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Kapitell

EINLEITUNG

Neben den glasartigen und den periodischen, kristallin aufgebauten Festkorpern bilden die
Quasikristalle einen dritten Ordnungszustand der Materie.

AIle bis heute bekannten quasikristallinen Phasen werden in metallischen Legierungen
beobachtet. Ihr "Erkennungsmerkmal" sind Symmetrieeigenschaften, die aus krist allo­
graphischer Sicht verboten sind. In Beugungsexperimenten kann man je nach Legierung
Beugungsbilder beobachten, die fiinf-, acht-, zehu- oder zwolfzahlige Symmetrien in der
Reflexanordnung aufweisen. Die scharfen Beugungsreflexe erfordern einerseits eine geord­
nete Struktur , andererseits zeigte schon Kepler [101], daf solehe Symmetrien unvereinbar
mit periodischen Gittern sind.

Die meisten quasikristallinen Phasen sind thermodynamisch metastabil, d.h., sie wan­
deln sich bei Warmebehandlung in kristalline Phasen urn. Allerdings gibt es auch ther­
modynamisch stabile Phasen, wie zum Beispiel in den Systemen AlCuFe, AlCuRu und
AlPdMn. Bei Untersuchungen an Quasikristallen mit Hilfe der Transmissionselektronen­
mikroskopie kann man gerade bei den stabilen Legierungen eine Reihe von Gitterbaufeh­
lern beobachten.

Wie Ulan aus Untersuchungen von kristallinen Stoffen weifi, sind Defekte eng mit den
mechanischen Eigenschaften des Festkorpers verbunden. Neben den Versetzungen, die
als Fehler wahrcnd des Krist allwachstums im Gitter auftreten konnen, kennt man auch
Defekte, die sich bei einer plastischen Verformung im Festkorper ausbilden, urn die auftre­
tenden Spannungen zu minimalisieren. Ob solehe Zusammenhiinge auch fur Quasikristalle
gelten, ist bis heute nicht bekannt und soil im Rahmen dieser Arbeit untersucht werden.

Urn dies zu klaren , ist es zunachst notwendig, Methoden zu entwickeln, die es erlauben,
die in Quasikristallen auftretenden Defekte zu charakterisieren.

In dieser Arbeit wird zunachst eine Kontrasttheorie fur Defekte in Quasikristallen ent­
wickelt, die es ermoglicht , die Eigenschaften der Defekte mit Hilfe der Transmissions­
elektronenmikroskopie zu bestimmen. Dabei muf die nichtperiodische Gitterstruktur der
Quasikristalle beriicksichtigt werden. Dazu wird im ersten Teil der Arbeit eine Einfuhrung
in die Beschreibung solcher Gitter gegeben. Insbesondere wird erlautert , wie das dreidi­
mensionale, quasiperiodische Gitter von sechsdimensionalen, periodischen Gittern abge­
leitet werden kann. Nach der Berechnung der Beugungsbilder folgt dann eine einfuhrende
Beschreibung in die Theorie der Defekte in Quasikristallen. Versetzungen und ihrer Cha­
rakterisierung durch sechsdimensionale Burgersvektoren werden hier schwerpunktmafiig
behandelt. In diesem Kapitel wird auch ein Uberblick iiber die diesbeziiglichen Resultate
anderer Arbeitsgruppen gegeben.

Hierauf folgt die Ableitung der Kontrasttheorie. Die hier gefundenen und teilweise
neuartigen Ausloschbedingungen fur den Kontrast von Versetzungen in Quasikristallen
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2 1. EINLEITUNG

werden exemplarisch diskutiert. Dabei zeigt es sich, daf quantitative Aussagen iiber die
Verzerrungsfelder der Defekte gewounen werden konnen.

Der experimentelle Teil der Arbeit beinhaltet die Analyse von Defekten in Quasikri­
st allen, die unter verschiedenen Bedingungen hergestellt worden sind. Untersuchungen
von Defekten in langsam erstarrten AICuFe- und AIPdMn~Quasikristallenzeigen, daf
Versetzungen in Quasikristallen zu einer starken lokalen Umordnung der Elementarzellen
fiihren und das Gitter vergleichweise nur wenig verzerren. In AIPdMn werden erstmals
plattenf6rmige Ausscheidungen beobachtet, an deren Randern Fehlpassungsversetzungen
auftreten. Die sechsdimensionale Burgersvektorrichtung dieser Versetzungen konnte mit
der hier entwickelten Kontrasttheorie analysiert werden. Damit konnte zum ersten Mal
eine vollstandige Analyse der Burgersvektorrichtung durchgefiihrt werden. Dariiberhin­
aus karol dieses Experiment als erfolgreicher Test der hier entwickelten Kontrasttheorie
interpretiert werden.

Wie oben bereits angesprochen, war vor dieser Arbeit nicht bekannt, welche Zusam­
menhange zwischen den mschanischen Eigenschaften und der Mikrostruktur der Quasikri­
stalle existieren,

Grundvoraussetzung zur Untersuchung der plastischen Eigenschaften sind grofle einqua­
sikristalline Proben. Im Rahmen dieser Arbeit ist es gelungen, Al.Pdlvln-Einquasiktistalle
mit Abmessungen von mehreren Zentimetern mit Hilfe der Czochralskimethode zu ziichten.

Diese wurden sowohl bei Raumtemperatur als auch bei 750°C verformt. Die an­
schliefiende Untersuchung im Transmissionselektronemnikroskop deutet darauf hin, daf
die plastische Verformung bei Ramntemperatur iiber Mikroriflbildung und nachfolgende
Abscherung erfolgt.

Die erstrnalig an Einquasikristallen durchgefiihrten Hochtemperaturverformungsexpe­
rimente zeigen klar, daf ein Versetaungrnechanismus die tragende Rolle bei der plastischen
Verformung spielt.



Kapitel

2.1 Klassifikation.nachSymmetrieeigenschaften

1982 fand D. Sheehtmanbei der elektronernnikroskopisehenUntersuehung emer durch
sclmelles Abkiihlen hergestelltenAl.Mn-. Legierung einBeugungsbild, beidem.die Reflex­
anordnung-eine zehnzahlige Rotationssymmetriezeigt (Abb.2.1) [22]. Die Intcnsitats­
verteilung in Elektronenbeugungsbildernzeigtin erster .Naherung einen Sclmittdureh
das Betragsquadrat der Fouriertrausformierten derPaarkorrelationfunktion bzw.. durch
das reziproke Gitter des untersuchten Materials (siehe Anhang A.2 und A.3). Besitzt
diese Paarkorrelationsfunktion Symmetrien entlang ausgezeiehueter Richtungen, so findet
sieh diese.Eigenschaftauch im Elektronenbeugungsbild wieder (siehe Anhang A.3). Auf­
grund der Friedelschen Regelbeobachtet man. aber nur geradzahligeRotationssymmetrien.
Eine-zweizahlige Symmetrieachse .fuhrt-zwarau einem zweisahligen Beugungsbild, eine
dreizahlige .Achse aber zu einem sechszahligeriBeugungsmllster. Ein zehnzahliges Beu­
gungsbild war nun sehr ungewohnlich, dabeiFestkorpern, die ein geordnetes und periodi­
sehesGitter besitzen, nurswei-idrci-, vier- und sechszahlige Symmetrieachsenrnoglich
sind ([101, 102]). Nurdiesesind mit.der Translationssymmetrie des Kristalls vereinbar
(siehe .Abb. 2.2). Alleanderen (bisdahin) bekanntenfesten Steffe sind amorph und be­
sitzenpaarkorrelationsfunktionenohue ausgezeichnete Symmetrierichtungen mit Maxima
bei den erlaubten Atornabstanden.vlm Beugungsbild, also naherungsweisedas Betragsqua­
drat derFouriertransformiertenderPaarkorrelationsfunktion (AnhangA.3),beobaehtet
man daher Beugungsringe. DaShechtrnan scharfe Reflexebeobachtete, konnte er sofort
einen amorphen Festkorper ausschliefien. Als naheliegende Erklarung bot sich zunachst die
Verzwillingung geeignet aufgebauter Kristallite an [124, 125]. Diese Erkliirung sehied aber
auch bald aus , da selbst kleinste Korner kristallographisch verbotene Beugungsbilder zeig­
ten. Zudern konnten mit Hilfe der hochaufl6senden':rransmissions~lektronenl111kroskopi~

keine Zwillingskorngrenzen gefunden werden.

Weitere Experimente iiberseugten D. Shechman, 1. Blech, D. Cratias und J.W. Cahn,
daf das beobachtete zehnzahlige BeugungsbildzueinerfunfzaliligenSyrnmetrierichtung
des reziproken Gitters gehoren muJl: Durch Kippen der Probe im Mikroskop fand Shecht­
manneben dem zehnzahligen Muster noch weitere zwei-und sechsz ahlige Beugungsbilder.
Die Winkel zwischen diesen Beugungsbildern entsprechen genau denen, die man zwischen
den Symmetrierichtungen eines Ikosaeders .f'indet. Das zehnaahlige Beugungsbildkann
man den.funfsahligen Riehtungen und das sechszahlige den dreisahligen Zonenaehsen zu­
ordnen. Die Anordnung und die zugehorigen 'Beugungsbilder sind in Abbildung 2.3 dar­
gestellt. Aus der Ikosaedersymmetrie leitet sich dann auch der Name fiir diese Festkorper
ab: ikosaedrische Quasikristalle. Da die funfzahligeSymmetrieachse iiber den gesamten
Raumwinkel insgesamt seehsmal auftritt , folgt sofort, daf eine solehe Struktur nicht trans-
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4 2. EIGENSCHAFTEN VON QUASIKRISTALLEN

Abbildung 2.1: Typisches, aneinerquasikristallinen Als4Ivl1l16 ~egierungaufgel10mmenes,

Elektrpnenbeugungsbild nlit zehnziihligerSymmetrie.

lationsinvariant 1St und.daher auch nicht als Krist all bezeichnet werden kann. Die scharfen
Reflexe lassen jedoch auf eine Ordnung des GittersschlieBen. Dies ist ein Grund fur die
Bezeichung Quasikristall.

Seit der Arbeit von Shechtman et al. [143j sind bis heute etwa 100 Legierungen entdeckt
worden, die Quasikristalle bilden (fiir Ubersichten siehe [154, 96]).

Neben den ikosaedrischen QuasikristaJlen, bei denen die Translationssymmetrie in je­
der Raumrichtung fehlt, kenntman auch Verbindungen, die als quasikristallin bezeichnet
werden und periodische Richtungen in ihrer Struktur aufweisen,

Man unterscheidet insgesamt drei Gruppen:



2.1. KLASSIFIKATION NACH SYMMETRIEEIGENSCHAFTEN

XVIII. Propositio

Planum locum perfectissime explent, Plana ejusdem figurae tanrum
tria, Trigoni seni, Tetragoni quarerni, Hexagoni terni,

HI ;:..iCJfll per XXXIII primihujUft YriglJni .mgu/Uf est z tertiae unius recti,

sex ffgt) anguli sem{m Yrigof!lJrum, sun! 11.. tertial ll id est, 4 integri.

Vide D. D.

Sic TetraglJni angu/U,f est UilU[ rectus, quatm;f' ergo quat~roorum Tttragof1{)­

rUff! "nguli, faciunt quatuor rectos. Vide E. Sic Hexagoni angulwest octo sextae E.

:mius recti; tru ergo trium/iguranlm,!acitmf 24 sexier, /de.Jt, 4 recto/,vide F. F.

~4.t Pentagoni angulus est minor Hexag1f!tCO; tres ergo 'sun: minores 4 reais;

tres ergo bian». Ido» est major T,tragonim: qwtuorergo Pmtagonici s1l1lt
majores -1- rectis, erg'; non capiunt",. in Imo loco plano, per Xi/7 b'!/u.s. Hac de
causa ride H, cum quarto Pmfagono pune!is signata. Sir Heptagon-i, et Ofli!i.ium H.

10 majoruffl figurarum, angulus majorest Hexagoni.o; tres ,rgo Heptagmici sup,"
rant -1- rectos, Vide T, ubi duoru", H,ptagonorum partes in plano te!!!,nt locum I.

eundem.
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XVIII. SATZ.

Der ebene Raum HHlt sich aufs vollkomrnenste nur auf dreierlei Weise
mit e i n und d e r s e Ib e n ebenen Figur ausfullen : mit jeweils 6 Dreiecken,
4 Vierecken oder 3 Sechsecken. '!

Denn nach Buch I Satz XXXIII ist der Winkel des Dreiecks 'f, Rechte :
also sind die 6 Winkel von je 6 Dreiecken zusarnmen "I, oder 4 Ganze. Siehe
FigurD.

Ebenso ist der Viereckswinkel I Rechter : die 4 Winkel von je 4 Vierecken
bilden also zusamrnen -1- Rechte ; siehe Figur E. Ferner ist der Sechseckswinkel I
'f. Rechte; also bilden die, Winkel von ie 1 solcher Fizuren "I. oder " Rechte :
si~he Figur F. Der Fiinfeckswinkel jedoch ist kleiner ils der Sechseckswinkel: III
daher sind 3 kleiner als -+ Rechte, sie lassen also eine Lucke. Andererseits ist
der Fiinfeckswinkel groBer als der Viereckswinkel : daher sind 4 Funfeckswinkel
groBer als 4 Rechte, sie haben also um einen Punkt herum in der Ebene keinen
Platz. nach Satz XVI. Siehe dazu Figur H, wo das vierte Funfeck punktiert
gezeichnet ist. In gleicher Weise ist der Winkel im Siebeneck und in allen gro­
Beren Figuren grotler als der im Sechseck; also sind 3 Siebeneckswinkel zusarnmen

Abbildung 2.2: Auszug aus dem zweiten Buch der Harmonices Mundi von Joh.Kepler.
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Abbildung 2.3: Die Symmetrieachsen des Ikosaeders mit den zugehorigen Bengungsbildem
einer ikosaedrischen A1Mn-Legierung.

Die erste Gruppe bilden die bereits beschriebenen ikosaedrischen Quasikristalle. Die
bekanntesten Verbindungen sind hier: Al86Mn'4 [143], AlMnSi [68, 88] AlaCuLi3 [138,
117], Al6SCu20Fe,S [159, 51], AlroPd2oMnlO [162], Al6SCU20Ru15, A165CU200S15 [160J,
Ga,6Mg32Zn52 [123J.

Die zweite Gruppe besitzt in ihrer Struktur eine periodische Richtung, entlang de­
rer quasiperiodisch (5. Kapitel 3) aufgebaute Ebenen periodisch aufeinanderfolgen. Hier
findet dann eine weitere Unterteilung in oktagonale, dekagonale und dodekagonale Qua-
sikrist alle statt. Die Bezeichnung leitet sich von der Sym.....metric des reziproken Gitters
entlang der periodischen Richtung abo Diese Untergruppen konnen dann nochmals unter­
teilt werden, wenn man die Gitterkonstante entlang der periodischen Achse beriicksichtigt.

Bei den acht- und zwolfzahligen gibt es relativ wenig Legierungen. Verbindungen
mit achtzahliger Symmetrie: V, 5NilOSi Cr5Ni3Si2 [170], Mn.Si [25], Mn82Si,5Ab [171].
Verbindungen m.it zwolfzahliger Symmetrie: Cr70.6Ni29.• [93], V3Ni2, V15Ni,oSi [30J.

Die meisten Mitglieder dieser zweiten Gruppe bilden dekagonale Quasikristalle. Bei­
spiele sind hier A165CU20C015, Al65Co20Ni,5, Al65Cu2oMn,5 [74], Al4Mn [12], Al70Pd17Mn,3
[I1J.

Diedritte Gruppe bezeiclmet man hauf'ig als eindim.ensionale Quasikristalle, da hier



2.2. BEKANNTE PHYSIKALISCHE EIGENSCHAFTEN 7

periodisch aufgebaute Ebenen quasiperiodisch gestapelt sind. Bekannte Systeme sind AIPd
[28], AIsoNi14Si6 , AI6sCu2oMn15, Al6sCu2oCo1s [73J.

Den Quasikristallen strnkturell verwandt sind die sogenannten Approximanten. Hierbei
handslt es sich urn Legierungen, deren Struktur aus einer periodischen Aneinanderfiigung
von Bauelementen der zugehorigen quasikristallinen Phase erhalten werden kann (siehe
Kapitel 3). Die Elementarzellen der Approximanten konnen mehrere tausend Atome ent­
halten.

Da die Approximanten innerhalb ihrer Elementarzellen der Struktur der Quasikristalle
sehr ahnlich sind, benutzt man sie haufig als Modellsysteme zur Berechnung von phy­
sikalischen Eigenschaften, bei denen die Algorithmen auf periodische Randbedingungen
angewiesen sind, wie zum Beispiel bei der Bestimmung der elektronischen Zustandsdichte
(siehe 2.3).

2.2 Bekannte physikalische Eigenschaften

Das (zum Teil) vollige Fehlen einer Gitterperiodieitat unterscheidet die Quasikristalle in
ihrer Struktur deutlich von den kristallinen Stoffen. Bei der Untersuchung der physikali­
schen Eigenschaften der Quasikristalle kann man daher auch Ergebnisse erwarten, die sich
von denen der kristallinen aber auch der amorphen Festkorper unterscheiden.

Bei den ersten Experimenten zur Untersuchung dieser Eigenschaften standen allerdings
nur Proben zur Verfiigung, bei denen die Quasikristallite Durchmesser von nur einigen Mi­
krometern besallen. Viele der Legierungen, die Quasikristalle bilden, tun dies nur , wenn
die Schmelze sehr schnell erstarrt. Giingige Herstellungsverfahren sind hier das Schmelz­
spinnen [146, 126, 143, 176J, das Klatschkckillenverfahren [34J und das Verdiisen kleiner
Schmelstropfchen in einem Fallrohr [66]. Bei Abkiihlraten von bis zu 106 K s-1 bleibt der
Schmelze nur sehr wenig Zeit um grolle Korner zu bilden. Bei den zuerst entdeckten Qua­
sikrist allen, wie z.B. AIMn, bilden sich mit diesen Methoden zudem nur selten einphasige
Proben. Die quasikristallinen Korner findet man hiiufig in einer kristallinen Matrix einge­
bettet. Da die meisten quasikristallinen Phasen zudem thermodynamisch metastabil sind,
konnen die Korner auch nicht durch Warmebehandlungsmethoden vergrofiert werden. Fiir
Untersuchungen im Transmissionselektronennlikroskop ist die GroBe zwar ausreichend, fur
verlafiliche Messungen von elektronischen, magnetischen und mechanische Eigenschaften
und auch zur Strukturbestimmung mittels Rontgen-c und Neutronenstreuungsindgrofiere,
einphasige Proben wunschenswert.

In den letzt.en Jahren wurden Legierungssystelne entdeckt , die thermodynamisch sta­
bile Quasikristalle bilden. Bei den ikosaedrischen Quasikristallen sind hier vor allem die
Systeme AILiCu, AICuFe, AICuRu und AIPdMn zu nennen, bei den dekagonalen AICuCo,
AICoNi und ebenfalls AIPdMn. Bei einigen liegt diese Stabilitat nur in einem bestimmten
Temperaturbereich und innerhalb enger Bereiche der Zusammensetzung vor. Erreichbare
Korngroflen reichen von einigen Millimetern (AICuRu, AILiCu, AICuCo) bishin zu meh­
reren Zentimetern(ikosaedrisches AIPdMn). Die Quasikristalle dieser Legierungssysteme
weisen zusiitzlich eine hohe strnkturelle Perfektion auf. Diese strnkturelle Vollkonuuenheit
hat ebenfalls einen grollen Einflu13 auf die Mellergebnisse.GiingigeHerstellungsverfahren
silldhierdaseinfachelangsame Erstarren der-Schmelzev sowie speeielle Methoden nach
Bridgmanund Czochralski. Diese Techniken werden im experimentellenTeil derArbeit
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erlautert , da sie zur Herstellung der in dieser Arbeit untersuchten Proben eingesetzt wur­
den. Als weitere Herstellungsmethoden sind noch das mechanische Legieren [141, 53],
Aufdampfverfahren (z.B. sequentielles Aufdampfen bei hohen Temperaturen [10]) und die
Ionenimplantation [21] zu nennen,

2.3 Elektrische Eigenschaften

Eine der erstaunlichsten Eigenschaften der Quasikristalle ist ihr sehr hoher elektrischer
Widerstand. Obwohl diese Legierungen nur aus Metallen bestehen, wobei sehr haufig ein
Aluminiumanteil von mehr 60 at% beobachtet werden kann, findet man spezifische Vh­
derst ande von 10000-100000 !LOcm (T = 4K) [14,103,110,1]. Tragt man fiir verschiedene
Quasikristalle die Leitfahigkeit bei T = 4 K gegen die bei T = 300 K auf, so findet sich
ein linearer Zusammenhang. Danach sollte ein Quasikristall mit einer Leitfiihigkeit von
130 (Ocm)-l bei T = 300K ein isolierendes Verhalten bei T = 4K zeigen [110]. Die
Leitfahigkeit der Quasikristalle befindet sich demnach in der Nahe eines Metall-Isolator­
Ubergangs.

Die Messungen der elektrischen Eigenschaften haben auch erste Anzeichen fill Aniso­
tropien aufgezeigt. Fiir zweidimensionale Quasikristalle erwartet man wegen der periodi­
schen Schichtung quasiperiodisch aufgebauter Ebenen eine deutliche Richtungsabhiingig­
keit. Widerstandsmessungen an dekagonalen AICuCo- und AICoNi-Quasikristallen zeigen
hier auch einen deutlichen Effekt [192, 114, 191, 118, 144]. Die 'Iemperaturabhangigkeit
des Widerstandsverlauf zeigt entlang der zehnzahligen Richtung ein metallisches Verhal­
ten, wahrend bei der Messung in der quasiperiodischen Richtung eine Widerstandser­
hohung mit abnehmender Temperatur beobachtet wird.

Die strukturelle Perfektion des Materials hat ebenfalls direkten Einflull auf die elek­
trischen Eigenschaften. Reduziert man die Dichte der Defekte durch geeignete Warrnebe­
handlung, erholit sich der Widerstand [103].

In einer Modellvorstellung erklart man diese hohen Widerstande mit der Existenz ei­
ner Pseudoliicke in der elektronischen Zustandsdichte in der Umgebung der Fermienergie.
Diese Eigenschaft ergibt sich bei Berechnungen der elektronischen Zustandsdichte fur ver­
schiedene Approximanten der ikosaedrischen Phase in den Systemen AIZnMg und AICuLi
[70, 69]. Experimentell findet man mit Hilfe von Rontgenabsorbtions- sowie Photoemis­
sionsuntersuchungen Zustandsdichten von etwa einem Drittel des Wertes, den man bei
Annahme eines naherungsweise freien Elektronengases erwarten willde [103]. Diese Pseu-
dolucke steht Im Einklang rn•ut.der Ansichtv daf Quasikristalle zu den Hume-Rothery-
Phasen gehoren,

Hume-Rothery-Phasen sind Legierungen, deren Struktur fill einen gewissen Stochio­
metriebereich stabilist, wobei eine Grenze dieses Bereichs durch ein charakteristisches
Valenzelektronen/Atom-Verhiiltnis ausgezeichnet ist. Diese e/a-Verhaltnis folgt aus ei­
ner Legierungsstochiometrie, bei derdie Fermikugel gerade die Brillouinzone des Quasi­
kristalls beriihrt. Die Brillouinzone wird durch das reziproke Gitter bestimmtund kann
bei Qnasikristallen, die ein im mathematischen Sinne dichtes Gitter besitzen, durch die zu
den starksten Beugungsreflexen gehorenden reziproken Gittervektoren festgelegt werden.
Ausdem KontaktderFennikugellY'..itderBrillouinzone resultiert dann die Ausbildung ei-
ner Pseudolucke. Die Gesamtenergie des Elektronengases wird herabgesetzt, was zu einer
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Stabilisierung des Quasikristalls beitragt [61, 71, 69].

Dies hat eine interessante Konsequenz ftir eine etwaige technische Anwendung. Ma­
terialien wie etwa die Quasikristalle, bei denen die redusierte Zustandsdichte bis in die
Oberflache reicht , weisen einen niedrigen OberfHichenspannungskoeffizienten auf. Dies
hat wiederum zur Folge, daf die Oberf'lache schlecht benetzt wird [134J. Naheliegende
Anwendungen sind daher z.B. die Beschichtung von Kochgeschirr, wie Bratpfannen, urn
das Anbacken von Bratgut zu verhindern [48, 120, 121].

2.4 Mechanische Eigenschaften

In jtingster Zeit is t neben der Untersuchung der elektrischen Eigenschaften die Erforschung
der mechanischen Eigenschaften zunehmend Ziel vieler Experimente.

Bereits kurze Zeit nach ihrer Entdeckung hat man versucht, die Harte der Quasikristalle
zu bestimmen. Diese Ergebnisse beruhten aber vielfach auf Messungen an polykristalli­
nem, mehrphasigemMaterial [31,150, 166J. Fur A1Mn- und A1MnFe- Quasikristallefindet
man Harten im Bereich von 200 - 400 HVi [142, 190, 130, 140]. Im Legierungssystem Al­
CuLi wurden Harten von etwa 350 HV gemessen [13J. Koster et al. bestimmten die Harte
von ikosaedrischen A1CuFe zu 995 HV und fanden Werte fiir die kristische Riflziihigkeit,
die mit denen von Silizium oder keramischen Werkstoffen vergleichbar sind [106, 107].

Vergleichswerte kristalliner Stoffe: Cu 50 HV, hochfeste Al-Legierungen 185 HV, Si
1020HV, Ah03 1950HV.

Mit der Entdeekung von thermodynamisch stabilen Quasikristallen waren dann Mes­
sllilgen an einphasigen und spater auch an einkrist.allincn Proben moglich. An graBen
A1CuLi- Einquasikristallen hat man erstmals versucht, Anisotropien in ihren mechani­
sehen Eigensehaften zu bestimmen. Dazu wurden neben anderen Experimenten Sehall­
geschwindigkeitsmessungen von verschiedenen Gruppen durchgefUhrt. Hier konnte kein
Effekt gefunden werden [13, 133, 139]. Dies ist aufgrund der hohen Symmetrie der iko­
saedrisehen Phase auch nicht ungewohnlich, da mit gruppentheoretisehen Argumenten
gezeigt we-den kann , daB die Tkosaedersymmetrie Z11 einem elastisch isotropen Verhalten
fiihrt [99, 7, 115J.

Bei den seit kurzer Zeit zur Verfiigung stehenden einkristallinen AfPdMn-Quasikristal­
len konnten eine Richtungsabhangigkeit bei der Dampfung von Schallwellen beobaehtet
werden. Deren Temperaturabhangigkeit ist fur die Schallausbreitung entlang der zwei­
und der funfaahligen Achse unterschiedlieh. Man erklart dies mit einer richtungsabhangi­
gen Aktivierungsenergie fur die Phonori-Phason Kopplung (Eine Methode zur Konstruk­
tion quasiperiodischer Gitter benutzt zwei Sorten von Elementarzellen, die nach bestimm­
ten Aufbauregeln zusammengefugt werden, Verletzungen dieser Aufbauregeln bezeichnet
luau als Phasonen, Siehe auch Kapitel 5). Demnach sind Phasonensprunge (das ist die
Diffusion einer Aufbauregelverletzung) entlang einer funfzahligen Achse energetiseh leieh­
ter als entlang einer zweizahligen Richtung [2J.

Im Gegensatz zu den ikosaedrisehen sollte bei dekagonalen Quasikristallen ein deut­
lieher Effekt im elastisehen Verhalten zu beobachten sein, da die periodisehe Aehse die
Symmetrie stark herabsetzt. Wie bereits im vorherigen Absehnitt beschrieben, zeigen sieh

tHartenach Vickers
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in den elektronischen Eigenschaften deutliche Anisotropien. Doch bei den mechanischen
Eigenschaften wie Harte und kritischer Rifizahigkeit zeigen sich nur kleine Unterschiede
zwischen periodischer und quasiperiodischer Richtung [177, 175J. Allerdings konnte bei
der Untersuchung des abrasiven Reibungskoeffizienten eine deutliche Anisotropie gefunden
werden [177, 175J.

Neuere Experiments befassen sich zunehmend mit der Erforschung der mechanischen
Eigenschaften im Hinblick auf eine technologische Anwendung. Bei Beschichtungen aus
AICuFe-Quasikristallen auf kommerziellen Werkstoffen finden Dubois et al. Harten im
Bereich von 1000 HV. Gegeniiber gebrauchlichen normalkristallinen Aluminiumlegierun­
gen erreicht man somit Steigerungen bis zu einem Faktor 10. Der Reibungskoeffizient liegt
bei etwa der Halftes des Wertes, der bei konventionellen Aluminiumlegierungen gefunden
wird [48]. Diese Ritzversuche liefern auch weitere Evidenz fur ein duktiles Verhalten der
quasikristallinen Beschichtung, wie es bereits von Vollmer und Hornbogen [167], Schandel
[140] und Wittmann [175J bei anderen quasikrist allinen Legierungen beobachtet wurde.

Die Korrosionsbestandigksit von quasikristallinen Legierungen wurde ebenfalls unter­
sucht. Hier zeigen die Quasikristalle gegeniiber kristallinen Aluminiumlegierungen eine
ahnliche Bestandigkeit [47, 1191. Verbesserungen gegeniiber anderen Legierungen werden
der Zusammensetzung, nicht aber der besonderen Struktur der Quasikristalle zugeschrie­
ben.

Die Untersuchung der plastischen Eigenschaften von Quasikristallen mit Hilfe von Ver­
formungsexperimenten stellt einen Schwerpunkt dieser Arbeit dar. Daher werden die hier
relevanten Ergebnisse anderer Arbeitsgruppen bei der Diskussion der in dieser Arbeit er­
zielten Resultate vorgestellt.



Kapitel 3

DIE GITTERSTRUKTUR DER QUASIKRISTALLE

Die erste Frage, die sich nun stellt , lautet:

Wie kann man die Gitterstruktur der Quasikristalle beschreiben?

Kristalle konnen aufgrund ihrer Gitterperiodizitiit mit einer einzigen Elementarzelle
beschrieben werden. Dies scheidet bei den Quasikristallen aus, da die beobachteten Sym­
metrien nicht mit einer Translationsinvarianz vereinbar sind. Dies bedeutet aber, daf
diese Festk6rper aperiodisch aufgebaut sein mtissen. Damit stellt sich folgendes Problem:

Wieviel Bausteine braucht man mindestens, Ulll den Raum (oder auch die Ebene)
luckenlos und aperiodisch auszufullen?

Die bekannteste Losung solcher Parkettierungsprobleme wurde 1979, vor der Ent­
deckung der Quasikristalle, von R. Penrose vorgeschlagen [128]. Er fand zwei Polygone,
mit denen man bei Beachtung bestimmter Aufbauregeln die Ebene liickenlos und nicht
periodisch ausfiillen kann. 1981 wurde von de Bruijn eine algebraische Ableitung des
Penrosemusters angegeben [43]. Einen Ausschnitt zeigt Abbildung 3.1. Es besteht aus
zwei Sorten von Rauten, die beide gleiche Kantenliingen besitzen, aber sich durch ih­
ren Offnungswinkel unterscheiden. Eine besondere Eigenschaft dieses Musters ist seine

Abbildung 3.1: Das Penrosemuster.

11
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Orientierungsordnung:

Sortiert man die Kanten des Musters nach Ihren Richtungen, so wird man nur Orien­
tierungen finden, die auf die Ecken eines regelmiilligen Zehnecks zeigen, Dies ergibt sich
aus den Offnungswinkeln der Hanten. Der 36°-Winkel der sclnnalen Raute paiit zweimal
in den 72°-Winkel der breiten Rauten. Dieser wiederum ergibt ftmfmal aneinandergelegt
3600. Damit konnen nUT Vielfache von 36° als Winkel zwischen den Kanten auftreten.

In einer 1984 veroffentlichten Arbeit entwickelten Kramer und Neri die Ideen de Bruiju's
weiter und gaben erstmals Losungen fur dreidimensionale nicht periodische Parkettierun­
gen an [108]. Eine dieser Parkettierungen stellt heute die Grundlage fur die Beschreibung
ikosaedrischer Quasikristalle dar. Wie das Penrosemuster besitzt sie zwei Elementarbau­
steine, ein diinnes und ein dickes Rhomboeder. Prinzipiell konnte die Konstruktion dieses
Gitters auch mit Hilfe von Aufbauregeln durchgefiihrt werden, Kramer und Neri fan­
den aber einen Weg, wie solche Strukturen direkt von anderen Gittern abgeleitet werden
konnsn (Netzmethode oder engL: grid-method). Unabhiingig wurden von Elser [57] und
Duneau und Katz [49, 100] Methoden beschrieben, die ebenfalls die Konstruktion solcher
Gitter errnoglichen (Streifenmethode oder engL: strip-method).

Beide Formalismen sind aquivalent [64]. Allerdings ist es mit der Streifenmethode
leichter, bestimmte Eigenschaften der Quasikristalle, insbesondere ihre Defekte, zu be­
schreibsn. Daher soll im folgenden auch nur diese dargestellt werden.

Aus Griinden der Verstiiudlichkeit wird zunachst die Konstruktion eines eindimensio­
nalen quasiperiodischen Gitters beschrieben. Die eingefiihrten Methoden als auch die hier
auftretenden Eigenschaften lassen sich dann ohne weiteres auf den dreidimensionalen Fall
iibertragen.

