2. Difrakce elektront na krystalu

Interpretace pozorovani v TEM — faktory ovlivilujici interakci e” v krystalu

2 zplsoby nahledu na interakci e s krystalem
Rozptyl x difrakce — ¢astice x vlna

Difrakce — odchyleni sméru vlny na okraji (hran¢) pirekazky
Rozptyl — proces, pfi kterém jsou €astice, atomy atd. vychylovany nasledkem srazek.

2.1. Rozptyl elektronii
Nezbytnad podminka pro ,,viditelnost* objektd v EM

A — Incident
electron beam

with uniform
— intensity

Thin specimen EM zobrazuje:
a) prostorovou distribuci rozptyl. e
(intenzita)
_Image Scattered electrons - obraz

g with”
varying intensity , ., . , -
e b) uhlovou distribuci rozptyl. e

- difrakce
B Incident electron
beam direction
Y
Thin specimen
Diffraction Forward scattered
pattern Y beam directions
Terminologie:

a) Castice — pruzny (elasticky) rozptyl (AE = 0)
nepruzny (inelasticky) rozptyl (AE # 0)

b) vlna — koherentni rozptyl (ve fazi, A = konst. = f(V))
nekoherentni rozptyl

Pruzny rozptyl na tenkych krystalickych vzorcich je koherentni
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Poznamka:

Rozdily rozptylu e a RTG

RTG — rozptyl na ¢” obalu atomt vzorku : e + elmag. pole RTG — oscilace e s periodou
RTG svazku — emise elmag. signalu (A, ¢) jako RTG
Vymeénnd interakce 2 elmag. poli

e - rozptyl na el. obalu a jaddrech atomi vzorku — pfimy rozptyl vzorkem — intezivngj$i
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Schema vzniku Braggovy reflexe na rovindech (hkl).

A=2 dhkl sin ®B

2 ukoly:
Stanoveni podminek vzniku difraktovanych svazki
Vypocet intenzity difraktovanych svazkt

Reseni:
Vlnové-opticky ptistup + QM aspekty interakce € s krystalem
Kinematicka aproximace: Iprr << Ipriv



Rozptyl e na atomu
na EB
na idealnim krystalu

a) Rozptyl elektronii na atomu
VlInové fee : W(r) popisuje dréhue ; [W[* =W . ¥ ... pravd. vyskytu (r, )

Stacionarni ptipad: Schrodingerova rce

E — celkova energie

b2
= : V2 ) e (E > VG)) Y = 0 _eV .. potencialni energie
nme

relativistické korekce m a E:

= mo e E
s W2 \172 . (1*_92_)
(1 --—E ) mo c

e
s ;935_2..
2 m, C
E=E,
e Eo
T
mo 32
Reseni SCHR pro V(r) = konst.:
-
‘r= A B2 'ﬂ':lIr rovinna vlna
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1 [ 2m, o = V}] / vlnovy vektor; A = A (V) ...lom
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Rozptyl € na atomu:

dopadajfel
svasek

Rozptylova schopnost atomu:

Rozptylovy atomovy faktor pro e’:

2
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Resumé: Rozptyl e na atomu

Dopadajici vlna:

y= & o2 Tikr

P

fle)lnm]

Rozptylena vina:
kulova vlna
uhel: 20

V bodé P:

Rozptylena vina:

g2 Mikr
Y= £(0) =fezmmmm



b) Rozptyl elektronii na elementarni burce
Rozptyl na EB — rozptyl na atomech (r;) + princip superpozice

2 atomy EB:r=0ar=m

Py 2 Interference v bodé P (r>>r):
AR . .
A= kT -~ AET == A(¥-E)F
e ] K =K’ - Kk .. rozptylovy vektor

EB: n atoma — r;

Princip superpozice

1 2T ikr ) Rr(())zi)tifieSa vina EB
$o L0 T i o
r izl
Strukturni faktor EB: F(®) /
Resumé: rozptyl na EB
Dopadajici vlna: Rozptylena vina:
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Y= Lﬂz'lrit; {;S. e .F©)
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¢) Rozptyl elektroni na idealnim krystalu

