Grundlagen der Elektronenstreuung

Flr die Elektronenstreuung gilt wie im Falle der Neutronenstreuung fir den differentiellen
Wirkungsquerschnitt: ds )
r > =|f(q)
W

Der Streuprozess findet fUr die betrachteten Energien an den Elektronen der Atomhille statt.
Die raumlich Ausdehnung der Hillelektronen ist in der Groflenordnung der Wellenlange und
daher zeigt die Streuung eine Winkelabhangigkeit mit f(q).

Streuprozess ,
Entscheidend fir den Streuprozess ist das Coulomb-Potential:  V(r) = - 4pe6f;
0
Hieraus ergibt sich fir den Brechungsindex:
| p._ [2E-V)E,+(E-V)? mtV(r)<<EE V(r) E,+E
nir) = = = > =1-
) | \/ 2EE, + E? nr =1 E 2E0+E+

Der Brechungsindex ist also n 3 1, da das Coulomb-Potential negativ ist.
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Grundlagen der Elektronenstreuung

Elastische Streuung fur kleine Streuwinkel
Die gestreute Welle hat die Form: y <=y Ogezpikor i f(rq) ezpikra

Hierbei ist die Streuamplitude wieder eine komplexe GroRe mit f(q) =|f ()€

und der Faktor | = exp(ip/2) bewirkt eine Phasenver schiebung um 90°. Diese Phasen-
verschiebung lasst sich aus folgender Betrachtung ableiten:

Die einfalende Wedlleist eben durch: .
9 Y =y o Sin(2pkx)

Die gestreute Welle zeigt durch die Wechselwirkung im Medium ein Phasenverschiebung f :
Y s =Y o SIN(2pkx+] ) =y o sin(2pkx) cosf ) +y , cos(2pkx)sin( )

Die Phasenverschiebung ergibt sich durch den Unterschied im Lauf D = (n-1)t der Wellen
durch verschiedene Medien mit unterschiedlichen Brechungsindizes (Schichtdicke t).

j :IE? Dasich fur kleine Wertevonf far sinf =f und fur cosf = lergibt, gilt:

Y s TY oSIN(ZPKx) +y o SiN(Zpkx+p /2) =y +ly o
In Abhéangigkeit vom Streuwinkel entsteht dariiber hinaus ein weiterer kleinerer Beitrag zur

Phasenverschiebung. => Nicht notwendigerweise Interferenz zwischen einfallender und
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|nterferenz und Beugung

Fur die Objektrekonstruktion wird das Muster analysiert, dass bei der Uberlagerung der

bel dem Streuprozess vom streuenden Atom ausgesandten Kugelwellen entsteht. Diese
Uberlagerung der Teilwellen wird I nterferenz genannt. Vor allem bei Streuung von
Strahlung an periodischen Objekten (z.B. Kristall) findet man bevorzugte Richtungen,

in denen Intensitétsmaxima zu beobachten sind (Beugungshild). Anders alsin der
geometrischen Optik bildet ein Strahl von einem Punkt im Objekt nicht den zugehorigen
Punkt im Abbild ab. Vielmehr tragt jeder Punkt im Intensitétsmaximum des Beugungshildes
die Information des ganzen Objekts.

Beugung (Diffraktion)

Bei der Wechselwirkung von Licht mit Objekt einer raumlichen Ausdehnungen in der
Grdflenordung der Wellenlange treten Beugungser scheinungen auf (sichtbar z.B. bei
Wasserwellen, Lichthtfe oder Halos bei kleinen Partikeln um Lichtquellen). Als Beugung
bezeichnet man in der Optik das Phanomen, dass ein Lichtblndel beim Durchgang durch eine
begrenzte Offnung (z.B. Spalt) oder beim Passieren an Kanten nicht durchlassiger Medien,
die einen Teil des Strahls absorbieren oder reflektieren, tellweise aus seiner urspringlichen
Richtung abgelenkt wird. Man kann also Licht in solchen Richtungen beobachten, in die es
nach der geometrischen Optik nicht kommen durfte (=> Ursache hierfir: Kugelwellen nach
dem Huygen’schen Prinzip).
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Beugung am Spalt

Um die grundsétzlichen Eigenschaften der Beugung zu veranschaulichen, betrachten wir
zuerst die Beugung an einem einfachen Objekt, dem Spalt.

