vertikal (b)

Parameter: =, Text

b)

dieh der Parameter Bild 10e, wobei abweichend vom Bild 10w — O vewiihlt
Bild 185 stelit den zu Bild 18a analozen halbunendlichen Versetzinosdpol
0,2 & dar, dessen Dipolebene senkrecht zur Folicnebene angeordnet ist. In
Millen ist zu erkennen, daf die Verbindungselemente zwischen den Verset-
| nleht abgebildet werden und nur einen geringen Einfluft auf den Dipolkon-
{iben. by

bhildungen von Versetzungen mit Versetzungsspriingen sind im Bild {9
Wgehen. Unterschiede im Kontrast zwischen Spriingen, die mit dem Kroupa-
LU pehanut wurden und solehen, die durch Winkelversetzungen berechnel wur-
Sind vornachlissigbar. Bild 19a stellt eine Versetzung mit folgenden Parametern

. . i ¥ o = o % =
= |200], ¢ = [001], b = | [110]. I = [554]. Die Versetzung verliuft in einer
it der Foliendicke ¢ — 6, s gelten die Absorptionsparameter £2/5, — 10,
o 20 und die Braggsehe Abweichung w = 0. Der Versetzungssprung hat die
W [ 110] und liegt 6, — 2,55, unter der Folienoberfliche. Withrend im linken
Milds 190 mit ciner Spranggrifie d - 0,2 &, der Versetzungssprung voch di-
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Bild 19. Computersimulierte
Hellfeldabbildungen vonVer-
setzungsspriingen in unter-
schiedlichen Abbildungs-
und Abstandsbeziehungen

a) gemischie Versetzungen {geneigt)
mit oberflichenparallelem Sprung der
Liinge d = 0,2§, (links) baw.

d = 0,06 § (rechts)

b) geneigte Schraubenversetzung
mit oberflichenparallelem Sprung
in unterschiedlichen Abbildungshe-
dingungen

Parameter: s. Text

rekt zu sehen ist, kann man im rechten Teil mit d = 0,05 & den KinfluB des Ver-
setzungssprungs nur indirekt aus besonderen Kontrastmerkmalen erkennen.
Bild 19b zeigt im linken Bildteil eine Schraubenversetzung mit einem oberflichen-

parallelen Sprung bei folgenden Orientierungsheziehung: = [001], ¢ = [220],
L ;[101] und [ = [101], sowie &/& = 10, &)/&; = 20, w = 0 und t = 65. Der
Sprung liegt entlang [010] in einer Tiefe t, = 2&, und hat eine Linge von d = 0,4&,.
Der Sprung zeigt einen ausgeprigten Kontrast, wie er fiir ein parallel zur Folien-
oberfliche licgendes Versetzungssegment zn erwarten ist. Wird der Durchlaufsinn
der Versetzung geiindert — hier durch b = % [101] fiir den rechten Teil des Bilds 19b—

dann erscheint der Versetzungssprung im Beugungskontrast durch die andersartig
an ihn anschlieBenden Kontrastoszillationen der Versetzung vergroBert abgebildet.
Anhand der computersimulierten Abbildungen kann man erkennen, daB bei Abstén-
den < 0,15 unter iiblichen Zweistrahlbedingungen in den genannten Fillen keine
anflosbare Abbildungen der Defektstrukturen méglich sind, so daf nur noch mit
Hilfe der Computersimulation von der Abbildung auf die Spezifik der Kristalldefekte
geschlossen werden kann.

3.3. Uberblick iiber die Kontrastsimulation von Planardefekten
und dreidimensionalen Kristallbaufehlern

Girundlegende Kontrasterscheinungen an Planardefekten bzw. dreidimensionalen
Kristallbaufehlern kénnen ebenso wie im Fall von Versetzungen durch Kontrast-
profile und analytische Abschitzungen gewonnen werden, wobei die Kontrastbe-
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rechnung, speziell der Planardefekte, durch die Matrizenformulierung des Zweistrahl-
falls wesentlich erleichtert wird. Auf diese Weise gelingt es, fiir Stapelfehler, Anti-
phasengrenzen, Zwillingsgrenzen, Moiré-Strukturen, Hohlstellen und einfache ko-
hirente Ausscheidungen grundlegende Kontrastregeln abzuleiten [5].
Schwierigkeiten entstehen immer nur dann, wenn Mehrstrahleinfliisse wirksam wer-
den, sich mehrere Kristalldefekte gegenseitig beeinflussen bzw. wenn Kontrast{ein-
heiten, speziell im Fall der Ausscheidungen, von Interesse sind. Dann ist das Hilfs-
mittel der Computersimulation unentbehrlich, wofiir im folgenden einige Beispiele
genannt werden sollen.

Sieh iiberlappende Stapelfehler kénnen bei geringem Abstand durch einen einzigen
Stapelfehler ersetzt werden, wobei dessen Phasenwinkel die Summe der Winkel aller

‘Stapelfehler darstellt. Diese Regel wird allgemein angewendet; es konnte aber mit

Hilfe der Simulation des Beugungskontrastes gezeigt werden [58], dafl sich drei iiber-
lappende Stapelfehler mit Phasenwinkeln von 2x/3 nur dann vollstindig auslschen,
wenn sie exakt in einer Ebene liegen. Ahnliche Betrachtungen lassen sich aunch fiir
lamellare Ausscheidungen, Mikrozwillinge und die Uher]agerlmg mehrerer Doméinen-

grenzen durchfiithren.

Profilrechnungen reichen zur Diskussion der Kontrasterscheinungen nicht aus, wenn
benachbarte Stapelfehlerebenen unter endlichen Winkeln zueinander verlanfen. Mit
der Computersimulation konnte ermittelt werden, dal} sich schneidende Stapelfehler
eine gemaserte Struktur zeigen und die dulleren Streifen stark deformiert werden.
Wenn sich Stapellehlerkontrast und Dickenstreifen an Keilkanten iiberlagern, so
hilft. ebenfalls nur die Simulation des Kontrastes, die Klirung der Erscheinungen
herbeizafiihren [4]. Eine wichtige Problematik ist die Untersuchung des Einflusses
hegrenzender Versetzungen auf den Kontrast eines Stapelfehlers. Bei grofien Ab-
weichungsfehlern konnte ein Einfluli der Versetzung auf den Stapelfehlerkontrast
durch simulierte Bilder selbst darnm noch nachgewiesen werden, wenn die Verset-

- sungen fast unsichtbar waren [&4].

Die Kontrasterscheinungen dréfdimensionaler Kristalldefekte kénnen vollstindig
nur mit Hilfe der Simulation des Bengungskontrastes erklirt werden, wobei Stapel-

[fehlertetraeder oder rinmliche Versetzungsnetzwerke jeweils im Zusammenhang mit
(len singuliren Defekten untersucht werden. Degisher [Gm bzw. Sass 1. a. |‘ﬁ | zeigten

die ersten Kontrastsimulationen von Ausscheidungen in anisotropen Medien und
konnten erhebliche Abweichungen — besonders Kontrastasymmetrien — gegeniiber den
yereinfachenden Profilrechnungen feststellen und experimentell belegen. Lepski [46]

\ foht einen Schritt weiter und vergleicht den Kontrast kugelformiger Aunsscheidungen
n

anisotropen Medien mit dem Kontrast elliptischer Defekte,
Mit diesen abschlielenden Bemerkungen sollte die Bedeutung der Computersimula-
tion auch im Fall der Kontrastdeutung von Planardefekten und von dreidimensio-
nnlen Gitterfehlern gezeigt werden.
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4. Interpretation und Computersimulation von
Elektronenbeugungsdiagrammen

W. Neumann: Institut fiic Festkirperphysik und Elektronenmikroskopie der Aka-
demie der Wissenschaften der DDR. Halle /Saale

Fiir die Untersuchung der Struktur, Morphologie und chemischen Zusammensetzung
von Phasengrenzen ist die Kombination der elektronenmikroskopischen Abbildungs-
technik mit der Elektronenbeugung ein geeignetes Hilfsmittel. Dabei besteht ein
wesentlicher Vorteil darin, daB im Elektronenmikroskop ein sofortiger Wechsel von
der Abbildung auf das Beugungsbild derselben Probenstelle moglich ist. Im Bild 1
sind die Strahlengiinge [iir Abbildung und Beugung in einem dreistufigen Elektronen-
mikroskop dargestellt. Es ist ersichtlich, dafl die Abbildung des Objekts in der Bild-
ebene und das Beugungsbild in der hinteren Brennebene der Objektivlinse entsteht.
Je nach Erregung der Zwischenlinse kann entweder die Bildehene des Objektivs oder
die hintere Brennebene des Objektivs in der Registrierebene abgebildet werden, so
dall man wahlweise das Bild bzw. Beugungshild erhilt.