3.1 Das eindimensionale Quasigitter

Im Prinzip konnte man die Methoden zur Konstruktion quasiperiodischer Gitter un­
abhiingig von den experimentellen Fakten einfiihren (so ist es auch tatsachlich geschehen}.
Zur Motivation soli bier abel' erst noch ein kleiner Exkurs zur Dichtewellenbeschreibung
gemacht werden , in dessen Verlauf dann auch einige grundlegendenBegriffe und Eigen­
schaften der Quasikristalle erlautert werden konnen.

Dazu betrachte man zunachst die Reflexe im zehnziihligen Elektronenbeugungsbild, das
entlang einer fiinfziihligen Achse einer ikosaedrischen Alf'd.Mri-Legierung gewonnen wurde
(Abbildung 3.2). Die Reflexe A und B bilden mit dem Ursprung 0 ein gleichschenkliges
Dreieck mit. einem Winkel von 36° bei O. Ein weiteres gleichschenkliges Dreieck bilden die
Punkto 0, A und emit einem Winkel von 108° bei A. Die (senkrechte) Projektion der
Strecke OA auf OC teiltdiese in zwei gleiche Stiicke auf. Setzt man nun OA = OB = 1
so ist OC = 2 cos 36° = 1.618 ... =7.

Analysiert man das Bild weiter in dies em Sinne, so findet man, daf sich jede Reflex­
position} als Linearkombination von vier Vektoren ei angeben liiBt:

(3.1)

Mit den Vektoren:
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Abbildung 3.2: Negativdarstellung eines zebnziibligen Elektronenbeugungsbildes, gewon­
nen an einer ikosaedriscben A1PdMn-Legierung entlang einer fiiniziibligen Symmetrie­
acbse.

(3.2)

Liillt man fill die Koeffizienten a; nur ganze Zahlen zu, so sind die vier Basisvektoren
linear unabhangig, da -r eine irrationale Zahl ist. Die Langen der parallelen Vektoren el
und "2 bzw. "3 und "4 sind somit zueinander inkommensurabel. r nennt man auch die
Zahl des goldenen Schnitts und bereehnet sie gemiill r = HI + '1'5) [72, 76].

Im Rahmen einer Dichtewellentheorie beschreibt man die Masse- oder aueh die Elek-
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tronendichte einer Struktur mit Hilfe einer Fourierentwicklung der Dichtefunktion.

00

p(x) = L An cos(2 11" fn x).
n=O

(3.3)

Wie oben bereits erwii.hnt, ist die Intensit atsverteilung des Beugungsbildes in erster Nahe­
rung ein Schnitt durch das Betragsquadrat der Fouriertransformierten der Paarkorrelati­
onsfunktion del' untersuchten Struktur (Anhang A.2, A.3). Bestimmte Eigenschaften des
Beugungsbildes eines Quasikristalls, miissen daher bei der Aufstellung der Fourierentwick­
lung beriicksichtigt werden.

Aus der Beobachtung scharfer Beugungsreflexe in bestimmten Richtungen folgt sofort,
daJ3 in der realen Struktur entlang dieser Richtungen Verbindungsvektoren des Gitters
liegen (Orientierungsorduung des Gitters!). In der Dichtewellebeschreibung bedeutet dies,
daf einzelne Dichtewellen vergleichsweise groBe Amplituden An besitzen, wahrend an­
dere Wellen, deren Wellenvektoren fn zu den reziproken Gittervektoren der Reflexe mit
geringer Intensitat gehoren, nur kleine Amplituden haben werden. Die Richtungen der
zugehorigen Wellenvektoren miissen auBerdem die Symmetrieeigenschaften der Beugungs­
bilder beriicksiehtigen. Die zueinander inkommensurablen Heflexabstande fiihren dann zu
einem Ansatz fiir die Diehtewellen, der fiir jede Raumriehtung zwei zueinander inkommen­
surable Wellenlangen beinhaltet. In einer Dimension ergibt sich:

00

p(x) = L An eos(2?rk1x + 2?rTk~x).
n=O

(3.4)

Eine solehe (Diehte- )Fnuktion nennt man quasiperiodiseh, da hier periodisehe Funktionen
mit zueinander inkommensurablen Wellenlangen iiberlagert werden. Der Fnuktionsverlauf
fiir AD = 2,A' = A2 = 1 und An

> 2 = 0, sowie k~ = kg = o,ki = k~ = 1 und aile anderen
k1/2 = °ist in Abbildung 3.3 dargestellt. p(x) lautet in diesem Fall:

p(x) = 2 + eos(211" x) + eos(211" TX). (3.5)

Diese Funktion HU3t sich auch von einer periodischen Funktion ableiten. Betrachtet man
zunachst die zweidimensionale Funktion

1>(X,y) = 2 + cos(211" x) + eos(211" V), (3.6)

so erhalt man mit der Parameterisierung y = T X die Gleiehung 3.5. Diese Parameteri­
sierung entsprieht einem Sehnitt dureh .o(x, V), wobei die Sehnittgerade die Steigung T

besitzt. Hierbei soll nochmal hervorgehoben werden, daf r irrational ist , denn erst da­
dureh wird der Verlauf von p(x) aperiodiseh bzw. quasiperiodisch. In Abbildung 3.4 ist
dies graphisch dargestellt. Nahert man den Wert von T dureh einen Bruch ganzer Zahlen
alb an, so wird Gleiehung 3.5 zu

p(x) =2 +cos(211" x) + eos(211" ~ x).

Hierist p(x) dann periodisch mit derPeriodenlange.a, da

P(x + b) =2 + eos(2 11" (x + b)) + eos(2 11" ~ (x + b)) = p(z ],
v

(3.7)

(3.8)
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Abbildung 3.3: Veriauf der Funktion p(:r)
:r = [0, 13J.

2 + cos(211" :r) + cos(211" T:r) im Intervali

II
ih.

~_h~

Abbiidung 3.4: Scnnitt durch die zweidimensionaie Funktion p(:r, y)
cos(211" y). Die Steigung der Schnittgerade betriigt T.

2 + cos(211":r) +

Diese Beispiel zeigt, daf aperiodische Strukturen mit Hilfe eines Sclmitts durch eine
hoherdimensionale, periodische Funktion gewonnen werden konnen [8J.

Der kontinuierliche Verlauf von Gleichung 3.5 eignet sich naturlich nicht fur die Be­
schreibung eines diskreten Gitters. Im Rahmen der Dichtewellentheorie wiirde man zur
besseren Beschreibung eines quasiperiodischen Gitters weitere Dichtewellen in die Fourier­
summe einfiigen.

Soli die gerade beschriebene Schnittmethode weiterverfolgt werden, konnte man die
"Hiigellandschaft" in AbbiJdung 3.4 zunachst durch ein periodisches Punktgitter ersetzen.
Aufgrund ihrer irrationalen Steigung trifft die Sclmittgerade hier allerdings hochstens
einen Gitterpunkt. Wenn die Schnittgerade durch zwei Gitterpunkte verlauft , ist die
Steigung rational, da die Differenz der x- bzw. y-Koordinate dutch ganze.Zahlen gegeben
ist. Man erhalt dann ein periodisches Gitter (s.a. Gleichung 3.8).
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Urn dies em Dilemma zu entfliehen, miissen die Gitterpunkte eine gewisse Ausdehnung
erhalten. Man spricht hier von einer Dekoraiion der Gitterpunkte mit ausgedehnten Ob­
jekten. In dem gerade vorgestellten Beispiel einer eindimensionalen Funktion, wurden die
Punkte des zweidimensionalen Gitters mit einern durch Cosinus-Funktionen beschriebe-
nen "Hiigel" dekoriert. Das Gitter, durch das der Schnitt gelegt wird, bezeichnet man oft
als Hypergitter.

Die "Schnitt-und-Projektions-Methode" (eng!.: Cut and Project Method), welche erst­
mals von Katz und Duneau angegeben wurde [100], benutzt Dekorationen, die zu einem
diskreten quasiperiodischen Gitter fiihren. Die folgende Beschreibung dieses Verfahrens
bezieht sich auf eine Arbeit von D. Gratias[129]' die diese Methode in sehr allgemeiner
Form darstellt.

3.1.1 Die Schnitt-und-Projektions-Methode

Wie bereits angedeutet, beginnt man die Konstruktion eines eindimensionalen, quasiperi­
odischen Gitters mit einem zweidimensionalen, quadratischen Punktgitter (Hypergitter).
Alle Positionen in diesem Hypergitter lassen sich als Linearkombination zweier ort.hogo­
naler Gittervektoren angeben:

(3.9)

m" m2 sind ganze Zahlen, und ao ist die Gitterkonstante. Das Hypergitter wird dann
durch eine Summe von Delta-Distributioneni beschrieben:

+00

L (3.10)

Im Laufe dieser Ableitung werden verschiedene Koordinatensysteme eingefiihrt. Urn deut­
lich zurnachen, welches gerade benutzt wird, werden die Funktionssymbole mit einem
entsprechenden Index versehen. Del' Index H bezcichnet das Koordinatensystem d.es Hy-
pergitters.

Wie oben bereits erwahnt , muf das Hypergitter geeignet dekoriert werden, damit ein
Schnitt nut irrationaler Steigung durch dieses Gitter nicht nur einen einzigen Gitter­
punkt trifft. Man besetzt daher jeden Punkt des Hypergitters mit einer atomaren Hy­
perf liiche. Im Fall des eindimensionalen Quasikristalls sind diese atomaren Hyperflachen
Linienstiicke, die auf den Gitterpunkten des Hypergitters plaziert werden. Dadurch erhalt
man bei einem eindimensionalen Schnitt nur Schnittpunkte. Fill diese Dekoration fiihrt
man zunachst ein neues, ebenfalls orthogonales Koordinatensystem ED ein (Abb. 3.5).
Die Koordinaten t1 und t2 von ED erhalt man aus den Koordinaten des Hypergittersnj
und h2 durch eine Drehung urn einen Winkel e:

( cos e

\ - sine
Sine) ( h1 )
cos e h2

oder kurz
2

ti =L dij hj i = 1,2. (3.11)
j:=l

toee} bezeichnet im folgenden immerdie Diracsche Delta-Distribution
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Die Riicktransformation lautet dann:

2

hi = I: di j tj i = 1,2 und dij = dj i .
j=l

17

(3.12)

Die Dekoration in Form von Limen kann prinzipiell eine beliebige Form haben. Der Ein­
fachheit halber sollen hier aber nur Geradenstiicke benutzt werden, Der Ubergang zu
einem neuen, gedrehten Koordinatensystem, namlich ED, hat dann den Vorteil, daf die
Funktion, welche die Hyperflachen beschreibt, in Terme anfgespalten werden kann, die
jeweils nur von einer Koordinate abhangig sind. Dazu wahlt man eine Achse des neuen
Koordinatensystems parallel zu den Geradenstiicken der Dekoration. Die Funktion, die
die Dekoration beschreibt, lautet dann:

(3.13)

mit der Kastenfunktion
v

1t z 1:<= :2
sonst .

(3.14)

v ist die Lange der atomaren Hyperf'lache (des Geradenstiicks).

Formell wird die Dekoration des Hypergitters ('YH(h1, hz)) mit [1D(t1, t z) mittels ei­
ner Faltung durchgefuhrt. Zuvor wird [1D(t1,tZ) noch durch die Transformationgleichun­
gen 3.12 in das Hypergitterkoordinatensystem EH transformiert. Der Ausdruck fiir das
dekorierte Gitter, HH(h1, hz), ist dann:

'YH(h 1, hz) * [1H(h1, hz)i
rJ"fH((I, (z) [1H(h1 - (I, hz - (z) d(1 d(z

z
I: 5(I: d1j (hj ~ ffijaO)) wH(h1, hz).

ml,m2 j=l

(3.15)

wobei dann

I ~;~I dZj (hj -11lj ao) 1:<= ~
sonst .

(3.16)

Ein Beispiel fiir ein solches dekoriertes Gitter ist in Abbildung 3.5 gezeigt. Durch dieses
Gitter kann nun eine Schnittgerade gelegt werden, wobei diese zunachst in einer beliebigen
Orientierung zum Koordinatensystem des Hypergitters, EH, gewahlt werden kann. Be­
stimmt wird die Richtung durch ein weiteres Koordinatensystem Es mit den Koordinaten
81 und 8Z· Die s,-Achse wird als Schnittgerade gewahlt (Abbildung 3.6). Wie ED ist
auch Es durch eine Drehung mit dem Koordinatensystem EH verkniipft:

2

si=LCijhj i=1,2,
j=1

mit der Riicktransformation:

Z

hi =2.: Cij 8j i=1,2uEdcij=Cjio
j=1

(3.17)

(3.18)
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II

Abbildung 3.5: Beispiel fiir ein mit atomaren Hyperfliichen dekoriertes zweidimensionales
Gitter.

Den Schnitt mit der sl-Achse beschreibt man dann forrnell durch eine Multiplikation des
Ausdrucks fur das dekoriertc Gitter, HS(Sl' S2), mit 8(82) und anschliefiender Integration
tiber S2. Um den Schnitt durchzufuhren, konnte man die Koordinate S2 auch einfach zu
Null setzen. Die Darstellung mitder Delta-Distribution ist aber fur die spatere Berech­
nung der Beugungsbilder von Vorteil und wird bereits hier eingefuhrt , Der Ausdruck fur
den Schnitt durch das dekorierte Hypergitter lautet also:

G1D(s,) = J1'S((1,(2) DS(Sl - (1, S2 - (2)5(S2) d(l d(2 dS2

2

I: 5(I: d,j (ejlSl - mjao))ws(s" 0).
{ml,m2} j=1

(3.19 )

(3.20)

mit

WS(Sl,O) = { ~ ; ! 2::;=1 d2j (ej1 S1 - mjao) I:::: ~
; sonst .

(3.21 )

Schliefilich werden in einem letaten Konstruktionsschritt die so gev;onnenen Schnittpunkte
nochmals auf eine weitere Gerade projiziert. Die Gerade, auf die projiziert wird, hat die
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Koordinate '"II und wid mit Ell bezeiehnet. Da die Gitterpunkte des physikalisehen Qua­
sikristalls in Ell angegeben werden, bezeichnet man diese Gerade haufig als physikalisehen
Raum oder auch paralleleti Raum. Die Bezeichnung "Raum" ist hier ein Vorgriff auf die
Beschreibung eines dreidimensionalen Quasikristalls, bei der Eil dann tatsachlich einen
dreidimensionalen, und nicht wie hier eindimensionalen, Raum bezeichnet. Auch spricht
man von UnterraumEII' Orthogonal zu EI! liegt dann der Unterraum E i oder aueh senk­
rechie Raum mit der Koordinate e i.

An dieser Stelle soll betont werden, daft der Quasikristall natiirlieh nur in einer Dimen­
sion (spater dann in drei Dimensionen) real existiert. Die Verwendung von hoherdimen­
sionalen Gittern ist lediglich eine Konstruktionshilfe, Zudem lassen sich so versehiedene
Eigenschaften der Quasikristalle, insbesondere deren Defekte,in eincr systematiseheren
Art und Weise beschreiben (s.Kapitel 5).

Aueh '"II (= '",) und '"i (= "'2) sind mit dem Koordinatensystem EH durch eine Dreh­
matrix verbunden, Die Transformationsgleichungenlauten:

und

2

Xi = LPijhj i=l,2,
j=l

(3.22)

(3.23)
2

hi = I: Pij '"j i = 1, 2 und Pij = Pji.
j=l

Diese Transformation wird hier aber nieht mehr explizit in Gleichung 3.20 eingesetzt, da
dies fur eine eindimensionale Punktfolge nm zu einer generellen Stauchung bzw. Streekung
der Gitterabstande fiihrt , Daruberhinaus konnen sparer einige Einschrankungen gemacht
werden, in deren Folge diese Transformation praktisch wegfallt.

Doch soll zunachst erklart werden, wie der Ausdruck 3.20 interpretiert werden kann.
Er besteht aus zwei Termen,von denen der erst e,

2

5eL d,j (Cjl Sl - mjao)),
j=l

nur Beitrage liefert , falls
2

2.:: d1j( [;j1.51 - mjao) = O.
j=l

Die Gesamtheit der Losungen dieser Gleichung lautet:

(3.24)

(3.25)
1

2 _ (dl1 m , aO +d12m 2aO) .
2:1= 1 duell

Diese Gleiehung beschreibt die Projektion samtlicher Gitterpunkte des zweidimensionalen
Hypergitters mit der Gitterkonstante ao auf eine Gerade in diesem Gitter mit der Steigung
d12/dl1 (Diese entsprieht gerade der t,-Aehse von ED.).Zusatzlich erfahren die Gitter­
abstande noeh eine Stauehung oder Streckung um den Faktor2:T=l dllCll.Das Verhaltnis
d , ,fdl1 = r o bestimmt nun, ob das so erhalteneeindimensionale Gitterperiodisch oder
nichtperiodisch ist. Ist TD rational, ergibt sich ein periodisches Punktgitter. Dieswird BO­

fort einsichtig, wenn man den Projektionsvorgang als Sehnitt durch ein dekoriertesGitter
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auffallt. Fill eine Projektion mull das zu projizierende Gitter mit unendlich langen Ge­
raden dekoriert werden, die parallel zur Projektionsrichtung verlaufen, Die Schnittgerade
ist dann mit der Geraden identisch, auf die projiziert wird. Wie oben gezeigt, ergibt ein
Schnitt mit rationaler Steigung aber ein periodisches Gitter.

Ist TD irrational, hat dies ein im mathematischen Sinne dichtes, eindimensionales
Punktgitter zur Foige. Auch hier zeigt der Vergleich mit einem Schnitt , das was pas­
siert. Dekoriert man wieder jeden Gitterpunkt mit einer unendlich langen Geraden, die
parallel zur Projektionsrichtung, also senkrecht zur Projektionsgeraden verlauft , so ist die
Steigung der Dekorationsgeraden ebenfalls irrational. D.h., auller ihrem Dekorationspunkt
trifft die Gerade keinen weiteren Punkt im Hypergitter. Daher besteht das dekorierte Git­
ter aus einer im mathematischen Sinne dichten Schar paralleler Geraden.

Dies gilt dann auch fiir die Abfolge der Schnittpunkte entlang der Projektionsgeraden,
also die Abfolge der projizierten Hypergitterpunkte. Da man hier beliebig kleine und
damit unphysikalische Gitterabstiinde erhalt , mull eine Auswahl vorgenommen werden.

Diese Auswahl wird nun durch den Schnitt getroffen, der in Gleichung 3.19 eingefiihrt
wurde (nicht mit dem gerade beschriebenen Schnitt zu verwechseln) und durch den zweiten
Term von 3.20 beschrieben wird. Er lautet fur 51 gemaf Gleichung 3.25 und '2 = 0:

(3.26)

Der Term zwischen den Betragsstrichen lallt sich nun urnschreiben zu

Fur k = j verschwindet die Summe, und man erhalt fur k # j:

=-1 =1

(3.27)

% . .. -
I:f~l dllCll (Cl1 m2 (d 21d12 - dl1d22 ) +C12 m , (dndl1 - d, 2d21 ) )

-an
2 _ (C2, m , + C22 m2).

I:1~1 dllCi1
(3.28)

Hier wurde ausgenutzt, daf Cij eine antisymmetrische Matrix ist , Damit vereinfacht sich
ws zu:

(

WS(", 0) = i 1
, 0

2 V 2

! I: c2kmk ao I~ 2" I: dllCll
k~1 1~1

sonst .

(3.29)

Welche atomare Hyperf'lachs von der Schnittgeraden getroffen wird, stellt man in folgender
Weise fest: nach Gleichung 3.29 werden durch die Funktion ws zunachst alle Punkte
(ao m" aom2) des Hypergitters auf die '2-Aehse des Schnittraums projiziert ; Fallen diese
dann in ein Fenster der Breite v I:f~1 dllCll urn den Ursprung, ist derWert von It.s gleich
Eins und der zlunKoordiantentupel (ao ml, aom2)zugehorigeSchp..ittpun.kt oS!(ml,m2)
(s.3.20)~in Punktdes eindimensionalen Quasikristallgitters.
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Diese Wirkung von ws kann man sieh auch graphisch verdeutliehen. Anstatt alle Punkte
(mb m2) auf die 82 Achsezu projizieren und dann auszuwahlen, kann manebenso einen
Streifen der Breite V' = V 2::1=1 dllCll senkreeht zu 52 bzw. parallel zu 51 aus dem Hy­
pergitter herausschneiden (Abbildung 3.6). Aile Punkte des Hypergitters, die in diesem
Streifen liegen, werden dann Punkte des eindimensionalen Quasikristalls. Wie man in der
Abbildung 3.6 sehen kann, ist die Streifenbreite gerade dureh die Projektion der atomaren
Hyperfliiehe, die den Punkt (0,0) dekoriert, auf die 52-Aehse gegeben.

i~ \ \

~ ~ ~
111

II

I
I

~ ~ ~;
\ \\ ~

'1
\1\ \ \

II
,

I III

Abbildung 3.6: Graphisehe Interpretation der Wirkung Vall ws. Die FUllktioll wiihlt elle
Punkte des Hypergitters aus, die illllerhalb eines zur 51 -Aehse parallelen Streifensder
Breite uliegen,

Die Steigung dieses Streifens bestimmt nun die Anordnung der Gitterpunkte. Ist die
Steigung rational mit dem Wert p/q = rs (p,g sind ganze Zahlen), so wird der Inhalt
des Streifens und damit die Auswahl der Gitterpunkte periodischnlitder·PeriodenHinge
J p2 + q2. IndiesemFall erhalt man keinen Qnasikristall, sondern ein einfaches periodic
sehesGitter. Ist TS irrational, so ergibtsieh ein quasiperiodisches Gitter.

Esexistiere nun ein eindimensionaler Quasikristall QC' D , fur den die Steigung rs den
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irrationalen Wert TS = T~~ besitzt. Man nennt dann aile eindimensionalen Gitter, die den

Wert von T~~ durch einen Bruch ganzer ZahIen anniihern, rationale Approximanten. Solehe
Approximanten werden auch in der Natur gefunden und besitzen sehr groBe Einheitszellen
[3,4]. Erste Versuche, die Struktur der Quasikristalle durch Zwillingsbildung zu erkliiren,
benutzten praktisch solehe Einbeitszellen. Hauptverfechter ist hier L. Pauling, der sich
aber nieht durchsetzen konnte [124, 23, 125].

Ein interessanter Sonderfall tritt fur einen irrationalen Wert von 1'8 und ein rationa­
les TD auf. Dureh den rationalen Wert von TD erhiilt man zunachst , d.h., bevor man
den Schnitt durchfiihrt, ein periodisches Gitter. Da die Schnittgerade aber eine irrationale
Steigung haben soil, wird durch den Schnitt eine aperiodisches Auswahl aus Punkten eines
eindimensionalen periodischen Gitters getroffen. Obwohl das so entstandene Gitter aperi­
odisch ist , stehen die auftretenden Gitterabstende zueinander in einem kommensurablen
Liingenverhaltnis.

Der einfaehsten Moglichkeit, einen Quasikristall zu konstruieren, liegen folgende Ein­
schrankungen zugrunde:

dij = Cij = Pij,

Pl2IPn ist irrational,

Der Wert v ist von der GroBe der projizierten Wigner-Seitz-Zelle

des Hypergitters auf die Xl. (s2-Achse).

(3.30)

(3.31 )

(3.32)

Dureh die erste Bedingung fallen die tl-Achse des Dekorationsraums, die sl-Achse des
Schnittraums und die xil-Aehse zusammen. Folglich sind auch die t2 - , S2- und die Xl.­

Riehtungen identisch. Die oben genannte, letzte Projektion (Gleichung 3.23) ist dadurch
claIm hinfallig geworden. Die zweite Bedingung sorgt dafur , daB das Gitter quasiperiodisch
wird. Der analytische Ausdruck fur das eindimensionale Quasigitter lautet dann:

"11(ml, m2) = L 8(xll - 2:.:;=1 Pljmjao)w(x lI , "'1.)
{ 7n l ,md

(3.33)

"'II beliebig und i "1. I:::: ~
sonst .

(3.34)

Dabei ist zu beachten, daf die Gitterkoordinate "11(ml, m2) = 2:.:;=1 PljmjaO dutch die

Transformationsmatrixpijeineindeutig mit der Koordinate Z.L (mIl m2) = L]=l P2jmjaO

verkniipft ist.

Das gesamte Konstruktionsverfahren ist in Abbildung 3.7 noch einmal graphisch darge­
stellt. Zusammenfassend kann die Konstruktion dann folgendermaBen beschrieben werden.
In einem quadratischen Puuktgitter (Hypergitter) legt man zunachst ein neues orthogona­
les Koordiantensystem mit den Koordinaten "Ii und "'1. fest. Die Steigung der "'il-Achse
im alten Koordinatensystem ist irrational. Dannach dekoriert man das Hypergitter mit
Geradenstiicken,dieerstensparalleLzurx.l-Achse verlaufen und zweitens eine Lange
besitzen, die sich ausder Projektion der Wigner-Seitz-Zelle des Hypergitters auf die Xl. ­

Achse ergibt. Aile Schnittuuukte der ",,,-Achse mit dem so dekorierten Gitter sind dann.... II .

Punktedeseindinlensionalen Quasikristallgitters. Alternativ kann man auch parallel zur



3.1. DAS EINDIMENSIONALE QUASIGITTER 23

:l:1I-Achse einen Streifen aus dem Hypergitter ausscheiden, der die Breite einer atomaren
Hyperfliiche besitzt und aile Hypergitterpunkte innerhalb des Streifens auf die "'II-Achse
projizieren. Dies ergibt die gleiche Abfolge der Gitterpunkte. Wahlt man die Steigung

II

Abbildung 3.7: Konstruktion eines eindimensionalen Quasikistalls. Die Steigung TS hat
den Wert liT.

des Gitters zu T, oder wie in den Abbildungen zu 1fT, enthalr das konstruierte Gitter
zwei elementare Abstande, die zueinandcr im Langenverhaltnis 1 : T stehen. Dabei folgt
auf einen kurzen Abstandsvektor immer ein langer und auf einen langen Vektor hoch­
stens ein weiterer grofser Abstand. Diese Anordnung ist als Fibonacci-Folge bekannt. Die
Entwicklungsvorschrift dieser Folge lautet

f - f + fJ1n+2 - Jm.+l rn' (3.35)

Assoziiert man die Abstande des Quasigitters mit den Folgeelementen und setzt to gleich
einem kurzen und f, gleich einem langen Abstand, so erhalt man durch Aneinanderlegen
(Addition) jeweils das nachste Element der Folge.
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Abbildung 3.8: Konstruktion eines 2/3-Approximanten. Die Steigung TS hat den Wert
2/3.

In Abbildung 3.8 ist schliefslich ein Beispiel fur einen rationalsn Approximanten dar­
gestellt. Die Steigung der Sehnittgeraden betragt hier 2/3. Man spricht daher aueh von
einem 2/3-Approximanten. Die Einheitszelle dieses Gitters erstreckt sieh vom Ursprung
bis ZUUl Punkt (3,2) und beinhaltet die Abstandsfolge Iang-kura-lang-kurz-Iang.

In der in Abbildung 3.7 gezeigte Konstruktion verlauft die Sehnittgerade durch den Ur­
sprung des Koordinatensystems. Prinzipiell kann sie aueh parallel zu sich selbst verschoben
werden. Das dann entstehende quasiperiodische Gitter ist mit seinen Eigenschaften aber
mit dem ersten identiseh. Man sagt , daf beide zur gleiehen Isomorphieklasse gehoren
[145].
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3.2 Das dreidimensionale Quasigitter
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Der Formalismus zur Konstruktion eines dreidimensionalen Qnasikristalls entspricht vollig
dem fur ein eindimensionales Gitter. Im Prinzip konnen alle Formeln iibernommen werden,
wenn man folgende Ersetzungen macht:

Das kubische Hypergitter ist nun sechsdimensional, so daf jeder Gitterpunkt durch
sechs ganzzahlige Indizes beschrieben wird:

(3.36)

ao ist die Gitterkonstante des hyperkubischen Gitters. Die Vektoren ml und m2 fassen
jeweils drei Indizes zusammen. Das Gitter wird dann durch ein Produkt von a-Fnnktionen
beschrieben.

r(hl, ... ,h6) = I: a(hl-mlao) ... a(h6- m6 ao).
{ml. ...m6}

(3.37)

ao ist Gitterkonstante des sechsdimensionalen hyperkubischen Gitters. Die Transforma­
tionen werden anstatt durch 2 X 2- mit 6 X 6-Matrizen beschrieben. Dadurch werden die
eindimensionalen Unterraume Ell und E.L nun dreidimensional. Die Koeffizienten Pij der
2 xz-Matrizen werden durch 3 X 3-Untermatrizen Pij ersetzt:

(
pn PI2 \ t r;
P21 P22) --> \ P21

(3.38)

Fur die Konstruktion eines ikosaedrischen Quasikristalls hat P folgende Form [24J:

r
1 7 0 -1 7 0

J7 0 1 7 0 -1

0 1 7 0 -1 7

Pij =
1

(3.39)I

y2(2 +r) I -7 1 0 7 1 0I

~
1 0 -7 1 0 7 )0 -7 1 0 7 1•

Die Koordinaten in den dreidiIllensionalen Unterraumen Eli und E.L erhaltman dann
durch:

2 2
~i "'p. ~ d - i "'p. -"'II =0 Ij mj ao un "'.L == 0 2j mj ao·

j=1 j=1

(3AO)

Die Koeffizienten von Pij sind so gewahlt , daf die sechs orthogonalen Basisvektoren des
sechsdimensionalenHypergitters in Ellanf die sechs fiinfzahligen Achsen des Ikosaeders
projiziert werden. Die Dekoration des sechsdimensionalenHypergitters erfolgt dann ent­
sprechend-rnitdreidimensionalenHyperfHichen(abwohlres-siclrum Korperhandelt 1 .ist
es ublich, hier ebenfalls VOll Flachen zu sprechen, da der Begriff"Raum"bereits fiirden
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sechsdimensionalen Ranm des Hypergitters reserviert ist.). Damit kann der analytische
Ausdruck fill das ikosaedrische Quasigitter aufgeschrieben werden:

G3D(ill) = Jf(iii' i.1) * A(ill, i.1)5(i.1) di.1

= Jr( ill, i.1) * (5( ill)A( ill' e.1))5( i.1) di.1

2

L 5(ill - L P1jmj ao)A(i.1(rri" m2))'
{ml,md j=l

(3.41)

mit
; 2::J=l P2jmj aO= i.1 E V
; sonst

(3.42)

V bezeichnet die nun dreidimensionale atomare Hyperf'lache. Aile moqlichen Gitterpunkte
i ll

i werden durch die Projektion mittels der oberen Halfte von Pij in Ell erhalten.

(3.43)

Die Entscheidung, ob die projizierten Punkte i ll
i tatsachlich Gitterpunkte werden sollen,

wird durch die Funktion A getroffen. A projiziert den entsprechenden Hypergitterpunkt
in den Unterraum E.1 und stellt fest, ob dieser innerhalb der dreidimensionalen atomaren
Hyperf'lache V liegt. Diese Kontrolle ist aquivalent mit der Uberprufung, ob der Unter­
raum Eli eine atomare Hyperflache im Unterraum E.1 schneidet , Nur die Punkte, die
innerhalb von V liegen, sind Mitglieder des dreidimensionalen Quasikristaligitters.

L'11 einfachsten Fall erhalt man die atomare Hyperflache durch die Projektion aller
Gitterpunkte der sechsdimensionalen Wigner-Seitz-Zelle in E.1. Fill das primitiv hyper­
kubische Gitter (bzgl. der Hypergittertypen s. u.) ergibt sich als begrenzender Korper ein
Triakontaeder, ein durch dreiflig gleiehseitige Rauten gebildeter Kerper (Abbildung 3.9).
Betrachtet man reale Quasikristalle, spielt die atornare HyperfHiche eine grofie Rolle bei
der Beschreibung der Struktur. Znm einen kann man deren Gralle und Form variie­
reno Dariiber hinaus kann man fiir einen Quasikristall mehrere, verschiedene atomare
HyperfIachen einfiihren und mit ihnen verschiedene Elementspezies der Struktur verbin­
den [35, 16, 17].

Schneidet der physikalische Ranm dann beispielsweise die Hyperflache vom Typ X,
liegt an dieser Stelle dann ein Atom der Sorte Y.

Bis hierhin wurde immer davon ausgegangen, daf das Hypergitter einfach hyperku­
bisch ist. Das bedeutet, dall die Indizes mi der Hypergitterpunkte aus der Menge der
ganzen Zahlen ohne Einschrankungen zu wahlen sind. Theoretisch sind aber auch Uber­
gitter denkbar, wie man sie aueh bei den periodisch kristallinen Stoffen kennt, ohne daf
das reziproke Gitter (s. Kapitel 4) seine Ikosaedersymmetrie verliert [135]. Analog Zll.ll1

dreidimensionalen f'lachenzentrierten Gitter gibt es auch ein sechsdimensionales F,--Gitter.
Man erhaltes aus dem primitivkubisehen Gitter, indem man aile Gitterpunkte wegliillt,
fill die die Summe der Indizes nicht gerade ist. Das innenzentrierte I-Hypergitter wird
dutch aile Gitterpunkte gebildet, bei denen die Indizes aile gerade oder aile ungeradesind.
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Abbildung 3.9: Das TTiakontaeder ist die atomare Hyperfliiche fiir die Konstruktion eines
primitiven ikosaedrischen Quasikristallgitters. Es wird von dreiJJig gleichseitigen Rauten
begrenzt und hat die gleichen Symmetrieeigenschaften wie das Ikosaeder.

