Kinematicka teorie elektronové difrakce

* Rozptyl elektront na atomu a na krystalové mftizce.
 Reciproka miizka.

* Elektronova difrakce krystalickych a amorfnich objekti.
* Bodovy a kruhovy difraktogram.

 Braggova rovnice.

 Laueovy zony.

« Ewaldova konstrukce.

» Kikuchiovy linie.

» Zakladni ulohy elektronove difrakce.



Uvodni poznamky:

* pojem difrakce vychazi z vinového pojeti elektronu
* k ¢emu je difrakce pouzitelna:

rozliSeni krystalické latky od amorfni,

urceni krystalové struktury,

urceni velikosti a tvaru krystalickych oblasti,



Rozptyl na izolovaném atomu je :

* Elasticky — vinova délka se neméni

« Koherentni — fazovy posuv mezi dopadajici a rozptylenou
vlnou je stejny pro stejny druh atomu

» Tak slaby, ze sekundarni rozptyl jiz rozptylené viny lze
zanedbat

 Celkova intenzita difraktovanych vina je tak slaba, ze

intenzita dopadajici viny se prakticky nemeéni.



Rozptyl elektronu na atomu: letici elektron je ovlivnén
potencialovym polem atomu, zméni smér (popf. 1 rychlost

pi1 nepruzné srazce).

Z hlediska kvantové mechaniky je dopadajici elektron popsan
Schrodingerovou rovnici

h2
87°m,e

Vi +(E+V)y =0

eE ... celkova energie elektronu, —eV ... potencialni energie
pravdépodobnost vyskytu el. v objemu dt je wy dr

27iK or

Pro V=konst je feSenim rovinna vlna y = Ae :
kde

k =(2m,(E +V)/h?)"



Potencial atomu v mist€ r; vyjadiime pomoci rozlozeni
hustoty el. naboje atomu jako l(f )
V()=

=

Typicky stiedni hodnota potencialu V~10-E, jde tedy o malou
poruchu. V tomto (kinematickém) pfiblizeni plati:

rovinnd vlna s vlnovym vektorem K (‘IZ‘ = Z) dopadajici
na atom produkuje sferickou rozptylenou vinu

exp(2rik +F)

v () = £(9)

jejiz amplituda je imérna atomovemu rozptyloveému faktoru

me*( A Y
f(9) = 2‘;]2 (sin&j (z-1,) (b&ne&f(9)~10"f,, [nm])



Rozptyl elektroni na elementarni bunce:

Krystal = elementarni bunka periodicky opakovana v prostoru
a obsazena atomy (3 delky, 3 thly, 3N souradnic atomi)

exp(27zik oF) :

y(r) =

> f,(9)exp| 27i (KK |
f

strukturni faktor

K maximalni interferenci dochazi tehdy, je-l1 fazovy rozdil

—

ZE(IZ'—k)Fi = 27N



Vektor v krystalové mrizce s translacni periodicitou je

F=na+nb+ngc, kde & b, C jsou zékladni m¥izkové

vektory (baze krystalové mtizky).

Podminka interference

kK'—k = g , kde g je vektor tzv. reciproké mrizky.
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Pomoci vektorové baze v redlném prostoru  d, b,C

definujeme vektorovou bazi v reciprokém prostoru vztahy

g DXC pr_Cxa o _AxXD ey s pxe
Vv Vv Vv

Vlastnosti:

_)_)*

eplati ded =bheb” =CeC =1, ostatni ce= =0
e transformace je reciproka

—»

* specialni pripady bazi s vySSi symetrii iz daisi strana)

* je snadné¢ ukazat, ze skuteCn¢ pro kazdy vektor reciproke miizky
g =mad +mb” +mgC"

plati et =(nd+nb +ng)(ma +mb” +mgc’)eZ



V triklinické (monoklinické) soustave je reciproka
miizka opé¢t triklinicka (monoklinicka).