Die vollstiindige Auswertung von komplexen Beugungsdiagrammen ermdglicht z. B.
Aussagen iiber das Auftreten und die chemische Zusammensetzung von kristallinen

Al |B At dg )
= t —Ofyek!

T

Beugungsbild

einstufig vergraBerte
Abbildung

-@* Zwischenlinse

einstufig abgebildetes
Beuqungsbild

—j_“——-@» Projektiv

fig vergroBerte zwelstufig abgebildetes

uhg ~ Beugungsbild
a) b) -
13kl 1. Strahlenginge in cinemn dreeistafigen Elektronenmikroskop
w) Hie Abbildung b) foe Flekt ronenbengung mit Zw ischonablnldung
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Phasen, Ausscheidungen, Zwillingen, Mehrfachzwillingen und iiber Orientierungs-
beziehungen usw. Die Interpretation solcher komplexer Beugungsdiagramme ist g

wohnlich duBerst schwierig und zeitaufwendig. Bild 2 zeigt verschiedene komplexe

Beugungsdiagramme des Systems Silber — Gold [1], [2]. Neben den intensititsstarken
Reflexen des Goldkristalls sind im Diagramm Zusatzreflexe vorhanden, die beispiels
weise auf Zwillingshildung, Mehrfachverzwillingung und das Auftreten von Uber
strukturen [3] zuriickzufithren sind. In zunechmendem MaB erfolgt die Tnterpretation
derartiger komplexer Beugunsbilder mit Hilfe geeigneter Computerprogramme.

Bild 2. Beugungs-
strukturen im Systen
Ag—Au

nach [1], [2]

Ausfiihrliche Darstellungen der fiir die Analyse von Beugungsdiagrammen notwern
digen Grundlagen sind in den Standardwerken der Elektronenmikroskopie enthaltur
(4] bis [10]. In diesem Abschnitt sollen die prinzipiellen Zusammenhiinge zwischor
Interpretation und Computersimulation der Elektronenbeugungsdiagramme dar
gestellt werden. Dabei wird zuniichst auf die fiir die Analyse der Beugungsdiagrammm

mit Hilfe der Computersimulationstechnik notwendigen allgemeinen Grundlagon
kurz eingegangen.

4.1. Elektronenbeugungsdiagramme

Die gebréiiuchlichen Methoden der Interpretation von Elektronenbeugungsdiagrnm
men verwenden die Konstruktion des reziproken (litters und der Ewaldschen Aus
breitungskugel. Die folgenden Betrachtungen beziehen sich auf die Durchstrahlungs
beugung, obwohl die meisten Beugungsphinomene in analoger Weise fiir die Rello
xionsbeugung betrachtet werden kénnen [11]. Die unterschiedlichen Entstehungs
arten der Elektronenbeugungsdiagramme sind im Bild 3 dargestellt. Unterschiedlicho
Beugungstypen entstehen nicht nur durch die Variation der Probenorientiering
relativ zum Elektronenstrahl, sondern auch durch Anderung der Beschleunigungs
spannung.

Im folgenden werden spezifische Phinomene der Beugung sowohl mit langsamion
Elektronen (LEED) als auch mit héher energetischen Elektronen (HVED) nichi
beriicksichtigt, obwohl die Struktur der Beugungsdingramme auch in diesen il
aufl d&hnliche Weise hehandelt werden kann.
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Bild 3. Beugungsstrahlengiinge

a) Durchstrahlungsbeugung
b) Reflexionsbeugung

(ANE Grundlegende kinematische Betrachtungen

Aug der kinematischen Theorie der Elektronenbeugung folgt, dall die Amplitude der
nus den Gitterbausteinen eines Kristalls gestreuten Elektronenwelle als phasen-
tlohtige Uberlagerung der Atomformamplituden f;(@) geschrieben werden kann:

N e T
w. 5 ‘\_: f;(@} p—2xi {g | :'.f (1)
)
Dis Atomformamplituden (@) beschreiben das Streuvermdpen der Atome j an
ton Orten F?; in Abhéngigkeit vom Strenwinkel @. Die Vektoren g sind die rezipro-
kin Gittervektoren und sist der Abweichun reparameter. Eine Binteilun o des Kristalls
In Itdentische Binheitszellen mit dem Ursprung », ermdglicht dic Schrellveise
S :
o. ,,F._En—ﬁ:ﬂ'(a s (2)
n
In diesem Fall wird iiber die Einheitszellen w summiert, wobel der Birukturiaktor,
gonnu genommen die Strukturamplitude
. P A m
" w (k1) = Z fx(®) e —2rige, ()
k
turch Summation iiber eine Elementarzellc o ' 1.-Fli @

Urte der Atome in der Elementarzelle, bozogoi
nprung von Eg, d. h.,esgilt Ry = ra -} pr. In dis

-

kon Gittervektor die I)arﬂtellung_g_} = h-a¥ -k b

-

wum Ursprung der Elementarzelle ry = wna | vl

wlonton, Die Groflen a, b, ¢ baw. a*, b*, ¢* sind div b

tslproken Gitters. Die Definitionsgleichungen fiie das
- . - - . =

Rt . _oxi o, _axd
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Fiir rliu Volumina der Elementarzellen des Gitters bzw. reziproken Gitters gilt:
Te = a(bxe)y, VT = a* (BEX®); Fe= |1$ (5)
Werden die .mpral‘.ncmlt-n Vektoren des Kristallgitters mit i und dle des rezipro-

ken Gitters mit @ bezeichnet, so lassen sich die Bedingungsgleichungen zusammen-

fassen:
>
ab= MR k= vkl 1,2,3) (1)
2
mit Ve = {mmaa} Unter Verwendung des Kronecker-Symbols ist (a.a*-) = &%

Aus diesen Beziehungen kann fiir den ungestirten Kristall abgeleitet werden. dali

g - ra eine ganze Zahl wird, so daB sich Gl. (2) vereinfacht:

e
—2::srl_lr {’}

Dy = Fg/Ve f._»

Die Auswertung des Beugungsintegrals ((1. 7)) fiir ein allgemeines Parallelepiped
(orthogonales System), dessen Kanten A, B, C parallel zu den Richtungen v, y, 2
sind, ist elementar durchfiihrbar und ergibt die Verteilung der Amplitude im rezi-
proken Raum.

A nc
2 T a2 (B by + 822 "
Dy = FyfVe| [] © =y dedy da
000
Fe sinmAds sinmwBs sinwmCs
| P& | =5~ = =~ (%)
T, 78y 785

Die Parameter s., sy, 5. sind die Komponenten des Vektors s entlang den . v,
Richtungen. Die Inte nsititsverteilung an einem reziproken (xlllt-rpunhl ist propor
tional dem Produkt |#,|* = &, - @¥. In Abhingigkeit von der Gestalt der IKristull:
polyeder ergeben sich untelachlediu he lnh-nmtatsverlel]ungcn Bei der Dllrt’h‘w!!uh
lung dlmnvr Folien senkrecht zum hl(.ldmm,nstmhl (A— B—eco, C=1I
Foliendicke) mul die Bedingung s. = s, = 0 erfiillt sein, und es l_‘nt‘-;teht eine Inten
sitiitsverteilung [ ~ (sin zsit/nsz)* in Form eines ]'L.lel"()ki—'n Gitterstabs (spike)
senkrecht zur Folienebene. Diese lnte,nbltat%kurve hat ein Maximum an der Stello

— (). Die Hohe dieses Maximums ist proportional zu (2, die Breite des Maximuis
mngcl\thrl proportional zur Foliendicke . Die lntumt.i,(wkurvv zeigl also, dali cine
merkliche Intensitit nur fiir die Richtungen auftritt, wo die Kurve Maxima aufwoint.
Dies ist dann der Fall, wenn die bekannten Laue-Gleichungen erfiillt sind:

. e -

l:‘r a="h, Ak.-b=£k Ak.c=1. {(th

Ak = k —ﬁu

ko, k Wellenvektoren der einfallenden bzw. gestreuten Welle
2eflexe treten nach GL (9) immer dann auf, wenn Ak -y

Udur und Ak — 2 sin @4 ergibt sich die Braggcho

Intensitiitsstarke
ha® - Eb* - le*ist. Mit |g| —
Gleichung A — 2d sin 6.