Identicky postup jako pro EB
I .... poc¢atky EB v krystalu

Rozptylend vina:

-2T ik,
¢5 = Z Fn e
n

Opakovani

Reciproka mrizka

Vektor RM:

-
g = hat + K + le*

= g.r, = celé

|g | = 1/dna
Rozptylend vina krystalem:

t,P 2 Z = e-z‘n’ i(nlu + 0,V + n3w)
-4 n
n

-

Vynechan faktor:
e27‘c1k1‘ / r

F, ... strukturni faktor n-t¢ EB

poloh. vektor poc¢atku n-t¢ EB

K ... vektor reciproké mfiize

translacni vektory RM

Maxima amplitud: ( ..) celé pro vSechny kombinace nj;, n;, ;< u=h,v=k,w=1<

"
K = &



Dusledky:

-

- - Laueho podminky pro silnou difrakci
K-a=h K'b = k K- P yP

-
e

= ]

Braggova rce

A= 24

- 8in @
hkl o tj. silné difrakce jen pro Op

Grafické urceni Braggovych reflexi pro dané A, a k — Ewaldova konstrukce

¢ O ... potatek RM
= /] polomér — 1/A
/ - reflexn{
: s \ Ky koule  Povrch koule: koncové body k”
/ = : ;
g fEL N .
/ & - Braggovy reflexe - pruseciky koule
¢ . s body RM
)

oibrorh m¥{¥# O~ 10 mrad = 0.5°

Plati: 1/A >> g = kouli lze v okoli pocatku nahradit rovinou = podminka pro silné reflexe:
k.g=0sklg

Difraktogram MK = projekce roviny RM prochazejici po¢atkem kolmo na k, z bodu C
do roviny stinitka mikroskopu.

Pozndmky:
1. Kiivost koule nelze zanedbat — na SAD pouze omezeny pocet stop

s
reflexni

koule HHHH
\___ H!A{_‘—L’”/ —
i iibi Ll : 1 - t.vt/t




2. Zakazané reflexe (vyhasinani reflexi)
Splnéna Braggova podminka, ale Fy =0

FCC: h, k, I — vSechny sudé nebo vSechny liché
BCC: h+k+l — sudé

I'atom. rozptyl. faktory vSech atomt jsou stejné

3. ‘P g # 0 1 pro sméry z okoli ®p — odchylka od Braggovy polohy
Ptedpokladame = ‘E + :,
e Amplituda rozpt. p
4, s -2Wilg+s)r,  vylny ve sméru ¥ =
oot Fg ’ >, > > e / B Trouls
. k'=k+-g+s 1./_1;,‘; 3 =3
€ d | tfeoiprokd mrid
-2T i87, o
CPB =Zn Fg® B g.r,jecelé
F =S pro malé s
Cpg = —A& e2Wi(s.1) 44  fize se méni pomalu od bunky k
ol krystal bunce
ABC Krystal tvaru hranolu o
‘}b = ff 9-2'"' iey « xtaey+s, . 2)dxdjdz rozmérech A, B a C:
g Q) \
00 0
F s8in(Ts_ A) 8in(TMs_ B) sin(Ts_c) Amplituda viny
l‘Pgl = L y . 2 yokolibodug
L Tey : Tay Ts,
1L I Crelativn{ jednotky] Rez pro sy =s,=0
Polositka =1/A

Minima: s, =+ n/A

Odchylky pouze v rdmci hlavniho maxima

Zévislost inten~-
zity difraktovaného svazku
na odchylce s od Brafgovy
polohy (v reciproké mrfZi).
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a/ koule

%
SEs
vt ~1/%
TEM — tenké folie
1/D

=s||ke s, =s

P = Znaménkovéa konvence s:
b/ disk s > 0 <> s a k paralelni <> g uvnitf koule
4 s < 0 opak
E——
~1/a
e/ tytinka

2évislost 81Ffky Braggova
ilaxima na tvaru krysta-
u.