Gegeben ist sei Spalt der Breite b. Licht einer e At
Quelle aus grof3er Entfernung fallt auf den Spalt,so VoA L
dass dieses Licht in guter N&herung als paralleles i 7
Strahlenbiindel (, kohérentes*) gesehen werden iR T
kann. Jeder Raumpunkt P im Spalt ist Ausgangs- x4 Beugung am Spalt
punkt einer Kugelwelle. Der periodische Abstand i L <5
dieser fiktiven Raumpunkte sei d. Die Streuung an R E?EEEEFH
diesen Raumpunkten fihrt dazu, dass die Strahlen ' % “"E}T
hinter dem Spalt im Prinzip unter beliebigen o §
Winkeln a zu finden sind. Benachbarte Strahlen Ao NI i
weisen dabei einen Phasenunterschied auf: [citicn /
asee .
Dy =2|—pDS=2|—pd ]§na el . . T:

Gangunter schied benachbarter Strahlen
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Beugung am Spalt

Die Gesamtamplitude von N streuenden Raumpunkten auf der Graden des Spaltsist dann
gleich der Summe Uber alle Teilamplituden der Einzelstreuer:

E,=Ee" —>  E=Eae"=ge"ae'"™ nitj, =0
i=1 i=1

Die Summe der geometrischen Relhe ist: Die Intensitét der gestreuten

éN_e‘(j‘l)D" _ e‘f“[_”' 1 Strahlung ist somit:
=1 eIDj _ 1
: . . : i 2 ;
_ vy er(N/Z)Q _ @ i(N/2D) — @)= Eozysln £Np(d/| )gna]
gbl 72 gD 12 an [p(d/| )sma]
— allin-1/2D xSi n[(N /Z)Dj
sn(D /2

Der Verlauf von I(a) hangt entscheidend vom Verhdltnisd/l ab. Fir d <I hat I(a) nur ein
Maximum fir a = 0 und fallt dann auf | = 0 ab fir grofRere Werte von a. Fur sehr kleine
a kdénnen wir sin(a) » a annehmen.
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Beugung am Spalt

Fird<I| undsin(a) << list auch p(d/l )-sin(a) << 1 und damit gilt:

N,
, Sn°X

@) =N"E 5~ mit x = N-p(d/l )-sin(a)

DaN = b/d qgilt, folgt dasfir N® ¥ nund® 0 geht.
Esfolgt:

2

| @5

1{ \‘\

- 2
(sinx/x)"

sn
N® ¥

Die Intensitétsverteilung zeigt en Minimum .-
far sin(a) =1 /b. Allerdingssind fura > 1 /b
noch weltere klelnere Nebenmaxima zu

finden.

Diese Beugungserscheinungen lassen
sich nicht nur beim Strahlendurchgang

iml@)= E02 XTZXb mit x, = p(b/l )-sin(a) _Elm

von Licht durch eine begrenzte Offnung
beobachten, sondern auch bei einem

begrenzten Hindernis.
Kristallographie |
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Beugung an einer Vielzahl von Spalten (Gitter)

Fallt eine ebene Welle senkrecht auf eine Anordnung von N parallelen Spalten, so ist die
Intensitétsverteilung I(a) im wesentlichen durch zwei Faktoren bestimmt:

verschiedener Spalte: Die hieraus resultierende
Verteilung entspricht genau der behandelten
koharenten Emission der N fiktiven
(periodisch angeordneten) Raumpunkte.

» Die durch die Beugung an jedem Spalt
verursachte Intensitétsverteilung

> Die Interferenz zwischen Lichtbindeln l \ l

Ist b die Spaltbreitbreite und d der Abstand der Beugungsgitter bestehend aus
benachbarten Spalte, so ergibt sich fir die Intensitéts- N parallelen Spalten
verteilung:
__,sin?[p(b/1)sina] sin?[Np(d/I )sina]
@) =E T a2 -
[p(b/1 )snaf  sin?p(d/l )sina]
7 \

Beugung am Einzelspalt Interferenz von N Spalten
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Beugung an einer Vielzahl von Spalten (Gitter)