Das rulpmkp Gitter liefert nur die Lage der Beugungspunkte, gestattet aber kot
Aussagen iiber die Reflexionsbedingungen. Fiir die Bestimmung der moghielon
Reflexe hei vorgegehenen Beugungshedingungen (Wellenkinge A, Orienticroang o
Probe zum Elekironenstrahly wird das Konzept der Reflexionskugel, der Ewalduohon

262

Bild 4. Konstruktion der
Ewaldschen

® ® Ausbreitungskugel

Ausbreitungskugel. benutzt (Bild 4). Der Vektor o zeigt in die Richtung des einfal-
Junden Elektronenstrahls und endet am Ursprung 0 des reziproken Gitters. Ui den

Ausgangspunkt von o wird die Ausbreitungskugel mit dem Radius 1/4 gezeichnet.
Miin reflektierter Strahl T tritt nur dann auf, wenn ein I'B?lp‘l‘OkPI‘ Gitterpunkt die Aus-

) tungskugel schneidet. In diesem Fall ist g — I — ko erfiillt. Diese BLtmchtun;,\
dIt fiir einen unendlich ausgedehnten Kristall. Die Gl. (8) zeigt, daB fiir einen end-
Kristall die reziproken Gitterpunkte eine Ausdehnung haben, d. h. auch bei

Abwaichung; von der exakten Bragg-Lage, Intensitit aufweisen. Es gilt dann
(| & = k —ko. Weiterhin ist aus GI. (8) ersichtlich, dal} die relativen Intensititen
ioh den Strukturfaktor gpgehon sind. ]*ur den Strukturfaklor (s. GL (3)) ergiht

| nuch Bildung des Produktes g g - o; mit g, — ,rr - v;h + *w,r' folgender Ausdruck:
Whl) Ef:(e)e (10)

Wy chend der Raumgrupp(,nsvmmetrle des Kristalls kiinnen die systematischen
ischungsbedingungen berechnet werden.
genden wird fiir die Beﬂchrelbung von reziproken (:lttcrsplkeq in einem all-
plnen (litter (trikliner Fall) eine Methode angegeben [12], die im wesentlichen
g dem Verfahren von Pashley ist, das die bei der Reflexionsheugung moglichen
hon beschreibt [13]. Die fiir die Berechnung des Spikes verwendete geometrische
iktion ist im Bild 5 dargestellt. Gegeben sei eine Ewald-Kugel £ mit dem
m ' (X, Yc, Z.) in dem orthogonalen System mit den I\L}Ur[ill‘-dt[-‘llath“’fll

A4, Der Vﬂkturg — 0P — s, + 8412 -} 5.3 kennzeichnet den reziproken Gitter-

P. Der reziproke Gitterspike gs im Punkt P schneide die Ewald-Kugel im
1", Die Gleichung der Ewald-Kugel mit dem Mittelpunkt € lautet

B X+ (v (11)
Maddius der Kugel ist 1/7, und fiir die Koordinaten des Kugelmittelpunktes gilt
e der Kippung um  und ¢ (s. Bild 5).

2ri (huy + kv 4 hey)

Yu)"’ + (= _z|.):£ e =

A Uiy eos @
A Lk pwin
Aoy

(12)
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Bild 5. Geometrie zur Be-
rechnung der reziproken
Gitterspikes

Wird das Koordinatensystem um den reziproken Gittervektor y vom Ursprung 0
nach P verschoben, gilt fiir G1. (11):

(s —X)2 4+ (y+8y— Vo)t (24 8: — Z)t = A2 (13)
Im Koordinatensystem mit dem Ursprung P sind die Komponenten des Vektors

PP — (p, Yo 2p) parallel zum Spike_g;r,i durch folgende Gleichungen bestimmt:

p = PP’ sin freosy

—

Yp = P sin fsiny (14)
iy

z2p= PP/ cos

Die Winkel g und y sind folgendermalien definiert:

f = < (gi%), y = (gss1?), wobei gsp die Projektion von gs auf die von den Vektoren
i, 12 aufgespannte Ebene ist. Die gleiche Herleitung gilt auch fiir die Komponenten

des Spikes gs = geai® + goyi® + gosi?

[

Her = i s | » sin ﬁ CO8 ¥

== -
Gow = | 0n | in Bsin y (15)
Has = | s "0318

Die Gln. (15) erméglichen bei vorgegelener Spikerichtung die Berechnung der Winkel
g und y. Aus Gl. (14) folgt Tiir die Gleichung des Spikes
@ Y z

e = — = 0
sin ffeos p sin fisiny cos (18)

Durch Einsetzen der Gl. (16) in die Kugelgleichung (13) kénnen die Koordinaten
&p, Yp, Zp, der Schnittpunkte des Spikes mit der Ewald-Kugel bestimmt werden. Es
ergeben sich quadratische Gleichungen A, -+ Be,, + € = 0 mit

1 1
S si.u“'ﬁ costy
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B=_—_2)1 ((sin y cos @ 4 tan ysin ps8in @ | cos p ot f - ec:-l )
? 4

|- 2 (s, + sy tany - s cot B - — )
ll

C =82 + & | 52 — 241 8in y (5: cos D + s, 8in D | s cot y) an

Entsprechende Gleichungen gelten fiir die y,, und z,,-Koordinaten. Fiir die Berech-
nung der moglichen Spikes ist es notwendig, eine endliche, maximal méogliche Spike-
linge zu definieren. Es brauchen bei der Berechnung der Schnittpunkte nur die

Losungen beriicksichtigt zu werden, bei denen der Abstand PP’ Kleiner als die vor-
gegebene Maximallinge ist. Bei dem Verfahren von Ploc und Keech werden nur die

Spikes betrachtet, die in einem Gebiet (1-1 ¥ lgs|) bis (41 == lgs|) liegen (Bild 6), Die
Gl. (17) liefert zwei Losungen, wobei fiir die z,, nur die Losung beriicksichtigt wird,
die nither der Bezugsebene liegt, d. h. den kleineren Wert: 2, hat.

Bild 6. Geornetrische Anordnung fiir die Aus-
wahl der im Beugungsdiagramm miglichen
Gitterspikes

4.1.2 (xeometrie von Elektronenbeugungsdiagrammen

AJedes Elektronenbeugungsdiagramm kann durch den entsprechenden Schnitt durch
das reziproke Gitter beschrieben werden. Die Grifie des Beugungsbilds ist durch die
experimentellen Bedingungen festgelegt (Bild 7). Der Radius der Ewald-Kugel ist
im Vergleich zu den Abstinden zwischen den Beugungspunkten sehr groB, so daB
in erster Nitherung die Ewald-Kugel durch die Tangentialebene im Gitterpunkt 0

orsetzt werden kann. Der Vektor €O ist senkrecht zur reziproken (iitterebene orien-
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Bild 7. Geometrie zur Herleitung fiir die Grundformel der Elektronenbeugung

tiert. Da der Beugungswinkel © sehr klein ist, gilt |;;1] - (1/A)* = R/, und mit
lgn| = a!L; erhiilt man die Grundformel der Elektronenbeugung
hk

dobym B (48)

L und R Abstinde Probe — Registrierebene bzw. Primirstrahl — Beugungspunkt

Das Produkt 1L wird allgemein als Kamerakonstante bezeichnet.

Der Typ des Elektronenbeugungsdiagramms wird im wesentlichen durch die Kri-
stallstruktur, die CGitterparameter und den Grad der Kristallinitit der Probe be-
stimmt. In Abhiingigkeit vom Kristallinititsgrad bzw. der Orientierung der einzel-
nen Kristallite erhdlt man Punkt-, Ring- oder Texturdiagramme.

Fiir die Interpretation der Geometrie der Beugungsdiagramme wird im folgenden
kurz auf zwei Beugungsphinomene eingegangen, das Auftreten von Laue-Zonen und
den Effekt der Doppelbeugung. Wenn der Elektronenstrahl nahezu parallel zu einer
Kristallrichtung [uvw] liegt und die Kriimmung der Ewald-Kugel nicht beriicksichtigt
wird, reprisentieren alle Punkte der reziproken Gitterebene (uvw) das Beugungshild.
Die Beugungspunkte erfiillen dann die folgende Bedingung hu + kv - lw = 0.
Es 1iBt sich jedoch zeigen, daB die Kriimmung der Ewald-Kugel ausreicht, um eine
oder mehrere parallele Netzebenen zu schneiden. Die zusiitzlichen Punkte erfiillen die
Bedingung hu + kv + lw = + N, wo N eine ganze Zahl ist. Diese Punkte liegen
innerhalb kreisformiger Biinder, den sog. Laue-Zonen.