Soweit bekannt, werden bei den real existierenden Quasikristallen nur zwei der drei
Gitter realisiert , Dabei liegt den meisten Quasikristallen das primitiv kubische Hypergit­
ter zugrunde. Das F-Hypergitter findet sich bei fast allen ternaren und thermodynamisch
stabilen quasikristallinen Legierungen [51, 45, 161, 94]. In Abbildung 3.10 ist ein iko­
daedrisches Quasikristallgitter mit P-Hypergitter in der Projektion entlang verschiedener
Zonenachsen abgebildet. Obwohljegliche Perioclizitiit fehlt, erkennt man doch eine gewisse
Ordnung der Gitterpunkte in Siiulen und Ebenen [109, 26, 27].

Nachdem die Konstruktion von ikosaedrischer Quasikristallgitter erlautert wurde, stellt
sich nun clie Frage, inwieweit cliese Modelle clie beobachteten Ergebnisse erklaren konnen.

Eines der wichtigsten Experimente ist die Untersuchung der Beugungseigenschaften
solcher Strukturen. Daher ist das niichste Kapitel der theoretischen Bestimmung derBeu­
gungsbilder gewidmet (Kapitel 4). Es ist daruberhinaus auch Grulldlagefiir die in dieser
Arbeit entwickelten Kontrasttheorie zur Untersuchung von Defekten in Quasikristallen
nut Hilfe der Transmissionselektronerm:ilkroskopie.

Welche Defekte in Quasikristallgitter iiberhaupt moglich sind, und wiesie klassifiziert
werden konnen, wird in Kapitel 5 untersucht.
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Abbildung 3.10: Perspektiviscbe Ansicbten eines ikosaedriscben Quasikristallgitters mit
P-Hypergitter entlang einer zwei-, drei-, pseudozwei- und £iin£ziibligen Acbse. Obwobl
keine Periodizitiit vorbanden ist, erkennt man docb eine gewisse Ordnung der Gitterpliitze
in Siiulen und Ebenen.
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3.3 Ikosaedrisches Glas und Random Tiling Modell
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Das hier vorgestellten Modell eines Quasikristalls bezeichnet man auch als das eines de­
terministischen Quasikristalls, da jede Position im dreiclimensionalen Gitter durch die
Festlegung von Dekoration und Schnittgerade bzw. Schnittraum bestimmt ist.

Neben diesem Modell gibt es noch zwei weitere Vorschlage zur Konstrnktion von Struk­
turen, die versuchen die experimentellen Resultate (Beugungexperimente, hochauflosende
Elektronenmikroskopie, usw.) zu erklaren.

Das erste ist das Modell eines ikosaedrischen Glases. Hier werden Atomagglomerate
mit Ikosaedersymmetrie zusammengefugt. Die einzige Bedingung, vergleichbar den Auf­
bauregeln, ist, daJl die Orientierung der Bindungen zwischen Atomagglomeraten erhalten
bleibt. Dies reicht bereits aus, urn in numerischen Simulationen die Beugungsbilder der
ersten AIMn-Quasikristallemit wen endlichen Reflexbreiten zu erklaren [149]. Allerdings
zeigen ternare Quasikristalle wie z.B. AICuFe oder AIPdMn Reflexbreiten, die weit un­
terhalb dieser Vorhersagen liegen. Ein weiteres Problem ergibt sich aus der Tatsache, daf
es mit ikosaedrischen Bausteinen nicht moglich ist, den Raum Iiickenlos auszufiillen. Ein
solches Gitter enthalt zwangslauf'ig Lucken oder Bausteine, die iiberlappen, was wiederum
zu unphysikalischen Atomabstanden fiihrt.

Mit dem ikosaedrischen Glasmodell ist das Random-Tiling-Modell verwandt. Hier wer­
den keine Atomagglomerate, sondern die elementaren Bausteine eines quasiperiodischen
Gitters zusammengefiigt. Die Aufbauregeln werden dabei gelockert. Im Prinzip kann ein
Random-Tiling-Quasikristallm.it der Schnitt- und-Projektions-Methode erzeugt werden.
Dazu variiert man die Steigung der Schnittgerade in zufalliger V/eise um den Mittelwert
des deterministischen Modells. Diese Vorgehensweise erzeugt dann einen Quasikristall,
der sehr stark durch Aufbauregelverletzungen (Phasonen, s. Kapitel 5) gestort ist [77J.
Auch dieses Modell fiihrt zu scharfen Beugungsreflexen. Allerdings erwartet man in den
Flanken der Reflexe diffuse Anteile [97, 153].

Diese Art des Aufbaus erhoht die Anzahl von Moglichkeiten, die Bausteine des Git­
ters aneinanderzufiigen und somit die Unordnung im Quasikristall. Daraus ergibt sich
eine Erhohung der Entropie, welche als Argument fur die Hochtemperaturstabilitat der
Quasikristalle ins Feld gefiihrt wird. AuJlerdem liiJlt sich der WachstumsprozeJl eines
Quasikristalls besser mit dem Random-Tiling-Modell als im Ralnnen einer deterministi­
schen Konstruktion [78, 58, 147J verstehen. Auf der anderen Seite sprechen die neueren
Neutronenstreuexperimente aufgrund der beobachteten Reflexform wieder fur ein deter­
ministisches Modell [35J.

Allen Analysen in dieser Arbeit liegt ein deterministisches Quasikristallgitter zugrunde.
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Kapitel 4

BEUGUNGSBILDER QUASIPERIODISCHER GITTER

Im Anhang A.2 wird gezeigt, daf sich die Intensitatsverteilung im Beugungsbild eines
Festkorpers in kinematischer Naherung durch das Betragsquadrat der Fouriertransfor­
mierten der Struktur beschreiben lailt.

Diese Fouriertransformierte wird nun im folgenden berechnet. Zunachst wird der ein­
dimcnsionale Fall behandelt, urn danach die hier gewonnenen Ergebnisse auf das dreidi­

mensionale Gitter zu iibertragen.

4.1 Beugung am eindimensionalen Quasigitter

Im vorhergenden Kapitel wurde die analytische Beschreibung eines eindimensionalen qua­
siperiodischen Gitters abgeleitet. Sie lautet fur den Quasikristall (Gl. 3.19):

wobei

W("'1.) = {I; I"'1.(m"m2) I:": ~
o ; sonst .

Der Ausdruck fiir die Fouriertransformierte von G'D ist dann:

(4.1)

(4.2)

Gil bezeichnet die zu XII korresnondierende Koordinate des rez iproken Raums. Nun ersetzt
;';an noch den Term 5'1"'1-) du~ch die Integraldarstellung der 5~Distributionund erhalt so
den Ausdruck fiir eine Fouriertransformation beziiglich "'II und z 1.:

0("'11''''1.)

G1D(qll) = J'("'II' "'1.) *~ ed1l" i ("'IWII +"'1.q1.) dH d» II d",1.' (4.4)

Unter Ausnutzung des Faltungssatzes kann die Losung sofort hingeschrieben werden:

(4.5)

t""l'bezeichllethier die Fouriertransformiette der jeweiligen Funktionen.
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'("II' ".L) ist der Ausdruek fur das Hypergitter, demnaeh ist i'(qll' q.L) niehts anderes als
das zugchorige reziproke (Hyper-)Gitter.

2 2

'("II'''.L) = L 5("'11- LPlimi ao)5(", .L - LP2imi ao) =?
{Tnl,m.d -1=1 i=l

L 5(qll-
{ml,m2}

(4.6)

0( qll' q.L) laDt sieh ebenfalls bestimmen:

J5("11) w(".L)e -27r i (qll"'ll + q.L"'.L) d"'lld",.L

1 . w(q.c). (4.7)

w(q.c) ist die Fouriertransformierte der atomaren Hyperf'lache. Fiihrt man die Integration
iiber 'l s: aus, erhalt man sehlielllieh:

(4.8)

Zur Interpretation dieses Ausdruekes betraehte man zunachst den ersten Faktor innerhalb
der Summe. Die 5-Distribution beschreibt , ahnlich dem Ausdruek fiir das eindimensio­
nalen direkte Gitter (Gleiehung 3.20), die Projektion samtlichsr Punkte des reziproken
Hypergitters in den physikalischen Unterraum Ell' Somit ist das reziproke Gitter eines
eindimensionalen Quasikristalls ebenfalls ein Punktgitter. Da hier aile Punkte auf eine
Gerade mit irrationaler Steigung projiziert werden, ist das reziproke Gitter dieht mit
Punkten ausgefiillt.

Die Intensitat der einzelnen Reflexe wird dueh die Funktion w, beziehungsweise ihr
Betragsquadrat, gewichtet , Fiir die Konstruktion eines eindimensionalen Quasikristalls
ist w(;n.L) nach Gleichung 3.29:

! ".L(m"m2)!:S ~
sonst .

(4.9)

Die Fouriertransformicrtc dieser Kastenfunktion ist [36J:

(4.10)

Das Betragsquadrat dieser Funktion ist in Abbildung 4.1 dargestellt. Man sieht am Kur­
venverlauf, daf wesentliehe Beitrage und damit hohe Intensitaten nur fiir kleine q.L -Werte
auftreten. Das Argument von w, ql.., ist durch die Lage des reziproken Hypergitterpunktes
in E.L gegeben:

(4.11)

Damit erhalt jeder reziproke Gitterpuukt ein Gewicht ungleich von Null, wenn man einmal
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Abbiidung 4.1: Qualitativer Veriauf des Betragsquadrates der Fouriertransfonnierten von
w(" -1-), symmetrisch um q-1- = 0 dargestellt.

von den Nullstellen dieser Funktion absieht. Andererseits fallt diese Intensitat zu grofien
q-1- schnell ab, so daf bei einer endlichen Empfindlichkeit der Beugungsexperimente nicht
aile Reflexe nachgewiesen werden konnen, Man erhalt daher kein dieht mit Reflexen
besetztes Beugungsbild, sondern eine diskrete Verteilung von Reflexintensitaten.

Bei der Bereclmung eines Beugungsdiagramms kann dies dadurch beriieksiehtigt wer­
den, daf nUT die Punkte des reziproken Hypergitters projiziert werden, die einen be­
stimmten, maximalen H -Wert nicht iiberschreiten und somit eine gewisse Mindestin­
tensit at besitzen. Es ist interessant festzustellen, daB die Variation der Reflexintensit at
bereits vor einer Dekoration des Gitters mit unterschiedlichen Atomen vorhanden ist. Bei
periodischen Strukturen erhalt man eine Variation der Reflexintensitat erst durch eine
Besetzung des Citters dutch die unterschiedlichen atomaren Streufaktoren der Elemente.
Das unbesetzte, periodische Gitter Iiefert dagegen nUT Beugungsbilder mit einheitlichen
Reflexintensitaten.

4.1.1 Reflexindizierung

Die Indizierung leitet sich direkt aus Gleiehung 4.8 abo Jeder Punkt des eindimensionalen
reziproken Gitters kann eineindeutig einem Punkt im reziproken Hypergitter zugeordnet
und durch ein Paar ganzer Zahlen, (m" m2), eindeutig bezeiehnet werden.

(4.12)

(Pl1ml +P12 m2)/aO

1
aoJ2 + r (m, +Tm2)

Dies folgt fur eine irrationalen Steigung r der Sehnittgeraden.
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4.2 Das dreidimensionale reziproke Quasigitter

Wie bei der Bestimrnung des dreidimensionalen Quasikristallgitters kiinnen die hier ab­
geleiteten Gleichungen fur das eindimensionale, reziproke Gitter sofort auf den dreidi­
mensionalen Fall erweitert werden. Das direkte Gitter wird durch folgenden Ausdruck
beschrieben (Gleichung 3.41):

(4.13)

mit
i -L = 2::;=1 PWnj E V
sonst .

(4.14)

Man erkennt sofort die formale Ahnlichkeit mit Gleichung 3.20. Daher ergibt sich auch for­
mal die gleiche Herleitung des reziproken Gitters. Man mull nur die Skalare wie "'II' gil, ...
durch die entsprechenden Vektoren ill' <1i1' ... sowie die Projektionmatrix ersetzen. Der
Ausdruck fur das dreidimensionale, reziproke Gitter lautet dann:

G3D(<1iI) = I: 5(<1i1 - 2::[=1 PlU; ' )5.(2::[=1 P,~;,).
{nit ,rih}

(4.15 )

Zunachst kann man auch hier feststellen, daf das reziproke Gitter des ikosaedrischen Qua­
sikristalls ein Punktgitter ist , Wie im eindimensionalen Fall ist es aufgrund der irrationalen
Projektionsmatrix dicht nut Reflexen ausgefiillt. Mit der Funktion .x wird die Intensit at
der Beugungsreflexe bestimrnt. 5. ist die Fouriertransformierte der atomaren HyperfIache.
Fiir den dreidimensionalen (primitiven] Quasikristall milllte man hier die Fcuriertransfor­
mierte des Triakontaeders berechnen. Fiir die Darstellung der wichtigsten Effekte geniigt
es aber, das Triakontaeder durch eine entsprechend grofle Kugel (Radius=Rkl anzunahern.
D.h.,

I e-L I= I 2::;=1 P2 jmj 1<: RK
sonst

(4.16)

Die Fouriertransformierte ist dann [18J:

(4.17)

Der Kurvenverlauf ftir das Betragsquadrat dieser Funktion ist in Abbildung 4.2 darge­
stellt. Wie fiir das eindimensionale reziproke Gitter findet man auch hier nun grolle
Reflexintensitaten ftir kleine Betrage von ifJ., d.h., fur die reziproken Hypergitterpunkte,
deren Projektion in E-L nahe beim Ursprung liegt. Urn das reziproke Gitter zu berech­
nen, wird man daher einen maximalen ifJ. -Wert festlegen, urn so der endlichen Nach­
weisempfindlichkeit in Beugungsexperimenten Rechnung zu tragen. Schnitte durch dieses
Gitter ergeben schliefllich die Amplitudenverteilung der Beugungsbilder eines ikosaedri­
schen Quasikristalls in kinematischer Naherung. Fill die Hauptzonenachsen sind diese in
Abbildung 4.3 dargestellt.
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II
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Abbildung 4.2: Schnitt dUTch des Bettegsquedrei der Fburiertransformierten von A(i.d.
Das Bild zeigt die Werte hOhenkodiert mit dem Zentrum des Bildes bei ql. = (0,0,0). Die
z-Komponente von ifJ. ist konstant Null.

4.2.1 Reflexindizierung

Die Indizierung der Reflexe geht auf eine Arbeit yon Cahn et al. zuruck und ist durch
die Form der Darstellung des dreidimensionalen reziproken Gitters (Gl. 4.15) festgelegt
[24). Durch die Projektionsmatrix Fij wird jedern Punkt gil im physikalischen, reziproken
Gitter eineindeutig ein Punkt des reziproken Hypergitters zugeordnet. Unter Anwendung
von Fij (Gl. 3.39) ist seine Position in Ell durch

(
H). ( (m, - m4) +r(m2 +ms) \( h +rh')
K . = I (m3 - rna) +r(m, +m4) )1 = k+ r~' ) = (h/h', k/k', l/l')
L. \ (m2-mS)+r(m3+ma) l+rl

(4.18)
gegeben. Dabei wird der gerneinsame Faktor l/ao y'2(2 + r) nicht mitgeschrieben, Urn
von der Indizierung in Ell auf die Beschreibung im sechsdimensionalen Hypergitter zu
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Abbildung 4.3: Aussclmitte aus berechneten Beugungsbildern eines ikosaedrischen Quasi­
kristalls mit einem primitiv hyperkubischen Gitter entlang einer zweiziihligen, dreiziilIli­
gen, pseudozweiziihligen und fiinfziihligen Achse. Die Durchmesser der Reflexe sind pro­
portional zur Intensitiit gewiihlt.
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gelangen, benutzt man dann folgendes Gleiehungssystem:

~(h+k')

W+ hi)

Hk + I')

~(-h H')
1(_1 + hi)2 - . J

H-k + [I).

Im Anhang A.l werden einige weitere ntitzliche Relationen fill das Reehnen wit Indi­
zlerungsvektoren von Quasikristallen abgeleitet. Unterscheidet man nun noch zwischen
den verschiedenen Hypergittertypen (P-, F-, I-Gitter), so ergeben sich Bedingungen fur
die Auswahl der Indizes im dreidimensionalen bzw. seehsdimensionalen reziproken Git­
ter. Dabei muf zunachst beriicksichtigt werden, daf das zum direkten F-Gitter reziproke
Gitter das I-Gitter ist (und umgekehrt). Das primitiv hyperkubisehe Gitter ist zu sich
selbst reziprok. Diese Auswahlregeln sind in Tabelle 4.1 fur die verschiedenen Gitter­
typen aufgehstet. Die aus diesen Auswahlregeln resultierenden Beugungsbilder sind fur
die zweiziihlige Zonenaehse in Abbildung 4.4 gezeigt. Eine Unterseheidung der Hypergit­
tertypen ist nur anhand von Uberstrukturreflexen moglich, die bei den Beugungsbildern
entlang der zweiziihligen Zonenaehsen auftreten. Andere Indizierungsmethoden findet
man in [9, 56].

I I-Gitter

I
IF-Gitter
I

P-GitterGittertyp

, ,

HKL h+k'=2n wie beim P- Gitter alle gerade
3D rezipr. k+l'=2n zusatzlich noeh zusiitzlieh noeh
Gitter 1+h'=2n h-l-k-l-Ic-Zn h+l+h'+k'=4n

(h'+k'+1'=2n) h+k+1'+k'=4n,
(1+k+h'+1'=4n)

I ni alle ganzen Zahlen Lni = 2n aIle gerade oder I6D tezinr. aile ungerade

I Gitter •

Tebelle 4.1: Die Auswah.lregeln fur die Reflexe in Beugungsbildern von Quasikristallen
mit verschiedenen reziproken Hypergittern [24].
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Abbildung 4.4: Positionen der Beugungsreflexe entlang einer zweiziibligen Zonenachse Iiir
das direkte I-, P- und F-Hypergitter(v.l.n.r.). Eine Unterscheidung anhand von Uber­
strukturreflexen ist nur anhand der zweiziibligen Zonenachsen moglich,



Kapitel b

DEFEKTE IN QUASIPERIODISCHEN GITTERN

Schon fruh nach der Entdeckung der Quasikristalle wurde in theoretischen Arbeiten iiber
mogliche Madelle auch untersucht , welche Defekte in einem Quasikristall denkbar sind
[112, 145, 111]. Diese Untersuchungen benutzten zunachst die Dichtewellentheorie zur
Beschreibung des Quasikristalls, sparer dann auch die in Kapitel 3 besprochenen Kon­
struktionsmethoden mit Hilfe von Gittem oder Netzen. Die 1etztgenannten Techniken
sind anschaulicher, so daf auch in der folgenden Beschreibung auf sie zuruckgegriffen
wird. Die Ergebnisse und Schluilfolgerungen sind aber identisch mit denen, die im Rah­
men einer Dichtewellentheorie erhalten werden [145].

Ausgangspunkt fur die Konstruktion eines Quasikristallgitters sind, wie in Kapitel 3
beschrieben, perfekt aufgebaute, quadratische bzw. sechsdimensionale, hyperkubische Git­
ter. Die abgeleiteten Strukturen wird man daher als perfekt oder ungestort bezeichnen.

Bei Kristallen und auch bei Quasikristallen kann man als Defekt oder Storung nun all
das bezeichnen, was lokal von einem idealen Aufbau abweicht. Bei den Kristallen gibt
es aufgrund der dreidimensionalen Beschreibung drei Freiheitsgrade, um von der idealen
Ordnung abzuweichen. Die Beschreibung von dreidimensionalen Quasikristallen beruht
auf sechsdimensionalen Gittem. Foiglich ergeben sich insgesamt sechs Freiheitsgrade fur
Abweichungen oder Storungen des idealen Aufbaus. Auch wenn der reale Quasikristall
ein dreidimensionaler Festkorper ist , wird sich durch die groilere Zahl der Freiheitsgrade
eine st arkere Differenzierung moglicher Defekttypen ergeben. Allerdings ist es auch hier
sinnvoll, die Beschreibung der Defekte am eindimensionalen Quasigitter einzufUhrenund
die gewonnenen Erkenntnisse dann auf den dreidimensionalen Fall zu ubertragen.

5.1 Defekte in eindimensionalen Quasigittern

Zur Beschreibung der Abweichungen betrachte man Abbildung 5.1. Die Verschiebung
des Hypergitterpunktes P durch den Vektor 0 aus seiner idealen Position.X wird in die

Komponenten in den beiden Unterraume ull("'IIP, "'J.P)und uJ.("'IIP, "'J.PJaufgeteilt. Die
~I

Position X im gestorten Hypergitter ergibt sichdann gemaii:

(5.1)

Im folgenden soil folgende Konvention bei der Schreibweise der Skalare und Vektoren be­
nutzt werden: Groilen, die im Hypergitter (zwei-. bzw.sechsdimensional) benutzt werden,
werden mit groilen Buchstaben bezeichnet. Aile kleingeschriebenen Symbole beziehen sich
auf die Unterraume, wobei die Unterscheidung zwischen Ell undEJ. durch die Indizes II
und .lerfolgt.

39
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Abbildung 5.1: Das zweidimensionale Hypergitter mit einer Storung. Die Abweiehung
wird in ihre Komponenten in den beiden Unterriiumen aufgeteilt.

Fur die Positionen in den Unterraumen Ell und E .L gilt dann:

"'iI' = "II + ulI("II'''l-) und "l-' = "l- + Ul-("II'''l-)· (5.2)

Welchs Auswirkungen haben nun die Versehiebungen im Ubergitter auf die Positionen des
eindimensionalen Quasigitters?

Der einfaehste Fall einer Storung des Hypergitters ergibt sich fur ull("'II' "'l-) = canst.
und Ul-("II, "l-) = O. Behiilt man die im Kapitel 3 eingefiihrte Konstruktionsmethode bei,
erhiilt man nun ein Gitter, das mit dem ungestorten Gitter bis auf eine Versehiebung aller
Gitterpunkte um den Vektor ull("II'"l-) identisch ist (s. Abbildung 5.2).

Der entgegengesetzte Fall mit ull("II'"l-) = 0 und Ul- ("II' "l-) = canst. ist etwas schwie­
riger zu interpretieren. Da hier die Gitterpunkte des Hypergiters senkrecht zur Schnitt­
geradeverschoben ··werden,kann es passieren, daf einzelne atomaren Hyperflachcn, die
im ungestorten Gitter von derSchnittgeraden durchstofien wurden, nun nicht mehr von
ihrgetroffen werden (und umgekehrt). So entsteht eine neue Anordnung derPunktc im
eindimensionalen Gitter (s. Ab1;>ildung5.3).
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Abbildung 5.2: Veriinderungen des Quasigitters bei konstanter Verschiebungs entlang Ell.
Vergleiche auch mit Abbildung 3.7.

Im allgemeinen werden beide Verzerrungsfelder ortlich varneren. Ist ull lokal nicht
konst ant , crhalt Ulan bei einern konstanten U..l Stauchungen und/oder Streckungen im
idealen Quasigitter. Diese Verzerrungen sind mit den Verschiebungen der Gitterpunkte in
Kristallen durch Phononen vergleiehbar. Darum werden siehaufig als phononenartig oder
Phononenverzerrungellbezeichnet (engl.: phonon strain).

La-fit man nun ull konstant und variiert UJ.., kann lokal eine yon der idealen Anordnung
abweichende Abfolge der Gitterpunkte auftreten. Ein Beispiel findet sich in Abbildung 5.4.
Die Verschiebung U.i fuhrt bier im eindimensionalen Quasigitter zu einer Vert auschung
eines kurzen mit einem langen Abstand, Wahrend in Abbildung 3.7 die Abstandsfolge
(von Ursprung in positive Richtung) kura-lang-kurzIang ist , lautet sie nun kurz-lang­
Iang-kurz. Dabei ist die Positionsanderung des vierten Gitterpunkts nieht kontinuierlich,
wiebei der Phononenverzerrung, sondern besitzt einen festen , von Nullverschiedenen,
Wert. Einensolchen Wechsel bezeichnet man als Phasan.Der Name Phason entstammt
der Bcschreibung der Quasikristalle mit Hilfe der Diehtewellentheorie.Anderungen der
Phasenlage einzelnerDichtewellen fuhren hier zu ahnlichen Defekten in der Struktur [6, 5J.
Wiehtig ist hierbei, daf durch Phasonen im Prinzip keine neuen Bauelemente, alsoim
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Abbildung 5.3: Veriinderungen des Quasigitters bei konstanter Verschiebungsentlang E.L'

Vergleiche auch mit Abbildung 3.7.

eindimensionalen Fall keine neuen Abstande, in das Gitter eingebaut werden, Lediglich
die Abfolge der Langenstucke wird verandert. Die Aufbauregeln werden verletzt und zwar
umso mehr , je groBer die lokale Verschiebung durch U.L("'II) ist.

Bis zu diesem Punkt waren die Verzerrungsfelder im Hyperraum keinerlei Einschrankun­
gen unterworfen. Insbesondere konnten diese Funktionen von beiden Raumrichtungen, "'II
und iE..l, abhangig sein, Diesjst aber nicht sinnvoll, da illan so keine eindeutige Be­
schreibungder Defekte in quasiperiodischen Gittern erhalt. III Abbildung 5.5 wid dies
illustriert. Die Punkte des Hypergitters sind hier nur innerhalb der markierten Viertele­
bene in Riehtung von "'.L verschoben. Nun bestimmt die Lageder Sehnittgeraden ob sieh
diese Storungauf das eindimensionale Quasigitter auswirkt.

Wie man sieht, konnen nur fur die Sehnittgerade (b) Fehler auftreten, Die Schnitt­
gerade (a) fuhrt zu einem idealen Quasigitter. Aus diesem resultierenden Gitter kann
also nieht auf ein gestortes Hypergitter zuriiekgesehlossen werden. Eine physikalisch sinn­
volle Einschrankung ist es daher, eine Abhangkeit der Verzerrungsfelder ull und U.L von X.L

nicht zuzulassen.Die Verschiebungen selbst konnen aber in jede Richtung des Hypergitters
wirken. Mit dieserForderung wird die Konstruktion eines quasiperiodisehen Gitters mit
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II

Abbildung 5.4: Andert man 10k.} die Position der Hypergitterpunkte ent1ang der '"-L­

Richtung, treten Feh1er im idea1en Gitter auf In diesem Beispiel sind die Hypergit­
terpunkte recbis der grauen Geraden ent1ang E -L verschoben. Dies fiihrt dort zu einer
Vertauschung in der Abstandsfo1ge (vergleiche mit Abbi1dung 3.7).

Defekten im wesentlichen nUT noch von der Verschiebung der Hypergitterpunkte abhangig
und nicht mehr von der Lage der Schnittgeraden.
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II
,I

Abbildung 5.5: Sind die Verzerrungen Uij und Ul- Funktionen auch von Xi., 1St die Kon­
struktion des Quasigitters von der Lege der Scbnittgeraden ebhiiugig.
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5.2 Defekte in dreidimensionalen Quasigittern

45

Fur die Beschreibung von Defekten in dreidimensionalen Quasigittern wird ein sechsdimen­
sionales Vektorfeld benutzt, das in zwei dreidimensionale Vektorfelder uIIO'II) und u_dill)
innerhalb der beiden Unterriiume Ell und El- aufgeteilt werden kann. 7111(ill) beschreibt
die phononenartigen Verzerrungen, wohingegen Ul-('"II) Phasonenverzerrungen bzw. Ver­
letzungen der Aufbauregeln im dreidimensionalen Gitter bewirkt.

Die Existenz VOll Phasonen in real existierenden Quasikristallen wird in elektronen­
mikroskopischen Hcchauflosungsaufnahmen sichtbar. Abbildung 5.6 zeigt in einer hoch­
auflosenden Gitterfinienabbildung ein Gebiet aus einem AICuFe-Quasikristall.

Abbildung 5.6: Elektronenmikroskopiscbe Hocbauflosungsaufnabme von Pbasonen in
AI63Cu2sFe)2.entlang einer fiinfzabligen Acbse. Betracbtet man die Abbildung unter ei­
nem flacben Winkel, erkennt man, daJJ die Punktreibe (b) in der Mitie des Bildes aufbort
und verscboben fortgesetzt wird.

In ungestOrten Quasikristallbereichen liegen die Punkte auf durchgehendenLinien.
Phasonenbehaftete Bereiche erkennt man daran, daf hier die Gitterlinien mehr oder we-
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niger abrupt enden, um sieh dann leieht versetzt fortzusetzen. Die durch (a), (b) und (c)
markierten Reihen haben in der unteren Bildhalfte die Abstandsfolge kurz-Iang. In der
Mitte des Bildes endet Reihe (b) und setzt sieh versehoben (b') fort. Die Abstandsfolge
ist nun lang-kurz. Da die Phasonenumordnungen im allgemeinen nicht so liegen, daf aile
Weehsel der Gitterpliitze entlang der Beobachtungsriehtung erfolgen, ist der Ubergang von
(b) naeh (b') nieht abrupt, sondern erseheint aufgrund der Uberlagerung von gestorten
und ungestorten Bereichen flief3end.

Phasonen wirken sieh aueh auf die Position der Reflexe von Beugungsbildern aus.
Man kann zeigen, daf die Graile tJ-911 solcher Reflexversehiebungen proportional zum
Versehiebungsfeld U1. und zur Komponente des reziproken Gittervektors in E1.' ih, ist
[21, 75, 84, 116, 33]. D.h, Phasonenverzerrungen wirken sieh zunachst auf die sehwaehen
Beugungsreflexe aus, da diese greile 91. besitzen (s. a. Kapitel d},

5.3 Versetzungen in quasiperiodischen Gittern

Mit Hilfe des Versehiebungsfeldes O(ill) istesnun ll1oglieh, Yers~tzungen in9-uasiperiodi­
schen Gittern zueraeugen.

Die eharakteristisehen Groilenzur Besehreibung eines solchen Defekts sind in kristal­
linenGitternder Burgersvektor unddieLinienriehtung [85]. .Abbildung 5.7 zeigt eine
Stufenversetzung ineinem kubisehenKristallgitter entlang der Yersetzungslinie. Die Ver­
setzung wurde dadurch erzeugt, daf manaus dem ungestorten Gitter eineHalbebene
entfernt und danach das Gitter wieder zusammengefUgt hat (Abbildung 5.8).Das Ende
der Halbebene legtdabei die Riehtung der Versetzungslinie fest. In dem in Abbildung 5.7
gezeigten .Beispiel. ·.verlauft .sie .senkrechtzur.Papierebene ..··Diese .Konstrukticnsmethode
bezeiehnetman als .Volterraprozef [60, 15, 104]. •• Ein Umlauf urn diese Versetzungslinie
fuhrt beieinervorzeiehenbehafteten Aufaddition aller durehlaufenen Gittervektoren auf
einen von Null versehiedenen Vektor, den Burgersvektor.Fiihrt man einen solchenBur­
gersumlauf nichturn die Versetzungslinie dureh, findet man keinen Fehlvektor. In einigem
Abstand von der Versetzungslinie istdasGitter. nicht voneiner perfekten Struktur zu
unterscheiden.

Istdie Fu.tLktionu(i), die die Verzerrung beschreibt, bekannt, kann derBurgersvektor
dureh ein Linienintegral bereehnet werden,Crbezeiehnetden Pfad, der beimUmlauf urn
die .. Versetsungslinie durchlaufen wird,

(5.3)

Die Sehritte, die beim Volterraprozeil durehgefUhrt werden, sind im Prinzip nur fur ein
periodisehes Gitter anwendbar. Daher kann diese Konstruktion zunachst nieht einfach
auf den dreidimensionalen Quasikristall iibertragen werden, da hier keine Gitterperiodi­
ziUit vorliegt. Eine zum Volterraprozef analoge Vorgehensweise fur das dreidimensionale
Quasigitter demonstriert die in Abbildung 5.9 gezeigte Anordnung der Gitterpunkte [15].

Hier sieht man das zweidimensionale Penrosernuster. Periodiseh angeordnete Linien,
wie in der Projektion eines kubischen Gitters, sind hier nieht vorhanden, Aber als Analo-
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AbbildungS.7: $tufenversetzung ineinem periodisehen, kubisehen Gitter. Von reehts ist
eiaeeusiiteliche Helbebene in das ·.Gitter eingesclIoben~ Die.Versetzungslinieverliillft rn

der Mitte, parallel zur. Bliekriehtung.

gon dazu konnen im Penrosemuster die Conway~Wurmerverstanden werden, Bin Conway­
Wurm ist aus aneinandergrenzenden Rauten aufgebaut , die alleein Kantenpaar gemein­
samer Orientiernng besitzen. In einem dreidimensionalen Quasikristall entspricht emem
solchen Wurm eine Platte aus aneinanderliegenden Rhomboedern.

Entfernt man jetzt auf einer Seite eines "Halbwurms" die Gitterpunkte (s. Abbil­
dung 5.9), so Hillt sich das Gitter mit leichten Verzerrungen wieder zusammenfiigen. Aus
dem Burgersumlauf ergibt sich der fehlende Kantenvektor als Burgersvektor,

Auf den ersten Blick erscheint diese Vorgehensweise sehr schliissig. Dennoch kann man
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Abbildung 5.8: Der VolterraprozeB zur Konstruktion einer Versetzung in einem quadrati­
schen Gitter (aus [15}).

