
Závìr

Prášková difrakce je základní metoda pro studium krysta-
lové struktury v pøípadì, �e nejsou k dispozici dobré mono-
krystaly. Je jednou ze základních metod fázové analýzy.
V poslední dobì získává stále více na významu jako jedna
z prvních metod pøi charakterizaci nových materiálù,

zejména tenkých vrstev a to nejen slo�ení, ale také tzv.
reálné struktury (napìtí, textury, defekty møí�e). K úspìchu
metody výraznì napomáhá vylepšení instrumentální tech-
niky v posledních letech.
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Abstract

Holography with atomic resolution is a new method capa-

ble to visualize local atomic structure around a selected

atom (element). The hologram contains the information on

both the phase and amplitude of the scattered wave and

does not require translation periodicity of atoms. However,

it needs very high precision of measurements and its is

therefore experimentally complicated. The history and

principles of the methods are briefly described and exam-

ples shown.

Úvod
Pøesto�e strukturu vìtšiny materiálù je mo�né urèit pomocí
difrakce, existuje øada pøípadù, kdy difrakèní metody
pou�ít nelze:
(i) Z nìkterých látek, zejména biologického pùvodu, není
mo�né vypìstovat kvalitní monokrystal a data získaná
z práškové difrakce nejsou k úplnému vyøešení struktury
dostateèná.
(ii) Difrakèní metody nìkdy selhávají i v pøípadì mono-
krystalù díky existenci tzv. „fázového problému“.
(iii) Klasické krystalografické metody èasto neposkytují
dostateènou informaci o struktuøe neperiodických systémù
(jako jsou napøíklad amorfní materiály nebo kvazi-
krystaly), o uspoøádání atomù v okolí neèistot a implan-
tovaných iontù, okolí atomù nacházejících se ve velmi
tenkých vrstvách, pøípadnì adsorbovaných na povrchu
vzorku atd.

Proto se hledají stále nové alternativní metody, které by
dokázaly rozšíøit poznatky o struktuøe látek. Jejich pøík-
ladem jsou holografické metody s atomárním rozlišením.

Holografické zobrazování

Metoda holografie je známá od roku 1948, kdy ji rozpra-
coval britský fyzik maïarského pùvodu Dennis Gabor [1]
pøi snaze zlepšit rozlišovací schopnost elektronového
mikroskopu. Jeho myšlenka se ale zaèala uplatòovat v
praxi a� v šedesátých letech dvacátého století v souvislosti
s objevem koherentních zdrojù svìtla, laserù.

V pøípadì Gaborovy holografie je pøedmìt ozáøen
rovinnou vlnou. Vlna rozptýlená od pøedmìtu, (pøedmì-

tová vlna), interferuje s èástí dopadající vlny, která projde
pøedmìtem neporušena (referenèní vlna). Tímto zpùsobem
se pøevede informace o fázi, kterou nese pøedmìtová vlna,
na zmìny intenzity. Ty je ji� mo�no zaznamenat na
fotografickou desku nebo jiné záznamové prostøedí jako
tzv. hologram. K uchování fázové informace je nutné, aby
referenèní i pøedmìtová vlna byly koherentní, pøesnìji, aby
jejich koherenèní délka byla vìtší ne� rozmìry pøedmìtu.
Pøesto�e hologram vlastní pøedmìt nijak nepøipomíná,
obsahuje veškerou informaci potøebnou k rekonstrukci
jeho tøírozmìrného obrazu. Pokud je hologram ozáøen
rovinnou vlnou, funguje jako difrakèní møí�ka, která díky
svému sinusovému profilu difraktuje pouze do prvního
øádu. Výsledkem jsou dva obrazy, reálný obraz na místì
pùvodního pøedmìtu a virtuální obraz na opaèné stranì
fotografické desky. Lze ukázat, �e prostorové rozlišení
holografie s rovinnou referenèní vlnou nemù�e být lepší
ne� rozlišení záznamového média [2]. Proto nelze v
uspoøádání s rovinnou referenèní vlnou oèekávat dosa�ení
atomárního rozlišení.

Druhým základním typem holografie je Fourierova

holografie, kde se jako referenèní vlna pou�ívá sférická
vlna emitovaná kvazibodovým zdrojem. V tomto pøípadì
se obraz rekonstruuje pomocí divergentní sférické vlny.
V tomto pøípadì není po�adavek na rozlišovací schopnost
záznamového prostøedí tak pøísný. Rozlišení Fourierovy
holografie je limitováno zejména rozmìry zdroje refe-
renèní vlny [2].