Die erlaubten und verbotenen reziproken Gitterpunkte einer beliebigen Kristall-
struktur sind durch die Auslischungsregeln des Strukturfaktors gegeben. Das Auf-
treten verbotener Reflexe kann dureh Doppelbeugung verursacht werden. Dabei
wird der gebeugte Strahl im Inneren des Kristalls nochmals an anderen Netzebenen
gebeugt. Es werden dann Doppelbeugungspunkte der Form ky = hu - he, ks = k1 + ks,
ls = I - I, beobachtet.

Die Indizes eines durch Doppelbeugung entstandenen Punkts sind somit durch die
Summe der Indizes der primiren Beugungspunkte gegeben.

4.2. Computersimulation der Elekfronenheugungsdiagramme
Fiir die Interpretation von einfachen Elektronenbeugungsdiagrammen gibt es
Standardverfahren, die keinen groBeren rechnerischen Aufwand benétigen. Ist

die chemische Zusammensetzung der zu untersuchenden Substanz bekannt und
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~ damit die Kristallstruktur eindeutig festgelegt bzw. auf wenige mégliche Struktur-

typen beschriinkt, kann die Auswertung nach folgendem Schema vorgenommen werden::

a) Messen der Abstinde R, der n-Beugungspunkte zum Primirstrahl,

b) Berechnung der Netzebenenahstinde dwa mit Hilfe der Grundformel AL — R . d
(beobachtete d-Werte). |

¢) Berechnung der Netzebenenahstinde dna aus den Gitterkonstanten fiir die vor-
gegebene Substanz (berechnete d-Werte) und Vergleich der beobachteten mit den
berechneten d-Werten, um die Indizes fiir jeden Reflex zu ermitteln

d) Messen der Winkel zwischen den Vektoren R,. :

e) Uberpriifen der Indizierung durch Vergleich der gemessenen Winkelwerte mit
den nach der Formel fiir den Winkel zwischen zwei Netzebenen berechneten Win-
kelwerten.

f) Bestimmung der Indizes der Zonenachse [uvw] durch Berechnung des Vektorpro-
duktes zweier beliebiger Vektoren R,. Die Zonenachse ist durch folgende Glei-
chungen gegeben: w = kila — Lika; v = hhe — Lhy; w = hiks — hoky.

Um ein vollstiindig indiziertes Beugungsbild zu erhalten, ist es ebenso méglich, die

~ Indizes aller Punkte durch Vektoraddition zu erhalten. Wenn die Addition der Vek-

};or_;-znl R L R: = Ry ist, so gilt fiir die Komponenten by - ke = ha, ky + ks — ks und
1 =
Das praktische Verfahren der Indizierung von Einkristall-Beugungsdiagrammen ge-

- staltet sich dullerst schwierig und zeitaufwendig, wenn die Substanz und damit die

Kl'il?t{l]]ﬁtl‘ljktlll" vollstindig unbekannt sind. Das «trial and error¢-Verfahren der
Indizierung lifBit sich dann folgendermaBen durchfiihren:

a) Messen der Abstinde vom Nullpunkt zu drei ausgewiihlten Beugu k i
¢ ¥ % te 3

mit dem Nullpunkt ein Parallelogramm bilden. o B o

b) Berechnung der Netzebenenabstiinde duwa mit Hilfe der Kamerakonstanten AL

©) Messen der Winkel zwischen den Beugungspunkten.

d) Anwendung der ASTM-Kartei oder eines Handbuchs der Rontgenkristallstruktur-
analyse polykristalliner Materialien, um die chemische Zusammensetzung der Sub-
stanz bestimmen zu kénnen.

e) f&u.»;wcrtung dcl_- Sy_mmetrie des Beugungsbilds, um irgendeine Aussage iiber die
Zonenachse (Orientierung) und die Kristallstruktur treffen zu koénnen.

- Fiir Kristalle des kubischen, tetragonalen, hexagonalen oder orthorhombischen

Systems kann einf: Methode zur Indizierung von Beugungsdiagrammen angewendet
.warden, Welchc"dle Beziehungen zwischen den 1/d*-Werten ausnutzt [10]. Im kubi-
_:zhenR Sy('st?n fuhrlt; .i;c Anwendung dieser Beziehungen auf die Methode der Quotien-

n Ity (ratio method), die sich folgendermaBen beschreiben liBt. Es gilt Ry - dy —
g B di— ...— AL pirpddb o
Die Quotientenmethode wird durch folgende allgemeine Beziechung dargestellt [14]
By dn (WA RHHE (N

Ry dv (k2R Nk (19)

"

wobei die Ortsvektoren R,, welche die Abstinde der Beugungspunkte zum Null-
punkt darstellen, umgekehrt proportional zu den Netzebenenabstinden di sind.
Alns der Beugungsaufnahme werden die R, gemessen und die verschiedenen Kom-
binationen der Quotienten gebildet. Der Vergleich der Quotienten von R, mit den
Waurzelquotienten der Indizesquadratsummen liefert die Millerschen Indizes der
Beugungspunkte. Das Resultat kann durch Messen der Winkel zwischen den .Beu-
pungspunkten und Vergleich mit den berechneten Winkeln iiberpriift werden. Fiir
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den Winkel ¢ im kubischen System zwischen zwei Netzebenen gilt:

h'-j_hz + k:_k: 1 i.‘LI-S

BP0 + Ry o+ — B

(20)

Das Uberpriifen der Winkel ist auBerdem erforderlich, um eine der miglichen rich-
tigen Indizierungen, d. h. bei Festlegung der Reihenfolge der Indizes und ihrer Vorzei-
chen, zu finden, da bei Anwendung der Quotientenmethode nur der Typ {hkl} der
Reflexe festgelegt wird. In der Literatur gibt es Tabellen fiir die Auswertung von
Elektronenbeugungsdiagrammen, die nach der Quotientenmethode anfgestellt wur-
den [15]. Mit einem dhnlichen Quotientenverfahren wurden von Komrska u. PeilaZ
ausfiihrliche Tabellen fiir die Interpretation von Punktdiagrammen des kfz., krz.
Gitters und der Strukturen des Diamants und der hexagonal dichtesten Kugelpackung
berechnet. die eine direkte Orientierungsbestimmung ermdglichen [16].

Die hier ausgefiithrten Standardverfahren fithren jedoch nur bei der Auswertung
einfacher Beugungsdiagramme und unter den o. g. Randbedingungen schnell und
direkt zum Ziel. Die Auswertung komplexer Beugungsdiagramme, die Zusatareflexe
oder Gitterspikes infolge Verzwillingung, Auftreten mehrerer kristallographisch orien-
tierter Phasen (Matrix/Ausscheidung, Entmischungsstrukturen diinne Schicht/Sub-
strat) oder Doppelbeugung aufweisen, ist mit diesen Verfahren nicht mehr sinnvoll.
Ein geeignetes Verfahren zur Auswertung komplexer Beugungsdiagramme ist die
Methode der Computersimulation. Dabei kénnen die Geometrie der Beugungsdia-
gramme. d. h. die Lage der Interferenzpunkte, als auch ihre Intensititswerte vom
Computer berechnet und mit Hilfe eines Plotters automatisch gezeichnet und somit
direkt mit den experimentellen Diagrammen verglichen werden. Diese Simulation
kann unter Verinderung der fiir die Berechnung notwendigen Parameter (Gitter-
konstanten, Kristallstruktur, Orientierungsbeziehungen usw.) so oft wiederholt wer-
den, his fiir die detaillierte Auswertung eine hinreichend genaue Ubereinstimmung
zwischen experimentellen und theoretischen Beugungsdiagrammen erreicht ist. Bei
der Auswertung mit Hilfe der Computersimulation existieren zwei prinzipiell unter-
schiedliche Losungswege. Das am hiuofigsten angewandte Verfahren berechnet fiir
die eingegebenen theoretischen Werte das entsprechende Beugungsdiagramm; der
Vergleich zwischen experimentellen und theoretischem Bild wird visuell vorgenom-
men. Bine vollautomatische Auswertung der Beugungsdiagramme ist mit dem zweiten
Verfahren miglich. Dabei werden sowohl die Koordinaten aller im Beugungshild
beobachteten Reflexe als auch deren Intensititen eingegeben und mit einem Algo-
rithmus. der im Prinzip nach den oben beschriebenen Standardverfahren arbeitet,
wird die Auswertung vorgenommen. Der Computer berechnet aus den eingegebenen
Gitterparametern, Strukturtypen usw. die Beugungsdiagramme und vergleicht so-
wohl die Geometrie als auch die relativen Intensititen der berechneten mit den ex-
perimentellen Werten. Stimmen die Geometric und die Intensititen der berechneten
und gemessenen Werte innerhalb der vorgegebenen Fehlergrenzen iiberein wird das
ytrial and error¢-Verfahren beendet und die eindeutige oder die mehreren nmg]whvn
Losungen ausgegeben. Dieses Verfahren ist wesentlich aufwendiger, da fiir eine um-
fassende Anwendung Dateien mit den entsprechenden Strukturdaten (vergleichbar
mit der ASTM-Kartei) notwendig sind.