Ortorombicka, tetragonalni a kubicka mtiZzka:

a® |l a bl b c*ll e
a¥*=1}a h¥=1/k e*=1/¢
g¥=f¥=9*=xg {2

Hexagonalni (a trigonalni):

c®ll e a® and 2% € (ab )

at=b*=2 [(a:f3)  c*=1/c

c¥= fA* =g/ pr=g 3



Dalsi dulezité a uziteéné vlastnosti reciproké mrizky

Definice Millerovych indexu Y enle
atomovych rovin: C b
oc =%

4

na obrazku je rovina (hkl).
Plati: —
(th)J_ ghkl ol B=y

1 .
_:‘ghkl‘ :

d Figure 12.1. The plane ABC has Miller indices (k). The vectors OA,

h kl OB, and OC have lengths a/h, b/k, and c/€. The vector ON, which may be
written as n, is normal to the plane (4k€). In the text we see that the reflec-
tion, g, which is associated with diffraction from the (hk€) planes, is par-
allel to n and normal to all vectors in (hk€).

d b (8 b)) i e 5
BA:H_F LF_Kj(ha +kb™ +I1C )=O, .. = (hkl)L gy,

A

ha" +kb" +Ic” _ 1
‘ghkl‘ ‘ghkl‘

5
dy ==
hkl h



Oznaceni sméru a rovin krystalové mrizky:

-A -A

-

e

[uvw] ... smér (konkrétni)

(uvw) ... sméry (vsechny ekvivalentni)
(hkl) ... rovina (konkrétni)

{hkl} ... rovina (vSechny ekvivalentni)



Mezirovinna vzdalenost v systému rovin (hkl) u systému
S vy$Si symetrii:

. 1 h 2 K 2 I 2
ortorombicky ?:(Ej +(Bj J{Ej

1 h2+k2 |2

tetragonalni Tt
— 1 h?+k*+I°
kubicky e
1 1 4h%+hk+k? (1Y
hexagonalni P — (Ej
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Osa zony rovin = spole¢na primka systemu urcitych rovin

Dalsi vztahy krystalové geometrie

Obecné:

* Rovina (hkl) patii k zoné [uvw], kdyz (hkl)e[uvw] =0

e (hkl) patii k [u,v,w,] a [u,v,w,], kdyz  (hKI) || [u,v,w, ] x[u,v,w, ]

« [uvw] obsahuje (h.k,l,) a (h,k,l,), kdyz [uvw] || (hk],) x (h,K,1,)

Je rovina (abc) kolma na smér [abc]?



Specifika hexagonalni mrizky:

Millerovy — Bravaisovy indexy pro oznaceni rovin:
(hkl) > (h kil), kde 1 = —(h+k)

obecn¢ plati h+k+i=0

(110)

(-210) <

(2110) (1120)



Specifika hexagonalni mrizky - pokracovani:

Jak provést rozsireni [uvw] na [UVJW] tak, aby pri libovolné
permutaci Indexad U, V a J byly sméry [UVIJW] krystalo-
graficky ekvivalentni?

Zaroven chceme, aby skalarni soucin [uvw]e(hkl) daval stejny
vysledek 1 ve tvaru [UVIW]e(hkil).

Whovuje tranformace

[UVIW | = %[ZU —V,2v—u,—(u+Vv),3w]

a obracené

luvw]=[2U +V,U +2V,W |



HEXAGONALNI MRIZKA
3 nebo 4 indexy:?

(hk1)

S|ISIR[E|RIT




Z popisu krystalu (mfizkové parametry a rozmisténi atomi Vv
elementarni bunce) jednozna¢né vyplyva rozlozeni a intenzita
,,bodli* vV reciprokém prostoru.
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e Fundamental reflection
Superlattice reflection

Vypocty jednoduchych struktur a dalsi priklady
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Krystal umistén ve stfedu
kulové plochy s polomérem
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Body reciproké miize uvnitf
koule splnuji Laueho
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Laueovy zony:

A,
Yenas

Incident
beam
il
(a) (b)
figure 5.4.  The effect of curvature of the reflecting sphere, without a tilted
eam.

