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 Position der Beugungsmaxima

Periodizität / Gitter

 

 Intensität der Maxima

Struktur/Formfaktor  ― Basis 

n.b. Phasenproblem

Information aus Beugungsexperimenten



2

Temperaturabhängigkeit der Reflexintensität

aus Gross & Marx

I ~ e
−T

Debye-Waller-Faktor

T > 0:  Atome vibrieren; Reflexe schwächer, aber gleich breit

hohe Fourierkomponenten stärker betroffen

Intensität 'geht' in diffusen Untergrund

I ~ e
−∣G∣ Peter Debye:NL

Ivar Waller: S



3

F ~ exp i G  Ru 

= F 0 exp i G u 

≈F 0 1 i G u − 1
2

 Gu 2
=F 0  1 0− 1

2
∣G∣2 ∣u∣2 cos2 

cos2 = 1
4

∫cos2 sin d  d = 1
3

⇒ F ~ F 0  1−16 ∣G∣2 u2
~ F 0exp−16 G2u2

⇒ I = I 0exp −
1
3
u2G2

Debye-Waller-Faktor
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harmonischer Oszillator: U = 3
2
kT = 1

2
D u2 = 1

2
m u2

⇒ u2 = 3kT

m2

⇒ I = I 0 exp −kT G2

m2 
I nimmt mit T und |G| exponentiell ab.

→ Vibrationsamplitude abschätzbar.

E0 =
3
2

ℏ

⇒ u= 3
4

ℏ

⇒ I= I0 exp −ℏG2

2m 

Bei T=0: Nullpunktsenergie:

Zur Hälfte kin. Energie:

Mit G = 1011 m-1, ω = 1014 s-1, m = 10-25 kg: 

Exponent ≈ - 0.1, also: I/I0 ≈ 90 %
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 X rays: bulk, surfaces, layers

 Neutrons: bulk

 Electrons: surfaces, thin films, milled samples

 Helium atoms: surfaces

Sources

AÜbungszettel:  Wenn eingesammelt wird, dann montags in der V.
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Bremsstrahlung

e- im Kernfeld abgelenkt

kontinuierliches Spektrum

charakteristische Strahlung

Linienspektren

z. B. Cu:

  2p3/2 - 1s kα1 8048 eV

  2p1/2 - 1s kα2 8028 eV

  3p1/2,3/2- 1s kβ 8905 eV

einige eV breit

unpolarisiert

~ 1‰ Wirkungsgrad
10 KW Röhre gibt 10 W Licht 

Röntgenröhre

© WSI München
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Rubisco: protein controlling CO2 uptake of green plants
some 1011 tons CO2 per year

Unit cell:

a ≈ b = 15.72 nm

c = 20.13 nm  

≈ 200.000 C, O, N atoms 

+ 32 Mn

data: 

1s @Daresbury, 

C.-I. Bränden et alii

≈ 100.000 spots

(6-50 keV)

Dynamik: 104 fehlt hier!
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Bargheer et al.,
PhiuZ 2 (2007)
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Bargheer et al.,
PhiuZ 2 (2007)
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 U235 + n    SP1 + SP2 + 2...3 n + Energie

SPn: e.g. Xe143, Sr90

 Moderation using C, D2O, H2O

 e. g., Institut Laue Langevin, Grenoble

57 MW, 10 cm beam diametre, 1.5 x 1015 n/cm2s

2 ... 100 meV corresponding to 6 ... 0.6 Å

Thermal neutrons



Dreiachsenspektrometer - (in)elastische Neutronenstreuung

(Hunklinger)

+ chopper
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