,I

Abbildung 5.9: Volterrakonstruktion in einem zweidimensionalen, quasiperiodischen Git­
ter, dem Penrosemuster. Conway-Wiirmer sind schraffiert (aus [15}).
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(5.4)

bei diesem Defekt nicht von einer Versetzung in Analogie zu einer Versetzung in einem
Kristall sprechen. In einem zweidimensionalen periodischen Gitter ergibt sich durch den
Volterraproze£ ein Punktdefekt , da nur die Bereiche in unmittelbarer Nahe der entfernten
Halbgeraden vorn "idealen Aufbau abweichen. Dies ist aber fiir den hier im Quasikristall
erzeugten Defekt nicht der Fall, da an allen Stellen wo Citterpunkte durch die Volter­
rakonstruktion entfernt wurden, nach dem Zusammenfiigen nichterlaubte Gitterpunkt­
konf'igurationen auftreten, und das bis in beliebig groBe Entfernung vorn eigentlichen
Punktdefekt. Neben der Versetzung selbst wurde also noch ein Defekt , ahnlich einern
Stapelfehler, eingebaut.

Da das Quasigitter von einem hoherdimensionalen Gitter abgeleitet wird, bietet es sich
an, auch die Versetzungen zunachst in dieses Gitter einzubauen. Dazu kann dann wieder
der Volterraprozef benutzt werden, d.h., man entfernt aus dem Hypergitter eine zusam­
menhangende Menge von Einheitszellen ('Halbebene') und fiigt dann das Gitter wieder
zusammen. Dadurch, daf man immer nur komplette Einheitszellen entfernt, konstruiert
man so eine »ollsuindiqe Versetzung, deren Burgersvektor ein Vektor des Hypergitters ist
[15].

Das Hypergitter ist nur um den Versetzungskern stark gestort. Weiter davon entfernt
relaxiert die Struktur, und fiir gro£e Entfernungen ist sie dann nicht mehr von einem
perfekten Gitter zu unterscheiden. Da das dreidimensionale Gitter einen (Aus-)Schnitt
aus dem Hypergitter darstellt, wird sich auch bier die Storung auf einen endlichen Bereich
des Gitters konzentrieren.

Durch folgendes Integral wird dann der Burgersvektor der Versetzung definiert:

jj = 1. dU('"II)
let

Die Integrationsvorschrift forder t den UIPJauf um die Versetzungslinie.rWie ist diese In
einem Quasikristall festgelegt?

Die Versetzungslinie im physikalischen, dreidimensionalen Raum Ell ist ein eindimen­
sionaler Defekt. Fiir einen periodischen Festkorper zeichnet diese Linie die Richtung aus,
entlang derer sich das Verszerrungsfeld u('") nicht tindert. Ubertragt man diese Bedingung
auf die Versetzung in einem Quasikristall, folgt, daf hier die Versetzungslinie ein vierdi­
mensionales Objekt ist. Es setzt sich zusannnen aus dem gesamten senkrechten Raum
E.L und der eigentlichen, eindimensionalen Versetzungslinie im physikalischen Raum EI!.
Der Grund hierfiir liegt in der funktionalen Abhangigkeit des VerzerrilllgsfeldesU('"II).
Da es nicht von der Koordinate '"i abhangig ist, lii£t jeder Pfad .im Unterraum Eidas
VerzerrungsfeldU(iil) konst ant ,

Den Burgersumlauf wird matt daher 'wie in einer periodischen Strukturumdie Verser­
zungslinie in Ell durchfiihren.

u

Die Beschreibung des Verzerrungsfeldes einer Versetzung mit einem Burgersvektor setzt
voraus, da£ praktisch nur eine Hauptrichtung der Gitterplatzverschiebungen vorliegt. In
diesem Fall kann das Vektorfeld U('"II) in zwei Terme aufgespalten werden. Die Richtung
wird durch den Burgersvektor beschrieben, die Amplitudeder Verschiebung wird durch
eine skalare Funktion q;('"II) bestimmt.Dabei wird durch Definition des Burgersvektors
in Gleichung 5.4 die Bedingung

(5.5)
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an diese skalare Funktion gestellt.

FUr die Komponentendes Burgersvektors in den beiden Unterraumen Ell und E.l gilt
entsprechend:

1,'11 = 1. d"II(XII) mit "11(xll) = bll 1>lI (xll) wobei 1. d1>ll(xll) = 1 (5.6)Jer JCr
und

t, = £ dU.l(xll) mit ".lU'II) = b.l1>.l(xll) wobei £ d1>.l(xll) = 1 (5.7)
JCr J0

Weitere theoretische Arbeiten iiber Defekte und Versetzungen im speziellen bei Quasi­
kristallen findet man in [65, 105, 111, 136].

5.4 Experimentelle Resultate anderer Arbeitsgruppen

Neben den Ergebnissen, die in dieser Arbeit beschrieben werden, wurden von anderen
Arbeitsgruppen folgende Resultate veroffentlicht.

Erste Arbeiten zur Untersuchung von Defekten in Quasikristallen beschaftigten sich mit
den Phasonen. Mit Hilfe der Rontgenstreuung untersuchten Budai et al. die von diesen
Fehlern herriihrenden Reflexverschiebungen in ikosaedrischen AIMn-Quasikristallen [21].
Eine Analyse der Abweichungen der Reflexe von ihren idealen Positionen zeigt, daf die
Storungen im Quasikristallgitter mit Hilfe eines linear vom Ort abhangenden Phasonvcr­
zerrungsfeldes beschrieben werden konnen, Theoretische Arbeiten, die sich mit den Aus­
wirkungen auf die Reflexpositionen und Reflexformen bei Streuexperimenten an gestorten
Quasigittern beschaftigen, finden sich in [84, 145]. Dort werden unter Annahme verschie­
dener Gitterdefekte Gleichungen abgeleitet, die die Reflexverschiebung und Reflexbreite
als Funktion der reziproken Gittervektoren gil und gJ.. beschreiben , Rontgenstreuexperi­
mente wurden auch an .A1LiCu~ Quasikristallen vorgenommen. Hier finden Heiney et al.
Effekte wie sie auch bei AIMn-Quasikristallen beobachtet werden [75].

Erste Anzeichen fill Versetzungen in Quasikristallen wurden in All.iCu-Proben gefun­
den. Bei Untersuchungen im Transmissionseiektronenmikroskop beobachteten Chen et
al. Wolken von versetzungsahnlichen Kontrasten, konnten aber keine Aus16schung dieser
Kontraste finden [29].

Hiraga und Hirabayashi [79] untersuchten AIMnSi-Quasikristalle mit Hilfe der hcch­
auf'losenden Elektronenmikroskopie. Sie machten Burgersumlaufe in Gitterlinienbildern
und interpretierten die errnittelten Fehlvektoren als Projektionen von Versetzungsbur­
gersvektoren. Mit Hilfe von Fourierfiltermethoden untersuchten Wang et al. transmissi~

onselektronenmikroskopische Hochauflosungsaufnahmen von AIMn-Quasikristallen [169].
Diese Bildverarbeitung fiihrt zu Gitterlinienbildem, bei denen nur Linienscharen mit ei­
ner Periode auftreten; die Information iiber quasiperiodische Struktur geht hier verloren.
Daher ist die Interpretation der hier auftretenden Bildmuster als Domanen aufgrund von
phononen- und phasonenartigen Verzerrungsfeldern, sowie die Aussage, bei den beobach­
teten .Linienaufspaltungen handle .. es .. sich um Versetzungen, nicht unumstritten.

Versetzungen in Quasikristallen, die im Transmissionselektronenmikroskop Kontrast­
ausloschungen zeigen, wurden erstrnals von Zhang und Urban in dekagonalen AICuCo­
Quasikristallen gefunden [193, 194]. In dieser Arbeit werden zwei verschiedene Typen
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von Versetzungen beobaehtet, die sieh in ihrer Linienrichtung unterseheiden. Der erste
Versetznngstyp (Typ A) hat eine Linienriehtung senkreeht zur zehnziihligen Aehse des
Quasikristalls. Der andere (Typ B) liegt mit seiner Linienriehtung etwa 460 von der
zehnziihligen Aehse entfernt. Hier konnte aueh ein Burgersvektor bestimmt werden, der
senkreeht zur zehnziihligen Aehse verliiuft.

Devaud-Rzepski et al., sowie Ebalard und Spaepen, beobaehteten erstmals mit Hilfe der
Transmissionselektronemnikroskopie KontrastauslOsehungen von Versetzungen in ikosa­
edrisehen AlCuFe-Quasikristallen [44, 52]. Erste elektronemnikroskopisehe K ontrastanaly­
sen wurden von Zhang, Wollgarten und Urban an Versetzungen in AICuFe-Quasikristallen
durchgefuhrt [195J. Die Ergebnisse werden in dieser Arbeit besehrieben (s. KapiteI8.1).

Auch in dekagonalen AINiCo-Quasikristallen wurden Versetzungen entdeekt und ana­
lysiert [196, 185, 182, 184, 173, 183]. Bei der Untersuchung im Transmissionselektronen­
mikroskop finden sich Versetzungsnetzwerke mit Versetzungen, die Burgersvektoren mit
Riehtungen parallel oder senkrecht zur zehnziihligen Achse besitzen. Die Analyse dieser
Versetzungen ist umstritten, da von den Autoren nur der Anteil des Verzerrungsfeldes im
physikalischen Raum in die Untersuchung einbezogen wird (siehe hierzu auch Kapitel 9.

Neben Versetzungen konnte man auch andere Defekte nachweisen,

Zhang und Urban beobaehteten Stapelfehlerkontraste in dekagonalen AICuCo-Quasi­
kristallen [193, 194]. Diese Fehler sind nicht streng planar, sondern zeigen einen wel­
Isnformigen Verlauf. Die Riinder dieser Defekte werden durch die oben besehriebenen
Versetzungen vom Typ B besehrieben. Dai et al. sowie Yan und Wang untersuehten
Stapelfehler in dekagonalen AICoNi-Quasikristallen [38, 183J. Hier konnten die Stapelfeh­
lervektoren als aueh die Normalen der Stapelfehlerebenen bestimmt werden.

Antiphasengrenzen in AICuFe-Quasikristallen wurden erstrnals von Devaud-Rzepski
et al. beschrieben [45J.

Zwiliingskorngrenzen in ikosaedrisehem AICuFe wurden von Dai und Urban analysiert
[41]. Hier findet man, daf der Norrnalenvektor der Korngrenze parallel zu einer funfzahli­
gen Riehtung des Quasikristallgitters liegt. Urn diesen Normalenvektor sind beide Korner
urn 180 0 gegeneinander verdreht.

Neben der Untersuchung mittels Beugungskontrast wurde ktirzlich auch die konver­
gente Elektronenbeugung (CBED) benutzt , mn Informationen tiber den Burgersvektor
einer Quasikristallversetzung zu erhalten [172, 59, 39, 40]. Dabei nimmt man in Transmis­
sionselektronenmikroskop Beugungsbilder mit stark konvergentem Strahl auf. Neben den
Beugungsreflexen kann man dann dunkle Linien im Beugungsbild beobaehten. Wird der
Elekt.roneustrahl dabei auf einen Defekt in der Probe fokussiert l spalten diese Linien auf.
Die Anzahl dieser Aufspaltung fur e111€ bestirnmte Linie wird durch den Burgersvektor be­
st immt. Uber diesen Effekt kann dann der Burgersvektor ermittelt werden. Beispiele fur
die Analyse von Versetzungen in periodisehen Kristallen findet man im Bueh von Tanaka
et al. [152J.

Da die Ergebnisse dieser CBED-Analysen sowie ein Teil der gerade vorgestellten Ar­
tikel im Zusammenhang mit den Experimenten dieser Arbeit stehen, wird auf sie in der
zusammenfassenden Diskussion der Ergebnisse dieser Arbeit noch genauer eingegangen.
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Kapitel6

KONTRASTTHEORIE FUR DEFEKTE IN

QUASIKRISTALLEN

6.1 Kontrast von Defekten in Kristallen

Im folgenden betrachten wir eine diinne Probe der Dicke t. Mit dieser Probe sei ein
kartesisches Koordinatensystem verbunden, das seinen Ursprung in der Probenoberfliiche
besitzen soll und des sen z-Achse senkrecht zudieser in die Probe weist. Die x- und y­
Koordinaten liegen sornit in der Probenebene (Abbildung 6.1). Die Probe sei so im Elek-

Abbildung 6.1: Wahl der Koordinaten bei det: Siiulenniiherung.

tronenmikroskop orientiert,dail kinematische Zweistrahlbedingungen vorliegen. Sornit ist
neben demNullstrahl nurein weiterer Beugungsreflex angeregt und seine Intensitat sei
wesentlich schwacher als die des Nullstrahls (s.Anhang A.2).Diese Bedingungenkonnen
durch den Anregungsfehler s charakterisiert werden. In der Ewaldkonstruktion beschreibt
er die Abweichung des abgebeugten Strahls k. vom reziproken Gittervektor g senkrecht
zum Nullstrahl ko: k -- i, = g 1- s (s. Anhang A.2).

53
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Unter dies en Bedingung wird der Kontrast der Probe durch die Amplitude iJ'g der von
den Atomen in Richtung kg gestreuten Elektronenwellen bestimmt. Bildet man die Probe
mit Hilfe des Nullstrahls (s. Anhang A.5.2) ab, so erscheinen aile Probenbereiche dunkel,
die Elektronen nach kg abbeugen. Das ist dann del' Fall, wenn de!' Ap..regungsfebler i
gleich Null ist. D. h., die Braggbedingung ist erfiillt und die von den Atomen ausgehenden
Kugelwellen addieren sich konstruktiv aufund tragen so zur Amplitude von iJ'g bei.

Nun kann gezeigt werden, dafl die Gesamtstreuamplitude an einem Punkt F(etp, u», t)
an der Unterseite der Probe, naherungsweise nur durch die Kugelwellen bestimmt wird,
die von Probenatomen innerhalb einer schmalen Saule iiber dem Punkt F(etp, s», t) aus­
gehen. Dies bezeichnet man als Siiulenniiherung [83, 82, 155, 132, 137]. Demnach ist
die Streuamplitude iJ'9 an einem Punkt an der Probenunterseite durch die Eigenschaften
der Probe innerhalb einer Saule tiber diesem Punkt F(etp, yp, t) bestimmt. Der Saulen-

1
durchmesser liegt in der Groflenordnung 2(t>-)' (>-: deBroglie Wellenliinge der Elektronen),
typischerweise 1 - 2 nrn,

Die Streuamplitude iJ'g des Beugungsvektors K = k - ko = !f +s (s. Anhang A.2) am
Ort F(etp,yp,t) fur ein Gitter mit Gitterpliitzen bei ij = ij + itj ist damit durch die
folgende Summe tiber aile Atompositionen etj in der Saule tiber F(etp, yp, t) gegeben:

'" _ '" -21riKiJj _ '" -21riKij -21riKitj':>Lg-L-Je -L,;e e 1

j j

(6.1)

(6.2)

wobei der atomare Streufaktor hier der Einfachheit halber zu Eins gesetzt wird. Die Posi­
tionen der ungestOrten Gitterpunkte werden mit iIj beschrieben und der Wert des Verzer­
rungsfeldes it( e , y, z) an dieser Stelle ist durch it j gegeben.Um nun mit der Saulennahe­
rung den Wert von iJ'g(etp, ue, t) zu berechnen, zerlegt man die Saule zunachst in kleine Zy­
linder, so dafl die Anderung des Verzerrungsfeldes innerhalb dieses Zylinders vernachlassigt
werden kann. Dies entspricht einer Zerlegung der Sunune in Gleichung 6.1 in einzelne Un­
tersummen. Da das Verzerrungsfeld in der Untersumme als naherungsweise konstant an­
genommen wird, liiflt sich diese durch die Fouriertransformierte eines Gitters bestimmen,
das an jeder Stelle um den fur denuntersuchten Zylinder gilltigenWert der Verzerrung
verschoben ist.

Die Gesamtstreuamplitude ergibt sichdann durch Aufaddition allerZylinderbeitrage
[83]:

iJ'(x y t) DCl' e-21ri (!fit(et p , yp , z ) +sZ)dz9 P, », ,
o

mit s = Is Iund der Annahme, daf das Skalarprodukt sitj gegeniiber den anderen Termen
vernachlassigt werden Kanno

Untersucht man nun die Probe mittels Beugungskontrast (s. Anhang A.5.2) wahlt man
s ausreichend grofs, so daf ungestorte Probenbereiche im Hellfeldbild hell erscheinen, da
hier die Braggbedingung nicht erfilllt ist. Dunkler Beugungskontrast entsteht im Bereich
des Defekts, wenn das Skalarprodukt !fit einen hinreichend grofien Wert erreicht, in des­
sen Falge der Phasenterm des Anregungsfehlers 1 - 21fi s Z) kompensiert werden kann, was
schlieJllich zur Zunahme derStreuamplitudefuhrt , Dieser Bereich erscheint dann dunke!.

Das bedeutet abel' auch , daB gemafi Gleichung 6.2 VerzerrungeniJ eines Defektes nicht
zu sehen sind, sie sind auJ3er Kontrast , falls iiberall!fit = o.
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Diese Bedingung wird in kristallinen Festkorpern, selbst bei elastisch isotropen Kri­
st allen , fiir eine beliebige Versetzung mit Burgersvektor b und Linienrichtung r in den
seltensten Fallen ezakt erfiillt [82]. Ausnahmen bilden reine Schrauben- bzw. Stufenver­
setzungen. Sie sind unsichtbar, falls der zur Abbildung benutzte reziproke Gittervektor g
senkrecht zu b(Schraubenversetzung) bzw. senkrecht zu bund parallel zu r(Stufenverset­
zung) eingestellt wurde. Der Grund hierfiir sind Verschiebungen der Gitterpositionen, die
nicht parallel ZUlli Burgersvektor liegen. Sie resultieren aus einer Relaxation des gestorten
Gitters. Diese sind zwar klein, konnen aber dennoch zu Restkontrast fiihren. Wenn das
Verzerrungsfeld aber im wesentlichen durch den Burgersvektor b charakterisiert werden
kann, ist es so, daf der Kontrast der Versetzung zumindest ein Minimum durchlauft , falls
gilt

gb = O. (6.3)

Daher kann man die Gleichung 6.3 als Ausloschbedingung fiir den Kontrast von Verset­
zungen in Kristallen verwenden,

6.2 Kontrast von Versetzungen in Quasikristallen

Die in Gleichung 6.2 angegebene Bedingung liiBt sich nun nicht einfach fur die Untersu­
chung von Defekten in Quasikristallen iibernelnnen. Der Grund hierfiir liegt in der Struk­
tur der Defekte in Quasikristallen. Betrachtet man die Atome innnerhalb einer Saule,
so ist es sicherlich moglich, einen Teil der Verzerrungen durch einfache Verschiebung der
Atome von ihren idealen Platzen zu beschreiben. Das sind die Phononenverzerrungen,
analog zu den Verzerrungen in einem gestorten, periodischen Gitter. Andererseits wird
luau Atompositionen finden , die sich nicht durch solche einfachen Verschiebungen erklarcn
lassen. Sie riihren von Verletzungen der Aufbauregeln her und konnen auf Verschiebungen
derAtome innerhalb des Unterraums EJ. zuriickgefiihrt werden (Phasonen-Verzerrungen).

Das sechsdimensionale Referenzgitter r soli daher nun auch benutzt werden, um eine
den periodischen Festkorpern entsprechende Ausloschbedingung abzuleiten. Die Verset­
zung in r wird durch das Verzerrungsfeld fJ mit den Komponenten in Ell und EJ., iIll
und il.l beschrieben. Mit diesem Verzerrungsfeld wird nun die Fouriertran~fornllerte de~

Gitters in Analogie zu Gleichung 6.1 berechnet.

6.3 Ableitung cler Ausloschbedingung

Das sechsdimensionale periodische hyperkubische Gitter wird beschrieben durch

r(X!I''"J.) = 2::: 8(x lI - '"If) 8(iJ. - il) (Gl. 3.37).
J

(6.4)

Wie in Abschnitt 3.2 gezeigt, liiBt sich das dreidimensionale Quasikristallgitter durch fol­
genden Ansdruck beschreiben:

(6.5)
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In einem gestorten Gitter werden die Koordinaten des idealen Gitters xII und Xol in
Gleichung 3.37 durch die Terme xII + ull("II) und Xol + Uol("II) ersetzt. Mit 5(xol)
Je-21riifLxol difL lautet dann die Fouriertransformation beziiglich xII (s. Kapitel4) i:

(6.6)

Integration beziiglich "II und iol liefert dann

Beriicksichtigt man nun, daf r eine Summe von 6-Distributionen ist, fuhrt die Integration
beziiglich ~I und G- auf folgenden Ausdruck:

JK(<iiI' ifL)I: e- 21ri (<1iI"lr + ifL"ol
j

) e-21ri (<1ilull(xln + ifLUol (xol
j

) ) difL. (6.8)
J

Dabei wird die aus der Saulennaherung stammende Naherung gemacht , daf die Werte der
Verzerrungsfelder als konstant angenommen werden konnen, Dieser Ausdruck liefert nur

Beitrage falls <1ilxl( + ifLiolj = Gif eine ganze Zahl ist. In diesem Fall ist G ein Vektor
des reziproken Hypergitters. Daher kann man die obige Gleichung umschreiben zu

AX (gil ,1h) I: e- 21ri (gjixl( + golxolj)e-21ri (gllulI("I() + gol Uol ("I()) . (6.9)
j

FUr uil(xi() = Uol(xl() = 0 ergibt das den in Kapite14 abgeleiteten Ausdruck fur die Fou­
riertransformierte des ungestorten Quasikristallgitters. Demnach wird der Phasenfaktor
in Gleichung 6.2 fur die Analyse von Defekten in Quasikristallen durch

(6.10)

ersetzt. Gist der reziproke Gittervektor im sechsdimensionalen Hypergitter mit den Kom­

ponenten gil und gl- in den Unterraume Ell und E1-' Dabei soll nochmals hervorgehoben
werden, daB diese Vektoren auf Grund der irrationalen Orientierung der Unterraume zum
Hypergitter eindeutig einander zugeordnet warden konnen.

GemaB Gleichungen 6.2 und 6.10 erwartet man Kontrastausloschung, falls gilt:

(6.11)

Diese Gleichung kann nun in zwei Fallen unterschieden werden. Im ersten ist nicht nur
das sechsdimensionale Skalarprodukt Null, sondern auch die Skalarprodukte beziiglich der
beiden Unterraume:

(6.12)

"Normierungsfaktoren werden auch hier wieder zu Eins gesetzt.
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Dies wird als starke Ausloschbedingung (strong contrast extinction condition, SEC) be­
zeichnet.i.lm anderenFall verschwindet nur das sechsdimensionale Skalarprodukt, wohin­
gegen die Produkte in den Unterraumen ungleich von Null sind:

(6.13 )

Diese Bedingung soll als schwache Ausloschbedingung bezeichnet werden (weak contrast
extinction condition, .. \VEe).

Wie bereits angesprochen, kann nun nicht erwartet werden, daf diese Bedingungen
in Quasikristallen von beliebigen Defekten erfiillt werden konnen, so daf eine komplette
Kontrastausloschung beobachtet werden kann. Daher wird im folgenden diskutiert, welche
Kriterien ein Defektverzerrungsfeld besitzen muf3, um diese Bedingungen im Experiment
zu erfiillen,

6.4 pie schwachcund starke Ausloschbedingung (SEC 11. WEe)

6.4. Experimentelle Unterscheidung der Ausloschbedingungen

Beobachtetman in einem Experiment Kontrastausloschung eines Defekts unterVerwen­
Reflexes mit reziprokem Gittervektor gil', soistGleichung 6.11erfilllt.

(614)

NUll istesapriori nicht moglich, zuentscheiden, ob hier dann die schwache oder die starke
Ausloschbcdingung beobachtet.wurde. Man rnuf zunachst ein weit.eres Beugungskontrast­
experiment mit einem Reflex gil' durchfuhren, der in der gleichen Reflexreihel liegt wie
der erste (Abbildung 6.2). Beobachtet man auch in diesem Fall Kontrast ausloschung, so
ist Cleichung 6.11 wiederum erfiillt:

(6.15)

In dem in Abbildung 6.2 gezeigten Beispiel ist 9ir' = r grr' und dementsprechend if}
-l/rifl (s. Anhang A.1). Dies, in Gleichung 6.15 eingesetzt, ergibt:

(6.16)

Daunt konnen die Gleichungen 6.14 und 6.16 nur dann beide erfullt werden, falls aIle

Skalarprodukte glliull bzw. s: Ul- Null sind:

(6.17)

Dies kennzeichnet gerade die starke Ausloschbedingung: beobachtet man Kontrast auslo­
schung fiir einen Reflex innerhalb einer systematischen Reihe, so ist der Defekt auch fur
aile anderen Reflexe dieser Reihe auf3er Kontrast.

tEine solche Reflexreihe, die durch den Ursprung des resiproken Gltters lauft , ......ird auch als systema-
tischeReihe bezeichnet.
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II
II

II

Abbildung 6.2: Auswahl der Reflexe 911 und 911' = T 911' bei einem Beugungskontrastexpe­
riment zur Analyse von Defekten in Quasikristallen. (a) Funfziihliges Beugungsbild, (b)
Zweistrahlfall mit 9il' und (c) Init 9(

Cleichung 6.14 Hi:Bt sich aber auch erfullen, wenn die Skalarprodukte von Null verschie­
den sind (911'ull = -s:«, ¥ 0). Das ist die schwache Ausloschbedingung, In diesem Fall

kann Gleichung 6.15 nicht mehr erfullt werden, da dann mit 91'12
=: T91? und if = -1 g.ll

" T

(6.18 )

Hier erwartet man, dail der Defekt wieder sichtbar ist. Damit ergibt sich ein neuartiges, aus
der Struktur dcr Quasikristalle resultierendes, Kontrastphii.nomen, da der Defekt fill einen
Reflex innerhalb einer systematischen Reihe unsichtbar, aber fiir alle anderen sichtbar
wird (fill Einzellieiten siehe Abschnitt 6.4.4). Diese Eigenschaft ermoglicht dann auch die
Unterscheidung zwischen starker und schwachcr Ausloschbedingung.
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6.4.2 Interpretation der Ausliischbedingungen

Um zu sehen, fill welche Fiille die schwache Ausloschbedingung erfiillt werden kann, ist es
giinstig, Gleichung 6.11 in anderer Form aufzuschreiben:

(6.19)

Rier bezeichnen ulI' und Ul-' die Komponenten von ull und Ul- parallel zu den benutz­
ten reziproken Gittervektoren gil und h. Beobachtet man die schwache Ausloschbedin­
gung, so ist das Amplitudenverhaltnis der Verzerrungsfelder in Ell und E .L gleich dem
inversen Langenverhaltnis der benutzten reziproken Gittervektoren. Damit lassen sich
quantitative Aussagen iiber die Verzerrungsfelder gewinnen. Physikalisch kann die schwa­
che Ausloschbedingung nur durch die besondere Struktur der Quasikristalle bzw. ihrer
Defekte erklart werden. Die Phasenverschiebungen der Elektronenwellen aufgrund des
Defekts konnen in zwei Anteile aufgespalten werden. Der erste, 21l'i.9llulI, ruhrt von den
Phononenverzerrungen her, der zweite, 21l'igl-Ul-, wird durch die Phasonenverzerrungen
verursacht. Bei der schwachen Ausloschbedingung sind diese Verzerrungen gerade so groil,
dail sich die zugehorigen Phasenverschiebungen kompensieren.

Die Beobachtung der starken Ausloschbedingung erlaubt es, weitergehende Aussagen
uber die Verzerrungsfelder zu machen. Rier gilt

(6.20)

Dies bedeutet , daf Verzerrungsfelder und reziproke Gittervektoren senkrecht zueinander
stehen miissen, um diese Bedingung zu erfiillen. Dadurch wird die Wirkung der Verzer­
rungsfelder auf Ebenen eingeschriinkt. Die zugehorigen Ebenennormalen sind parallel zu
den reziproken Gittervektoren, entlang derer die Verzerrungsfelder verschwinden. Da dies
die Verzerrungsfelder deutlicher als im Fall der schwachen Bedingung einschriinkt, wurde
der Name starke Ausliischbedingung gewiililt.

6.4.3 Defektanalyse

Im folgenden wird nun an einem Experiment] erlautert , wie eine Defektanalyse durch­
gefuhrt werden kann, und welche Ausliischungen beobachtet werden konnen, falls man
die Verzerrungsfelder immer weiter einschrankt , so dafs sie am Ende durch einen einzigen
sechsdimensionalen Richtungsvektor charakterisiert werden konnen. In diesem Fall ware
der Defekt eine vollstiindige Versetzung (s. Kapitel 5). Im ersten Teil des Experiments
wird die starke Ausloschbedingung beobachtet. Wie oben bereits erliiutert, sind dann die
Verzerrungsfelder ull und Ul- auf Ebenen Pil' und pi in den jeweiligen Unterraumen Ell
und El- beschriinkt. Findet man nun zwei verschiedene systematische Reihen i und j, fur
die die starke Bedingung erfullt ist, so miissen die Komponenten des Verzerrungsfelds ull in

beidenEbenen.fl{ und .fit, d.h., parallel zu deren Schnittlinie,liegen. Die analogeAussage

§Im .experimentellen Teil wird g(';zeigt,.dafi dieses Experiment . an realen-Quasikrlstellen .. .tatsechlich
durchgeftthrt werden kann.
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folgt fill die Komponente il1-' Sie ist parallel zur Sehnittlinie von PI mit Pi- Damit kann
der hier analysierte Defekt als eine Versetzung identifiziert werden, da die Verzerrungsfel­
der in den beiden Unterraumen durch jeweils einen Richtungsvektor besehrieben werden
(5. Kapite15). Die Starke del' Verzerrung wird durch ortsabhangige, skalare Funktionen
¢ festgelegt:

illl('"II) = bll¢II('"II) (Gl. 5.6), u.tld

il1-('"II) = b1-¢1-('"II) (Gl. 5.7).

(6.21)

(6.22)

(6.23)i d¢11 = 1 (Gl. 5.6)

bll und b1- sind die Burgersvektoren in den entspreehenden Unterraumen. Nach der
Definition einer Versetzung in Quasikristallen wid an die skalaren Funktionen die Be­
clingung

und i d¢1- = 1 (Gl. 5.7) (6.24)

gestellt. Setzt man clie Gleiehungen 6.21 und 6.22 in Gleiehung 6.12 ein, erhalt man:

(6.25)

Diese beiden Gleichungen sind aquivalent, da ein versehwindendes Skalarprodukt zweier
Vektoren in Ell clie gleiehe Aussage fill ihre Komponenten in E1- induziert (und umge­
kehrt, s. Anhang A.l). Damit ist die starke Ausloschbedingung das direkte Analogon
zur Ausloschbedingung fur Versetzungen in normalen Kristallen, ifb = O. Sie erlaubt es,
die Richtungen del' Burgersvektoren in den heiden Unterraumen eindeutig zu bestimmen.
Allerclings ist es mit Hilfe der starken Ausloschbedingung nieht moglich, die Lange die­
ser Burgersvektoren zu ermit teln. Zwei der seehs Komponenten des seehsdimensionalen
Burgersvektors bleiben unbestimmt.

Anders gesagt, legen die beiden Riehtungsvektoren parallel zu den systematisehen Rei­
hen iflli und ifl( sowie die zugehorigen Vektoren ifl und if1-j einen vierdimensionalen Un­
terraum A4 in I' rest iT. Gemaf Gleichung 6.25 ist dann die Lage alief moglichen Burgers­
vektoren am einen zweiclimensionalen Unterraum P 2 senkreeht zu A4 beschrankt.

Del' Versuch wird fortgefuhrt , und in einem weiteren Beugungskontrastexperiment
werde nun zusatzlich clie schwache Ausloschbedingung beobachtet. Der benutzte rezi­
proke Gittervektor sei gllW (ihw liegt damit ebenfalls fest). Da es sich urn die sehwaehe

Ausloschbedingung handelt , ist gi( (g.lW) nicht parallel xu den Vektorenglii (91), rnit
denen die starke Ausloschb edingung beobachtet wurde und damit nicht orthogonal zu­
dem bereits ermittelten Burgersvektor bll (b1-)' Setzt .man Gleiehungen 6.21 und 6.22 in
Cleichung 6.11 ein,so ergibt sich:

(6.26)

titer sind clie Skalarprcdukte von Nnll versehieden, so daf diese Gleiehung nur erfiillt
werden bun, falls fiir aile '"II gilt, daf ¢II('"II) = ¢1-("II)' Damit ergibt sieh aus der Be­
obaehtung der sehwaehen Ausloschbedingung, daf die Verzerrungsfelder in den beiden

"Men beachte: auch wenn zwei Vektoren in einem Unterraum parallel liegen, bedeutet dies nicht not­
wendigerweise, daf die augehorigen sechsdimensionalen Hypergit.tervektoren ebenfalls collinear sind
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Unterraumen die gleiehe funktionale Abhangigkeit besitzen. Das erlaubt es, die Verzer­
rungsfelder aus den beiden Unterraumen zu einem seehsdimensionalen Versehiebungsfeld
zusammenzufassen:

,7 ~ B~ ,,(;;t.. \
v-,*,\ ....II}) (6.27)

mit iJi als skalarer Verschiebungsfunktion. Als Folge davon vereinfaeht sieh Gleiehung 6.26
zu:

~ ~

~wb ->Wl n
911 II +9.1 0.1 = v

oder in der seehsdimensionalen Notation

-w ~

G B = 0.