Meze platnosti kinematické aproximace

Nutna podminka: I, << 1 <> dopadajici svazek ma vSude stejnou intenzitu. Realna situace:
difrakce Casti intenzity

a) velmi tenké krystaly - nedostatek rozptylovych center, na kterych by se vytvofily silné
difraktované svazky
b) daleko od Braggovych poloh — rozptyl na jednotlivych centrech s velkym fazovym
rozdilem — anihilace brani vzniku silného difraktovaného svazku



Ziakladni typy difrakénich obrazei v TEM
a) soustifedné kruznice z PK vzorka
b) bodov¢ difraktogramy z MK vzorkti (zrn)
¢) Kikuchiho linie — silngj$i MK vzorky (€asto soucasné s b)

Difrakce na polykrystalech

Soustava soustfednych spojitych/diskrétnich
kruznic

reciproka mifs polykrystalu  Poloméry kulovych ploch:
k. pl.c struktura (Cul

2 ok ﬂ:);i Ri =g = l/dhkl(i)
Eiffi FCC:d=a/(h’ + K>+ 1%)!?
{222} )
{500}
% p~pocetzrn/ 1V — spojity kruh (p T)
: — diskrétni body (p ¥)

Indexovani:
a) AL znama — R; = l/di

b) AL neznama — &




Difrakce na monokrystalech

Bodov¢ difraktogramy

Obraz roviny RM L smér dopadajiciho
svazku

B ... vektor piimé miize L danou rovinu
antiparalelni s k (konven¢né)

k.g = 0 < refl. roviny | | k (B)

= B osa zdny refl. rovin

Laueho zond
4
B.g=0,1,2,...n
3
n-ta Laueho zéna
2
Pozn.:
1 RMgcc— BCC
0 RMgcc - FCC

=000 200 400

1
g

/

(o)

Difraktogram & reflexemi z nékolika
Laueho zon.



Poznamka:
Indexovani — zakazané reflexe — Fyp = 0
- dvojita difrakce — extra stopy (zakdzané v jednoduchém difraktogramu
Indexovani — porovnavani se znamymi fezy RM (nizkoindexové B)
— vysokoindexové B — B.g; = 0, d; a thly

Difrakce na monokrystalech (tlusty vzorek) — Kikuchiho linie
t > )5 uzitecné prosvétlitelnosti

KL - pasy rovnobéznych svétlych a tmavych linii
+ parabolické a kruhové linie

B=[112]

Mechanismus vzniku KL — nepruzny rozptyl elektronti do v§ech moZnych sméri
7\finel 2 }\‘el

(3

primarni svazek

o
vzorek <hkl?

vZorek

reflexni roving

hkl
stinftko

stopa rerléxnr‘/roviny

c D [ Rk}

Dodate¢na Braggovska reflexe nepruzné rozptylenych e

0 — nepruzny rozptyl

A,B — Braggovska reflexe (nastdva na vsech rovinach, kde Fpy # 0)
Pohyb e po kuZelovych plochach s vrch. thlem (-20) a osou <hklI> - prisecik se
stinitkem — 2 hyperboly (blizko stfedu rovnobézky) — vzdalenost 2.0.L (= dxy od
sttedu= prim. stopy) a osou (hkl)



Pouziti:
Pti naklapéni vzorku se KL pohybuji.
- Presné urceni krystalové orientace (Braggovy polohy), mnohem piesnéjsi nez bodovy
difraktogram (1 linie — sttedem, 2 — hkl (g) — dvojsvazkova aproximace
- Stanoveni odchylky od Braggovy polohy (s > 0) — optimalni podminka pro pozorovani

%4 itk il Rl s - Ly hkl s=0
o hkl =0
t hkl
——————— e o 7 hkl s<0
T 1o W AL 5 kb e
il

L
reflexn koule

- Stanoveni vzajemné orientace precipitatu a matrice

Kikuchiho mapy
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Stereograficka projekce Kikuchiho linii