4.2.1. Algorithmen zur Lisung des Simulationsproblems

Die Zahl der bisher in der Literatur beschriebenen (;0111puterpr0grammv zur Simula-
tion von T‘lthrone-nbougungadtagramnwn ist bereits so grofl, dal} ein umfassender
Uberblick in diesem Rahmen nicht maoglich ist [17] bis [24]. Im weiteren wird kurz
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auf die Varianten von Olsen u. Jesser [20] sowie Ploc u. Keech [21] eingegangen. Mit
beiden Algorithmen, die fiir beliebige Kristallsysteme giiltig sind, kénnen die Dia-
gramme von Zwillingen, Mehrfachzwillingen und orientierten Lrl:-stal]mun Phasen
(Matrix/Ausscheidung, eutektischer Bikristall, Substrat/Deposit) simuliert werden.

Das Simulationsverfahren von Olsen u. Jesser beruht auf e¢inem einfachen geometri-
schen Modell. Im folgenden wird der ihm zugrunde liegende Algorithmus fiir den all-
gemeinen Fall abgehandelt. Das Verfahren it sich in drei grundlegende Schritte
unterteilen:

a) Berechnung des rulpmken Gitters aus den GlLLerkonstanten

Fiir die Basisvektoren a; des reziproken Gitters gilt at = g"‘m mit gi* als Funda-
mentaltensor des reziproken Gitters. Der Fundamentaltensor g#* berechnet sich zu

“b2e? sin? ¢ abe? (cos e cos fi —cosp)  abc(cos y cos ¢ — cos il

G-1 = (g%) = abe? (cos & cos § — cos y) ae? gin® f§ abe (cos ff cos p — cos )

I:7'.!
abc (cos y cos a — cos fi) a2he (cos fi cos p — cos «) a?b®sin®y

* Das Volumen der Elementarzelle ergibt sich mit

V = abe ]/1_— cos? ¢ — cos? f —cos? y —l-I 2 cos & cos d’l;)ﬁz}' ; (22)

h) Berechnung des orthonormierten Bezugssyﬁ[-emsl:

Das eigentliche Simulationsproblem besteht darin, daB fiir jede vorgegebene belie-

bige Kristallfliche mit den Flichenindizes ki in einem allgemeinen Gitter (triklin),

die senkrecht zum Elektronenstrahl ist, das zugehdrige Beugungshild herechnet
werden soll, Die Orientierung der Probe zum Elektronenstrahl kann ebenso durch

Angabe der Indizes des parallel zur Einstrahlrichtung liegenden Gittervektors an-

gegeben werden.

Aus den Indizes k; der vorgegebenen Flache und einem frei wiihlbaren Gittervektor

mit den Indizes # werden die orthonormierten reziproken Bezugsvektoren aul

folgende Weise berechnet. Senkrec ht zur Fliche mit den Indizes & steht der gleich-

indizierte reziproke Gittervektor k. Die Normierung dieses Vektors liefert den rezi-

proken Einheitsvektor e3:

] —

ot h Togert L5 = 53

b= hynt e 3 — egia (23)
|.~'f.! [Frieet|

Fiir die Orientierung des orthonormierten Bezugssystems soll vereinbarungsgemdl}
gelten
et ||z, e2 || y. pe || z (die Knnlpmlmltendarqtollung der reziproken I Lmlwlikalon m

wird doppelt indiziert: o = [r*.l, iz, (’m]) Der zum Gittervektor £ = & a: parallel
liegende reziproke Gittervektor wird mit Hilfe des Fundamentaltensors des
Kristallgitters g; berechnet:

— —

=ty d (24)
Die Normierung von t liefert den Einheitsvektor to
i 4, =% —
i _ tgyd! — (25)

— —
it tigyad
Die Projektion des Vektors o auf den Einheitsvektor ¢? ergibt Bild 8:
7=(pea) e (26)
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Der zweite Referenzvektor ergibt sich durch Subtraktion der Vektoren und an-
schliefende Normierung:

B i G -; =
g = {o - P es o= el guaj (2?)
lal

Die Vervollstindigung des orthonormierten Bezugssystems geschieht auf folgende

Weise: Die Vektormultiplikation der Einheitsvektoren ¢3 und ¢! liofert einen Vek-

tor r:
—_ _—.> — 1 - - —
r = Vedxel _i./_.*.ﬂat - el (af X af) = edi . el ay Eﬁ (28)

wobei gk die Komponenten des vollstiindig antisymmetrischen Tensors und V
bzw. V* die Volumina der Elementarzelle des Kristall- bzw. reziproken Gitters sind.
Die Transformation in den reziproken Raum vermage des Tensors gi; itherfiihrt

den Gittervektor rin den parallel liegenden reziproken Gittervektor
=i =
ro= e el el gy al (29)

— —
Durch die Normierung des Vektors r erhiillt man den Einheitsvektor e2:

3 o
r f"“f”e" a* =y =%

e T e = enal (30)
r ‘ ‘ e “P‘h al [

¢) Bcreclmung der reziproken Gitterpunkte:
Die Berechnung der (Geometrie des Beugungsdiagramms wird nach dem im Bild 9
d&L!‘chtP“thl Modell anf folgende Weise durchgefiihrt. Jeder reziproke Gitter-

vektor q, der in der Ebene k des reziproken Gitters liegt, mul} die Bedingungs-
gleichung

gilt = il - gah® + gzh8 = 0 (31)
erfiillen. In dem Modell von Olsen u. Jesser wird zusiitzlich der Abweic hung\qpam-
moter S beriic *ksichtigt, der die Projektion des reziproken Gittervektors g = gia'
auf e3 ist (s. Bild 9).

& |
| e
| N
: >
PO ?’D ]
P ! g
i ~
F e
____________ g
X 2 g
_§3 ‘\\ 5‘ i
‘ s -~
'\\ e
5 -
. P
~.f -

Bild 8. Orientierungs- 5
beziechungen der PiXY)
Vektoren bei der

Berechnung des Bild 9. Berechnung des Beugungsdiagramms nach dem

Direibeins ¢ Algorithmus von Olsen . Jesser
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N

Fiir die Abweichung f§ gilt: . e 12 /'7
> emgiatal  esigi [*/ ; \S\ v: 8 i" A
$ gt T o [ \"s S LY

Fiir die Simulation des Beugungsdiagrammes wird eine maximal zuldssige Ab-
weichlmg DD der reziproken Gitterpunkte von der Ewald-Kugel angenommen.
Ist fiir ein reziprokes Zahlentripel g¢ der Abweichungsparameter [S| > DD, wird
der reziproke Gitterpunkt nicht berechnet. Wenn [S| < DD werden die Kompo-
nenten X und Y des reziproken Gitterpunkts berechnet. Die Komponenten er-
geben sich zu

X=yi-en, Y=yi-exn (33)

Bei der Simulationsprozedur werden i. allg. noch die durch das Bravais-Gitter be-
dingten allgemeinen Auslischungsregeln beriicksichtigt. Fiir die Losung spezieller
Probleme kann jedoch auch fiir die vorliegende Kristallstruktur der Strukturfaktor
berechnet werden, so dali neben den allgemeinen auch die speziellen Ausléschungs-
regeln gegeben sind.