(628)

(629)

Diese Gleiehung besehreibt nun eine funfdimensionale Hyperf'lache P 8 senkreeht zum Vek-
~k ~

tor G ,innerhalb derer der Burgersvektor B liegen mufs. Andererseits legen die Expe-
rimente mit der starken Ausloschbedingung jj innerhalb der Hyperebene P 2 fest. Der
hierzu senkreehte Unterraum A4 liegt ganz in P 8, da jeder reziproke Gittervektor der
starken Ausloschbedingung aueh die Gleiehung der sehwaehen Aus16sehbedingung erfilllt.
Daraus folgt, daf p 2 nieht komplett in p 5 enthalten sein kann. Da das Hypergitter die
Dimension seehs hat, miissen sieh P 2 und P 8 in einer Geraden sehneiden, entlang derer
der seehsdimensionale Burgersvektor liegt.

Mit anderen Worten erhalt man durch 6.29 eine weitere Gleiehung, mit der eine der zwei
Unbekannten der Burgersvektorriehtung bestimmt werden kann. Die letzte Unbekannte
ist die Lange des seehsdimensionalen Burgersvektors. Sie zu bestimmen, ist nieht moglich,
da die starke als aueh die sehwaehe Ausloschbedingung eine Or thogonalitatsbeziehung
darstellen und somit unabhangig von der Lange der eingehenden Vektorensind.

6.4.4 Die Lage der Reflexe fur die SEC und die WEC

Nun kann umgekehrt die Frage gestellt worden:

Wenn man den Burgersvektor einer Versetzung kennt, V10 liegen dann die Reflexe, mit
denen der Versetzungskontrast ausgeloscht wird?

Fur die starke Ausloschbedingung laBt sich die Frage leieht beantworten. Es sind
dies alle reziproken Gittervektoren ~( (~n senkrecht zu bll (b.1). Liegtder Burgers­
vektor beispielsweise parallel zur zweizahligen [0/0,0/0,0/2]-Riehtung, so erwartet man
Kontrastausloschung fur jeden Reflex, der zu dem zweiaahligen Beugungsbild dieser Syrn­
metrierichtung gehort , In allen anderen Beugungsbildern ist es danngenau eine systema­
tisehe Reihe, wit deren Reflexen Kontrastaus16sehung auftritt. Die Lage der Reflexe fur
die sehwaehe Ausliisehbedingung laBt sieh durch folgende Uberlegung bestimmen:

Wie oben bereits beschrieben, legt Gleiehung 6.29 ein funfdimensionales Untergitter
A8im seehsdimensionalen Hypergitter fest, in dem alle Vektoren liegen, die die sehwache,
aber aueh die starke Ausloschbedingung erfullen, Alle reziproken Vektoren der starken
Bedingung liegenin einem vierdimensionalen Untergitter A4 innerhalb von A8. Damit
kann jeder Vektor der schwaehen Bedingung als Summe zweier Vektorenaufgesehrieben
werden, wobei der erste Vektor, as, aus A4 stammt.

--+w ..... s --+

G =G +D (6.30 )
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15 ist nicht notwendigerweise senkrecht zu allen Vektoren 0', weist aber aus A4 hinaus.
Nun ist 15 aber ein Vektor des sechsdimensionalen reziproken Gitters. Dieses Gitter ist
periodisch, so daB jeder Vektor 15 als ein ganzzahliges Viefaches eines kiirzesten Vektors

ft geschrieben werden kann und somit OW 0' +nft, bzw. in den dreidimensionalen
Unterraumen

(6.31)

wobei dl
1

0
und d~o die Komponenten von ft in den beiden Unterraumen bezeichnen.

Die Reflexe der schwachen Ausliischbedingung liegen somit in parallel und periodisch
zueinander angeordneten Ebenen innerhalb der reziproken Gitter in Ell und B l . Diese
Anordnung wird in Abbildung 6.3 verdeutlicht. In einer perspektivischen Sicht ist hier ein
Teil des reziproken Gitters in Ell eines ikosaedrischen Quasikristalls dargestellt. Die Kugeln
symbolisieren die Beugungsreflexe. Ihr Durchmesser entspricht der zugehiirigen Reflex­
intenaitat in einem elektronenmikroskopischen Beugungsbild, das unter symmetrischen
Lauebedingungen aufgenommen wurde. In diesem Beispielliegen die Reflexe der starken
Ausloschbedingung innerhalb einer zweizahligen Ebene, die mit DP 2 bezeichnet ist. Eine
fiinfziihlige Ebene Dp S schneidet diese entlang der Linie Lo durch den Ursprung des
reziproken Gitters.

Die Reflexe der schwachen Bedingung liegen in Ebenen parallel zu D P 2, um das Viel-
~o

fache von dll verschoben. Diese Ebenen schneiden Dp5 entlang der Linien L±n' D. h., in
einem Beugungsbild findet man die Reflexe der schwachen Ausliischbedingung ebenfalls
in Reflexreihen, nur daf diese parallel zur systematischen Reihe Lo der SEC-Reflexe ver-

~o

laufen. Fiir ein gegebenes Beugungsbild wird der Abstand zwischen den Reihen durch d ll
und damit durch 13 bestimmt.

Urn diesen Effekt zu illustrieren, wurden die Positionen der SEC- und WEC-Reflexe
unter Annahme eines Burgersvektors mit 13 = (0,2, 1,0,2, I) filr verschiedene Beugungsbil­
der berechnet. Das Ergebnis ist in Abbildung 6.4 dargestellt und zeigt einen Quadranten
der stereographischen Projektion der ikosaedrischen Symmetrieachsen mit den entspre­
chenden Beugungsbildern. Da der gewiihlte Burgersvektor parallel zur zweiziihligen z­
Richtung ist (bll = (0/0, 0/0, 4/2)), ist ein Quadrant ausreichend. Die Reflexe, fiir die
die starke Ausliischbedingung erfiillt ist, sind mit weiBen Kreisen markiert. Graue Kreise
stehen fur die Reflexe del' schwachen Ausloschbedingung, Fill die "schwarzen Heflexe"
ist die Versetzung sichtbar. Die schematische Darstellung zeigt nur die hellsten Reflexe,
also die Reflexe,die auch in einem Beugungskontrastexperiment fur einen Zweistrahlfall
benutzt werden kiinnen. Mehr Reflexe zeigt das eingesetzte zweiziihlige Beugungsbild,
aufgenommen an einem AIPdMn-Quasikristall. Die Reflexe sind entsprechend dem in der
schematischen Darstellung mit DP 2 bezeichneten Beugungsbild markiert. Das breite Pfeil­
paar zeigt die systematische Reihe der Reflexe, die die starke Bedingung erfiillen wiirden,
die anderen Pfeile markieren die Reihen der Reflexe,die der schwachenAusloschbedingung
geniigen wiirden.

Damit HiJ3t sich jetzt auch das oben bereits angesprochen neuartige Kontrastverhalten
von Defekten in Quasikristallen verstehen. Vorausgesetzt, daB es sich bei dem Defekt urn
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eine Versetzung handelt , die mit einem seehsdimensionalen Burgersvektor eharakterisiert
werden kann, ergibt sieh, daf deren Kontrast nur fiir einen Satz periodiseh angeordne­
ter Reflexe innerhalb einer systematisehen Reihe ausgeloscht wird, wahrend sie mit allen
anderen Reflexen dieser Reihe siehtbar bleibt. Wie in den vorangehenden Absehnitten ge­
zeigt wurde, gibt es, abhangig von den Eigensehaften der Defektverzerrungsfelder in einem
Quasikristall, verschiedene Falle, bei denen der Defektkontrast bei der Untersuehung mit­
tels Beugungskontrastmethoden im Trans111issionselektronenmikroskop verschwindet. Die
beiden hier abgeleiteten Ausloschbedingungen erlauben es, einen Teil dieser Eigensehaften
zu bestimmen. Wie weitdiesmoglich ist, ist in Tabelle 6.1 noeh einmal aufgelistet.

Lz_DPs

ii
I

II!=,,========================!!

Abbildung 6.3: Perspektivisehe Darstellung des reziproken Gitters eines ikosaedrischen
Quasikristalls. Gezeigt sind ein zwei- und ein fiinfziihliges Beugungsbild. Lo bezeichnet
e111e syssemarische Reihe mit Refiexen tier SEC. Die Reflexe der schwachen Bedingung
lieg~llin den rnir Li (i = ±l, ±2 j •• .) bezeichnetell Reihen.
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Abbildung 6.4: Ein Quadrant der etereogrephischenProjektion der ikoseedriscaea Zonen­
achsen mit den hellsten Reflexen der zugehorigen Beugungsbilder. Fur einen hypothe­
tischen Burgersvektor h" = (0/0, 0/0, 4/2) sind die Positionen der SEC-Reflexe (weiBe
Kreise) und der WEC-Reflexe (graue Kreise) markiert. Schwarze Kreise bezeichnen die
Reflexe, fur welche die Versetzung sichtbar bleibt, Fur das mit DP2 bezeichnete Beu­
gungsbild sind die Reflexreihen der WEC und SEC nochmals in einem experimenteli
gewonnenen Beugungsbild markiert.
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I Defekttyp Verschiebungsfelder Ausloschbedingung

beliebig 7111('"11)
I k .I eme

711.('"11)

Versetzung im allgemei- f d71II('"II) = hll keine
nen fd711.('"II) = h1. ader eventuell

gll71II=-.h 711.

I
gil hll = 0I Verschiebungsfelder ~(~) b¢f~\

I ull xII = iI 11\xII),
sind parallel zu den I 711. ('"II) = b1. q\1. ('"II) I (qg1. h1. =0)
Kampanenten des Bur-
gersvektors I
6D-Burgersvektar 7111(xp) = hll<l' ('"II ) , I

I

,17.: (i"::) = h: p(X:: !CB=OI --..1. \ - Ii I

Tabelle 6.1: Die Ausloschbedingungen fur Gitterdefekte in ikosaedrischen Quasikristallen
in Abhiingigkeit von den Eigenschaften der Verschiebungsfelder.
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Kapitel 7

UNTERSUCHTE LEGIERUNGEN UND

PROBENHERSTELLUNG

In diesem Kapitel werden die Legierungen vorgesteUt, die in dieser Arbeit untersucht wur­
den. Weiter wird erliiutert, auf welche Weise die quasikristallinen Proben hergestellt und
wie die Praparation fur die Untersuchung im Transmissionselektronemnikroskop erfolgte.
Die in dieser Arbeit benutzten Mikroskope werden im Anhang A.5 in Aufbau und Funk­
tion kurz beschrieben. Weitere, spezrelle, nur einmal benutzte Techniken sind bei der
VorsteUung der einzelnen Versuche aufgefUhrt.

7.1 Die Legierungssysteme AICuFe und AIPdMn

Die ikosaeclrische Modifikation von AlCuFe stellt derzeit neben AlPdMn die wichtigste
Legierung bei den QuasikristaUen dar. Erstmals beschrieben von Tsai et al. [160], war sie
das erste bekannte System mit einem Fv-Hypergitter [51] (s. Kapitel3).

Desweiteren wurden bei diesem Material erstmals verlafilich Versetzungen in einem iko­
saedrischen QuasikristaU beobachtet [52,44, 195]. Durch geeignete Warrnebehandlungen
ist es moglich, EinkristaUe von einigen Millimetern Grolle zu erhalten. Diese wurdenzur
Strukturanalyse mittels Neutronenstreuung benutzt [35].

Nach dem in Abbildung 7.1 abgebildeten Phasendiagramm existiert die perfekte ikosa­
edrische Phase fiir eine Zusammensetzung gemaf Ala2CU2S.5Fe,2.5' Perfekte ikosaedrische
Phase meint hier nicht , daf in diesem Material keineVersetzungen vorkommen, sondern
der Name wurde zur Differenzierung verschiedener Phasen gewiihlt, die sich nur wenig
von der perfekten unterscheiden. Dies sind zum einen Approximantenphasen, zurn ande­
ren kennt man bier auch Phasen, deren Reflexe Lorentzprofile statt , wie in der perekten
Phase Gaussprofile aufweisen. Die Unterscheidungsmerkmale konnen meist nur durch
eine genaue Untersuchung der Beugungsbilder gefunden werden. Fill eine ausfiihrliche
Ubersicht siehe [67J. Fill die in dieser Arbeit untersuchten Quasikristalle wurde die Zu­
sammensetzung der perfekten Phase, Al62Cu2s.sFe12.s, gewiihlt.

Das andere Legierungssystem, das zunehmend an Interesse gewinnt, ist AlPdMn. Die
ikosaedrische Modifikation wurde ebenfalls von Tsai et al. entdeckt und ist thermody­
namisch stabil fur Zusammensetzungen urn A!ro.sPd21MnS.S bis hin zurRaumtempera­
tur [160, 163, 46, 16]. Wiebei AlCuFe gibt es auch bei AlPdMn im Bereich un1 die
ideale Zusammensetzung andere struktureU verwandte Phasen, Zum einen gibt esMo­
difikationen, bei denen die Uberstruktur des Hypergitters nicht vorliegt.· Sie tritt auf, falls
der Pd-Cehalt zu Gunsten des Al-Anteils verringert wird. Erhoht man-den Pd-Gehalt ,
so bildet sich die Uberstruktur mit ihren charakteristischen Reflexen im Beugungsbild aus

67
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Abbildung 7.1: Pbasendiagramm von A1CuFe bei T = 680'C. Die perfekte ikosaedriscbe
Pluise ist mit i bezeicbnet. Die anderen Bucbstaben bezeicbnen verwandte ikosaedriscbe
oder kristalline Pbasen (nacb [67]).

[94, 162, 161].

Daruberhinaus bildet dieses Legierungssystem auch die dekagonale Phase in zwei Mo­
difikationen. Fill einen Al-Anteil von 70 at% findet man fur einen Pd-Gehalt von mehr
als 25 at%die dekagonale Phase mit Lfi nm Periodenlange [164], fur weniger als 10 at%
stellt sieh die dekagonale Phase mit einer Periodenliinge von 1.2nm ein [11, 81, 80, 164]
(diese Arbeit, Kapitel 8.2). Diese versehiedenen Modifikationen sind in dem in Abbil­
dung 7.2 gezeigten Phasendiagramm noeh einmal zusammengefafrt. AIPdMn ist damit
das erste Legierungssystem, das vier versehiedene quasikristalline Phasen ausbildet. Bis
heute ist AIPdMn ebenfalls das einzige Legierungssystem, bei dem sieh ikosaedrisehe Ein­
quasikrist alle von mehreren Zentimetern GroBe herstellen lassen [188) 187, 42J. Damit
ist es auch hier moglich, die Struktur mit Hilfe von Neutronen- und Rontgenstreuung zu
bestirnmen [16, 17, 98]. Solehe Einquasikristalle werden indieser Arbeit zur Untersuchung
derplastisehen Eigenschaften eingesetzt.
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7.2 Probenherstellung

7.2.1 Indukticnsschmelzen

Zuniichst werden die einzelnen Substanzen (Reinheit mind. 99.99%) entspreehend der
angestrebten Stochiometrie abgewogen, insgesamt etwa 15-20 g.

Der Fehler bei der Einwaage liegt bei einem hundertstel Atomprozent und kann ge­
genuber Inhomogenitaten inder erstarrten Schmelze vernachlassigt werden. In einem
Hoehfrequenzinduktionsofen werden die Materialien unter Argonsehutzgas (1 atrn.) bei
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51; I'CC(AI)
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Abbildung 7.2: Das Phasendiagramm fur das Legierungssystem AIPdMn im schnell sbge­
scbreck ten Zustand. 51:ikosaedrisch mit einfach kubischem Hypergitter; Fe1: ikosaedrisch
mit F-Hypergitter; D1.2 und D1.6 bezeichnen die dekagonalen Phasen mit ihren entspre­
chendenPel'iqde1l1iillgeil.

einer Temperatur von ca. 1100°C in einem kalten Tiegel zusamrnengeschmolzen (Abbil­
dung 7.3). Der Schmelzvorgang wird insgesamt dreimal wiederholt und die Probe jedesmal
gedreht, urn eine moglichst gute Homogenitat zu erreichen. Nach Abschalten des Ofens
erstarrt die Schmelze etwa innerhalb einer Minute.

7.2.2 Czochralskiziichtung von AIPdMn-Einquasikristallen

Der Aufbau einer Ziichtungsapparatur nach Czochralski ist schematisch in Abbildung 7.4
dargestellt. Ein in einer rotierenden Hubspindel einspannter Impfkristall wird zu Beginn
der Ziichtung in die Legierungsschmelze eingetaucht. Der Impfling ist wit einer bestimm­
ten Zonenachse parallel zur Zugrichtung orientiert. Die Schmelze befindet sich in einem
Aluminiumoxidtiegel. Dieser steht in einem Suszeptor, der tiber eine Hochfrequenzspule
induktiv geheizt wird. Dieses indirekte Verfahren hat den Vorteil einer gieichmiiilige­
ren Erwiirmung der Schmelze. Wiihlt man Induktionsleistung und Ziehgeschwindigkeit
in geeigneter Weise, so wachst der Quasikristall an der Phasengrenze fest /f1iissig. Diese
Phasengrenze liegt oberhalb der Schmelzenoberf'lache, da sich ein Meniskus am Quasikri­
stall ausbildet (Abbildung 7.5). Urn eine gute Durchrnischung der Schmelze zu erhalten
und auch urn Temperaturasymrnetrien auszugleichen, werden Quasikristall und Tiegel ge­
gensinnig gedreht. Die Temperatur der Schmelze und damit die zugefiihrte Heizleistung
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II III

Abbildung 7.3: HaclIfrequenzinduktiansafen zum ErsclImelzen des Prabenmaterials.

bestimrnen den Durehmesser des wachsenden Quasikristalls. Zu Beginn der Ziiehtung wird
ein schrnaler Durchmesser angestrebt, urn eine Keirnauslese vorzunehmen. Diescr Dunn­
hals hat einen Durchmesser von ca. Lrnm. Danach HiBt man den Durchmesser wieder auf
ca. 8 - 10 mrn anwachsen und zieht dann mit konstantem Radius einen bis zu 100 mm
langen Quasikristall (Abbildung 7~6). Wahrend del' Zuchtung muf die Temperatur del'
Schmelze sukzessiv erhoht werden, um die Strahlungsverluste durch den gezogenen Krist all
auszugleichen.

Das Sehmelzgut wird vor der Ziiehtung gemiiil der angestrebten Stochiometrie im Induk­
tionsofen vorlegiert (s.a.). Je nach Durchmesser des verwendeten Al,03-Tiegels werden
dazu 50 oder75 g an Material eingewogen.: Die Impfquasikristalle werden vornehmlieh in
zweiziihliger Orientierung eingesetzt. Die Ziehgesehwindigkeit betriigt 10 -12nnnh-1 bei
einem Kamrnerdruek von 10-6 ~ 10-7 mbar. Kristall und Tiegel drehen sieh jeweilsmit
15 Umdreh.j'min gegeneinander.
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Abbildung 7.4: Scbemetiscue Darstellung einer Czocllralskiapparatur. (aus [19])



72 7. UNTERSUCHTE LEGIERUNGEN UND PROBENHERSTELLUNG
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Abbildung 7.5: Ziicuiung eines AIPdIvIn-Einquasikristalls mit det Czochrelskimethode.
DeT Schmelzenmeniskus ist deutlich zu erkennen.
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Abbildung 7.6: Mit der Czochralskimethode geziichtete Einquasikristalle.
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7.3 Probenpraparation fur die Transmissionselektronenmikroskopie

Praparate fur die Transmissionselektronenmikroskopie mussen sehr dunn sein, um eine
gute Transparenz fiir Elektronen zu haben (typ. Dicken O.lllm) [168]. L'Il nachfolgen­
den wird daher zunachst beschrieben, wie solche Proben aus dem Schmelzling, wie er im
Induktionsofen hergestellt wird, gewonnen werden (Abb. 7.7). Der haselnuflgrofle Schmelz-
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Abbildung 7.7: Die Scbriite der Probenpriiparation fiirdie Elektronenrnikroskopie

klumpen (1) wird zunachst in 3 mm starke Plat tchen zersagt (2). Diese Stucke werden
dann durch mechanisches Abschleifen auf eine Dicke von ca.lmm abgetragen (3). Aus
diesen Folien werden mit einem Ultraschallschneider Scheibchen mit 3 mm Durchmesser
ausgeschnitten. Diese lassen sich nach abgeschlossener Praparation direkt in den Proben­
halter des Elektronenmikroskops einbauen.

Zur weiteren Bearbeitung wird die Probe mit einem speziellen Wachs auf einen kleinen
Metallstempel geklebt. Dieser Stempel wird in einen GATAN-Schleifbalter eingesetzt und
die Probe auf einer rotierenden Scheibe mit Schleifpapier verschiedener Kornungen auf
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eine Dicke von ca. 120 pm abgeschliffen. Abschlieflend wird die geschliffene Seite auf
einer geeigneten Polierscheibe poliert.

Die Probe wird nun umgekehrt auf den Stempel geklebt und in die noch unbearbeitete
Seite mit Hilfe eines Muldenschleifgerates eine kalottenforrnige Vertiefung eingeschliffen (4 j
("Dimpeln" j. An der tiefsten Stelle hat die Probe nun noch eine Dicke von etwa 30 pm.
Anschlieflend wird auch diese Seite mit einer Aluminiumoxidsuspension (Teilchengrofre
kleiner 1 JIm) poliert. Durch die Politur reduziert sich die Rauhigkeit beider Probenseiten
auf etwa 1 tux: Nun lost man die Probe vom Metallstempel ab und entfernt noch an ihr
haftende Wachsreste mit Aceton.

Irn letzten Praparationsschritt wird die Probe in einen speziellen Halter eingebaut.
In einer GATAN-Ionemniihle werden beide Probenseiten mit Argonionen beschossen (5j.
Dabei stellt man iiber den Halter einen Warrnekontakt zu einem Fliissigstickstoffdewar
her und kiihlt so die Probe. Die Argonionen werden zuuachst mit einer Energie von
5 keY und unter einem Winkel von 75° gegen die Flachennormale auf die sich drehende
Probe geschossen. Die Abtragrate ist dabei auf der ganzen Probe etwa gleich, so daf
die Probengeometrie, die durch Schleifen und Politur eingestellt wurde, im wesentlichen
erhalten bleibt. So wandern die Mulde auf der einen und die plane Flache auf der anderen
Seite aufeinander zu und beriihren sich nach einer gewissen Zeit. An dieser Stelle entsteht
dann ein Loch mit einem keilformigen Rand. Dieser Keil ist an seinem aufersten Rand
elektronentransparent.

Hier zahlt sich nun die Giite der vorausgegangenen Politur aus. Je geringer die Oberf'la­
chenrauhigkeit der Probe ist, desto grofser sind die Bereiche gleichformiger Dicke und damit
auch die Bereiche guter Elektronentransparenz.

Wahrend des Abdunnvorganges wird ein Laserstrahl auf die Probe gerichtet. Beim Auf­
treten des Laches fallt das Licht auf einen optoelektronischen Schalter, der den Dunnungs­
vorgang dann unterbricht. Der Schaltpunkt kann vom Benutzer vorgewahlt werden, um
die gewiinschte Lochgrofie bestimmen zu konnen. J e nach anfanglicher Probendicke dauert
das Diitmen zwischen 5 und 10 Stunden. Allerdings hat der ArgonbeschuB an den Pro­
benoberf'lachen eine Umwandlung der quasikristallinen in eine kristalline Phase zur Folge.
Diese wird durch ein Nachdiinnen mit 3-keV-Ionen und 800 Einstrahlwinkel innerhalb von
3-4 Stunden entfernt.
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Kapitel8

EXPERIMENTELLE RESULTATE UND DISKUSSIONEN

In den folgenden Abschnitten werden die im Rahmen dieser Arbeit gefundenen experimen­
tellen Resultate vorgestellt. Da verschiedene Fragestellungen untersucht wurden, erscheint
es sinnvoll, die einzelnen Ergebnissen zunachst separat zu besprechen.

Im letzten Abschnitt werden dann die Zusammenhange zwischen einzelnen Ergebnissen
diskutiert.

8.1 Versetzungsuntersuchungen in AICuFe

8.1.1 Experimentelle Ergebnisse

Bei dem hier untersuchten Material handelt es sich um langsam erstarrtes Al62Cu2S.sFe12.5.
Einzelheiten der Probenherstellung findet man im Kapitel 7.2.l.

Zunachst wurden Beugungsbilder an der Probe aufgenommen, um zu iiberpriifen, ob die
perfekte ikosaedrische Phase von AlCuFe vorliegt. Hier konnten keine Abweichungen der
Beugungsreflexe von ihren idealen Positionen festgestellt werden. SoOOt ist sichergestellt ,
daf keine Approximanten der ikosaedrischen Phase untersucht werden.

Abbildung 8.1(a) zeigt eine Hellfeldaufnahme von zwei Versetzungen. Der zugehorige
reziproke Gittervektor ist gil' = (3/5,2/3,1/2) (Indizierung nach Cahn et al. [24], s. a.
Kapitel4.2.1). In Abbildung 8.1(b) ist der gleiche Probenbereichzu sehen, nur wurde
diesmal cler Vektor gji2 = (0/0,2/4,0/0) benutat , Nun sind beide Versetzungen nicht zu
sehen. Um festzustellen, ob es sich in Abbildung 8.1(b) U111 die starke oder die schwacha
Bedingung handelt (Kapitel 6.4), wurde in Abbildung 8.1(c) der gleiche Probenbereich
nochmals mit dem zu gll2 parallelen reziproken Gittervektor gll3 = (0/0,4/6,0/0) = rgll2
aufgenommen. Auch in diesem Fall sind beide Veretzungen auJ3er Kontrast , Damit erfullen
gll2 und gl13 die starke Ausloschbedingung.

In Abbildung 8.2 sind nun Dunkelfeldaufnahmen dieser Versetzungen zu sehen. Die be­
nutzten reziproken Gittervektoren liegen aile in einer systernatischen Reihe, die verschieden
von der in den Abbildungen 8.1(b) und (c) benutzten ist , In Abbildung 8.2(a) sind die
Versetzungen sichtbar (g1l4 = (2/2,0/0,0/0)). In 8.2(b) wurde der Vektor gliS = rg!1 4

benutzt. Hier kann nur ein schwacher Restkontrast beobachtet werden. Benutzt man
gil 6 = r2gil4, sind die Versetzungen wieder zu sehen (Abbildung 8.2(c)). Dieses Kontrast­
verhalten demonstriert die schwache Ausloschbedingung. Ein wei teres Beispiel fiir die
starke und schwache Ausloschbedingung ist in den Abbildung 8.3, 8.4 und 8.5 aufgefiihrt.

77
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(8.1)

Abbildung 8.1: Hellfeldaufnabmen zweier Versetzungen, deren Kontrast die starke
Ausloscbbedingung ertiillt, (a) in Kouirest mit gill = (3/5,2/3,1/2); (b) auBer Kon­

trast mit gil' = (0/0,2/4,0/0) und (c) gll3 = (0/0,4/6,0/0) = rg{ Die zugebOrigen
Abbildungsbedingungen sind in den eingesetzten Beugungsbildern zu seben.

8.1.2 Diskussion

Diese hier erstmals vorgestellten Beobachtung sind der experimentelle Nachweis fiir die
von der Theorie (Kapitel 6) vorhergesagte starke und schwache Ausloschbedingung.

Die Bilder in Abbildung 8.1 zeigen deutlich die starke Ausloschbedingung, so daf die
Komponenten des Verzerrungsfeldes der Versetzung, Uij bzw. Ul-, senkrecht zu den re­

ziproken Gittervektoren gil' UD.d gl13 bzw. g1. 2 und g1.3 liegen miissen. In Ell bzw. E1.
liegen diese reziproken Vektoren parallelzu sweizahligen Richtungen desikosaedrischen
Quasikristalls.

Daruberhinaus konnte die schwache Ausloschbedingung fiir diese Versetzungen nach­
gewiesen werden. Setzt man die zugehorigen reziproken Gittervektoren gll5 undff.l 5 in
Gleichung 6.19 ein findet man

c = ~ IglI:1 = 2 +4r "" -11.
Ig1. 1 2r ~ 4

Dies bedeutet , daf die Amplitude des Verzerrungsfeldes entlang der (0/2,0/0, O/O)-Rich­
tung in Ell etwa elfmal kleiner ist als entlang der entsprechenden zweiziihlii>en R.ichtung
in E1. [181].

Dies untermauert die Vermutung, daf der Einbau von Phasonenfehlern in ein quasipe­
riodisches Gitter energetisch giinstiger ist , als phononenartige Defekte einzufugen [104J.
Eine qualitative Begriindung dieser Vermutung liefert die folgende Uberlegung.
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Abbildung 8.2: Dunkelfeldaufnal1men der Versetzungen aus Abbildung 8.1, deren
Kontrast nun die schwache AuslOschbedingung erfiillt. (a) in Kontrast mit gl14 =
(2/2, 0/0, 0/0); (b) schwaeher Restkontrast mit gii S = (2/4, 0/0, 0/0) = rgll 4 und (e) wieder
in Kontrast mit gliB = (4/6, 0/0, 0/0) = r 2g{ Die zugehOrigen Abbildungsbedingungen
sind ill den eingesetzten Beugungsbildern zu sehen.

Gitterverzerrungen aufgrund der Phononenkomponente des seehsdimensionalen Ver­
sehiebungsfeldes fiihren zu elastischen Verspannungen des Gitters. Wie in krist allinen
Gittern (s. [85V wird der Energieaufwand soleher Verspannungen proportinal zum Be­
tragsquadrat, Ibill', der zugehorigen Burgersvektorkomponente sein. Die Phasonenkompo­
nente des sechsdimensionalen Verschiebungsfeldes fuhrt zur lokalen Urnordnung des Git­
ters. Fur ein eindimensionales Gitter, besteht diese Umordnung in einer Vertauschung
der Abstandsfolge lang-kurz nach kurz-lang (s. Kapitel 5, Abbildung 5.4). Die nach­
ste Umgebung des mittleren Gitterplatzes hat sieh dabei aber nicht geandert ~ die beiden
nachsten Naehbarn haben praktiseh nur ihre Abstande vertauseht. Waren diese Platzc mit
identischen Atomen besetzt) wiirde die Energie des Gitters nicht geandert.. Anderungen in
den Gitterabsta.."'1den treten friihestens bei den iibernachsten Nachbarn auf. Darnit wird
sich die Gitterenergie nur geringfiigig gegeniiber der idealen Konfiguration andern. Da die
Zahl der Urnordnungen proportional zur Amplitude der Phasonenkornponente s. ist , wird
der Energieaufwand durch die Aufbauregelverletzungen nicht so schnell ansteigen, wie der
aufgrund der phononenartigen Defekte (oe Iblll').

Der in Abbildung 8.2(b) siehtbare Restkontrast kann zwei Ursachen haben.

Erstens ist es in Quasikristallen aufgrund der dichten Reflexanordnung grundsatalich
schwierig, einen Zweistrahlfall einzustellen. Oft sind sehwache Reflexe ebenfalls leieht
angeregt, die ihrerseits zu einern Versetzungskontrast fiihren konnen.

Die andere Moglichkeit liegt in del' Natur del' Verzerrungsfelder selbst. Sie konnen von
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Abbildung 8.3: Hellfeldaufnahmen einer weiteren Versetzung. Hier ist keine Anslbecbbe­
dingung erfiillt. ((a) in Koutrest mit gil = (2/4,0/0,0/0); (b) in Kontrast mit
(4/6,0/0,0/0).

einer idealisierten Form abweichen, so daf Gleichung 6.19 nur naherungsweise und/oder
nicht an jedem Ort erfiillt werden kann, Abweichung von einer idealisierten Form meint
hier , daf neben Verzerrungen entlang des Burgersvektors das Gitter aueh entlang anderer
Richtung verzerrt sein kann, beispielsweise aufgrund einer Relaxation der Gitterspannun­
gen. Dies kann dann zu Restkontrasten fuhren, da fiir diese Anteile des Verzerrungsfeldes
die Ausloschbedingung nicht erfiillt ist.
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Abbildung 8.4: Hellfeldauf...'1ahmen einer weiteren Versetzung aus A.bbildung 8.3, deren
Kontrast ebenfalls die starke Ausloschbedingung erfiillt. (a) auBerKontrast mit gil =
/1/1" Ci j"ij 1 10)\. 11-.) ~ ••n~~ ifontrest ....... ;-f-;:t, - r1/2- QIi; 2/~)
\LIL,'::'/o.J,J../L,},tuJa.u.JJCl..I.l..UH('~.:I('.lJ.""l."Yli-\-'-/,V/U, IV).



82 8. RESULTATE UND DISKUSSIONEN
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Abbildung 8.5: Hellieldaufnahmen det: Versetzung aus Abbildung 8.3, deren Kon­
trast ebenialls die schwecbe Ausloschbedingung eriiillt. (a) aufJer Kontrast mit gil =
(0/0,2/4,0/0); (b) in Kontrast mit &11 = (0/0,4/6,0/0).