Hlavní výhodou holografie proti ostatním zobrazo-
vacím metodám je skuteènost, �e zaznamenává informaci o
tøírozmìrném pøedmìtu na dvojrozmìrnou plochu bez
pou�ití optických prvkù, tzn. bez aberací. Vzniklý obraz
pøitom nese informaci nejen o amplitudì ale i o fázi
pøedmìtové vlny, co� umo�òuje prostorovou rekonstrukci
pøedmìtu.

Rentgenová holografie s atomárním rozlišením

V roce 1986 pøišel Abraham Szöke s myšlenkou, �e inter-
ferenèní obrazce charakteristického rentgenového záøení,
fotoelektronù èi Augerových elektronù vyzáøených atomy
v pevných látkách jsou v podstatì hologramy, které mohou
být vyu�ity k prostorovému zobrazení okolí vyzaøujících
atomù [3]. Jedná se v podstatì o Fourierovu holografii
s velmi vysokým rozlišením daným atomárními rozmìry
zdroje.
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Uva�ujme atom A, který vyzaøuje buï spontánnì nebo
díky excitaci ionizujícím záøením z vnìjšího zdroje
(Obr. 1). Neporušená vlna, která dopadne do vzdáleného
detektoru, ani� by došlo k jejímu rozptylu, slou�í jako
referenèní vlna. Zároveò dochází k rozptylu emitovaného
záøení na ostatních atomech Sj s polohovými vektory rj, ke
vzniku pøedmìtových vln a k jejich interferenci s refe-
renèní vlnou. Ze zmìøené závislosti intenzity na smìru
vyzaøování I(k), kde k je vlnový vektor, je pak mo�né

zrekonstruovat okolí atomu A. Rekonstrukce reálného
obrazu (pøesnìji rekonstrukce rozptýleného vlnového pole)
se zde na rozdíl od klasických holografických metod pro-
vádí výhradnì numericky na základì Helmholtzova-
Kirchhoffova integrálního teorému [4]. Tato teorie byla
experimentálnì potvrzena nejprve pro pøípad elektronové
holografie [5], pozdìji bylo úspìšnì vyu�ito k hologra-
fickému zobrazení atomù i rentgenové záøení [6]. V roce
1996 bylo navr�eno a experimentálnì ovìøeno inverzní
schéma rentgenové holografie [7]. Hlavní výhoda této
metody spoèívá v tom, �e dovoluje mìøit hologramy nejen
pro nìkolik jeho charakteristických energií, jako je tomu v
pøípadì klasické renrgenové holografie popsané výše, ale
pro libovolnou energii fotonù nad absorpèní hranou
vybraného atomu. Pøitom rekonstrukce hologramù namì-
øených pøi více energiích umo�òuje lepší potlaèení
virtuálních obrazù atomù [8].

Rentgenová holografie poskytuje ve srovnání s elektro-
novou holografií øadu výhod, ale zároveò pøináší i øadu
praktických problémù pøi relizaci experimentu. Rozptyl
rentgenového záøení na atomech je mnohem slabší a více
izotropní ne� rozptyl elektronù, co� umo�òuje získat kvalit-
nìjší obrazy atomù. Na druhé stranì holografický signál od
nejbli�ších støednì tì�kých atomù tvoøí v pøípadì
rentgenového záøení pøibli�nì jen 0,1 % celkové intensity,
co� klade vysoké nároky na pøesnost mìøení.

Jako pøíklad uvedeme vyu�ití absorpèní holografie [9]
k zobrazení okolí atomù kobaltu monokrystalu CoO. Ex-
periment byl proveden v difrakèní sekci synchrotronu
Elettra v Terstu pøi energii svazku 13 keV. Zmìny lineár-
ního absorpèního koeficientu �(k) v závislosti na smìru
dopadu synchrotronového svazku znázoròuje Obr. 2.

Kromì ostrých èar ve smìrech, ve kterých dochází k
difrakci, jsou zde vidìt i pomalejší oscilace. Tyto oscilace v
rozsahu ± 0,2 % tvoøí vlastnì hologram [9], který lze
vyu�ít k rekonstrukci okolí atomù kobaltu. Na Obr. 3 je
uveden pøíklad obrazu atomù kobaltu v krystalografické
rovinì (001). Atomy kyslíku nejsou vidìt v dùsledku jejich
malé hmotnosti.
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Obr. 1. Holografie s atomárním rozlišením.

Obr. 2. Závislost lineárního absorpèního koeficientu �(k)
zmìøená na planparalelní destièce krystalu CoO pøi energií
svazku 13 keV.

Obr. 3. Holografická rekonstrukce atomù kobaltu
v krystalografické rovinì (001).