Maximavon I(a) treten in denjenigen Richtungen auf, fUr welche der Wegunterschied

zwischen den Tellstrahlen aus benachbarten Spalten ein ganzzahliges Vielfaches der
Wellenlange | ist. :
J Ds=dsna=ml .-~}
e . __ Beugungsverteilung

| ntensitatsverteilung N

bei einem Beugungsgltter(’; Interferenzmaximum

. 0. Ordnung \/ 1. Ordnung
A
) \ J M/\J ST
R W ,::/’\,r\f\/\) VAVAVAVAVAVAL \f\/m VAV ‘.__ ooy AN
-3. -2, —1. 0. 1. 2. 3.Ordnung Sina

Hauptmaxima: Beugungsmaxima (besser Interferenzmaxima) m-ter Ordung m,,,, =d /|
Nebenmaxima: Bei N Spalten gibt es N-2 kleine Nebenmaxima bei:

. _(2p+1n |
sna, = SN mitp=1,2,..N-2
_E 1
Die zugehorige Intensitét ist gegeben durch e = N? sin?(2p+1)p /(2N)

| und ist fur grof3e N vernachlassigbar klein.
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Kohérente und inkohérente Streuung

Die Mdglichkeit der Interferenz von Strahlen ist nur bel einem kohérenten Streuprozess
(siehe Phasenverschiebung beim Streuprozess) und bei periodischer Anordnung der Streuer
mdglich. Dann liegt also eine fest Phasebeziehung zwischen den Strahlen der individuellen
Streuer vor. Die Situation &ndert sich vollstandig, wenn die Streuer unregel mafdig angeordnet
sind oder ihre Orte zeitlich fluktuieren. Die Strahlen einer solchen Anordnung zeigen
statistisch verteilte oder zeitlich variierende Phasenbeziehungen und sind charakteristisch

fUr inkohar ente Streuung.

Streuintensitaten
»Bei der kohérenten Streuung ist die Gesamtintensitét gleich dem Quadrat der Summe

aller Streuamplituden (unter Beachtung ihre relativen Phasen).
»Bel der inkohérenten Streuung addier en sich die Amplituden der Einzelwellen, die
relativen Phasen mitteln sich heraus und spielen fir die Intensitét keine Rolle.

Anwendung in der koharenten Streuung in der Optik
Reflexionsgitter zur Monochromatisierung von Licht (,, Beugungsgitter)
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Frauenhofer — und Fresnel-Beugung

Wenn wie im vorherigen Abschnitt (ber Beugung davon ausgegangen wird, dass es sich bei
einfallenden und gestreuten Strahlenbtindel um parallele Lichtblndel handelt, wird von
Frauenhofer-Beugung gesprochen. Diese Bedingung ist in guter Naherung erfullt, wenn
der Abstand der Bildebenen vom beugenden Hindernis sehr grofd in Bezug auf die
Wellenlange des Lichts und die raumlich Ausdehnung der Hindernisses ist.

die einzelnen Strahlenblndel divergent
(bzw. konvergent) sind (a + Da). Diese
Eigenschaft ist besonders im Nahfeld

. : : .. xt [ F - Fraunhofer-
Die Situation wird komplizierter wenn T H Bl | bﬁgﬂun%er:

hinter dem streuenden Hindernis gegeben
und wird Fresnel-Beugung genannt. |
Nahzone Ubergangs- Fernzone
zone
Zg << b2/A
In der Kristallographie findet die -~ 29~ b?A ——
Frauenhofer-Beugung Anwendung ! =W 20 7> b ————~|—=

Fresnel —und Frauenhofer Beugung am Spalt
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Fresnel-Beugung

Daman bei der Fresnel-Beugung die Strahlintensitat

im Nahfeld betrachtet, spielt fir die Interferenz der Wellen

im Punkt P die Ausdehnung des Hindernisses fur den
L aufweg des Licht vom Hindernis zur Bildebene eine

Rolle.
E(P): 2E0 e—i[k(R+r0)-Wt]
R+,

Die Abstander = ry+m% /2 kennzeichnen die
sogenannten Fresnelzonen. Von diesen Zonen
gibt es alternierend positive und negative Beitrage
zur Intensitéat am Punkt P.