Der Algorithmus von Olsen u. Jesser geht von einem einfachen geometrischen Modell

aus, das jedoch fiir die meisten Anwendungen ausreichend ist. Um Beugungsdiagram-

me einer beliebigen Kombination Matrix/orientierte Phase berechnen zu kénnen,
miissen die Orientierungsbezichungen in der folgenden Form fm|[fer und fm||fet an-
gegeben werden, wobei fm bzw. ot eine Fliache und (m bzw. vt eine Gitterrichtung der
Matrix bzw. orientierten Phase sind. Fiir die Vektoren gelten die Beziehungen

- — — —
= fiai fon— friat

— — — Iy
im —jmig;  {Ph —phi g,

(34)
Nach dem in b angegebenen Algorlthmu% wcrden aus fm fm und fer, fen die ortho-
normmrh,n Bezugssysteme der Matrix mt — Ly ,a‘ und der orientierten Phase ni =

mmf berechnet. Fiir die Bestimmung des orthonormierten Dreibeins der Matrix und
der orientierten Phase, die parallel zueinander sind, gilt analog zu den Gin. (24) hm

(30):

— —
RS M W
> §=
md = .. nd= " p
o [ :
— - — —>y —>
: ™ (tm ; ms) m" o e (n\h - nd) - nt - 55
hl = s = s (:40)
s (."“ 3 m‘ |gph (.’I"l st et
— = —> =
= B ant g n3x n!
s S Wease—g
|m" <t {18 % .-cl|

Auf der Grundlage der Orientierungsheziehungen der paarweise zueinander parallelen
Einheitsvektoren lalt sich die Transformationsmatrix S berechnen, die die Indizes
der Matrix in die Indizes der dazn orientierten Phase umrechnet. Es gilt

— -

wif S = nt (36)
Die Transformationsmatrix Sy ist orthogonal, . h., Si; = S;;', und li3t sich aus der
folgenden Gleichung ermitteln:
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mig; - Sip = nax (37) i

wobei Sp = mj;* na die aus den Basisvektoren gebildete inverse Matrix ist
Das zur Konstruktion des Beugungsdiagramm verwendete Dreibein Ll 93 e {s Bild 9)
wird mit Hllfe der Matrix Si; in ein Dreibein der orientierten Phase {*Pl eP’* {’,"3 trans-

formiert: et . § — e»¢. Das fiir die Berechnung des Bengungsdiagramms der orientier-
ten Phase verwendete Dreibein ergibt sich dann aus

Eqf + Sjg = ef'k (38)

Die fiir die Simulation des Beugungsdiagramms der orientierten Phase notwendigen
Parameter S, X und Y werden analog zu den Gln. (32) u. (33) berechnet. Es gilt:

> =
; g -epd > — ” > - .
Sro— |+| Xr = g -epl Yr — g.er2 (39)
q

Mit dieser Methode kénnen neben den Diagrammen der Kombination Matrix/orien-
tierte Phase auch die Beugungsbilder von Mehrfachzwillingen (multiple twins) oder

Sandwichstrukturen simuliert werden, indem das Dreibein e#i als neues Matrix-
bezugssystem fiir weitere orientierte Phasen wirkt.

Der Algorithmus von Ploc u. Keech [21] beriicksichtigt zusiitzlich die Kippung der
Probe zum Elektronenstrahl, die Kriimmung der Ewald-Kugel und das Auftreten
von reziproken Gitterspikes. Die Zahl und Orientierung der Gitterspikes um einen
reziproken Gitterpunkt hingt von der Form des Kristalls ab. Fiir ein Kristallpolyeder
mit N Flichen beobachtet man Nj2-Spikes fiir einen zentrosymmetrischen und N-
Spikes fiir einen nichtzentrosymmetrischen Kristall. Die reziproken Gitterspikes
stechen senkrecht auf den K]‘iﬁta.“ll(*g!(’IIAIIII;_"-K“H.(']H‘H und weisen somit identische
Indizes auf. Jeder Spike kann allgemein durch eine Geradengleichung beschrieben
werden (s. Abschn. 4.1.1.). Unter der Annahme einer maximalen Spikelinge und eines
maximalen Reflexradius, kinnen die miglichen Sehnittpunkte der Spikes mit der
Ewald-Kugel berechnet werden. Die Projektion der Schnittpunkte auf die photo-
graphische Registrierebene liefert die geometrische Anordnung der Spikes im Beu-
gungshild.

Von Messerschmidt [22], |23] wird eine Variante zur Computersimulation von sowohl
Reflexions- als auch Durchstrahlungsheugungsdiagrammen beschrieben, die eine
Kopplung und Erweiterung der Algorithmen von Olsen u. Jesser [20] sowie Ploc u.
Keech |21] darstellt. -

Eine noch bessere Anniherung der computersimulierten Beugungsdiagramme an
die experimentellen Bedingungen ist dadurch méglich, wenn neben der Geometrie
der Diagramme die Intensititen der einzelnen Reflexe herechnet werden. Diese
Intensititswerte kinnen dhnlich wie bei der Computersimulation von Kristalldefekten
(s. Abschn. 3.) in entsprechende Graustufen umgesetzt werden und als Halbton-
bilder ausgegeben werden. Fiir spezielle Anwendungen ist es notwendig, die Algo-
rithmen so zu erweitern, dall bei der Simulation die Doppelbengung und das Auf-
treten von Laue-Zonen beriicksichtigt werden.

4.2.2, Anwendung der Computersimulation
Fiir die Anwendung der Computersimulation von Elektronenbeugungsdiagrammen
ergibt sich ein breites Spektrum, das die Berechnung und graphische Darstellung

einfacher Punktdiagramme bis hin zur Identifizierung komplexer Beugungsstrukturen,
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Bild 10. Computersimuliertes Beugungsdiagramm eines nach (111) verzwillingten kfz.
Kristalls in (110) Auflage nach [24]

die beispielsweise durch .&wlllmgbblldun;, orientierte kristallographische Phasen,
Uberstrukturen, Entmischungen usw. hervorgerufen werden, umfalBt.

Als Anwendungsbeispiele des in Abschn. 4.2.1. h(\sdlrmhenbn Algm ithmus von Olsen
u. Jesser sind in den Bildern 10 bis 12 computerberechnete und -gezeichnete Beugungs-
bilder dargestellt. Die Diagramme wurden mit einer R.c(,hcnanla,qv vom Typ BESM-6
berechnet. wobei gleichzeitig die fiir das automatengestenerte Zeichnen notwendigen
Daten auf einem Steuerlochstreifen erzeugt werden [24]. Bild 10 zeigt das Beugungs-
bild eines kfz. Kristalls mit (110)-Auflage, der nach (111) verzwillingt ist. Bei der
Berechnung wurde beriicksichtigt, dall der Radius der Bcu;_,ung_,q]lunkiv mit stei-
gendem S-Wert kleiner wird. Das computersimulierte Beugungsbild zeigt, dall Ma-

. trix- und Zwillingsreflexe genaun in der Ewald-Kugel liegen. Der Radius der Beu-

gungspunkte der Matrix und des Zwillings sind identisch. Das I!vll;_,un;_‘mliagrmnm
eines verzwillingten Siliziumkristalls mit (111)-Orientierung ist im Bild 11 dur;;tu
stellt. Die Zwillingsreflexe liegen auierhalb der Ewald-Kugel und haben somit einen
kleineren Radius als die Matrixreflexe. Bild 12 zeigt das Beugungsbild von Silizium
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Bild 11. Computersimuliertes
Beugungsdiagramm Ffiir
(111)-Silizinm (verzwillingt
nach (111), maximal mégliche
Abweichung DD = 0,12 rad)
nach [24]

Bild 12, Computersimui-
hertes Beugungsdia-
gramm far (111)-Silizium
(maximal migliche Ab-
weichung D) — 0,26 rad)
nach [24 |

in (111)-Orientierung mit groBer vorgegebener Maximalabweichung von der Ewald-
Kugel (DD = 0,26 rad). Im Beugungsbild treten auller den (220)-Reflexen, die nach
den Ausléschungsregeln verbotenen (311)- und (331)-Reflexe auf. In der elektronen-
mikroskopischen Praxis werden diese Fille heobachtet, wenn die Kristallfolie stark
verbogen oder sehr diinn ist.

4.3. Kikuehi-Diagramme

Beugungsdiagramme von Einkristallen, die aus einem System von Linien bestehen,
werden bei der Streuung von Réntgenstrahlen, Elektronen und auch anderer Strah-
lung beobachtet. Diese von Cowley [25] als K-Liniendiagramme hezeichneten Typen
von Beugungsfiguren kénnen sowohl durch divergente Strahlung innerhalb des
Kristalls, wie im Fall der Kikuchi-und Kossel-Linien. als auch auferhalb des Kristalls,
wie bei den Kossel-Mollenstedt- und Pseudo-Kossel-Diagrammen hei der Elektronen-
bzw. Réntgenbeugung, erzeugt werden. Bei den Elektronenchannelling-Diagrammen
(Pseudo-Kikuchi-Diagramme) in der Rasterelektronenmikroskopie entsteht das
Liniensystem durch die riickgestreuten Elektronen, wenn ein paralleler Elektronen-
strahl auf die Probe trifft und diese in einem groBien Winkelbereich abrastert.

