Prof. B. Batlogg WS 2006/07

Ubungen zur Festkorperphysik I

Serie 3: Elastische Streuung am Gitter
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Kurzfragen

a) Welche Grossen bestimmen das Beugungsbild einer periodischen Struktur?

b) Welche Wechselwirkungen liegen den verschiedenen Beugungsexperimenten zugrun-
de? Welche Vor-/Nachteile bringt das mit sich?

c) Was passiert mit dem Beugungsbild, wenn die Kristalle sehr klein sind?

1 Streutheorie

Fiir eine gegebene Kristallstruktur représentiert jeder Punkt im reziproken Gitter einen
moglichen Reflex. Die Intensitdat der Streuung ist proportional zum Quadrat des Struk-
turfaktors, welcher gegeben ist durch:

SG = Ejfj exp(zG . T'j)

mit einem reziproken Gittervektor G = ha*+kb*+Ic*, der Position eines Atoms innerhalb
einer Einheitszelle r;, dem atomaren Formfaktor f;, einer atomspezifischen Grosse. Die
Summe lauft {iber die ganze Einheitszelle.

a) Zeigen Sie, dass Sg = X, f; exp(2mi(hx; + ky; + l2;)), mit den Koordinaten z;, y;
und z; des j-ten Atoms (in der Einheitszelle) und den Miller’schen Indizes hkl.

b) Berechnen Sie den Strukturfaktor fiir die drei kubischen Gitter (sc, bee, fec) unter
der Annahme, dass alle Atome identisch sind. Welche Reflexe sind erlaubt?

c) Erstellen Sie eine Tabelle mit 3 = h? + k% + [? als Index mit den erlaubten Streu-
ebenen fiir die kubischen Gitter bis > = 20. Stellen Sie Intensitét versus 3 graphisch
dar.

Hinweis: Die Tabelle fingt so an:

> | sc | bee | fee
100 | - -
110 | 110 | -
111 ] - | 111

= RN =

d) In einem orthorhombischen Gitter sind alle Winkel 90 Grad, die Léngen der Basis-
vektoren sind jedoch verschieden: o« = 8 =~y =90° und a # b # c.

Orthorhombisch C bedeutet, dass das Gitter 1 weiterer, flichenzentrierter Gitter-
punkt auf einer Fliache hat. Diese Struktur ist also nicht primitiv, d.h. sie kann nicht



durch Vektoren ' = r +ua+vb+we, mit dem Gittervektor r und den ganzzahligen
Koordinaten u, v, w dargestellt werden. Was ist das reziproke Gitter eines orthor-
hombisch C Gitters? Was ist der Strukturfaktor, wenn alle Atome von der gleichen
Sorte sind? Ist die Reflexion an (100) erlaubt?

2 Rontgenbeugung

Rontgenstrahlen sind Photonen und wechselwirken mit den Elektronen im Festkorper. Die
Abbildung zeigt eine Vorrichtung, mit der eine Pulverprobe mittels Rontgendiffraktion
charakterisiert wird. Die Intensitdt wird als Funktion von 26 aufgenommen und man
erhélt ein 1D Beugungsbild eines 3D reziproken Gitters.

Sample Powder

Abbildung 1: Skizze eines Rontgenpulverdiffraktometers.

a) Eisen hat eine bee-Struktur bis 910°C, oberhalb wird es in eine fee-Struktur um-
gewandelt. Figur 2 zeigt die berechneten Intensitdtsmuster der beiden Strukturen.
Benutzen Sie Aufgabe 1, um herauszufinden, welches Bild welchem Gitter entspricht.

b) Das Intensitédtsmuster wurde jeweils fiir eine Wellenlénge von A = 1.5405 A berech-
net. Schétzen sie die Gitterkonstanten fiir Eisen in beiden Konfigurationen ab.
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Abbildung 2: Berechnete Beugungs-Intensititen als Funktion des Winkels 26 fiir Eisen



3 Neutronenbeugung

Neutronen sind ungeladene Teilchen und koénnen deshalb tief in Materie eindringen.
Die Streuung erfolgt an den Atomkernen. Zusétzlich besitzen die Neutronen einen Spin
S = 1/2 und somit ein magnetisches Moment, welches mit den magnetischen Momenten
der Atome (teilweise gefiillte Schalen) wechselwirken kann. Dies ermdoglicht es, nicht nur
Gitterinformationen zu erhalten, sondern durch magnetische Streuung auch etwas iiber
die magnetische Struktur eines Materials zu erfahren.

a) MnO ist ein fcc Antiferromagnet mit
einer kritischen Temperatur Ty =
120 K. Die Gitterkonstanten der ma-
gnetischen Einheitszelle sind doppelt
so gross wie die der chemischen Ein-
heitszelle (siche Figur). Bei welchen
Winkeln relativ zu den Beugungsma-
xima von den Kernen wiirde man er-

warten, unterhalb von T magneti- -,
' ?
sche Maxima zu erhalten? UNWN
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b) Ohne die Kristallstruktur zu kennen, Mn_ATOMS IN_MnO
kann man den Ursprung (magnetisch Antiferromagnetische Struktur in
oder nicht) der Beugungsmaxima be- MnO. (Physical Review 83(2), 333
stimmen. Wie? 1951)

Fortsetzung auf der Riickseite.



4 Elektronenbeugung

Elektronen sind nicht nur Teilchen sondern auch Wellen und streuen an periodischen
atomaren Strukturen. Dies wurde erstmals 1927 im Davisson-Germer Experiment demon-
striert. Dieses Experiment diente als unumstosslicher Beweis fiir die Hypothese von de
Broglie iiber die Wellennatur von Teilchen - ein Nobelpreis fiir Davisson im Jahr 1937
war die Folge. Da die Elektronen geladene Teilchen sind, dringen Sie nur wenig in Materie
ein und somit sind Elektronenstreumethoden vor allem fiir Oberflichenuntersuchungen
interessant. Im Davisson-Germer Experiment wurden Elektronen an Nickelatomen an der
Oberfliche eines Nickelkristalls (d = 2.15 A ) gestreut. Ein Strahl mit Elektronen der
Energie von 54 eV wurde senkrecht auf die Oberflache gerichtet. Viele Elektronen wurden
reflektiert, aber bei § = 50° (relativ zum einfallenden Strahl) konnte man ein intensives
Beugungsmaximum messen.
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a) Wie gross ist die Wellenlédnge der Elektronen, wenn bei § = 50° ein Maximum

beobachtet werden kann?

b) Vergleichen Sie diesen experimentellen Wert mit jenem, der aus der de Broglie-
Beziehung hervorgeht: A = mi