Wenn durch eine kreisformige Offnung nur die
erste Fresnel zone durchgel assen wird (oder

durch eine Scheibe abgeschirmt wird), soist die
Intensitéat im Punkt P (im Nahfeld) doppelt so grof3
wie ohne Offnung (bzw. ohne Scheibe).

RadiusdesHindernisses; r =¥ —*>
Kristallographie |

Schirm Blende = 1. Fresnelzone
o 7 r=rg+ A2
______r-—'___- £ -_-_-___'—-—_
I ._—-:_ ____.F _-_ =
e e __.______—-—'___- P
R . J =
S, r=rg+ Xy hf2
o ;

TN r=rg+ M2

Schirm y

— ,‘! gl

Fresnel-Beugunge einer
kreisformigen Offnung /Scheibe

Fresnel-Beugung: r 23 | rg
Frauenhofer-Beugung: r 2 << ry
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Fresnel sche Zonenpl atte

Werden in elner geeigneten Anordnung nun z.B. nur
die geradzahligen Zonen durchgelassen, so kann

im Punkt P noch mehr Licht konzentriert werden.
Eine solche Anordnung von vielen konzentrischen
Ringen heild Fresnelsche Zonenplatte. Eine solche

Zonenplatte wirkt wie eine Linse mit der Brennweite: Zonenplatte

2
=l

|
Die Brennwelte einer Zonenplatte wird durch den

Radius der 1. Zone und durch die Wellenlange
bestimmt. Eine Zonenplatte zeigt also eine wellen-
|angenabhéange Brennweite (=> Anwendung al's
Rontgenlinsen)

. . inzi ’ Z latt
Réntgenlinsen Prinzip der Fresnel’schen Zonenplatte

Beispiel fir | =5 nm eine Brennweitef =1 mm

o = =5mn’ Problem: transversale Auflésung ~4
einige 100 Ringe mit 0.1 nm —> longitudinale Auflosung ~16l
Genauigkeit (Elektronenstrahllithographie)
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Objektrekonstruktion und Diffraktion im Fourierbild

Analogie zwischen

Mikroskopie und Mikroskopie Réntgen struktur -
Beugungsver fahren analyse
. ! ‘H\-\
Bild ' El‘eki-mnt.n;!-fch{-t karte

Wichtige Eigenschaften des
Abbildungsprozesses.

Lésung des )
Phasen prablems

Fitm

Auflésung
Rayleigh-Kriterium: Fokus +{»+
e ~| :

e. Winkelabstand

D: Durchmesser der Linse

Beuéuhq.s rmuster

Yy
K ontrast :{:‘;g £ -—
!okale Unterschiede : . . YYYY
in der Streukraft Objekt
Intensitat _ . .
- hohe Primérstrahlintensitét F: Foueriertransformation
-im Kristall durch den Gitterfaktor F-1: inverse Fouriertransformation
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Beschreibung des Diffraktionsbildes fur ein beliebiges Objekt

M otivation

Die Strahlung im Wellenbild als ,,Mittel zum Ausmessen® der mikroskopischen
Struktur:

Beispiel einer allgemeinen elektromagnetischen Welle:
A
d' = Phasenverschiebung

Mg Sir
2pi (——-nt+d
E(r,t)=Eoep(' t+d9
E0

X \/ \ r = E,[cos2p (?- nt+dq
+isin2p(S|—fr-nt+dq)]

| : Wellenlange

Dasist eine ebene Welle, wobei der Einheitsvektor & die Richtung der Wellenfront angibt.

™ Bedingung erfillt bel grofem Abstand
> S der Lichtquelle vom beugenden Objekt.
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Beschreibung des Diffraktionsbildes fur ein beliebiges Objekt

Zwei ebene Wellen, die sich in gleicher Richtung mit gleicher Wellenlange| und
mit gleicher Frequenz n bewegen, konnen sich durch ihre Phase unterscheiden:

O Sq¢r .
2pi (l—- nt+d;)

E,(r.t) = Ee

. S¢r '

E,(r,t)=Ee =E(r,t)e®™  mit d=d,-d,

Die Uberlagerung zweier solcher Wellen ergibt:

E (r,t)+E,(r,t) = E(r,t)@1+e®")

T T

konstanter Faktor Phasenfaktor

Dieses Beispiel zeigt, dal3 es einen konstanten Faktor gibt und einen Phasenfaktor,
der die gegenseitige Beziehung beider Wellen beschreibt (zeitlich konstanter
Phasenfaktor => Kohérenz !).

