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Zavér

Praskova difrakce je zakladni metoda pro studium krysta-
lové struktury v ptipad¢, ze nejsou k dispozici dobré mono-
krystaly. Je jednou ze zékladnich metod fazové analyzy.
V posledni dobé ziskava stale vice na vyznamu jako jedna
z prvnich metod pfi charakterizaci novych materilt,

zejména tenkych vrstev a to nejen slozeni, ale také tzv.
realné struktury (napéti, textury, defekty miize). K tspéchu
metody vyrazné napomaha vylepseni instrumentalni tech-
niky v poslednich 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.

Uvod
Prestoze strukturu vétSiny materiall je mozné urcit pomoci
difrakce, existuje fada pfipadl, kdy difrakéni metody
pouzit nelze:
(1) Z nékterych latek, zejména biologického ptivodu, neni
mozné vypéstovat kvalitni monokrystal a data ziskana
z praskové difrakce nejsou k uplnému vyteseni struktury
dostatecna.
(i1) Difrakéni metody nékdy selhavaji i v pfipadé mono-
krystalt diky existenci tzv. ,,fazového problému*.
(iii) Klasické krystalografické metody Casto neposkytuji
dostate¢nou informaci o struktuie neperiodickych systémi
(jako jsou napiiklad amorfni materidly nebo kvazi-
krystaly), o uspotfadani atomi v okoli necistot a implan-
tovanych iontl, okoli atoml nachdzejicich se ve velmi
tenkych vrstvach, pfipadné adsorbovanych na povrchu
vzorku atd.

Proto se hledaji stale nové alternativni metody, které by
dokézaly rozsitit poznatky o struktuie latek. Jejich ptik-
ladem jsou holografické metody s atomarnim rozliSenim.

Holografické zobrazovani

Metoda holografie je znama od roku 1948, kdy ji rozpra-
coval britsky fyzik mad’arského ptivodu Dennis Gabor [1]
pfi snaze zlepsit rozliSovaci schopnost elektronového
mikroskopu. Jeho myslenka se ale zacala uplatiiovat v
praxi az v Sedesatych letech dvacatého stoleti v souvislosti
s objevem koherentnich zdroja svétla, lasert.

V pripadé Gaborovy holografie je pfedmét ozaien
rovinnou vinou. Vlna rozptylena od pfedmétu, (predme-

tova vina), interferuje s ¢asti dopadajici viny, ktera projde
pfedmétem neporusena (referencni vina). Timto zplisobem
se prevede informace o fazi, kterou nese predméetova vina,
na zmény intenzity. Ty je jiz mozno zaznamenat na
fotografickou desku nebo jiné zaznamové prostredi jako
tzv. hologram. K uchovani fazové informace je nutné, aby
referencni 1 pfedmétova vina byly koherentni, ptesnéji, aby
jejich koherenc¢ni délka byla vétsi nez rozméry predmétu.
Prestoze hologram vlastni predmét nijak nepfipomina,
obsahuje veskerou informaci potfebnou k rekonstrukei
jeho tfirozmérn¢ho obrazu. Pokud je hologram ozafen
rovinnou vinou, funguje jako difrakéni miizka, ktera diky
svému sinusovému profilu difraktuje pouze do prvniho
fadu. Vysledkem jsou dva obrazy, redlny obraz na misté
puvodniho pfedmétu a virtudalni obraz na opacné strané
fotografické desky. Lze ukdzat, ze prostorové rozliSeni
holografie s rovinnou referen¢ni vinou nemuize byt lepsi
nez rozliSeni zdznamového média [2]. Proto nelze v
usporadani s rovinnou referenc¢ni vlnou ocekavat dosazeni
atomarniho rozliseni.

Druhym zakladnim typem holografie je Fourierova
holografie, kde se jako referen¢ni vlna pouziva sféricka
vlna emitovana kvazibodovym zdrojem. V tomto piipadé
se obraz rekonstruuje pomoci divergentni sférické viny.
V tomto piipadé neni pozadavek na rozliSovaci schopnost
zaznamového prostiedi tak prisny. RozliSeni Fourierovy
holografie je limitovano zejména rozméry zdroje refe-
renéni viny [2].

Hlavni vyhodou holografie proti ostatnim zobrazo-
vacim metodam je skute¢nost, Ze zaznamenava informaci o
tiirozmérném predmétu na dvojrozmérnou plochu bez
pouziti optickych prvkd, tzn. bez aberaci. Vznikly obraz
pfitom nese informaci nejen o amplitudé ale i o fazi
pfedmétové viny, coz umoziuje prostorovou rekonstrukei
predmétu.