Závìr

Holografie s atomárním rozlišením je nová metoda, která
umo�òuje zobrazit okolí atomù vybraného prvku. Pøesto�e
se pomocí holografie doposud nepodaøilo vyøešit �ádnou
neznámou strukturu, jeví se tato technika jako velice
perspektivní hned z nìkolika dùvodù. Na rozdíl od difrak-
èního obrazu obsahuje holografický záznam informaci jak
o amplitudì rozptýlené vlny, tak i o její fázi. Odpadá tak
nutnost øešit fázový problém vlastní difrakèním metodám.
Holografie nevy�aduje translaèní periodicitu atomární
struktury, èím� se otevírá mo�nost urèovat struktury i
organických látek, které nelze zkrystalizovat, èi kvazi-
krystalù, studovat lokální okolí neèistot, implantovaných
iontù o malých koncentracích, okolí atomù adsorbovaných
na povrchu materiálù attend.
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Abstract

Industrial requirement for rapid, non-destructive analysis

of defects in highly perfect materials for electronics indus-

try stimulated the explosive growth of many crystal X-ray

diffractometers. We define the geometry and instrumental

parameter common to the double-axis and triple-axis

diffractometers. We also mention the DuMond diagram for

visualization of X-ray optics. The reciprocal space repre-

sentation of many crystal diffraction maps is discussed.

Dlouhá desetiletí po objevu rentgenového záøení domino-

valy ve studiu materiálù difrakèními metodami v podstatì

metody dvì. Strukturní analýza vyøešila krystalovou struk-

turu bezpoètu monokrystalù a dnes je napø. neocenitelným

nástrojem v pochopení slo�itých biologických procesù.

Prášková difrakce polykrystalickými materiály se stala

neocenitelnou metodou pro praktický výzkum vlastností

široké škály vzorkù.

V posledních zhruba tøech desetiletích vzrostla
potøeba metody nazývané rentgenová difrakce s vysokým
rozlišením, která vyu�ívá zásadnì vícekrystalové difrak-
tometry. Dùvodem byly pøedevším po�adavky prùmyslu
na rychlou nedestruktivní analýzu poruch ve vysoce
dokonalých materiálech pro elektroniku a optoelektroniku,
a tato analýza byla mimo mo�nosti zmiòovaných metod
pro jejich nedostateèné rozlišení. K prudkému rozvoji
metody rentgenové difrakce s vysokým rozlišením pøispìla
jednak mo�nost pou�ití intenzivních zdrojù rentgenového
záøení, jednak i dostupnost velmi dokonalých velkých
krystalù pro prvky rentgenové optiky.

Interakci záøení s témìø dokonalými krystaly úspìš-
nì popisuje dynamická teorie difrakce rentgenového záøe-
ní. Jedním z jejích základních pojmù je krystalová funkce
C. V pøípadì dopadající rovinné monochromatické vlny jí
rozumíme závislost intenzity difraktované krystalem na
úhlu jeho natoèení vùèi smìru této vlny normovanou na
intenzitu dopadající. Krystalová funkce v sobì nese vìtšinu
základních informací o zkoumaném vzorku. Typické
hodnoty její úhlové šíøky W v polovinì maxima jsou
zhruba mezi 0,5� a 15�.

Divergence synchrotronového svazku mù�e být 1�, jde
ale o bílé záøení, divergence svazku z konvenèní rentge-
nové lampy ve vzdálenosti 1 m je asi 80�. U synchrotronu
jednokrystalová difrakèní køivka charakterizuje spektrum
zdroje a i ve všech ostatních pøípadech jednokrystalových
metod je difrakèní køivka dána pøedevším spektrálními
vlastnostmi zdroje a je jen málo ovlivnìna vzorkem.
Instrumentální funkce zkreslení pro jednokrystalové
difraktometry je pøíliš široká na to, aby se s nimi mohli
mìøit jemné zmìny difrakèní køivky témìø dokonalých
krystalù.

Øešením je pou�ití dalšího difrakèního systému
pøed vzorkem, který funguje jako kolimátor i monochro-
mátor. A to je vlastnì klasický dvoukrystalový difrak-
tometr. Existuje mnoho variací tohoto uspoøádání, základní
schéma je na obr. 1. Mìøená difrakèní køivka, tzv. rocking
curve, je, jak dále zmíníme podrobnìji, konvolucí
krystalových funkcí C1 kolimátoru a C2 vzorku. Z ní u� lze
odvodit vìtšinu charakteristik vzorku, je mimoøádnì citlivá
na velmi jemné zmìny napìtí a deformace. Velkou
výhodou je i to, �e její teoretický prùbìh lze s vysokou
pøesností spoèítat základì dynamické teorie difrakce
rentgenového záøení [1].
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