8.2. TRANSMISSIONSELEKTRONENMIKROSKOPIE AN ALPDMN

8.2 Transmissionselektronenmikroskopische Untersuchungen an
langsam erstarrtern AlPdMn

8.2.1 Experimentelle Ergebnisse

83

Die hier untersuchten Proben wurden Induktionsofen hergestellt. Einzelheiten zum
Herstellungsverfahren finden sich im Kapitel 7.2.1. Die Zusammensetzung gemiiJl der
Einwaage ist AhoPd20Mn,o.

Urn zu iiberpriifen, ob die untersuchten Proben aus der ikosaedrischen Phase bestehen,
wurden Beugungsbilder entlang verschiedener Zonenaehsen aufgenommen. Abbildung 8.6
zeigt Aufnahmenentlang der zwei-, cirei-und .funfzahligen Symmentrieachse. Es konnen

i II

Abbildung 8.6: BeugungsbildeT entlang der zwei- dTei- und [iin[ziihligen Zonennaehse
aufgenomnlen all langsam erstarrten AhoPd2oMnlO Quasikristailen.

keine signifikanten Abweiehungen der Reflexe von ihren idealen Positionen festgestellt
werden. Dieauftretenden Zusatzreflexe bei dell hellen Reflexen ruhren von einer Be­
deckung der Probe mit einer anderen Phase her. Diese Deeksehieht entstehtbei liingerer
Untersuchung im Mikroskop durch Strahlenschadigung der hochenergetischen Elektronen
(Diese Untersuchung wurden im JEOL 4000FX Transmissinselektronenmikroskopbei einer
Elektronenenergie von 400 keV durehgefiihrt.)

Abbildung 8.7 zeigt die typisehe Morphologic dererstarrten Sehmelze. Dureh Auf­
nahme von Bildern unter verschiedenen Beobachtungsrichtungen kann man zeigen, daf es
sieh bei den hier siehtbaren nadel- und bandforrnigen Objekten um verschiedene Projek­
tionen lamellarer Strukturen handelt. Abbildung 8.8 zeigt eine Helfeldaufnahme, bei der
die plattchenforrnige Struktur deutlieh erkenubarist. Die Plattenuormale liegt parallel
zumAbbildungsvektor, der hier parallelzueiner funfzahligen Riehtung gewiihlt wurde.
Die Ebenennormalenidieser Lamellen sind parallel zu jeweils einer del' sechsfunfashli-
genRiehtungen der ikosaedrisehen Matrix. Abbildung 8.9 und 8.10 zeigt eine einzelne
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Abbildung .·8. 7: HellfeldaufnallTne.bei.··.niedriger
langsam erstarrten A!roPd20Mn,O Quasikristall.
Probe.

VergoiJerung.
Sie zeigt die

Aufgenonlmenin einem
typische Morphologie der

Lamelle im Beugungskontrast unter verschiedenen Abbildungsbedingungen. In Abbil­
dung 8.9(a) wurde der Rei1ex 911 J = (0/0,1/2,2/3) benutzt. Hier beobacht.et man ocr del"

Lamelle einen Streifenkontrast. Fur die Aufnahme in Abbildung 8.9(b) wurde der Reflex
g112= (2/3,1/2,3/5) angeregt. Nun ist der Streifenkontrast verschwunden und Iinienhafte
Kontraste, denen von Versetzungen ahnlich, werden am Lamellenrand sichtbar.

Die weiteren Bilder in den Abbildnngen 8.9 und 8.10 sind nun Teil einer systematischen
Kontrastanalyse. Die Ergebnisse der gesamten Analyse sind in Tabelle 8.1 zllsarnmenge­

stellt. Die im theoretischen Teil dieser Arbeit (Kapitel 6) vorhergesagten Ausloschbedin­
gungen konnten mehrfach beobachtet werden. Dies ist zurn einen die starke Ausloschbe­
dingung. Hier verschwindet der Versetzungskontrast fur alle Reflexe innerhalb einer sy­
stematischenReihe (s. Kapite16.4.3). Ein Beispiel hierfur geben die Abbildungen 8.9 (c)
und(d) fur den rechten nnd den linken Defekt. daf die benutzten Reflexe aus einer
systematischen Reihe stammen, zeigendie eingesetzten Beugungsbilder.

Die zweite Ausloschbedingung ist die schwache. Hier istdie Versetznng nur fur einen
Reflex dcr systematischen ReiheauJler Kontrast , wahrend sie mit den anderen Reflexen
dieser Reihe wieder sichtbar-ist (s. Kapite16.4.3). In den Abbildung 8.10 (e) und (f)
findetsichdann ein entsprechendes Beispiel der schwachen Ausloschbedingung fur den
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I

demonstriert ein weiters Mal die SEC. In den Abbil-
umgekehrt: denIinken SEC den

AbbildullgS.S: Hellfeldaufllahme, aufgenommen in einern lallgsamerstarrtenAlPdMn­
Quasikristal1. Mall erkenntdeutlich die lamellare Sttuktus

rechten Defekt. Der linke Defekt
dungen 8.10 (g) und(h) ist es
rechten Defekt

Abbildung 8.11 zeigt eineandere Lamelle in einer hochauflosenden Gitterabbildung.
Die Habitusebene ist parallel zur Beobachtungsrichtung, so daf man genau auf die Kante
der Lamelle schaut. Die Beobachtungsrichtung selbst.ist parallel zu einer pseudozweizahli­
gen [0/1,1/0, O/OJ-Richtung der ikosaedrischen Matrix.

Diese Richtungen Iindet man in einem Abstand VOll 18° zwischen zwei benachbar­
ten zweisahligen Symmetrierichtungen. Die beiden (1/0,0/1, O/O)-Grenzflachen sind ate­
mar scharf, Betrachtet man Abbildung 8.11 unter einem flachen Winkel entlang der
Grenzf'lachen , erkennt man eine periodische Abfolge der Gitterebenen innerhalb der La­
melle (Abbildung 8.12 oben). Dagegen verlaufen die Gitterlinien ungestort durch die
Lamelle, wenn das Bild entlang der fiinfzahligen Richtung, also parallel zur Ebenennor­
male betrachtet wird (Abbildung 8.12 unten). Die Dicke der Lamelle betragt 2.4mn. Der
gleicheWert wurde aueh fur die in Abbildungen 8.9 und 8.10 gezeigte Lamelle gefunden.
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Abbildung 8.9: Hellfeldaufnahmen einer Lamelle unter verschiedenen Abbildungsbedin­
gungen. Je nach Beugungsvektor iindert sicli der Kontrast der Versetzungslinien. Die be­
uuteteti Beugungsreilexe sind zusammen mitdenbeobachteten Kontrasten in Tabelle 8.1
aufgelistet(FOtls<,1tzungim .na.chstcnBild).
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Abbildung 8.10: HellfeldauLTlahmen einer Lamelleunter verschiedenen Abbildungsbedin­
gungen.Je nach Beugungsvektor andert sien der Kontfast der Versetzungslinien. Die be­
nutzten Beugungsreflexe sind zusammenmit den beobaenteten Kontrasten in Tabelle 8.1
aufgelistet [For esetaung des ;"orhcrgehenden Dildes).
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Reflex gll=
,

linker Defekt rechter Defekt

(h/h', k/k', 1/1') Kontrast SEC WEC Kontrast SEC WEC Abb.2

(0/0,1/2,2/3) Streifen ? Streifen ? ? (a)
I I

(2/3, i/2, 1/1) nem + I
nein + (g)

I (3/5,2/3,i/2) ja - nem - (h)

! - - ,- - I
i (1/2, 1/1,2/3) nein - + nein

I I

(2/3, 1/2,3/5) ja - - Ja - (b)

(2/4,0/0,0/0) nem + - nein + - (c)

(4/6,0/0,0/0) nein + - nem + - (d)

I (2/3, 1/2, 1/1) nem J.. - nein - + (e),

(3/5, 2/3, 1/2) nein - Ja - - (f)

I
(1/1, 2/3, 1/2) nem - Ja - -

I

(1/2,3/5, 2/3) nem + - Ja -

(1/1,2/3, J/2) nem + - ja

I (1/2,3/5,2/3) nem - -

Tabelle 8.1: Listeder fur die Kontrastanalyse verwendeten Reflexe (1. Spalle). In der 2.
und5.Bpalte sind diebeobachtetenKontraste aufgefiil1I't.··DieArt derAus18schbedingung
ist in den Spelten 3,4,6und 7aufgelistet. Fiireinen Teilder man die
ZUI;e!IUrIl;eH Bilder Abbildungen8.9 und

Abbildung 8.13 zeigt ein Hochauflosungsbild einer weiteren Lamelle. Die Betrachtungs­
richtung ist jetzt parallel zu einer zweizahligen [0/0,0/0, 0/2]-Richtung der ikosaedrischen
Matrix. Wiederum schaut man direkt auf die Kante der Lamelle. Auch in diesem Bild
stellt man fest, daf die Lamelle parallel zur Ebenennormale periodisch aufgebaut ist. In
Abbildung 8.14 sind die entsprechenden Ansichten bei Betrachtung unter einem flachen
Winkel dargestellt. Die weillen Bildpunkte sind inzwei Motiven angeordnet (in Abbil­
dung 8.13 durch schwarze Linien markiert), die iiber eine Gleitspiegelung ineinanderiiber­
gefiihrt werden konnen, Das Motivpaar ist 1.2 nm dick und wiederholt sich einmal, so daf
die Gesamtdicke der Lamelle wiederum 2.4 nm betragt ,
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Abbildung 8.11: Hocheuigeloste Gitterlinienabbildung entlang einer Lemelle. Der Elek­
tranenstralIl ist parallel zu einer [0/1,1/0, O/OJ-RiclItung der ikosaedrisclIen Matrix. Die
wicbiigstea SymmetriericlItullgen sind durclI Pfeile markiert (MaBstabsstrich cntepr. 5nm).

Aus den bis hierhin vorgestellten Ergebnissen ist nicht zu ermitteln, ob es sich bei
der Lamelle urn einen strukturellen Defekt in der ikosaedrischen Phase (wie z..B. ein St a­
pelfehler oder cine Zwillingskorngrenze) handelt l oder ob ein Einschluf einer anderen
kristallinen oder quasikristallinen Phase vorliegt. Aus diesern Grund wurde die Lamelle
mit Hilfe der Ordnungszahlkontrast-Abbildung (Z-Kontrast) untersucht . Des weiteren
konnten Elektronell~Ellergie-Verlustspektrenan Larnelle U11d umgebender Matrix aufge­
nommen werden. Diese Resultate entstanden im Rahmen einer Zusanunenarbeit mit Herrn
Dr. H. Lakner an der Universitat Duisburg nut einem Rastertransrnissiollselektrollenmi­
kroskop.

Ein Z~Kontrastbildist in Abbildung 8.15 zu sehen. Die Lamelle hebt sich dunkel von
dersie umgebenden Matrix ab, was auf einen kleineren mittleren Z-V..rert der Lamelle
hindeutet. Urn diesen Befund zu quantifizieren wurden anschliebend EELS-Spektrenan
Lamelle und Matrix aufgenommen. Diese Spektren werden in Abbildung 8.16 gezeigt.
EineAnalyse dcr in den Spektren beobachteten Maxima bei den charakteristischen Ver­
lustenergien von Palladium und Mangan mittels Standardmethoden [55J liefert das Er-
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Abbildung 8.12: Perspektivische Darstellung von Abbildung 8.11. Oben: Blickrichtung
entiang del' Lemelle: unten: Blickrichtung senkrecht zur Lamelle.

gebnis, daf in der Lamelle im Vergieich zur Matrix der Palladiumgehalt 67(±13)% und
der Mangananteil 200(±50)% betragt, Die Zusammensetzung der Matrix wurde vorher
im Rastereiektronenmikroskop mittels energiedispersiven Rontgenanalyse bestimmt. Die
Summenformei lautet hier Ah4Pd16Mn,0. Beriieksiehtigt man die Konzentrationverhiilt­
nisse aus den EELS~11essungenl findet man fur die Lamelle eine Zusammensetzung von
Ai69Pdl1Mn20'

8.2.2 Diskussion

Die hie1' vorgestellten Ergebnisse zeigen, daf es sich bei den Lamellen full Einschliisse einer
Phase handelt , die sich in Zusammensetzung und Struktur von der ikosaedrischen Matrix
unterscheidet.

Die Hochauflosungsbildsr belegen, daB die Struktur entlang der Habitusebenenormale
periodiseh aufgebaut ist, wobei die Periodenlange 1.2 nm betragt. Die Habitusebene selbst
ist parallel zu einer der funfzahligen Ebenen der ikosaedrischen Matrix und quasiperiodisch
aufgebaut.

Es ist bekannt , daB die AIPdMn-Legierung verschiedene quasikristalline Phasen bildet.
Beeli et al. untersuchten diese Legierung bei einer Zusammensetzung von Aho.sPd131vln16.5
und beobachteten hier die dekagonale Phase [11], Die in [11J dokumentierte Periodisitats-
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Abbildung 8.13: Hocheuigelosie Gitterlinienabbildung entlang einer Lamelie. Der Elek­
tronenstrahl ist parallel zu einer [0/0, 0/0, 0/2]-Richtung der ikosaedrischen Matrix. Die
wiclltigsten Symmetrierichtungen sind durch Pfeile markiert (MaBstabsstrich entspr. 2nm).

Hinge entlang der zehnzahligen Achse entspricht dem 111 dieser Arbeit gefundenen Wert
von Lz nm.

Daherkann hier die Schluffolgerung gezogen werden, daf es sieh bei den Lamel­
len um.plattenformige Einschlusse der dekagonalen AlPd.Mn-Phase handelt. In dicser
Arbeit wurde die Zusammensetzung der Lamellen dureh EELS- Ulld EDX-Messungen
zuA169Pdnlvfu2o bestimmt und stimmt sornit nicht gauz nut der von Belli und Mitar­
beitern veroffentlichen Summenformel uberein, was auf die Mefsunsicherheir der EELS~

Experiments zuriiekgefiihrt werden kann. Die fiir die dekagonale Phase eharakteristisehe
Reduktion des Palladiumgehalts zugunsten des Mangananteils bei gleichbleibendem Alu­
miniumanteil ist allerdings deutlieh erkennbar.

Die zehnzahlige Achse der dekagonalen Phase ist identisch mit der Habitusebenennor­
malen und liegt parallel zu einer der funfaahligen Zonenaehsen der ikosaedrischen Ma­
trix. Foiglieh treffen an der Crenaf'Iache Ebenen aufeinander ,die ausschlieillich zwei­
und pseudozweizahlige Symmetrieachsen enthalten. Vergleicht man die Riehtungender
ikosaedrischen Zonenachsen mit denen der dekagonalen Syrnmetrieachsen, erweist es sich
als sinnvoll, daf die zehn zweizahligen Aehsen der ikosaedrischen Matrix mit den zehn
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JI
Abbildung 8.14: Perspektivische Darstellung yon Abbildung 8.13. Oben: Blickricbtung
entlangder Lamelle; unten: Blickricutung senkrecht zur Lamelle.

dekagonalen, zweizahligen A2D-Richtungen zusammenfallen (die Bezeichnung der deka­
gonalen Achsen geht auf eine Arbeit von Fung et a1. zuruck i62]). Die zehn dekagonalen
A2P-Richtu..'lgen liegen dann parallel zu zehn pseudozweiziihligen Richtungen der ikosa­
edrischen Matrix.

Diese Orientierungsbeziehung ist in Abbildung 8.17 graphisch dargestellt. Dieser Sach­
verhalt wird durch einen Vergleich der Hochauflosungsbilder mit den zugehiirigen Bcu­
gungsbildern unterrnauert. III clef Argumentation wird dabei ausgenutzt , daf die Symme­
trieelemente der realen Struktur, wie man sie in den Hochauflosungsbildern der Abbildun­
gen 8.11 und 8.13 beobachten kann, in gleicher Weise in den zugehorigen Beugungsbildern
auftreten miissen.

In Abbildung 8.13 sieht man das Matrixgitter entlang einer zweiziihligen Richtung. Die
Gitterebenen der Lamelle liegen hier parallel zu den Kanten eines Sechsecks. Dies ist ande­
rerseits die elementare Form der Reflexanordnung im A2D-Beugungsbild der dekagonalen
Phase (s. Abbildung 8.17). In Abbildung 8.11 zeigen die Gitterebenen des Einschlusses
eine rechtwinklige Anordnung, die sich dann auch im zugehiirigen Beugungsbild entlang
der A2P-Richtung wiederfindet. Diese Orientienmgsbeziehung weist zusammen mit dem
atomar scharfen Ubergang an den Grensf'lachen auf eine hohe strukturelle AhnlicJL'<eit der
dekagonalen und ikosaedrischen Phasen irn AIPdI'vfn-Systeul hin.

An den Kanten der Lamellen tritt eine Fehlpassung zwischen dem quasiperiodischen
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Abbildung 8.15: Z-Kontrastaufnahme einer Lamelle, deren Ebenennormale hier in der
Bildebene liegt. Die Lamelle erscheint dunkler als die umgebende Matrix, d.h. sie besitzt
einen kleineren mittleren Z-Wert (Maf3stabsstrich entspr. 50nm).

Gitter der ikosaedrischen Phase und der periodischen Struktur entlang der zehnzahligen
Achse der dekagonalen Phase auf. Diese Fehlpassung fuhrt zu einer Verspannung des Git­
ters , die rnittels Beugungskontrastmethoden beobachtet werden kann (Abbildungen 8.9
und 8.10). Diese linienhaften Kontraste resultieren zwar aus einer Verspannung des Git­
ters, andererseits markieren sie Phasengrenzen, so daD Ulan hier nicht von Versetzungen
im eigentlichen Sinne sprechen kann, Das Kontrastverhaltsn selbst deutetaber darauf
hin, dafldie Verspannungsfelder denen von Versetzungen recht ahnlich sind. Im folgenden
werden diese Defekte deshalb als Versetzungen bezeichnet.

Die beobachteten Kontrastausliischungen werden nun mittels der in Kapitel 6.4.3 abge­
leiteten Kontrasttheorie analysiert. Wie dort gezeigt ist, erlaubt es die Beobachtung von
starken Ausloschbedingungen, die Hauptrichtungen der Verspannungsfelder im physikali­
schen Raum EllUlld orthogonalem Raum El- abzuleiten.

Dies kann zum einen auf graphische Weise durchgefuhrt werden, indemman zunachst
die Richtungen der reziproken Gittervektoren, ftir die die starke Ausloschbedingung beob­
achtet ··wurde,in·eine stereographische Projektion eintragt. Die starke Bcdingung besagt
nun. nichts anderes, als dafl die Verschiebungen des Gitters senkrecht zu diesen reziproken
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Pd-M

Energy loss
I

640eV

Abbildung 8.16: EELS-Spektren aufgenommen an der Lamelle (gestriehelte Line) und der
Matrix (durehgezogene Linie]. Die jeweilige Maxima der Kurven konnen der Pd M 4,s und
der M nL 2,3 Kante zugeordnet werden.

Gittervektoren liegen miissen, d.h. in den Ebenen senkreeht zu dies en Riehtungen. Zeich­
net man nun auch diese in die stereographische Projektion ein, so ergibt sich der Haupt­
versehiebungsvektor durch die Sehnittgerade der einzelenen Ebenen. In Abbildung 8.18
ist diese Konstruktion ausgefuhrt , Fill die linke Versetzung ergibt sieh so, daf die Haupt­
komponenten ihres Verschiebungsfeldes ulil in Ell parallel zur [0/0, 1/0, 0/1J-Richtungliegt.
Die Hauptkomponente des Verschiebungsfeldes u{ del' rechten Versetzung ist parallel zu
[0/0,1/0,0/1]. Eine entspreehende Analyse fur die Verschiebungsfelder im orthogonalen
Raum ergibt uJ.1 II [0/0, 0/1, 1/0] und uJ.r II [0/0, 0/1, 1/0]. Alle diese Richtungen sind
funfzahlig, wobei keine davon parallel zur Ebenennormalen ii II [1/0, 0/1, 0/0] liegt.

Eine andere Moglichkeit , die Richtungen der Verschiebungsfolder zubestimmen, be­
steht in der Losung des Gleichungssystems, das dureh die Skalarprodukte der starken
Ausloschbedingungen gegebenwird.

(8.2)

Zur Analyse der Iinken Versetzung sind die reziproken Gittervektoren 3,4,5 und 6, fur
die reehte Versetzung die Vektoren 7,8,3 und 4 fiirdie reziproken Gittervektoren iiriaus
Tabelle 8.1 einzusetzen. Benutzt man die sechsdimensionale Darstellung der reziproken
Gittervektoren (fiir die Umrechnung siehe Anhang A.1), ergeben sich fur die linke und
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zehnzahlige Achse

funfzahlige Achse

95

Abbildung 8.17: Scbematiscbe Darstellung der Orientierungsbeziebung zwiscben der ikose­
edriscben Matrix und den dekagonalen Lamellen. Beugungsbilder die eutleng der verscbie­
denenzweiziibligen Acbsen sind ebenfalls dsrgestelli: (filr die dekagonalePbase aus 1J.
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reehte Versetzung die folgenden homogenen Gleiehungssysteme:

linker Defekt reehter Defekt

.....3 -nau= - ..... l -7.....·· - - - - ....
2,0,1,2,0) . U = ° a U" = (2,2,1,0,1,0) . W = °

2,3,0)· tJl = ° ...8 ..... - - - - --+

aUT = (3,3,2,0,2,0)· U" = ° (8.3)

- ~l

0,2,1,1)·U =0
--+3... __

a W=(1,2,0,1,2,0)·W=0

.....6 .....1 _ .. .. -: - -I>l _ --4 ..... 1' _ ~ --+r _au -(0,3,0,3,2,2)·U -OIGU ~(2,3,0,2,3,0)·U -0.

Da nur vier Gleiehungen fiir seehs Unbekannte aufgestellt werden konnen, enthalt jeder
Losungsvektor .jeweils zwei unbestirnrnte Parameter. Die Losungen dieser Gleiehungssy­
sterne lauten dann:

tJl (if, if, q, if, q,fJ)
und (8.4)

{jT (r,T,f,r,T,s).

Obwohl fur den linken Defekt mehr als vier Ausloschungen der starken Bedingung beobach­
tet wurden, bringt dies keine weitere Erhohung der Gleiehungsanzahl, da die zusatzlichen
Gleiehungenniehtlinearunabhangig von den bereits aufgestellten vier Gleiehungen sind.

Fur jeden Defsktbeschranken diese Vektoren das Hauptverzerrungsfeld auf eine zwei­
dimensionale Ebene innerhalb des sechsdimensionalen Hypergitters. Eine der jeweils zwei
Unbekannten kann jedoch noeh eleminiert werden, da fiir jeden Defekt zusatzlich die schwa­
eheAus16schbedingungbeobachtet wurde.

Hierergebensichdanndie Gleichungen:

linker Defekt reehter Defekt

"

~5 ~

= 3q - p = 0 G UT = -3r + s = 0

p = 3q I ¢? s = a-,

(8.5)

linker Defekt

U.l1 ",q(O/O, 2/4,

rechter Defekt

U{ = q(O/O,4/2, 2/2)

U.lT = q(O/O, 2/4, 2/2)

(8.6)

Wie in Kapitel 6.4.3 gezeigt wird, kannaus der Beobaehtung zweier erfiillter starker und
einer schwachen Ausloschbedingung geschlossen werden, daf das Verzerrungsfeld des un­
tersnehten Gitterfehlers entlang einer Vorzngsriehtung im seehsdimensionalen Hypergitter



8.2. TRANSMISSIONSELEKTRONENMIKROSKOPIE AN ALPDMN 97

wirkt. Diese Kontrastphanomene treten bei den hier untersuchten Defekten auf, so daf
hier die Verzerrungfelder dnrch einen Vektor, entsprechend dem Burgersvektor einer Ver­
setzung, charakterisiert werden konnen. Dies ist das erste Mal, daf die Burgersvektor­
richtung von Versetzungen in ikosaedrischen Quasikristallen vollstandig bestimmt werden
konnte [179, 180J.

Berechnet man das Amplitudenverhaltnis der Verzerrungfelder in den Unterraumen Etl
und E 1. J so findet rrian

Das bedeutet, daf die Amplitude des Verzerrungsfeldes in E.L wesentlich grofser ist als
die Komponente in Ell. Somit erscheint es energetisch giinstiger, phasonenartige Defekte
einzubauen, als das Gitter durch Verzerrungen im Ell zu storen. Dieses Verhaltnis liegt
in der gleichen GroBenordnung wie der bei den Versetzungsanalysen in ikosaedrischen
Al Culie-Quasikristallen gefundene Wert (Kapitel 8.1).

Desweiteren steht dieses Ergebnis im Einklang mit den Untersuchungen, die Men­
guy et al. an solchen Ausscheidungen durchgefiihrt haben [122]. In einer zeitgleich
veroffentlichten Arbeit untersuchten sie die Beugungsbilder der ikosaedrischen Phase in der
Nahe der Ausscheidungen und konnten aus den Verschiebungen der Reflexe aus ihren idea­
len Positionen zwei Matrizen bestimmen, die diese Verschiebungen in linearer Abhangigkeit
besehreiben. Dabei hat es sich herausgestellt, daf die phononenartigen Verzerrungen eben­
falls klein gegeniiber den phasonenartigen sind und parallel zu einer zweizahligen Achse
verlaufen (die genaue Richtung ist in jener Arbeit nicht angegeben). Man beachte, daf die
Summe der in dieser Arbeit gefundenen Burgersvektoren in Ell ebenfalls parallel zu einer
zweizahligen Achse verlauft. Die Matrisen in jener Arbeitbescllreiben nur die Verzer­
rungen senkrecht zn einer der zweizahligen Achsen, die innerhalb der Grenzf'lachenebene
liegen. Die Bestimmung eines linearen und dreidimensionalen Verzerrungsfeldes ist auf
der Basis der bereits bestimmten Matrizen nicht moglich, Die Autoren vermuten einen
komplexeren Verlauf der Verzerrungsfelder, ZUlU Beispiel mit Phasonen-Ringen, ahnlich
Versetzungsringen.

(8.7)
28 + 447
~---,,- roo 7.
28 - 167
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Abbildung 8.18: Die Richtungen der reziproken Gittervektoren glli in Ell, fiir die die
starke Bedingung bei der linken Versetzung erfiillt ist, eingetragen in eine stereographische
Projektion der ikosaedrischen Symmetrieachsen. Die dazu senkrechten Ebenen sind fett
eingezeichnet. Ihr Schnittpunkt bestimmt die HauptriclItung des Verschiebungsfeldes.
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Das folgende Experiment als auch die darauffolgend vorgestellten Untersuchungen be­
fassen sich mit der Untersuchung der plastischen Eigenschaften von ikosaedrischen Qua­
sikristallen. Urn die dabei im Gitter auftretenden Effekte zu untersuchen, benotigt man
grofle einquasikristalline Proben. Solehe Proben standen bislang nicht zur Verfiigung.
Daher stellt die erstmals von Yokoyama et al. [187] berichtete und auch im Rahmen die­
ser Arbeit erfolgreich durchgefiihrteCzochralskizuchtung einen groflen Fortschritt in der
Probenpraparation dar.

8.3 Raumtemperatur-Verformungsexperimente an
AIPclJvln-Einquasikristal1en

8.3.1 Probenpraparation und Versuchsdurchfiihrung

Aus einemmit derCzochralskimethodehergestelltenEinquasikristall werden zunachst
Platten mit den Abmessungen8 X 8 x2 mm'' ausgesagt rDieProbewurde zuvorso ori­
entiert, daf der Normalenvektor der groflen Plattenflache parallel zu einer sweizahligen
Richtung des Quasikristalls Iiegt rAnschliellendwerden diese Flachen geschliffenund po­
liert.

Miteinem Mikroindenter (Modell Leitz 'Durimet ) werden nun beiRaurntemperatur
parallel angeordnete Graben eingeritzt. Die Probe ist dazuauf einem Kreuztischfixiert
und wird beiaufgesetztem Prufkorper mit Hilfe einerMikrometerschraube manuell ver­
fahren. Das Priifgewicht betragt hierfiir 100 g. Bei dem Priifk6rper handelt es sich urn
einen nach Vickers geschliffenen Diamanten, dessen Flachen urn 45 Grad zur Zugrichtung
gedreht liegen. Die Ziehgeschwindigkeit betragt etwa 50 - 100 jtm3-1

. Die Furchen haben
einsn Abstand von 100 uxa und liegen ebenfalls parallel zu einer zweiaahligen Richtung des
Quasikristalls.

Ebenso wurde mit dies em Gerat die Harte der Legierung bestimmt (Priifgewicht dazu:
50 g).

Nachdem etwa 40 Furchen eingebracht sind, werden zwei derart vorbereitete Platten
mit den geritzten Seiten aufeinandergeklebt.

Aus diesem Paket sagt man nun 1 mm starke Scheiben, so dafl deren Normalenvektor
zu der Furchenrichtung parallel ist , Da diese Richtung mit der Beobachtungsrichtung
im Transmissionselektronemnikroskop zusammenfallt, sieht man die Graben hier dann im
Querschnitt.

Mit einem Ultraschallschneider werden aus diesen Platt.chen dann Proben mit 3 mm
Durchmesser ausgestanzt, wobei die Klebenaht durch die Mitte der Scheibe lauft. Daran
anschlieflend werden diese Proben wie im Kapitel 7.3 beschrieben fiir eine Untersuchung
im Tr"nsmissionselektronemnikroskop yorbereitet (Schleifen, Dimpeln, Ionendiinnen).

8.3.2 Experimentelle Resultate

Die Auswertung von 20 Priifkorpereindrucken ergibt eine Harte von 775 ± 40 HV.

Abbildungcn 8.19 ulld8.20 zeigenAufnalunen,die mit einem Hasterelektronenmikro­
skopanden geritzten Platten gewo!'..nen wurden, bevor diese zusammengeklebt worden
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waren. Die Breite der Graben liegt bei etwa 20 JLm. Beriicksichtigt man die Neigung der

II

Abbildung 8.19: Rasterelektronenmikroskopisehe Aufnahme von Graben auf der
Obetiliicue eines A1PdMn-Einquasikristalls, die mit Hilfe eines Mikrohartepriifgerates
euigebrecht wurden.

Prufkorperflachen und bedenkt, daf nur zwei diesel' vier Flachen Kontakt mit del' Probe
haben, kann der Druck auf die Probe zu etwa 9 GPa abgeschatzt werden.

Diese Aufnahmen zeigen, dafl hier das Mikropflugen [63] ein wesentlicher makroskopi­
scher Verformungsmeehanismus ist. Das Probenmaterial wird zur Seite weggedriiekt, ohne
daf dabei Risse entstehen (duktile Verformung). Allerdings kann auch ein Materialabtrag
in Form von feinen Splittern beobaehtet werden, der auf Sprodbruch zuruckgefuhrt werden
muil. Die Foigen eines solehen Verschleifies sind in Abbildung 8.20 am Beginn der Ritzspur
ais muschelformiger Ausbruch aufder reehten Grabenseite siehtbar.

Die nachsten Bilder zeigen transmissionselektronenmikroskopisehe Aufnahmen. AbbiI­
dung 8.21 zeigt die Quersclmittsprobe bei niedriger Vergrofierungen. Man erkennt deutlieh
die Lage und die Form der Graben.

In den Abbildungen 8.22 (a)-(e) sind nun Beugungsbilder zu sehen, die an Bereiehen
neben und direkt in einer Furehe aufgenommen worden sind. Wahrend die Probe neben
del). Griiben ein ungestortes Beugungsbild inzweiziihliger Orientierung liefert, zeigen die
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Abbildung 8.20: Detailaufnahme einer Ritzspur aus Abbildung
lIieralseinVerformungsmechanislllus erkennbar.

Mikropfliigen ist

anderen Bilder, daf die Struktur im Bereich der Ritzspuren stark gestort sein mull. Die
Reflexesind radial iiber mehrere Winkelgrade ausgeschmiert.

Abbildung8.23zeigt eine Hellfeldaufnahme, die innerhalb eines Grabens gewonnen
wurde.· Bei dendurch die Probe laufenden Bandern aus dunklen Linien handelt es sich urn
Biegekonturen [132, 54]. Diese kreuzen sich mitunter, und aus der Symmetrie dieser Kreu­
zungspunkto konnendie Pole abgeleitet werden, die sich an dieser Probenstelle in syrnme­
tTisclter~aueorientierungbefinden. In Abbildung 8.23 finden sich ein pseudzweizahlieger
(lpm tiber derBildmitte) und ein dreiziihliger Pol (Bildmitte).Unter Beriicksichtigung
derIkosaed~rsYJ.lll.i.letrieJiegendiesenormalerweise 10.8° auseinander. Daraus kann auf
eine Verbiegungider Probe urn diesen Betrag innorhalb eines Mikrometers geschlossen
werden.

An einigen Stellen sind die Biegekonturen unterbrochen und verlaufen dann versetzt
weiter. Bei der Kontur , die die beiden Pole verbindet, betriigt dieser Versatz gerade
eine Bandbreite. Die iiulleren Biegekonturen eines Bandes konnen auf Reflexe vom Typ

(0/0,0/0,4/6) zuruckgefuhrt werden. Bei der benutzten Elektronenenergie von 200 keV
entsprichtdieser Versatz dann einer abrupten Verkippung der Probe um etwa 3°.