Rentgenova holografie s atomarnim rozliSenim

V roce 1986 piisel Abraham Szdke s myslenkou, ze inter-
ferencni obrazce charakteristického rentgenového zareni,
fotoelektronii ¢i Augerovych elektront vyzarenych atomy
v pevnych latkach jsou v podstaté hologramy, které mohou
byt vyuzity k prostorovému zobrazeni okoli vyzatujicich
atomu [3]. Jedna se v podstaté o Fourierovu holografii
s velmi vysokym rozliSenim danym atomarnimi rozméry
zdroje.
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Obr. 1. Holografie s atomarnim rozliSenim.

Uvazujme atom A4, ktery vyzafuje bud’ spontanné nebo
diky excitaci ionizujicim zafenim z vnéjsiho zdroje
(Obr. 1). Neporusena vlna, kterd dopadne do vzdalen¢ho
detektoru, aniz by doslo k jejimu rozptylu, slouzi jako
referencni vlna. Zaroven dochazi k rozptylu emitované¢ho
zéfeni na ostatnich atomech S; s polohovymi vektory r;, ke
vzniku pfedmétovych vin a k jejich interferenci s refe-
ren¢ni vlnou. Ze zmétené zavislosti intenzity na sméru
vyzafovani /(k), kde k je vlnovy vektor, je pak mozné
zrekonstruovat okoli atomu A. Rekonstrukce realného
obrazu (ptesnéji rekonstrukce rozptylené¢ho vinového pole)
se zde na rozdil od klasickych holografickych metod pro-
vadi vyhradné numericky na zakladé Helmholtzova-
Kirchhoffova integralniho teorému [4]. Tato teorie byla
experimentalné potvrzena nejprve pro piipad elektronové
holografie [5], pozdé&ji bylo uspésné vyuzito k hologra-
fickému zobrazeni atomt i rentgenové zafeni [6]. V roce
1996 bylo navrzeno a experimentalné¢ ovéfeno inverzni
schéma rentgenové holografie [7]. Hlavni vyhoda této
metody spociva v tom, ze dovoluje méfit hologramy nejen
pro nékolik jeho charakteristickych energii, jako je tomu v
pripadé klasické renrgenové holografie popsané vyse, ale
pro libovolnou energii fotond nad absorpéni hranou
vybraného atomu. Pfitom rekonstrukce holograml nameé-
fenych pfi vice energiich umoznuje lepsi potlaceni
virtualnich obrazt atomi [8].

Rentgenova holografie poskytuje ve srovnani s elektro-
novou holografii fadu vyhod, ale zaroven pfinasi i fadu
praktickych problému pfi relizaci experimentu. Rozptyl
rentgenového zafeni na atomech je mnohem slabsi a vice
izotropni nez rozptyl elektront, coz umoznuje ziskat kvalit-
néjsi obrazy atomull. Na druh¢ stran¢ holograficky signal od
nejblizSich stfedné tézkych atomu tvoii v piipade
rentgenového zateni piiblizné€ jen 0,1 % celkové intensity,
coz klade vysoké naroky na presnost méteni.

Jako piiklad uvedeme vyuziti absorpéni holografie [9]
k zobrazeni okoli atomi kobaltu monokrystalu CoO. Ex-
periment byl proveden v difrakéni sekci synchrotronu
Elettra v Terstu pii energii svazku 13 keV. Zmény linear-
niho absorpéniho koeficientu p(k) v zavislosti na sméru
dopadu synchrotronového svazku znazornuje Obr. 2.
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Obr. 2. Zavislost linearniho absorpcniho koeficientu p(k)
zmeéfena na planparalelni desticce krystalu CoO pfi energii
svazku 13 keV.