(a) Intersection between sphere and reciprocal lattice planes. (b)
Corresponding schematic diffraction pattern—symmetrical Laue zones
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Figure 5.5. The effect of curvature of the reflecting sphere, with a tilted
beam. (a) Intersection between sphere and reciprocal lattice planes. (b)
Corresponding schematic diffraction pattern—asymmetrical Laue zones



Bodovy difraktogram z monokrystalu je rovinny tez
reciprokou mfizkou (Laueova difrakce).
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Na jemnozrnnem polykrystalickém vzorku vznika
kruhovy difraktogram (Debyeova difrakce).




Na amorfnim vzorku vznika kruhoveé symetricky difraktogram
se spojitym rozd€lenim intenzity v radialnim sméru:

Electron
Counts

80 60 40 20 00
u (A

Figure 18.13. A computer plOI of the dit‘fruclcddmcnsi!y distribution Figure 18.12. An intensity profile across an energy-filtered diffraction

Fig. 3. Electron diffraction pattern taken from the cross section of the 2 : ¢ : 5 7 : attern from amor] Si obtained by scanning the pattern acr s en-
- ad - - I e N o from an umorph()us structure, bh()WlI'lg diffuse rings of intensity. The di- pattern from amorphous Si obtained by scanning the pattern across the en

mm thick Cug Zry, cast strip. Same result across the whole specimen. trance slit to a serial EELS spectrometer and recording only the elastic

rect-beam intensity is off scale. (on-axis) electrons.

Prabéh radialni distribuce (zeyména poloha prvniho maxima
difraktované intenzity) poskytuje informaci o primérném poctu
nejblizSich sousedu a jejich vzdalenosti.
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Fig. 3. Plan view transmission electron micrographs (bright field) and
corresponding electron diffraction patterns obtained from Ti;;Alg; thin
films (a) as-deposited, (b) annealed at 500 "C
700 °C, in vacuum for | h.

. and (c¢) annealed at
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Difrakéni konstanta mikroskopu:

Bragg: 2d,,SIN$=2d%=A41

tgzgﬁzgz%

R.,.d., =LA =Kkonst.

4

thl

Protoze 4 je malé ( ~ mrad), plati ﬁhk, L (hkl)
a difraktogram je rovinnym fezem reciproke mrizky
kolmym k primarnimu svazku.



V poloze odchylené od presné Braggovy polohy je pii
studiu rozlozeni Intenzity v okoli difrakénich maxim

potfeba vzit v ivahu kone¢né rozméry vzorku (X,, Yo, Zp):

S ... excitacni chyba (odchylka)

v (r)= EXp(Zfik°F) > f(9)exp[ 27i (G +5)F |

g

@ _f9) j exp(27i§+F)dV

C  Kkryst.



Reciprocal Reciprocal
space
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Figure 17.10.

Very thin plate-like precipitates (A) cause long streaks
in the DP (B). In this example, the precipitates are GP zones in an Fe-2.9
at % Mo alloy.
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Kikuchiovy linie v difrakénich obrazcich
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Figure 19.2. (A) Schematic representation of all electron scattering lo-
calized at a single point in the specimen. In (B) some of the scattered elec-
trons are diffracted because they travel at the Bragg angles 8 to certain
hk€ planes. The diffracted electrons form Kossel cones centered at P on
the diffracting planes. The lines closest to the incident beam direction are
dark (deficient) and the lines furthest away from the beam are bright (ex-
cess). In (C) the cones intercept the Ewald sphere, creating parabolas
which approximate to straight Kikuchi lines in the diffraction patterns be-

cause GB is small.
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Wuziti elektronové difrakce

Nastaveni presné orientace vzorku potfebné (vyhodné) pro
pozorovani a studium urcitého objektu (dislokace, hranice
zrn, ...).

Identifikace krystalové struktury matrice, zrna, castice
apod. a jejich vzajemné orientace.

Blizsi charakterizace defektti miizky, urCeni mechamismu
probihajicich pfed pfipravenim vzorku nebo piimo pii
pozorovani V mikroskopu (in situ mikroskopie se
specialnimi pripravky na deformaci ¢i ohiev vzorku).