Die verschiedenen Arten der K-Liniendiagramme weisen hinsichtlich ihrer Ent-
stehungsmechanismen und der geometrischen Eigenschaften Analogien auf; die
Geometrie hiingt im wesentlichen von der Kristallstruktur, den Gitterparametern,
der Orientierung des Kristalls und der Wellenliinge der verwendeten Strahlung ab.
Die bestehenden Analogien erméoglichen es, daB die Konstruktion und Auswertung
der verschiedenen K-Liniendiagramme mit identischen oder vergleichbaren Ver-
fahren vorgenommen werden kann.

4.3.1. Geometrie von Kikuchi-Diagrammen

Die aus einem System von Linien und Bindern bestehenden Elektronenbeugungs-
diagramme wurden erstmalig von Kikuchi bei der Durchstrahlung von Glimmer
beobachtet und werden seitdem als Kikuchi-Diagramme bezeichnet [26]. Tm allge-
meinen liuft parallel zu einer dunklen Linie eine helle Linie. Zeigt das Gebiet zwischen
einem Kikuchi-Linienpaar eine im Vergleich zum Untergrund veriinderte Inten-
sitiit, so spricht man von Kikuchi-Bindern. Ist die Intensitit des Bands hoher als
die des Untergrunds, so liegt ein »excess«Band vor, im umgekehrten Fall ein »de-
fect «-Band. Ein Wechsel vom »excess«- zum sdefect «-Band kann durch Anderung
der Energie der einfallenden Elektronen und der Kristalldicke auftreten. Allgemein
werden yexcess(-Binder bei der Durchstrahlung von diinneren Kristallen und
»defeet ¢-Biander bei der Durchstrahlung von dickeren Kristallen erhalten. Neben den
Linien und Bindern treten die parabelférmigen Kikuchi-Enveloppen auf, also Ein-
hiillende von Kikuchi-Linienscharen. Kikuchi-Diagranime kénnen bei der Durch-

- strahlung von Kristallen und auch bei der Reflexion an Kirstalloberflichen beob-

achtet werden. Bei ihrer Entstehung spielen sowohl unelastische als auch elastische
Streuprozesse ecine Rolle. Die Struktur der Kikuchi-Diagramme hiingt von den
Beugungsbedingungen und der Kristalldicke ab. Der Entstehungsmechanismus der

- Kikuchi-Linien wird anhand von Bild 13 erliiutert. Der einfallende Elektronenstrahi

wird unelastisch in alle Richtungen gestreut. Die durch den Energieverlust der Elek-
tronen bedingte VergréBerung der Wellenlinge ist vernachlissighar gering, so daly

- die unelastisch gestreuten Elektronen an den entsprechenden Netzebenen kohiirent

gestreut werden, wenn sie unter dem Bragg-Winkel anftreffen. Fiir diejenigen Elek-
tronenstrahlen, die nicht die Bragg-Bedingung fiir cine gegebene Netzebenensehar
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einfallender Strahl

einfallender Strahl
A

%
- //B %
/K
Excess /° peficient

/

Spur der reflektierenden
b) Netzebene AB

a)
Spur der reflektierenden
Nelzebene AB

Bild 13. Geometrische Interpretation von Kikuchi-Diagrammen

erfiillen, gilt jn erster Niherung, daB sie nicht vom Raumgitter beeinflulit werden
und ungestort: durch den Kristall hindurchtreten. Sie rufen auf der Fotoplatte die
kontinuierliche Untergrundschwirzung hervor. Treffen Elektronenstrahlen unter
dem Glanzwinkel @ auf eine Netzebenenschar, bilden die durchgehenden und reflek.
tierten Strahlen einen Doppelkegel. Der Offnungswinkel des Kegels betrigt 90° — ¢,
die Kegelachse ist die Normale der Netzebene (hkl). Als Schnitte der Kegel mit dor
Registrierehene resultieren aus der geometrischen Interferenztheorie Hyperbeln, die
aber wegen des groBen Offnungswinkels und des kleinen abgebildeten Winkelhe

reichs als Geraden erscheinen. Die Intensitit der unelastisch gestreuten Elektronen
ist vom Streuwinkel abhingig und nimmt bei diinnen Kristallen sehr schnell mit
steigendem Winkel ab. Deshalb werden Strahlen, die einen grofien Winkel mit dem
einfallenden Elektronenstrahl bilden, mit geringerer Intensitiit gestreut als diejenigen,
die mit dem Primiirstrahl einen kleinen Winkel bilden. Dies erklirt das Auftreton
der hellen Kikuchi-Linie K, und der dunklen Kikuchi-Linie Kz (Bild 13). Der Winkel

abstand zwischen dem Kikuchi-Linienpaar betrigt 2 @ = ni/d, wobei d der Netz
ebenenabstand und 7 die Wellenliinge sind. Die Mittellinie zwischen dem Kikuchi

Paar reprisentiert die Spur der reflektierenden Netzebene (hkl). Ein vollstindiges
Kikuchi-Diagramm kann somit direkt mit der entsprechenden stereographischen
Projektion verglichen werden. Wird das Objekt gekippt, so kinnen in andere Rich

tung gestreute Elektronen an der Netzebenenschar reflektiert werden. Das System
der Kikuchi-Linien ist fest mit dem Kristallgitter verbunden, Bei einer Kippung des
Objekts erfolgt eine Verschiebung der Kikuchi-Linien auf der Registriereheno in
entgegengesetzter Richtung. Fillt der Primirstrahl unter dem Bragg-Winkel aul
die Netzebenenschar. dann geht die helle Linie durch den Beugungsreflex und div
dunkle Linie durch den Primirstrahlfleck. Die Schiirfe der Kikuchi-Linien hiangl
von der Kristallperfektion ab. Aus der Feinstruktur der Kikuchi-Linien lassen sich
somit Riickschliisse auf vorhandene Gitterstérungen ziehen.

Die elementare Theorie der Kikuchi-Kegel geniigt lediglich zur Erklirung der Goo

metrie der Kikuchi-Linien. Fiir eine quantitative Theorie der komplexen Kikuchi

Diagramme miissen der Blochwellencharakter der Elektronen im Kristallgittor,
elastische und unelastische Mehrfachstreuprozesse und Vielstrahleffekte fiir cingo

strahlte Elektronen hoher Energie heriicksichtigt werden [27] bis [33].
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4.3.2. Computersimulation von Kikuehi-Diagrammen
Fiir die meisten Anwendungen der Kikuchi-Beugung ist nur die Kenntnis der Geo-
Aetrie der Diagramme notwendig. Die Konstruktion und Indizierung von Kikuchi-
Diagrammen erfolgt in dhnlicher Weise wie bei den Punktdiagrammen. Die zur Inter-
pretation von Kikuchi-Diagrammen gebrduchlichen Verfahren fithren — wie bei der
nterpretation von Punktdiagrammen — nur bei der Auswertung einfacher Liniendia-
gramme, z B. niedrig indizierter Kikuchi-Pole im kubischen System, schnell und
dlirekt zum Ziel. Um die Auswertung von Kikuchi-Diagrammen fiir beliebige Orien-
tierungen zu ermdiglichen, wird die Geometrie der Diagramme vom Computer be-
tochnet und mit Hilfe eines Plotters automatisch gezeichnet.
Im folgenden werden einige Methoden zur Computersimulation von isolierten Ki-
kuchi-Polen und den sog. Kikuchi-Karten erliutert:

Kiluchi-Pole

Iiir ¢ine Probenorientierung, bei welcher der Elektronenstrahl exakt parallel einer
Kristallographischen Richtung verlduft, liBt sich das Kikuchi-Diagramm folgender-
milen konstruieren: Auf dem Vektor, der vom Ursprung 0 zum reziproken (itter-
punkt P fiihrt, wird die Normale errichtet und derart verschoben, daf sie durch

ten Mittelpunkt der Linie 0P geht. Die so konstruierte Kikuchi-Linie hat die Indizes
tles Punktes P (hkl). Nach diesem Verfahren kann somit das gesamte Kikuchi-
Dingramm konstruiert werden. Fiir diese Orientierung, die auch als Laue-Fall be-
eichnet wird. ergibt sich eine symmetrische Anordnung jedes Kikuchi-Linienpaares
zum Nullreflex. Ein nach dieser Methode konstruiertes Kikuchi-Diagramm fiir das
kfz, Gitter mit (111)-Orientierung zeigt Bild 14. Auf der Grundlage dieses Konstruk-
Honsverfahren ist mit einem einfachen Algorithmus die Berechnung und die gra-
phische Darstellung isolierter Kikuchi-Pole miglich. Dabei wird zunichst das Beu-