Kristallographie | 150



Beschreibung des Diffraktionsbildes fir ein beliebiges Objekt

Wenn man eine ebene Welle an einem beliebigen Objekt streut, dann wird von
jedem Atom | eine ebene Welle mit unterschiedlicher Phase gestreut. Diese Phase
enthdt eine Information Uber die Lage des Atoms im Objekt.

Srahlungs- . Berechnung der Phase f ; der Welledie am
quelle N VS Atom j gestreut wird,verglichen mit der
" T R Welle, die am Ursprung gestreut wird.

Primar-
strahl

| Gangunterschied beider Wellen: by - by

b, -
jj:2p h

Detektor. |
Ji=2(rs;-15) /1 =2pr; (k- ko)

Koordinaten- . _
ursprung Objekt

J ; =2pr;s| mitdem Streuvektor

f; gibt die Wahrscheinlichkeit an, mit der
die Welle am Atom | gestreut wird.
Flr Rontgenbeugung ist
fj -~ Z

ST
|
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Beschreibung des Diffraktionsbildes fir ein beliebiges Objekt

Der Strukturfaktor F(s) stellt das Verhatnis zwischen Streuung an einem realen Objekt
und der Streuung an einem einzelnen Atom im Ursprung dar:

F(9 =F(r,t)f.e™

Wenn der fir alle Wellen gleiche Teil F(r,t) weggelassen wird erhdlt man:

F(9) = f,e™

Wenn alle Wellen, die von jedem Atom im Objekt in eine bestimmte Richtung
gestreut werden sich tberlagern (Interferenz), so erhalt man:

| 2psr;

F9=a fe

Interferenz — oder Diffraktionshild

Diesist die grundlegende Formel zur Berechnung des Diffraktogramms und entspricht
allgemein mathematisch formuliert der Fouriertransformation des Objektes:

+¥

F(s)= ¢y (r)e*™dr

dr: Volumene ement

r (r): Elektronendichteverteilung (Rontgenbeugung)
bzw. kohérente Streuléngendichteverteil. (Neutronenbeug.)
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Beschreibung des Diffraktionsbildes fir ein beliebiges Objekt

Wenn man eine spezielle diskrete Dichteverteilung betrachtet

o
r(ry=a fd(r;-r) mit der Dirac’schen Deltafunktion d(r-r)
j

erhalt man eingesetzt in die Fouriertransformation und nach Integration wieder
die Summenformel flr das Diffraktionsbild.

Nachdem gezeigt wurde, dal? das Diffraktionsbild die Fouriertransformation des
Objektesist, kann mit Hilfe der inversen Fouriertransformation aus dem
Diffraktionsbild das Objekt (bzw. die Elektronendichteverteilung bel Rontgenbeugung)

berechnet werden.

+¥
rr)=o" (s)e ' ds ds: Volumenelement im reziproken Raum (s-Raum)
-y

F(s) entspricht bel der Streuung von Photonen dem elektrischen Feld E(s). Weder E(9)
noch F(s) kann direkt gemessen werden, sondern nur deren Quadrate d.h. die Intensitét.
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Der Strukturfaktor

DaF(s) im allgemeinen eine komplexe Zahl ist, errechnet sich die Intensitét wie folgt:

1(S)=F(S)F (s) wobei F*(s) das konjugiert Komplexe von F(s) ist.

Komplexe Darstellung.  F(S) :‘F(S)‘eij =>1(s) :‘F(S)‘Zeij e :‘F(S)‘Z

Das bedeutet, dal3 bei einem Diffraktionsbild immer nur Intensitaten 1(s) gemessen
werden, nicht aber die eigentlich notwendige Grof3e der Streuamplitude F(s). Aus(9)
|&sst sich aber nur der Betrag von F(s) aso | F(s)| berechnen, nicht aber der

Phasenwinkel | , => Phasenproblem !!
Im
""""""""" o Fs) F=F+iF,
IFG)I .~ Fi= |F| sinf
bt v F.= |F| cosf
RO |
| e | -, f =tan? (F/F,)
Re
-1 +1
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