Abbildung 8.24 zeigt ein weiteres Hellfeldbild aus einem Furchenbereich. Auffallig sind
hier die tiber einen groBeren Bereich auftretenden dunklen Kontraste in Form von kurzen,
breiten Linien. Bei einer systematischen Untersuchung des Beugungskontrastes konnten
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Abbildung 8.21: Elektronenmikroskopiscbe Querschnittsau£'lllhmen von Ritzspuren ill ei­
nem AIPdMn-Einquasikristall. lui oberen Bild sind in der unteren Probenhiilite zwei
Graben sicbiber. Der rechte ist im unzeren Eild .nochmals vergrofJert ebgebildet,
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Abbildung 8.22:' Elektronenbeugungsbilderaufgenommen neben ernem Graben (links)
und direktimGrabenbereieh, (Mitte) und (rec;hts) ..: Des linke Beugungsbild zeigt erne
ungestoxte zweiziihligeOrienti"rung

keine charakteristisehen Ausl6sehnngen gefnnden werden, so daf es sieh hier nieht um
Versetzungen handelt.

Dureh Kippen der Probe kann allerdings gezeigt werden, daf sieh diese Kontraste in­
nerhalb von Ebenen anordnen. Der untere Teil von Abbildung 8.24 zeigt nun eine solche
Ebene mit Blick auf ihre Kante. Deutlich erkenut man feine Risse in der Probe. Diese
Risse sind nur wenige 100 Nanometer lang, nnd obwohl sie alle in etwa einer Ebene lie­
geu, sind sie nicht alle miteinander verbunden. Jeder einzelne RiB ist zudem nicht gerade,
sondern zeigt einen leicht gesehwungenen Verlauf. An den Riflufern zeigen die deutlieh
gewundenen Biegekonturen, wie stark die Probe verspannt ist [165J.

Auch konnten an anderen Stellen keine Versetzungen in der Probe gefunden werden.
Diese Aussage beschrankt sieh auf die ikosaedrisehe Phase in der Probe. Abbildung 8.25
zeigt eine Hellfeldaufnahme, die ebenfalls in der Nahe einer Ritzspur aufgenommen wurde.
Hier sind eine grofe Zahl von Versetzungen deutlich sichtbar. Der Streifenkontrast der
von jeder Versetzung ausgeht kann als Gleitspur interpretiert werden und deutet auf eine
Bewegung der Versetzungon in der Proben hin. Dieser Probenbereich ist aber nich.i qua­
sikristallin. Ein in diesem Bereich aufgenommenes Beugnngsbild (Abbildung 8.26) zeigt
klar eine periodisehe Anordnnng der Beugnngsreflexe. Diese kristallinen Ausseheidung
treten in geringer Hiiufigkeit « 5%) in der m.it der Czoehralskimethode geziiehteten Kri­
stallen auf. Dafl die Ritzspur gerade in der Nahe einer solchen Ausseheidung vorbeilauft ,
kann somit als zufallig gelten. Das Beugungsbild wurde nieht im Detail analysiert, aber es
durfte sieh hier um einen Approximanten der ikosaedrisehen oder der dekagonalenPhase
handeln.
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Abbildung 8.23: Hellfeldaufnahme, aufgenommen in einem Graben. Die durch die Probe
laufenden Linien sind Biegekonturen, die auf drastische Orientierungsiinderungen inner­
belb der Probe hindeuten.

8.3.3 Diskussion

Die Harte VO~ 775HV liegt in einem fill Quaaikristalle typischen Rahmen (siehe Kapitel
2.4).

Wie hereits bei fruheren Untersuchungen an anderen Systemen gezeigt werden konnte
[167, 140,48, 175], zeigen Quasikristalle duktilcs Verformungsverhalten bei hoher Harte.
Diese Aussage kann aufgrund der hier gewollnen Ergebnisse zum Tell auch fur quasi­
kristallines AIPdMn getroffen werden. Allerdings wurde anch Sprodbruch beobachtet.
Aufgrnnd der einfachen Versuchsapparatur ist dies sicherlich als ein qualitatives Ergebnis
zu werten und muf durch weitere Untersuchungen differenziert werden. Dabei sollten
als Versuchsparameter die Ziehgeschwindigkeit und das Auflagegewicht des Prufkorpers
variiert werden, urn zu ilberprufen, welche Auswirkungen sie auf den makroskopischen
Verformungsmechanismus haben.

Bei der Untersuchung im Elektronenmikroskop wurden keine Versetznngen in der iko­
saedrischen Phase gefundsn.

Dieses Ergebnis steht zuachst im Widerspruch zu der kiirzlich erschienenen Arbeit von
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Abbildung 8.24: Hel1feldaufnabme, aufgenommen in einem Graben. Auffiillig sind die
tiber weit« Bereicbe auftretenden Kontraste. Diese sind in Ebenen angeordnet.
Des untere Bild zeigt einesolcbe Ebene von dei: Seite. Deutlich sind .feine R.isse zu erken­
nen.
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Abbildung 8.25: Hellfeldaufnahme, aufgenonnnenin der Niihe einer Ritzfurche. Deutlich
erkennt man eine grobe Z"hl von VersetzungenInitanschlieBendenGleitspuren.

Takeuchi et al. [151]' in der von Versetzungensbeobachtungen in quasikristallinen AIPdMn
berichtet wird. Diese Versetzungen wurden in der Nahe von Eindriicken gefunden, die mit
einem Mikroindenterbei Haumtemperatur in die Probe eingebracht worden waren. Die
veroffentlichte Aufnahme zeigt Versetzungen mit Kontrasten, die mit einer Gleitung der
Versetzungenerklart werden.

Vergleichtmandie in der Veroffentlichung abgebildeten Versetzungen mit denen der
Abbildung 8.25,80 stellt man eine frappierende Ahnlichkeit der Kontraste einschlieillich
der Gleitspuren fest. .Beugungsbilder sind in jener Arbeit nicht gezeigt, so dan doch ein
gewisser Zweifelander dortigen Interpretation angebracht erscheint , die Versetzungen
wiirden in der quasikristallinen Phase vorliegen.

Die genaue Versuchsdurchfiihrung ist dort ebenfalls nicht beschrieben, allerdings be­
steht in der Belastungsgeometrie ein wesentlicher Unterschied zwischen jener Arbeit und
dem hier beschriebenen Experiment.

Bei einem Harteeindruck wird die Probe hauptsachlich komprimiert und statisch be­
lastet. Bei einem Ritzversuch wird die Probe nicht nur gestaucht, sondern durch die Be­
wegung des Prtifkorpers ebenfalls hohen Scherbelastungen ausgesetzt. Diese Belastungen
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Abbildung 8.26: Beugungsbild, aufgenommell in dem in Abbildung 8.25 gezeigten Bereich.
Die periodische Anordnung der Beugnngreiiexe identiiiziert diese Phase als krista11in.

fiihren bei duktilen Materialien zu dem auch hier beobaehteten Mikropfliigen. Es zeigt
sich aber auch, daf ein Teil dieser Krafte aulierdem dureh Sprodbruch abgebaut wird.
Die unterschiedliche Versuchsgeometrie konnte ein Grund dafiir sein, daf in dieser Arbeit
keine Versetzungen beobachtet werden konnten. St.att.dessen warden hier Mikrorisse gefun­
den. Suzuki et al. beobachteten solche Mikrorisse bei in-siiu-Verformungsexperimenten
im Translnissiollselekt.ronennlikroskop in AIIvln-Qua,sikristallen [150]; ebenfalls bei Raum­
temperatur durchgefiihrt. Auch konnten bei der Untersuchung von Harteeindrucken in
Al Cu.Fe-Quasikristallen im Transll1issionselektronennlikroskop keine Anzeichen fur eine
Versetzungsbildung gefunden werdcn [165J.

Mikrorisse findet man auch in umwandlungsverstarkten keramischen Werkstoffen. Hier
werden Zr02-Teilchen in einer keramischen Matrix dispergiert , welche bei Abkiihlung
eine Phasenumwandlung von der tetragonalen zur monoklinen Modif'ikation durehlaufen.
Diese Transformation ist mit einer Volumenanderungen verbunden, die zur Ausbildung
von Mikrorissen fiihrt. Bei einer Belastung konnen diese vorhandenen und die dann auch
zusatzlich entstehenden Risse einen Teil der Bruchenergie aufnehmen und so den Wert der
Bruchspannung erhohen [32J.

Mit der in dieser Arbeit beobachteten Mikroriflbildung f'indet eine Unterteilung der
Probe in einzelne Korner statt, die gegeneinander urn euuge Grad verkippt sind. Diese
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Subkornbildung kann in den Beugungsbildern in del' radialen Reflexaufweitung und bei
den Hellfeldbildern entlang del' Biegekonturen in deren Versatz beobachtet werden. Durch
diese Subkornbildung wird das Abgleiten libel' Korngrenzenals weiterer Verformungs­
mechanisrnus ermoglicht.Findetd.iese Gleitungsostatt,da£ die.-Subkorner nach der
Bewegung wieder direkten Kontakt miteinanderhaben, kann dies zu einem kalten Ver­
schweiflen del' Subk6rner fuhren.iDies wiirdendannaucherkIiiren,dafldas Material trotz
del' Riflbildung nichtvolligauseinanderfallt,

Anzeichen fur eine.solche Verfestigung lieferndie Biegekonturen in del' Nahe del' Mi­
krorisse. fur Auftreten und ihr dariiberhinaus deutlich gewundener Verlauf zeigen, daf die
Subkorner in ihren Korngrenzen untermechanischen Spannungen stehen. Das bedeutet
abel', daf die Mikrorisse nichtdurchgiingig sein k6nnen und die Probenbereiche hier fest en
Kontakt miteinander haben..Diese Verbindung verhindertdie Relaxationder Spannungen
an den Korngrenzen.

Die hier heobachtete Mikroriflbildung stellt demnach nebender von Takeuchi et al.
gefundenen (abel' zweifeThaften) Versetzungsbildung einen weiteren Meehanismus del' pla­
stischen Verformung del' Quasikristallen bei Raumtemperatur dar. Wie .im folgenden Ka­
pitel noeh erlautert wird, 'ist die plastische Verformung bei Quasikristallen ein deutlich
therrnisch aktivierter Prozefl, bei dem sich Versetzungen in hoher Dichte bilden.

Auf del' anderen Seite stellt die Mikroriflbildung und in deren Folge das Abgleiten iiber
Korngrenzen ebenfalls einen sehr effektiven Weg dar, angreifende Spannungen abzubauen.
Da diesel' Mechanismus bereits bei Raumtemperatur beobachtet wird, kann vermutet wer­
den, daf die Schwellenenergien fur Mikroriflbildung deutlich unter del' Bildungsenergie fur
Versetzungen liegt.

Welchen Einfluf die Dynamik des Verformungsexperiments auf den Verformungsmecha­
nismus hat, wurde noch nicht untersucht , Allerdings kann auch hier angenorrunen werden,
dan bei einer schnellen Belastung del' Quasikristall eher mit Mikroriflbildung reagiert, als
dafl er Versetzungen bildet.
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8.4 Hochtemperatur~Verformungsexperimente an
AlPdMn-Einquasikristallen

8.4.1 Probenpraparation und Versuchsdurchfiihrung

Aus den mit der Czochralskimethode gezogenen Einquasikristallen werden zunachst kleine
Quader mit einer Crundflache von 3 X 3 mm2 herausgesiigt. Der Quasikristall wird zuvor
nut Hilfe einer Lauekamera so orientiert , daf die lange Quaderachse parallel zu einer
zweiziihligen Zonenachse liegt. Die Lange der Quader betriigt zwischen 5 und 7 mm, Alle
Flachen werden vor der Verformung geschliffen und poliert (Abbildung 8.27). Fur die

.I
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Abbildung 8.27: Fiir Verformungsexperimente vorbereitete quaderformige AIPdMn- Ein­
quasikristalle mit gesc1l1iffenen und polierten Fliichen.

Verforrnungsexperimente wird eine Instron Universalprufmaschine, Modell 1122, eingesetzt
[91J. Deren Aufbau ist schematisch in Abbildung 8.28 dargestellt. Die zu verformende
Probe befindet sich zwischen zwei Alunlilliunloxidkeramikstempelu, von denen der untere
fest mit dem Auflagerblock verbunden ist. Der obere Stempel ist an einer Lastmefldose
befestigt, die ihrerseits am Querhaupt der Maschine angebracht ist. Das Querhaupt kann
nach unten verfahren und so die Probe verformt werden. Urn den Probenbereich ist ein
Rohrofen installiert, mit dem die Probe auf Temperaturen bis zu 90QoCerwarmt werden
kann, Die Lager der Stempel sind wassergekiihlt. Die Temperatur der Probe wird wahrend
des Versuchs libel' zwei neben del' Probeangeordneten Thermoelementen gemessen.
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Abbiidung 8.28: Schematische Darstellung der verwendeten Verformungsappararur, In­
stron 1122 [113].

Alle Verformungsexperimente werden mit einer konstanter Traversengeschwindigkeit
von v = 0.05 mm min" ' durchgefiihrt und die Kraft F auf die Probe tiber die Zeit gemes­
sen. Bei der Bestimmung der wahren Stauchung der Probe muf berlicksichtigt werden,
daf die Verformungsmaschine selbst einen Teil der Last F aufninnnt und sich verbiegt.
Ohne Probe milit man eine lastabhangige Verformung /lIm der Maschine, die in erster
Naherung durch folgende Iineare Beziehung beschrieben werden kann:

Ii. 1 F F ( _. rn ,.,.~{\or1\
LlLm = ~ = ----;;-6--'1 thel1. = /iJV V).

a 10.67· 10 Nm

Die auf die Ausgangslange 10 bezogene relative Stauchung der Probe ist dann:

()
10 - (l(t) ~ F(t) a-I)

Eot= 1
0

.

(8.8)

(8.9)

Physikalisch sinnvoller ist die Angabe der auf die momentane Lange I(t) bezogene wahre
Stauchung der Probe [87]:

(8.10)
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Der uiahre Druck auf die Probe ergibt sieh dann gemafs:

O"w(t) =AF(t) (/(t) - F(t) a-I)
....... 0 fa ..

(8.11)

Ao ist die Auf'lagefIache der Probe zu Beginn des Versuehs. Diese nimmt bei Annahme
der Volumenerhaltung mit abnehmender Probenlange zu .. Die Praparation der verforrn­
ten Proben (Abbildung 8.29) geschieht entsprechendjler Beschreibung in Kapitel 7.3.
Allerdings werden die verformten Quader zunachst in ein Kupferrohrchen eingesetzt, das

Abbildung 8.29: Verformte AIPdMn-Einquasikristalle.

dann mit Epoxydharz ausgegossen wird. Dadurch erreieht man eine Stabilisierung des Pro­
benmaterials, we!che das Auseinanderbreehen bei den naehfolgenden Praparationsschrit­
ten verhindert. AnschlieJlend wird das Rohrehen mit der eingebetteten Probe in Seheiben
zersagt (Abbildung 8.30). Die naehfolgenden Praparationschritte (Zersagen, Sehleifen,
Dimpeln, Ionendunnen) sind oben beschrieben.

8.4.2 ExperimenteHe Ergebnisse

Abbildung 8.31 zeigt Elektronenbeugungsbilder entlang der z,vei- und funfzahligen Zo­
nenachse, aufgenommen an einer unbehandelten, (a) und (b), sowie an einer verformten
AIPdMn- Probe (c) und (d). Die unbehandelte Probe zeigt Beugungsbilder, bei denen
nur minimale Abweiehungen der Reflexe von ihren idealen Positionen beobaehtet wer­
den konnen. Dies beweist die hohe strukturelle Qualitat des Ausgangsmaterials. In (c)
und (d) sind die entspreehenden Beugungsbilder von einer verformten Probe zu sehen.
Auch diese zeigen imPrinzip die Ikosaedersymmetrie der Probe, so daf davonausge­
gangen werden kann, daf die Warrnebehandlung keinen EinfluJl auf die Struktur gehabt
hat. Diese Beobaehtung steht im Einklang mit dem Gleiehgewiehtsphasendiagramm von
AlPdMn, nachdem AIPdMn mit einem Mangananteil von 9 at% bis zurn Schmelzpunkt
bei T = 850°C thermodynamiseh stabil ist [187]. Eine genauere Betraehtung zeigt jedoeh
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Abbildung 8.30: Nach der Verforrnung werden die A1PdlvIn-Einquasikristalle eingebettet
und in diinne Scheiben zersiigt,

Abweichungen der Reflexe mit schwacher und mitt.lerer Intensitiit von ihren idealen Posi­
tionen. Dies ist ein Hinweis auf eine erhohte Dichte von Phasonendefekten (s. Kapitel 5),
welchs durch die Verformung erzeugt wurden,

Das Diagramm in Abbildung 8.32 zeigt die wahre Spannung aufgetragen tiber der wah­
ren Dehnung [87] bei Verformung einer AIPdMn-Probe. Die Verformungstemperatur be­
trug T = 759°C. Im elastischen Bereich bis etwa 200 MPa ergibt sich ein Elastizitatsmodul
von etwa 100 GPa. Nach dem Erreichen einer oberen Streckgrenze von 370 MPa fiillt die
Spannung dann kontinuierlich ab, ohne daf ein Minimum erreicht wird. Bis zur maximalen
Verformung von 25% wird keine untere Streckgrenze erreicht. Der Kurvenverlauf ahnelt
dem, der bereits bei der Verformung von A163Cu25Fe12 gemessen wurde [20]. Allerdings
liegt der in dieser Arbeit gefundene Wert der obere Streckgrenze urn einen Faktor zwei
tiber dem dart gefundenen Wert.

In Abbildungen 8.33 und 8.34 bzw. 8.35 sind typische Gebiete aus der getemperten
und der verformten Probe zu sehen. Die Versetzungen die in den Bildern sichtbar sind,
liegen bis auf sehr wenige Ausnahmen aile in den Proben und nlcht in etwaigen, durch die
lonendiinnung hervorgerufenen kristallinen Deckschichten. Dies ist durch die Aufnahme
von Stereobiidern iiberpriift worden. Um die Anzahl der Versetzungen in den verschie­
denen Probentypen miteinander vergleichen zu konnen, wurden nach folgender Methode
die Versetzungsdichten bestimmt. Zunachst ziihlt man in einem moglichst grollen Gebiet
der Probe (typischerweise einige ,um2 ) die Anzahl der Durchstoflpunkte der Versetzungen
durchdie Probenoberfliichen. Danach wird der flacheninhalt des untersuchten Bereichs
ausgemessen. Dazu ubertragt man dessen flachenumrif auf Transparentpapier und schnei­
detdieseFlacheaus.BeibekannterPapierdichtekann dann der Flacheninhalt-aus dem
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Abbildung 8.31: Elektronenbeugungsbilder entlang der Hauptzonenacbsen gewonueu an
einer unbehandelten, (a) und (b), sowie an einer verformten AIPdMn-Probe, (c) und (d).

Gewicht der Flache berechnet werden. Die Versetzungsdichte ist dann gegeben durch:

2 Flacheninhalt

Anzahl def Durchstof3punkte
p= (8.12)

Diese Methode liefert zufriedenstellende Ergebnisse fill Versetzungsdichten bis zu 109 crn-1

und einer moglichst isotropen Verteilung der Linienrichtungen. Folgende Versetzungsdich­
ten wurden .furdie verschiedenen Probentypenerrnittelt:
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Abbildung 8.32: Wahre Spannung iiber wahrer Dehnung fiir eine ikosaedrischeA1PdMn­
750°C.
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iTersetzungsdichte

7.108

Wie bereits in den vorhergehenden Kapiteln wurden auch hier die iTersetzungen in der
verforrnten Probe mittels Beugungskontrast abgebildet, urn eine Analyse der Verzerrungs­
felder durchzufuhren. Ein Beispiel fur ein solehes Experiment ist in Abbildung 8.36 zu
sehen, Zur Abbildung wurden folgende reziproken Gittervektoren eingesetzt: (a) 911 =
(1/1,2/3,1/2), (b) gil = (1/2,3/5,2/3), (e) 9r1 = (2/3,1/2,1/1), (d) gil = (3/5,2/3, 1/2),
(e) gil = (0/0,2/4,0/0), (f) gil = (0/0,4/6,0/0). In Abbildung 8.36 sind einige Verset­
zungen sichtbar und durch Pfeile markiert. In (b) und (e) bzw. (d) und (e) sieht man
das gleiche Gebiet, nur wurden hier zur AbbiJdung jeweils andere reziproke Gittervektoren
benutzt. Die Langen der Vektoren sind fiir jedes Reflexpaar tiber den Faktor 7' miteinan­
der verkniipft , Beide Typen von Ausloschbedingung konnen hier beobaehtet werden. In
:..:I~~, Abbildur ~e"'" Q ')a /h \ und fe' : ...:I:" " t t, "{'e "' "'H "" : beiden 1<'::;11 0 aufle ....UC..ll.r1UU..l..l 1.5.1.1. u .....v \uJ J.1U \ } ..I..,\.> \.UO;;::: U.J.l -":;.1.0;;:::, a c. u .o c: , <>cIJLlU. u5 .1.1L U'-'LU. .... -.I.- UcI....l. U......... L

Kontrast (vgJ.Abbildung 8.36 (a)). Dies ist somit ein Beispiel fur die starke Ausloschbe-
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Abbildung 8.33: Aus vielen Einzelbildern zusammengesetzte Hellfeldaufnabme eines Ge­
bietes aus einer wiirmebebandelten Probe.
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Abbildung 8.34: Aus vielen Einzelbildern zusammengesetzte Hellfeldaufnahme eines Ge­
bietes aus einer verformten Probe.
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Abbildung 8.35: Aus vielen Einzelbildern zusammengesetzte HellfeldauiiIahme eines Ge"

bietesaus·. einer verformtenProbe.
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Abbildung 8.36: Hellfeldaufnahmen eines Gebietes in einer verformten Probe. Die zur
Abbildung benutzten reziproken Gittervektoren sind im Text aufgefiihrt. (b) und (c)
demonstrieren die starke, (d) und (e) die schwache Ausloschbedingung.
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dingung (Kapitel 6). In den Abbildungen 8.36 (d) und (e) erfiillt diese Versetzung die
schwache Ausliischbedingung. In einigen Fallen beobachtet man allerdings auch Kontrast,
bei denen es sich nicht eindeutig entscheiden liiJlt, obsich die Versetzung jetzt in oder
aulier Kontrast befindet. Dariiberhinaus ist es hier (im Gegensatz zu den im vorhergehen­
den Kapitel beschriebenen Fehlpassungsversetzungen im gleichen Materialsystem) nicht
gelungen, fur ein und dieselbe Versetzung zweimal die starke und einmal die schwache
Ausloschbedingung zu beobachten. Vielmehr ahnelt das Kontrastverhalten mehr dem,
wie es fiir Versetzungen im AlCuFe beobachtet wurde (Kapitel 8.1). D. h., auch hier
werden haufig Restkontraste beobachtet, bei denen es sich nicht entscheiden laJlt, ob der
Versetzungskontrast nun ausgeloscht ist oder nicht.

8.4.3 Diskussion

Von theoretischer Seite weif man bis heute sehr wenig iiber die Form der Verzerrungs­
felder in Quasikristallen, so daf von daher eine Unterscheidung zwischen echtem Rest­
kontrast und mehr zufalligen Kontrastvariationen nicht moglich ist. Urn diesem Dilemma
zu entfliehen, wurde versucht, moglichst viele Beugungskontrastbilder von einer Verset­
zung aufzunehmen. Da zu einer eindeutigen Analyse im Idealfall nur fiinf Ausloschungen
beobachtet werden miissen, erhalt man hier viele redundante Informationen, die dann
(hoffentlich) eventuelle Uneindeutigkeiten beseitigen konnen.

Urn die groBe Zahl der Bilder auswerten zu konnen, wurde ein entsprechendes Cornpu­
terprogramm geschrieben und zur Analyse eingesetzt. In diesem Programm wird zunachst
davon ausgegangen, daf es sich bei dem untersuchten Defekt urn eine perfekte Versetzung
handelt. Damit kann das Verzerrungsfeld durch einen einzigen Burgersvektor charakteri­
siert werden. In einer Schleife werden dann aile Burgersvektoren des F-Hypergitters, deren
Indizes im Bereich von -13 bis +13 liegen, durchlaufen. Aus diesen wahlt das Programm
allerdings nur die Vektoren aus, deren Komponente im physikalischen Raum kleiner oder
gleich 1 mn ist. GroBere Werte fiir bll zuzulassen, istphysikalisch nicht sinnvoll, da die

typischen Atomabstande in Quasikristallen nur einige Angstrom betragen. Die im Expe­
riment benutzten reziproken Gittervektoren sind in einem Feld abgespeichert, so daf das
Programm fiir jeden dieser Vektoren iiberpriifen kann, ob eine der beiden Ausloschbedin­
gungen fiir den jeweiligen Burgersvektor erfiillt ist, also ob die Versetzung sichtbar sein
sollte oder nicht. In einem weiteren Feld sind nun die Kontraste abgelegt, die fiir eine
Versetzung experimentell beobachtet wurden,

Dureh einen Vergleich zwischen berechnetem und beobachtetem Kontrast kann dann der
Grad der Uberoinstimmnng ermittelt werden. Den Bildern, bei denen eine eindeutige Fest­
legung des Kontrasts nicht moglich war, ordnet das Progamm den berechneten Kontrast
zu, so daf hier Rechrnung und Experiment iibereinstimmen. Insgesamt wurden zur Analyse
53 Bilder von sechs Versetzungen unter verschiedenen Kontrastbedingungen aufgenonnnen
und analysiert. Dabei konnte in ftinf Fallen eine Ubereinstimmung von mindestens 96%
erreicht werden, wenn die Burgersvektoren parallel zu sweizahligen oder funfzahligen Rich­
tungen des Quasikristalls gewahlt werden. Ein Beispiel fur eine solche Auswertung findet
sich in Tabelle 8.2. Die erste Spalte enthalt die verwendeten reziproken Gittervektoren, die
nachstcndrci Spaltenzeigen dieWerte, diesich bei der Berechnung der Skalarprodukte
der Ausloschbedingungan fur den Burgersvektor nut bll = (-4/2, -2/0, -2/2) ergeben.
Die letzte dieser Spalten sagt den Kontrast voraus, der fiir diese Versetzung beobaehtet
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n

1 (1( 2,.2(-3, O( 0) 1.45 0.55 2.00 1.0
2 (-2 (-3,-1 (-2,-1 (-1) 1.45 0.55 2.00 1.0
3 (-3(-5,-2(-3,-1(-2) 2.34 ~O.33 2.01 1.0
4 (-1(-2, 2( 3, O( 0) -1.44 -0.54 -1.98 1.0
5 (2( 3, 1( 2, 1( 1) -1.44 -0.54 I -1.98 1.0
6 (3( 5, 2/ 3, 1( 2) -2.33 0.34 -1.99 1.0
7 (-2(-3,1/2,-1(-1) -0.88 0.89 0.01 0.0
8 (2( 3,-1(-2, 1( 1) 0.89 -0.88 0.01 0.0 ,,
9 (2( 3, O( 0, 1( 2) 0.00 0.00 0.00 0.0

10 (-2(-3, O( 0,-1(-2) 0.00 0.00 0.00 0.0
11 (1( 1, 2( 3, 1( 2) -1.44 -0.54 -1.98 0.5
12 (-1(-1 ,-2(-3,-1(-2) 1.45 0.55 2.00 "",,0.0

13 (1( 2, 3( 5, 2( 3) -2.33 0.34 -1.99
,

1.0
14 (-1/- 2,-3 (- 5,-2 (-3) 2.34 -0.33 2.01 1.0
15 (2( 4, O( 0, O( 0) -0.88 0.89 0.01 0.0
16 (-2(-4, O( 0, O( 0) 0.89 -0.88 0.01 0.0
17 (4( 6, O( 0, O( 0) -1.44 -0.54 -1.98 1.0
18 (-4(-6, O( 0, O( 0) 1.45 0.55 2.00 1.0
19 (-1(-2,-2(-3,0/0) 2.34 -0.33 2.01 1.0
20 (1( 2, 2( 3, O( 0) -2.33 0.34 -1.99 1.0
21 (O( 0, 2( 4, O( 0) -2.33 0.34 -1.99 ~O.O

22 (O( 0,-2(-4, O( 0) 2.34 -0.33 2.01
I

1.0
23 (O( 0, 4( 6, O( 0) -3.78 ·0.20 -3.98 1.0

I24 (O( 0,-4(-6, O( 0) 3.79 0.21 4.00 1.0
25 (1( 1,-2(-3,-1(-2) 0.89 -0.88 0.01 0.0
26 (-1(-1, 2( 3, 1( 2) -0.88 0.89 0.01 0.0
27 (1( 2,-3(-5,-2(-3) 1.45 0.55 2.00 1.0
28 (-1(-2, 3( 5, 2( 3) -1.44 -0.54 -1.98 0.5
29 (2( 3,-1(-2,-1(-1) 0.00 0.00 0.00 0.0
30 (-2(-3, 1( 2, 1( 1) 0.00 0.00 0.00 0.0
31 (3( 5,-2(-3,-1(-2)

,
0.00 0.00 0.00 0.0

32 (-3(-5, 2( 3, 1( 2) 0.00 I 0.00 0.00 0.0
33 (1( 1,-2(-3, 1( 2) 2.34 .,.0.33 2.01 0.5
34 (-1(-1, 2( 3,-1(-2) -2.33 0.34 -1.99 1.0
35 (1( 2,-3(-5, 2( 3) 3.79 0.21 4.00 1.0
36 (-1(-2, 3( 5,-2(-3) -3.78 -0.20 -3.98 1.0
37 (1( 1, 2( 3,-1(-2) -2.88 ,.,1.10 -3.98 1.0
38 (-1(-1,-2/-3, 1( 2) 2.89 1.11 4.00 1.0
39 (1/ 2, 3/ 5,-2/-3) , -4.67 0.68 -3.99

i
1.0

40 (-1(-2,-3(-5, 2( 3) 4.68 -0.67 4.01 1.0
41 (-2(-3,-1(-2, 1( 1) 2.34 -0.33 2.01 1.0
42 (2( 3, 1( 2,-1(-1) -2.33 0.34 -1.99 1.0

I 43 (3( 5, 2( 3,-1(-2) I -3.78 -0.20 -3.98 1.0
44 (-3/-5,-2(-3, 1( 2) 3.79 I 0.21 4.00 1.0
45 (1( 2,-1(-1, 2( 3) 1.45 I 0.55 2.00 1.0
46 (-1/-2, 1( 1,-2(-3) -1.44 ~O.54 -1.98 1.0
47 (2/3,-1/-2,3/5) 2.34 I -0.33 2.01 ••V

48 (-2(-3, 1( 2,-3(-5) -2.33 0.34 -1.99 1.0
49 (1( 2, 1/ 1, 2( 3) 0.00 0.00 0.00 0.0
50 (-1 (-2,-1/-1,-2(-3) 0.00 0.00 0.00 0.0
51 (2( 3, 1( 2, 3( 5) 0.00 0.00 0.00 0.0
52 (-2 (-3,-1 (-2 ,-3(-5) 0.00 0.00 0,00 0.0
53 (-3(-5,-2(-3, 1( 2) 3.79 0.21 4.00 1.0

Tabelle 8.2: Computeranalyse der Kouireste einer Versetzung in einer verformten
AlPdMn-Probe. In 96.23%aller Fiille findet man eineUbexeinstimmung zwischen Experi­
ment und .Rechnung.bll =( -4/2, '-2/0, -2/2) ist parallel zueiner zweiziihligen Richtung.
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werden sollte. Dabei bedeutet der Wert Null keinen Kontrast. Ein Wert ungleich Null
besagt, daf die Versetzung in diesem Fall zu sehen sein sollte. Die letzte Spalte enthiilt
die experimentell beobachteten Kontraste. Der Wert 0.5 bzeichnet dabei die BUder, bei
denen eine Entscheidung zwischen Ausloschung wid "in Kontrast" nicht moglich 1St. Die
Fiille der Nichtiibereinstimmung sind mit einem geschwungenen Pfeil markiert.

Dreizahlige Richtungen fiihrten in alien Fallen zu einer extrem schlechten Ubereinstim­
mung, so daB diese Burgersvektorrichtung mit groller Sicherheit ausgeschlossen werden
karrn.

Die Bewegung einer Versetzung durch einen Quasikristall ist nicht so einfach zu erkliiren,
wie in kristallinen Materialien. Zwar besitzt auch ein Quasikristall eine Ebenenstruktur
[109, 26, 27], aber die Struktur eines Defekts wird nicht nur durch Verzerrungen des Git­
tel's, sondern auch durch Umordnung del' Gitterbausteine bestimmt. 'I'atsachlich kann
man dies auch in Simulationen ZUlll plastischen Verhalten von Quasikristallen beobach­
ten. Trebin und Mitarbeiter berechneten in Computerexperimenten die Reaktion eines
zweidimensionalen Quasikristalls auf eine angreifende Scherkraft , Es zeigt sich, dall sich
ab einer gewissen Be1astung Versetzungen bilden, die durch den Kristall wandern und
einen Pfad aus Phasonendefekten hinterlassen [158]. In den hier untersuchten Proben
deuten die Verschiebungen der Beugungsreflexe von ihren idealen Positionen darauf hin ,
dall der Quasikristall nach der Verformung zusatzlich zur erhohten Versetzungsdichte eine
hohe Dichte von Phasonendefekten aufweist.

Versetzungsbewegung in Quasikristallen wird also durch zwei Prozesse getragen. Zum
einen durch eine Verspannung des Gitters, wie in periodischen Kristallen, zum anderen
durch Diffusion der Atome. Atomare Diffusion ist ein Vorgang, der stark von der Tempe­
ratur abhiingig sein sollte. Dies wird durch einige experimentelle Resultate bestiitigt.