Kromé ostrych car ve smérech, ve kterych dochazi k
difrakei, jsou zde vidét i pomalejsi oscilace. Tyto oscilace v
rozsahu =+ 0,2 % tvoii vlastné hologram [9], ktery lze
vyuzit k rekonstrukci okoli atomt kobaltu. Na Obr. 3 je
uveden ptiklad obrazu atomu kobaltu v krystalografické
roving (001). Atomy kysliku nejsou vidét v dusledku jejich
malé hmotnosti.
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Obr. 3. Holograficka rekonstrukce atomi kobaltu
v krystalografické roviné (001).
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Zavér

Holografie s atomarnim rozliSenim je nova metoda, ktera
umoziuje zobrazit okoli atomt vybraného prvku. Piestoze
se pomoci holografie doposud nepodafilo vyfesit Zadnou
neznamou strukturu, jevi se tato technika jako velice
perspektivni hned z n¢kolika divodt. Na rozdil od difrak-
¢niho obrazu obsahuje holograficky zaznam informaci jak
o amplitud¢ rozptylené viny, tak i o jeji fazi. Odpada tak
nutnost fesit fazovy problém vlastni difrakénim metodam.
Holografie nevyzaduje transla¢ni periodicitu atomarni
struktury, ¢imz se otevird moznost urcovat struktury i
organickych latek, které nelze zkrystalizovat, ¢i kvazi-
krystalti, studovat lokalni okoli necistot, implantovanych
iontl o malych koncentracich, okoli atomt adsorbovanych
na povrchu materialti 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.

Dlouha desetileti po objevu rentgenového zageni domino-
valy ve studiu materialu difrakénimi metodami v podstati
metody dvi. Strukturni analyza vyeesila krystalovou struk-
turu bezpoetu monokrystalu a dnes je nape. neocenitelnym
nastrojem v pochopeni slozitych biologickych procesu.
Praskova difrakce polykrystalickymi materidly se stala
neocenitelnou metodou pro prakticky vyzkum vlastnosti
Siroké skaly vzorku.

V poslednich zhruba tfech desetiletich vzrostla
potieba metody nazyvané rentgenova difrakce s vysokym
rozliSenim, kterd vyuziva zasadné vicekrystalové difrak-
tometry. Diivodem byly pfedevsim pozadavky primyslu
na rychlou nedestruktivni analyzu poruch ve vysoce
dokonalych materialech pro elektroniku a optoelektroniku,
a tato analyza byla mimo moznosti zminovanych metod
pro jejich nedostate¢né rozliSeni. K prudkému rozvoji
metody rentgenové difrakce s vysokym rozliSenim pfispéla
jednak moznost pouziti intenzivnich zdroji rentgenového
zéfeni, jednak i dostupnost velmi dokonalych velkych
krystalti pro prvky rentgenové optiky.

Interakci zafeni s téméf dokonalymi krystaly Gspés-
né popisuje dynamicka teorie difrakce rentgenového zaie-
ni. Jednim z jejich zakladnich pojmt je krystalova funkce
C. V ptipadé dopadajici rovinné monochromatické viny ji
rozumime zavislost intenzity difraktované krystalem na
uhlu jeho natoceni vii¢i sméru této viny normovanou na
intenzitu dopadajici. Krystalova funkce v sob& nese vétsinu
zakladnich informaci o zkoumaném vzorku. Typické
hodnoty jeji uhlové §itky W v poloviné maxima jsou
zhruba mezi 0,5” a 15".

Divergence synchrotronového svazku mize byt 1", jde
ale o bilé zareni, divergence svazku z konvenéni rentge-
nové lampy ve vzdalenosti 1 m je asi 80”. U synchrotronu
jednokrystalova difrakéni ktivka charakterizuje spektrum
zdroje a i ve vSech ostatnich pfipadech jednokrystalovych
metod je difrakéni kiivka dana predevsim spektralnimi
vlastnostmi zdroje a je jen malo ovlivnéna vzorkem.
Instrumentalni funkce zkresleni pro jednokrystalové
difraktometry je prili§ Sirokd na to, aby se s nimi mohli
meéfit jemné zmény difrakéni kiivky téméf dokonalych
krystalt.

Resenim je pouziti dalsiho difrakéniho systému
pred vzorkem, ktery funguje jako kolimator i monochro-
mator. A to je vlastné klasicky dvoukrystalovy difrak-
tometr. Existuje mnoho variaci tohoto uspotadani, zakladni
schéma je na obr. 1. Méfena difrakéni kfivka, tzv. rocking
curve, je, jak dale zminime podrobnéji, konvoluci
krystalovych funkci C; kolimatoru a C, vzorku. Z ni uz lze
odvodit vétsinu charakteristik vzorku, je mimofradné citliva
na velmi jemné zmény napéti a deformace. Velkou
vyhodou je i to, Ze jeji teoreticky pribéh Ize s vysokou
pfesnosti spocitat zakladé dynamické teorie difrakce
rentgenového zateni [1].
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