; = N N S

Bild 14. Konstruiertes
Kikuchi-Diagramm mit
(111)-Orvientierung fiir das
ke, Gitter
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Bild 15. Computersimuliertes
Kikuchi-Diagramm mit
(111)-Orientierung fiir das
kfz. Gitter nach [24]
(umgezeichnet nach der
Original-Computergrafik)

/
\

(=]
o
o

/ \noz
o L o » o
< 5
112 112
; Bild 16. Computersimu-

222 / \ . 222 liertes Kikuchi-Diagramm
mit (110)-Orientierung fir
/ \ das krz. Gitter nach [24]
= (umgezeichnet nach der

220 110 110 220 Original-Computergrafik)
gungsdiagramm fiir die vorgegebene Orientierung berechnet; mit Hilfe der Zwei-
punktegleichung (Ursprung 0, reziproker Gitterpunkt) und der Orthogonalitétsbe-
dingung kann zu jedem Gitterpunkt die Geradengleichung fiir die dazugehérige
Kikuchi-Linie ermittelt werden. In den Bildern 15 und 16 sind die computerbe-
rechneten und -gezeichneten Kikuchi-Diagramme fiir die (111)-Orientierung eines
kfz. bzw. fiir die (110)-Orientierung eines krz. Gitters dargestellt. Mit diesem Algo-
rithmus liBt sich fiir jede heliebige kristallographische Orientierung (hkl) das Kiku-
chi-Diagramm in einem allgemeinen Gitter (triklin) berechnen [24].
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Kikuchi-Karten

Kikuchi-Karten (Kikuchi i ) lll“ il
mehrere Hauptpole (niedijn Illl““, I i 1
struktur. Fiir die Herstellung dHosor | i
Vorpriparation oder durel goslpnste K
orientierungen erzielt, din IKHuehil g
Pole liefern. Durch sukzomsvin ulmm {1
Bénder erhalt man Aufonlien von K
und deren Montage die ontapiuohunids I§
Karten, die das Dreicck (00008 L] i enpihischion Projektion einschlieBen,
wurden fiir das krz. Gittor, dis lﬂlﬂmnu.wu e il Ntraltaron der hexagonal
dichtesten Kugelpackuny (u/a | ANN) bl (4], [46], Kine vollstindige Ki-
kuchi-Karte (a) und die fir s Awwanding nobwondige Indizierung (b) mit dem
ct!arakterist-ische_-.n Dreiocle (OO OEE L] Ty bilw, Krlnluﬂ: fut I Bild 17 dargestellt;
Die Anfertigung dieser Kiliuohbaarton dureh Fatomontage ist schwierig und zeit-
aufwendig.

[ e L olnen od

wlior boliobigen Krinta
durah ontaprochende
meninilceonlop Proben.
et elsehor niodreigindiziertop
g dor wlohtigaten Kikuehl
Wiy, Ao elunnder iberlappan
Pl gt Vollstiindige Kikuchi-

Bild 17. Vollstdndige
Kikuchi-Karte fiir dag
charakteristische Dreieck
[001-011-111] fiir kfz.
Kristalle

¥ a) Aufnahme und Montage
) ¥ (M. Klaua, IFE Halle)
xﬁ x‘ \ NA b) Indizierung

s /XX RS\ 77AS
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Durch die Anwendung der Computersimulationstechnik kénnen mit Hilfe geeigneter
Programme die Kikuchi-Karten automatisch berechnet und gezeichnet werden. Jedes
Kikuchi-Diagramm 1af3t sich direkt mit der entsprechenden stereographischen Pro-
jektion vergleichen (s. Abschn. 4.3.1.). Diese Tatsache wird bei der Computersimu-
lation von Kikuchi-Diagrammen i. allg. angewandt. Die Kikuchi-Linien werden dann
in erster Naherung als Kreishigen hetrachtet, bei denen Radius und Mittelpunkt
des Kreises durch Kristallstruktur, Gitterparameter, verwendete Wellenlinge und
die Indizes der Kikuchi-Linie bestimmt sind. Die Anwendung der stereographischen
Projektion zur Berechnung der Kikuchi-Diagramme stellt unter der Bedingung, dal}
die Kameralinge L grof} ist, ¢ine hinreichend gute Anniherung an die experimentell
beobachteten Kikuchi-Diagramme dar. Vollstindige computererzeugte stereogra-
phische Kikuchi-Karten mit [001]-Orientierung fiir das krz. Gitter (e-Fe), kiz, Gitter
(Cu), die Diamantstruktur (Si) und die hexagonal dichteste Kugelpackung (Mg)
bei 500 kV und fiir Si bei 20 kV wurden von Bomback u. Thomas [36] berechnet. Eine
Erweiterung stellt der Algorithmus von Young u. Lyiton dar, der die Berechnung von
Kikuchi-Diagrammen fiir jede beliebige Orientierung des kfz. und krz. Gitters, der
Diamantstruktur und der hexagonal dichtesten Kugelpackung erméglicht [37]. Bild 18
zeigl ein nach dieser Methode berechnetes Standard-Kikuchi-Diagramm fiir Alu-
minium in (001)-Orientierung bei 100 kV. Ein weiterer Vorteil dieser Methode be-
steht darin, dafl durch eine geeignete MaBistabsinderung heliebige Pole oder Drei-
ecke einer Standardprojektion berechnet und dargestellt werden kénnen. Im Bild
19 ist das im Bild 18 mit enthaltene Dreieck [001-101-011] in einem MaBstab darge-
stellt, der auch die GGeometrie hochindizierter Pole im Detail wiedergibt.

Im folgenden wird kurz eine Methode erliutert, bei der ein Computerprogramm
[24] zur Berechnung von stereographischen Projektionen nach dem Algorithmus
von Johari u. Thomas [38] so erweitert wurde, dafl ebenso K-Liniendiagramme
berechnet und gezeichnet werden konnen. Die (GGeometrie zur Berechnung der
K-Diagramme ist im Bild 20 dargestellt. Fiir die Berechnung der Diagramme

mul} der Mittelpunkt des Kreises 8§’ und der Radius A’S’ bestimmt werden. Bei
der normalen stereographischen Projektion wiirde der Punkt 8 auf der Kugel liegen.

Bild 18. Standard-(001)-Projektion eines
Aluminiumkristalls bei 100 kV nach [37]

Bild 19. [001] Kikuchi-Projektion eines
Aluminiumkristalls bei 100 kV mit dem
Dreieck [001-101-011] noch [37]
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Bei den K-Diagrammon lnb
Koordinaten des entuproching
den Bildern 21 und 23 shinl
und das Kossel-Diagranin
rechnet und gezeichnel Wik
Von Pirouz u. Bosuarin | '
Diagrammen angegohon, a
tion benutzt. In diesn I
rechnet.

4.3.3. Anwenduigen dog

Aol DEngernmmen gibt
ik v Orlentlerungubestim-
st hoddo  (DroiPol-Losung  [41])

Pasre il e gomolnmmen Schnittpunkte
Halorh. Do Oclontlorung JiBt sich durch Berech-
ot Projektion nus den Winkeln zwischen den
srendon Ursprang des Beugungsbilds bestimmen.

Eine umfassende Duislulliihg
Thomas [40]. Die Anslyse L
mung herangezogon  wardin
werden drei sich sohneldands K0
ihrer Spurgeraden (Klkuulﬂ-.m i
nung oder mit Filo doy

Kikuchi-Polen vt s |

Die Anwendung von Kokl Karton |34, [36] ermoglicht die Orientierungsbestim-
mungdurch Vergloloh dosunbekannton Kikuohi-Diagramms mit der indizierten Karte.
In der Beugungakontrastannlyse sind Kikuchi-Diagramme ein geeignetes Hilfsmittel
zur exakten Besthmmung kelstallographischer Daten von Baufehlern. Bei gleichzei-
tigem Auftreton von Kikuohi-Linien und Beugungspunkten im Beugungsdiagramm
ist die experimentelle Ermittlung der GroBe und des Vorzeichens des Anregungs-
fehlers moglich,

Bild 20. Geometrie zur
Berechnung von stereo-
graphischen Projektionen
der Kikuchi- Diagramme

19 strakburen 2“1
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jektion fiir (001) Orientie-
rung im kubischen System
nach [24]

(umngezeichnet nach der
Orginal-Computergrafik)

Bild 22. Computersimu-
liertes (001) Kossel-Dia-
gramm fiir krz. «-Eisen
(A = 1,936) nach [24]
(umgezeichnet nach dfar
Orginal-Computergrafik)
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