Die Analyse yon Quasikristallen, die bei RaUllltemperatur verformt wurden , hat, sieht
man einmal von der Arbeit von Takeuchi und Hashimoto [151] (siehe hierzu Kapitel 8.3)
ab, keinerlei Hinweise auf einen Versetzungsmechanismus ergeben. Auch zeigen neuerliche
Verformungsexperimente anderer Gruppen, daf eine starke plastische Verformung erst bei
relativ hohen Temperaturen einsetzt [144, 20, 186].

Zum Schull dieser Diskussion sollen noch zwei Artikel kommentiert werden, die sich
ebenfalls mit dem plastischen Verhalten von Quasikristallen beschiiftigen und in denen
angeblich Anhaltspunkte fur einen Versetzungsmechanismus aufgezeigt werden.

Yu et al. verformten die ikosaedrische T2-Phase von AlLiCu bei Raumtemperatur urn
nur 3% und beobachteten Versetzungen im Transmissionselektronenmikroskop. Bemer­
kenswerter Weise haben es die Autoren versaumt , das Ausgangsmaterial zu untersuchen,

weshalb sie am Ende ihres Artikels auch einraumen miissen (Zitat):

« Which leaves uncertain whether these dislocations originate from the defor­
mation or wether they arise already from the crystal growth." [189].

Yan und Wang fiihrten eine Warmebehandlung an dekagonalen AlroCo1sNhs-Quasi­
kristallen bei T = 800°C durch und zerbrachen ihr Material durch (Zitat) "rapid striking"
in undefinierter und nicht reproduzierbarer Art und Weise. AnschlieJlend wurden die
Proben im Transmissionselektronenmikroskop untersucht und verschiedene Defekte beob­
achtet [183, 173]. Auch hier wurden keine Untersuchungen an unverformtem Material
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durchgefiihrt. Dariiberhinaus wurden auch keine Proben untersucht, die nur der Warme­
behandlung ausgesetzt waren. In diesem Zusammenhang miissen dann Arbeiten, unter
anderem von den selben Autoren verfafit, zitiert werden, in denen das gleiche Material im
nichtdeformierten Zustand untersucht uud ebenfalls eine Reihe verschiedener Defekte mit
hoher Dichte beobachtet wurden [38, 185, 182, 184].



Kapitel9

UBERGREIFENDE DISKUSSSION

Die vorliegende Arbeit befafst sich vorwiegend mit der Untersuchung von Versetzungen
in verschiedenen quasikristallinen Legierungen mit Hilfe der Transmissionselektronenmi­
kroskopie. Die Materialien, die untersucht wurden, weisen dabei unterschiedliche Herstel­
lungshistorien auf.

Zurn einen wurden langsam abgekiiblte ikosaedrische AICuFe- und AIPdMn-Proben
untersucht, zurn anderen thermisch behandelte und plastisch verformte Einquasikristalle
aus dem System AIPdMn, ebenfalls ikosaedrisch,

Die im theoretischen Teil dieser Arbeit entwickelte Kontrasttheorie konnte bei allen
Systemen angewandt werden. Die hierbei erzielten Ergebnisse konnen in zwei Gruppen
gegliedert werden.

Die erste Gruppe umfaflt die Untersuchungen an Versetzungen in langsam abgekiihlten
AIPdMn-Quasikristallen. Hier wurden die an den Randern von dekagonalen AIPdMn­
Ausscheidungen liegenden Fehlpassungsversetzungen untersucht , Diese Versetzungen zei­
gen das Kontrastverhalten, wie es im Rahmen der kinematischen Kontrasttheorie (Kapi­
tel 6) fiir perfekte und vollstandigc Versetzungen in einem ikosaedrischen Quasikristall vor­
hergesagt werden Kalil. In reproduzierbarer Art und Weise findet sich ein Burgersvektor,
del' imphysikalischen Raum (und im orthogonalen Raum) parallel zueiner funfzahligen
Achse des ikosaedrischsn Quasikristalls liegt. Die Langenbestimmung des Burgersvektors
ist im Rahmen dieser kinematischen Kontrasttheorie nicht durchfuhrbar. Allerdings er­
laubt sie es, das Langenverhaltnis der Burgersvektorkomponeten hll zu h.L zu bestimmen.
Hier zeigt es sich, daf die Komponente im orthogonalen Raurn urn, einen Faktor sieben
graller ist als der zugehOrige Vektorbetrag im physikalischen ,Raum.

Crundsatzlich zeigen diese Experimente, daf die in dieser Arbeit abgeleitete Kontrast­
theorie funktioniert. Bildet man eine bereits analysierte Fehlpassungsversetzung, d.h. der
Burgersvektor istbekannt,mit weiterenZweistrahlfallen ab,dann liefert die Kontrast­
theorie immer eine korrekte Vorhersage dariiber,obdieVersetzungin dembetreffenden
Fall zusehen ist oder nicht ,

Die andere Gruppe beinhaltet die Versetzungen in ikosaedrischem AICuFe und plastisch
verformten AIPdMn-Quasikristallen. Die Durchfiihrung der Kontrastanalyse zeigt hier
keine so eindeutigen Ergebnisse, wie sie fur die obengenannten Fehlpassungsversetzungen
erhalten werden.

Bei den Versetzungen in AICuFe kann im allgemeinen die starke Bedingung nur fiir eine
systematische Reihe eindeutig beobachtet werden, Diese Reflexreihe liegt parallel zu einer
zweizahligen Richtung. Damit kann die Hauptkomponente <fer Verzerrungsfelder in beiden
Unterraumen .nur-auf ··eineEbene ·... senkrecht .. zudieser ... sweizahligen -: Richtung festgelegt
werden.: Beugungskontrastaufnahmen mit, anderenReflexen zeigen Restkontraste.Wie

123
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in Kapitel 6 dargestellt, konnen diese Restkontraste ihren Ursprung in einer komplexeren
Form der Verzerrungsfelder haben. Sieherlieh ist es nicht gereehtfertigt die Sehwierigkeiten
bei der Analyse, dureh eine unzureiehende Kontrasttheorie zu erklaren, Die Experimente
an den Fehlpassungsversetzungen bestatigen diese Theorie sehr gut, so daf hier del' Grund
doeh eher in einer komplexeren Form der Verzerrungsfelder gesueht werden muJ3.

Ein iihnliehes Bild zeigt sich bei den Versetzungen, die nach einer plastischen Verfor­
mung in AIPdMn-Quasikristallen gefunden wurden. Auch hier ist eine eindeutige Bestim­
mung nicht moglich, Selbst die Untersuehung mit einer grofien Anzahl von Beugungs­
reflexen, die bei einer idealen Versetzung zu einer Fiille redundanter Informationen fiihren
wiirde, brachte hier keinen vollen Erfolg.

Die Auswertung dieser Experimente zeigt jedoeh die Tendenz, daf der Burgersvektor
wahrscheinlich parallel zu einer der zwei- oder funfzahligen Riehtungen des Quasikristalls
liegen wird, Dieses Ergebnis wird dureh eine kiirzlieh von Dai et al. veroffentlichte Arbeit
unterstiitzt [40]. Hier wurde anhand der Aufspaltung von HOLZLLinien der Burgersvek­
tor als parallel zu einer zweiaahligen Richtung liegend bestimmt.

Dennoch muJ3 auch bei diesen Versetzungen noeh genauer untersucht werden, welche
Form die Verzerrungsfelder in den beiden Unterraumen haben. Beispielsweise ist noeh
nicht untersucht worden (theoretisch und experirnentell), wie weit sich die Verzerrungs­
felder in ikosaedrisehen Quasikristallen vom Versetzungskern in das Gitter erstreeken. Es
kann verrnutet werden, daf die Verzerrungsfelder der Fehlpassungsversetzungen dureh die
Ausseheidungen stark lokalisiert werden, und es deshalb zu dem beobachteten Kontrastver­
halten kommt. Dies ist fiir separate Versetzungen sieherlieh nicht der Fall. Vielmehr muf
davon ausgegangen werden, daf die phasonenartigen Defekte aufgrund ihres diffusiven
Charakters sich in einer Wolke um den Versetzungskern ausbreiten, die iiber die Ausdeh­
nung del' phononenartigen Verzerrungen hinausreicht. Durch Computersimulationen kann
dies zumindest fiirzweidimensionale quasiperiodische Systeme bestatigt werden [158].

Allerdings gibt es .auch eine Gemeinsamkeit zwischen den Fehlpassungsversetzungen
und den gerade besehriebenen Defekten. Dureh Analyse der sehwaehen Ausloschbedin­
gung kann aueh bei den letztgenannten Defekten klar gezeigt werden, daf die Amplitude
der Verzerrungsfelder im orthogonalen Raum etwa eine GroBenordung starker ist als die
entspreehende Komponente im physikalischen Raum. Das bedeutet aber, daf der Ein­
ban von topologischen Fehlern, also auch eine chemische Unordnung, in Quasikristallen
energetisch giinstiger ist , als das Gitter durch phononenartige Defekte zu verzerren.

Uberhaupt stellt die sehwaehe Ausloschbedingung ein wiehtiges Instrument zur Unter­
suchung der Verzerrullgsfelder insbesondere bei der Bestimmung des Burgersvektorsdar,
was von-einigen anderen Arbeitsgruppen [172, 182, 184J leider nicht erkannt wird. Dies
soll im folgenden an einer von Dai veroffentlichten Arbeit [39] exemplariseh diskutiert
werden. Dort wird anhand der HOLZ-Linienaufspaltung eine Analyse von Versetzungen
in AICuFe durehgefiihrt.

Doch zunachsteinige der folgenden Diskussion dienliehe Vorbemerkungen.

Essollen nur vollstandige Versetzungen betrachtet werden. Es liil3t sieh dann zeigen,
daf der zugehorige Burgersvektor (als einVektordesHypergitters) Komponenten in den
beiden Unterraumen besitzt (~I bzw. bJ.),die immer eine endliehe Lange besitzen.

"Higher Order Laue Zone, s.n. Kapitel5.4
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Dazu projiziert man einen Vektor it = ao (mIl m2, m3, m4, ms, me) mit den Koeffizien­
ten mi aus den ganzen Zahlen nnd endlicher Lange in die beiden Unterraume Ell nnd E 1­

(s. Kapitel A.l) nnd erhalt so:

mit ao als Hypergitterkonstante nnd c = y'2(2 +r). Fordert man nun I;hl = 0, so
impliziert dies mk +mk+3 =°und mk - mk+3 =°(k = 1,2,3), da -r eine irrationale Zahl
ist. Damit sind aber die Koeffizienten mi = 0, so daf 1'"111 ebenfalls verschwindet, was im

Widerspruch zur Annahme IXI f °steht.

Wie in den vorhergehenden Kapiteln an mehreren Beispielen gezeigt wurde, konnen
Versetznngen mittels Beugungskontrast abgebildet werden. Im Kapitel6 wurde abgeleitet,
daf der Versetzungskontrast verschwindet, falls die Bedingung

(9.1 )

erfullt ist. gil nnd g1- bezeichnen wiederum die Komponenten des reziproken Gitter­
vektors in den Unterraumen Ell bzw. E1-. Hierbei soll nun vor allem die schwache

Ausloschbedingung, gjlbll = -s.t, f 0 (Kapitel 6.4), herausgestellt werden, da es ge­

rade hier offensichtlich ist, daf a priori der EinfluJl der Phasonenkomponente 1,'1- nicht
vernachlassigt werden kann.

In der von den Dai vcroffentliehten Arbeit [39J wird allerdings nur ein Teil der Glei­
chung 9.1 benutzt, urn die Anzahl der Aufspaltnngen von HOLZ-Linien zu berechnen.
Diese Higer-Order-Laue-Zone-Linien treten auf, wenn man im Transmissionselektronen­
mikroskop Beugungsbilder mit stark konvergentem Elektronenstrahl aufnimmt und diesen
auf den Defekt fokussiert (Siehe auch [152j). In kristallinen Materialien bestimmt man
die Anzahl der Aufspaltnngen nach n = Igbl- GemaJl den Ausfiihrungen von Dai kann
man bei quasikristallinen Steffen die Anzahl dar Aufspaltungen allein dUTch die Phasen­
verschiebung aufgrund der phononenartigen Verzerrungendes Gitters bestimmen. Unter
Vernachlassigung des Phasonenterms erhalt er:

Die Auswertung seiner experimentellen Resultate unter Zuhilfenahme dieser Gleichung
fiihrt ihn zu der Schlufsfolgerung, daf aufgrund der Ubereinstimmung seine ad hoc ge­
machte Annahme beziiglich des Phasonenterms gerechtfertigt ist. Desweiterenkann er
nurdie GroBe des Vektors in Ell angeben. 1,'1- bleibt unbestimmt ,

In den folgenden Absatzen soll abergezeigt werden,

e daf die Vernachlassigung des Phasonenterms eine unzulassige Vereinfachnngen dar­
stelIt;

• daf durch eine Beriicksichtignng der Phasonenkomponente die von Dai gefundenen
Ergebnisse sogar besser erklart werden;
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e daB beide Komponenten des Verzerrungsfeldes eindeutig bestimmt werden konnen,
falls die Phasonenkomponente der Phasenverschiebung mitbetrachtet wird.

Dai berichtet, daB mittels konventioneller Beugungskontrastmethoden die Richtung des
Burgersvektors in Ell als parallel zur [1/1, 0/1, I/O]-Richtung bestimmt werden konnte.

Eine solche Analyse verlangt die Beobachtung von zwei starken Ausloschbedingungen
(siehe Kapitel 6.4.3).

Bei den hier vorgestellten Experimenten an AICuFe-Quasikristallen stellt sich diese
Forderung als praktisch nicht nachweisbar heraus. Daher ist es urn so bedauerlicher, daf
die entsprechenden Bilder von Dai nicht veroffentlicht worden sind.

Weil aber ebenfalls keine besondere Kontrastphanome wie Stapelfehlerkontraste oder
die Aufspaltung von Versetzungslinien von Dai erwahnt werden, soil nun von der Annahme

ausgegangen werden, daf es sich urn eine vollst andige und perfekte Versetzung handelt,
bei der bll parallel zur [1/1, 0/1, I/O]-Richtung verlauft ,

Nun kann jeder (Burgers-) Vektor, der parallel zu einer bestimmten Richtung in Ell
verlauft , als Linearkombination zweier paralleler Vektoren mit inkommensurablem Langen­
verhaltnis dargestellt werden:

1m Faile der zweizahligen [1/1, 0/1, I/O]-Richtung findet sich

-- ao - - ao - -
bll = P -(1/1, 0/1, 1/0) + q -(1/0, 1/1, 0/1)

c c
-- ao-- ao--
bt = P -(1/1, 1/0, 0/1) +q -(0/1, 1/1, 1/0).

c c

Der sechsdimensionale Burgersvektor lautet dann:

jj = ao(p, p, 0, q, 0, q)

(9.2)

(9.3)

(9.4)

Setzt man fur p und q ganze Zahlen ein, so erhalt man aile Vektoren des F-Hypergitters,
deren Projektion parallel zu dieser zweiaahligen Richtung verlauft , Beriicksichtigt man nun
noch die Gitterkonstante fill AICuFe ao = 6.31A [35] konnen fiir belie,bige p und q_und die
yon Dai angegebenen reziproken Gittervektoren die Werte von lilt DII(p, q)I, !ffl D.i(p, q)i
und lilli bll(p, q)+si bl-(p,q)1 berechnet werden. In Tabelle 9.1 und 9.2 sind zwei Beispiele
aufgelistet. In Tabelle 9,1 wurde p = ±1, q = =fl unci in Tabelle 9.2 p = ±12, q = =F7
gewahlt. ZUIJ.1 Vergleich sind die Komponenten der reziproken Gittervektoren so wie die
Anzahl der von Dai beobachteten HOLZ-Linienaufspaltungen aufgelistet. Die Indizes
der reziproken Gittervektoren wurden hier von dem Indizierungsschema Elsers [56]in die
Notation nach Cahn et al, [24] umgeschrieben.

Vergleicht man die Wertevon lilli bll(p, q)1 mit der Anzahl der Aufspaltungen ergibt

sich in beiden Tabellen eine gute Ubereinstimmung. Jedoch in Tabelle 9.2 habsn sich die
Betrage fill die Phasenverschiebungen, IiI bl-(p, q)l, gegeniiber Tabelle 9.1 verzehnfacht!

Die Anzahl der Tupel (p,q), bei denen die Skalarprodukte lilii bll(p, q)1 mit den beobach­
teten Aufspaltungen iibereinstimmen, ist unendlich grofs, aber die zugehorigen Werte von
IiI bl-(p, q)1 andern sich fill jedes Paar (p,q). Der Grund hierfiir liegt in einer Langenande­
rung von Ibl-I, bei der sich der Wert von Ibid praktisch nicht andert. Dieser Sachverhalt ist
in Tabella 9.3 anhand von zehn Beispielen dargestellt. Ffujedes Zahlenpaarv bei dem der
zugehorige Burgersvektor Z11 einer vollstiindigenUbereinstimmung zwischen berechneten
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i 911' [39] 1911' bid 191 b-ll 1911' bll +91 b-ll n [39]

1 (4/6,4/6,0/0) 1.17 0.17 1.00 1

2 (4/6,1/2,2/3) 1.89 0.11 2.00 2

3 (0/0,5/8,2/3) 3.07 0.07 3.00 3

4 (2/3,5/8,3/5) 3.79 0.21 4.00 4

5 (5/8,2/3,0/0) 0.00 0.00 0.00 0

6 (2/3,4/6,1/2) 1.89 0.11 2.00 2

7 (3/5,3/5,3/5) 1.89 0.11 2.00 2,

8 (5/8,2/3,0/0) 1.89 0.11 2.00 2

91 (3/5,3/5,3/5) 3.07
1

0.07 3.00 3

Tabelle 9.1: Berechnete Phasenverschiebungen aufgrund der phononen- und phasonen­
artigen Verzerrungen (Vielfache von 21T) mit bll = ";'-(p - q/p,q/p + q,pjii), b-l =
a:, (Plq - p,p + qfij, ii/p), P = ±1 und q = :F1 fur die von Dei angegebenen reziproken
Gittervektoren.

und experimentell beobachteten Aufspaltungen fuhrt (nur Phononanteill), sind die Werte
von Iblll and Ib-ll anfgelistet. Diese Beispiele bestiitigen auf der einen Seite zwar den von

Dai [39] gefundenen "Vert fiir Ib111, demonstr.ieren aber andererseits, daf die Schlufirolge­
rung, b-l zu vernachlassigen, nicht gerechtfertigt ist.

Neben den Werten von 1911i bll(p, q)1 und 191 b-l(p, q)1 sind in den Tabellen 9.1 und 9.2

auch die Werte von 1911' bll(p, q) +91 b-l(p, q)i anfgelistet. Wahrend in Tabelle 9.2 fast
aile Werte von den beobachteten abweichen, findet sich in Tabelle 9.1 eine vollstandige
Dbereinstinunung.

Daruberhinaus kann gezeigt werden, dafl die Kombination p = ±1 und q = 1'1 das
einzige Zahlenpaar ist, daf zu einer vollstandigen Ubereinstimmung fuhrt.

Dazu berechnet man das vollstiindige Skalarprodukt fill die heiden ersten reziproken
Gittervektoren, wobei die Werte von p und q zunachst offengelassen werden, und setzt das
Ergebnis mit der Anzahl der beobachteten HOLZ-Linienanfspaltungen gleich:

1
12p +3ql = 1 '"' P = :2 - 2

2 51- 3p - 5ql = 2,", p = - - -q
3 3

1 3
und p ----q

2 2
2 5

und p = -- - -q.
3 3

(9.5)

(9.6)
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i I iM [39]
) -> i ... I Iffi b-LI Iff!!i bll +ffi b-LI n [39]911 bill

1 (4/6,4/6,0/0) 1.28 1.72 3.00 1, ,
~ (4/6,1/2,2/3) 2.07 1.07 1.00 I 2 I
~

3 (0/0,5/8,2/3) 3.34 0.66 4.00 i 3

4 (2/3,5/8,3/5) 4.13 2.13 2.00 4

5 (5/8,2/3,0/0) 0.00 0.00 0.00 0

6 (2/3,4/6,1/2) 2.07 1.07 1.00 2

7 (3/5,3/5,3/5) 2.07 1.07 1.00 2

8 (5/8,2/3,0/0) 2.07 1.07 1.00 2

9 (3/5,3/5,3/5) 3.34 0.66 4.00 3

Tabelle 9.2: Berechnete Phasenverschiebungen aufgrund der phononen- und phasonenar­
tigen Verzerrungen (Vielfache von 2.".) wie in Tabelle 9.1 aber mit p = ±12 und q = =j=7
Iiir die von Dei angegebenen reziproken Gittervektoren.

II P
II

q If,,1
I Ii'

p

±l =j=1 2.90A 12.28A ±35 =j=22 2.80A 368.90A
,

" ±l2 3.16A 123.93A 3.22A I 453.08A
I

'f7 ±43 =j=27 ,

2.74A 208.11A !
o ! 0

±20 =j=12 ±46 ! =j=28 ! 3.26A i 480.54A i,
. ±22 =j=14 3.06A 232.68A ±54 'f33 2.84A 564.73A

±33 =j=20 3.00A 344.33A ±56 =j=35 2.96A 589.29A

Tabelie 9.3: Die Werte von Ibid und Ib-LI fiirzehn Zahienpaare (p, q) berechnet mit den in

Tabelle 9.1 angebenenGittervektoren. Fiir jedes Beispiei sUmmen die Werte von Ibll9i(1
rlJtdel1 v-on DaibeobaclIt~tenAufspaltungs~Gthlt:m iibereiIl.
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Diese Gleichungen beschreiben zwei Satze parallel verlaufender Geraden. Im Prinzip gibt
es nun drei Moglichkeitsn , wie diese Geraden zu einander angeordnet sein konnen.

$ Die Geraden verlaufen parallel. Somit hat das Gleichungasystem keine Losung unci
der Burgersvektor kann nicht eindeutig bestimmt werden.

• Die Geraden sind paarweise identisch. Damit erhalt man unendlich viele Losungen
fill p und q. Der Burgersvektor ist , solange man nicht weitere Gleichungen betrach­
tet, beliebig .

• Die Geraden bilden ein Parallelogramm, In diesem Fall gibt es genau vier Losungen
fiir p und q. Beschrankt man sieh auf Werte von p > 0, ergeben sich zwei Losungen.

Die Gleichungen 9.5 und 9.6 besehreiben den dritten Fall.

Die Anzahl der Losungen reduziert sieh dann auf eine, wenn weitere Gleichungen
beriieksichtigt werden. Daher ist eine eindeutige Bestimmung von Ibid und Ibl-I durchfuhr­
bar.

Aus Tabelle 9.3 ergibt sich fiir p = ±1 und q = =f1, daf Iblll = 2.90A und Ibl-I = 12.2S.A.
Es ist offensiehtlieh, daf die Phasonenkomponente nicht nur nieht vernaehliissigt werden
darf, sondern die Phononenkomponente sogar urn einen Faktor vier iibersteigt. Dies wie­
derum bestatigt die in dieser Arbeit gefundenen Relationen zwischen den Amplituden der
Verzerrungsfelder in den beiden Unterriiumen Ell und El-.
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Kapitell0

ZUSAMMENFASSUNG

Diese Arbeit befaflt sieh mit der Untersuehung von Defekten in ikosaedrisehen Quasikri­
stallen mit Hilfe von versehiedenen, elektronenmikroskopisehen Methoden.

Naeh einem einleitenden Kapitel iiber die Entdeekung und versehiedene physikalische
Eigensehaften der Quasikristalle wird besehrieben, wie man das Gitter und die Beugungs­
bilder von Quasikristallen bereehnen kann. Dabei wird erklart , daf sieh ikosaedrische
Quasigitter von sechsdimensionalen, periodisehen Gittern ableiten lassen. Der sechsdimen­
sionale RaUlll wird dabei in zwei dreidimensionale, zueinander orthogonale Unterraume
unterteilt. Im ersten, dem physikalischen Raum Ell> ensteht das dreidimensionale Gitter.
Der zweite Unterraurn wird als Orthogonalraurn E.L bezeiehnet und dient als Konstrukti­
onshilfe.

Daran anschlieflend wird eine Einfiihrung in die Theorie der Defekte von quasiperiodi­
sehen Gittern gegeben. Es zeigt sich, daf die Defekte dureh Verzerrungsfelder in einem
seehsdimensionalen Gitter, U(xll)' und in denUnterraumen Ell' ulI(xll), und E.L, U.L('"II),
eharakterisiert werden konnen.

In dem nun folgenden Teil wird im Rahmen einer kinematisehen Kontrasttheorie und
unter Berucksichtigung der Saulennaherung abgeleitet , unter welchen Abbildungsbedin­
gungen Defekte imTransmissionselektronerunikroskopzu sehen sind.

Die wiehtigsten Ergebnisse sind hier:

Im Gegensatz zur Analyse von Defekten in periodisehen Gittern finden sieh zwei ver­
sehiedene Ausloschbedingungen.

Die erste ist das direkte Analogon zur Ausloschbedingung fur die Untersuchung von
Defekten in Kristallen. Der Defekt ist nieht zu sehen, falls unter Zweistrahlbedingungen
der zugehorige reziproke Gittervektor senkreeht zurn Verzerrungsfeld steht: !fu = o. Bei
der Analyse von Versetzungen in Quasikristallen lautet sie: gllull = 0 und !f.LU.L = O.
Der zweite Term ergibt sich ausder Besehreibung ikosaedrischer, quasiperiodischer Git­
ter mit Hilfe von sechsdimensionalen periodischen Gittern. Diese Ausloschbedingung soil
als starke Ausloschbedingung bezeichnet werden. Im Experiment erkennt man diese Be­
dingung damn, daf der Defektkontrast mit allen Reflexen einer systematisehen Reihe
verschwindet , Dureh Beobaehtung zweier starker Ausloschbedingungen kann die Riehtung
der VerzerrungsfelderinnerhalbderUnterraUllle Ell und E.L festgelegt werden

Die zweite Ausloschbedingung lautet: !fllull + !f.L U.L = 0 mit !fllull # O. Dies ist ein neu­
artiger Effekt, der aus der Verwendung hoherdimensionaler, periodiseher Gitter fur-die
Besehreibung quasiperiodiseher Gitter und deren Defekte resultiert. Hierstehendie 'rezi­
proken Gittervektoren nieht senkreehtzuden Verzerrungsfeldern.Dennoeh versehwindet
der Versetzungskontrast , da sich died~chdieVerzerrungsfelderillduziertenPhasenYer­

schiebungen des Elektronenstrahls genaukompensieren.Dieses Phanomen soil sehwaehe
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Ausloschbedingung genannt werden, Hier ist es so, daf innerhalb einer systematischen
Reihe nur ein reziproker Gittervektor (und ganzzahlige Vielfache davon) zur Ausloschung
des Versetzungskontrastes fiihrt . Durch die Beobachtung der schwachen Ausloschbedin­
gung ist es moglich, quantitative Angabcn tiber das Groflenverhaltnis der Verzerrungsfelder
zueinander zu machen. Hat man die Richtung der Verzerrungsfelder durch Beobachtung
der starken Ausliischbedingung festlegen konnen, ermiiglicht die Beobachtung der schwa­
chen Ausloschbedingung die Bestimmung eines sechsdimensionalen Burgersvektors.

Nach diesem theoretischen Teil schliefien sich die experimentellen Untersuchungen an.
Folgende Resultate wurden gewonnen:

In langsam erstarrten AICuFe-Quasikristallen wurde der Kontrast von Vesetzungen
untersucht und es wurden erstmalig quantitative Resultate erzielt. Die Analyse mit Hilfe
der oben abgeleiteten Kontrasttheorie zeigt, daf die Hauptkomponente der Verzerrungs­
felder senkrecht zu einer zweizahligen llichtung des Quasikristalls liegt. Da die starke
Ausloschbedingung bei jeder Versetzung nur einmal beobachtet werden konnte, ist es nicht
moglich die Verzerrungsfelder durch einen llichtungsvektor zu charakterisieren. Allerdings
zeigt die Beobachtung der schwachen Ausloschbedingung, daf entlang einer zweizahligen
Richtung die Verzerrungsfeldkomponente im Orthogonalraum eine Zehnerpotenz griiBer
ist als die Komponente im physikalischen Raum.

In langsam erstarrten , ikosaedrischen AlroPd2oMnlo~Quasikristallenwurden platten­
forrnige EinschIiisse gefunden, die als Ausscheidungen der dekagonalen A170Pd20MnlO­
Phase identifiziert werden konnten. An den Randern dieser Ausscheidungen finden sich
Fehlpassungsversetzungen, die mit Hilfe der starken und schwachen Ausloschbedingung
analysiert wurden. Dabei zeigte es sich , daf die Burgersvektoren in den beiden Un­
terraumen parallel zu funfzahligen llichtungen der ikosaedrischen Matrix verlaufen. Bei
diesen Versetzungen war es erstrnals moglich, eine vollst andige Analyse der sechsdimen­
sionalen Burgersvektorrichtung durchzufuhrcn, was zudem als Bestatigung der im theore­
tischen Teil dieser Arbeit vorhergesagten Kontrastphanomene verstanden werden kann.

Die beiden letzten Experimente befassen sich mit dem Zusammenhang von mechani­
schen und mikrosokopischen Eigenschaften der Quasikristalle. Hier wird untersucht , ob
ein Versetzungsmechanismus mit den plastischen Eigenschaften verbunden ist.

Dazu wurden erstmalig Verformungsexperimente bei Raumtemperatur als auch bei ho­
hen Temperaturen an Einquasikristallen des Systems AIPdMn durchgefiihrtund die Pro­
ben anschlieflend im Transwissionselektronenwikraskop untersucht.

Die Grundlage fur diese Experimente bildet die im Rahmen dieser Arbeit durchgefuhrte
Ziichtung von grofien Einquasikristallen (ca. 8cmlang und 1 ern im Durchmesser] mit Hilfe
der Czochralskimethode.

Bei Raumtemperatur wurden in polierte Platten dieses Materials mit einem Mikrohar­
teprufgerat Furchen eingeritztundder Quasikristall so plastisch verformt. Im Raster­
elektronenmikroskop konnten als makroskopische Verformungsmechanismen sowohl Mi­
kropfliigen alsauch Sprodbruch festgestellt werden, Anschliellend wurden dieseFurchen
im Quersclmitt prapariert und im Transmissionselektronenrnikroskop untersucht , Es konn­
ten keine Versetzungen gefunden werden. Stattdessen wurden Mikrorisse und eine Un­
terteilung der einquasikristallinen Probe in gegeneinanderverkippte Subkorner entdeckt.
Diese rvfikrori:l3bildung wird zusarnmen mit einer ·Korngrenzenabgleitung als ein mikrosko­

pischerVerformung~l11echa,nismtls.bei ... Raumtel11peraturvorgeschlagen.
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In einem weiteren Verformungsexperiment wurden die plastischen Eigenschaften bei
hoher Temperatur untersucht. Dazu wurden in einer Verforrnungsmaschine kleine, ein­
quasikristalline Quader bei einer Temperatur von 750°C in einem Druckversuch verforrnt
lind anschlieflend im TransrrtissionselektronenrrJkroskop analysiert , Bemerkenswert ist der
deutliche Abfall der Verformungskurve nach Erreichen der oberen Streckgrenzen bei etwa
400 MPa und das Fehlen einer unteren Streckgrenze bis zu einer Verformung von mehr als
25%.

Die erstmalig durchgefiihrte Analyse soleher verformter Einquasikristalle im Elektro­
nenmikroskop belegt ganz deutlich die Bildung von Versetzungen. In verformten Proben
finden sich Versetzungsdichten, die um drei Grofienordnungen iiber den in unverformten

Vergleichsproben bestimmten Werten liegen.

Eine Analyse dey Versetzungskontraste fiihrte zu den Ergebnissen, ...vie sie auch schon
fiir die Defekte in langsam erstarrten AICuFe-QuasikristaHen gefunden wurden. D.h.,
eine Bestimmung eines Burgersvektors mit Hilfe der Kontrastexperimente ist nicht ein­
deutig moglich. Dies kann aber nicht auf eine unzureichende Theorie zur Interpretation
der bei Versetzungen auftretenden Kontraste zuriickgefiihrt werden, da diese Theorie bei
der Analyse der Fehlpassungsversetzungen in AIPdMn sehr gut bestatigt werden konnte.
Vielmehr bedeutet dies fiir die Verzerrungsfelder, daf die mit ihnen verbundenen Verschie­
bungen unter Umstandsn mit Hilfe von mehreren Vektoren charakerisiert werden miissen.
Dabei deutet die statistische Auswertung der Experimente darauf hin, daf Verzerrungen
entlang zwei- und funfzahliger Richtungen die auftretenden Verschiebungen am besten
beschreiben.
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Anhang A

ANHANG

A.I Quasikristail-Mathematik

Irn folgenden werden einige wichtige Relationen fur das Rechnen mit Vektoren, die bei
der Konstruktion quasiperiodischer Gitter bzw. deren Beugungsbilder verwendet werden,
abgeleitet.

Die Position eines Gitterpunktes im Quasigitter kann auf zweierlei Art und Weise be­
schrieben werden.

Zum einen kann man die Koordinaten des sechsdimensionalen Gitterpunktes X ange­
ben, der bei der Projektionsmethode zu einem Gitterpunkt des dreidimensionalen Gitters
wird:

m,
m2

ms
m4

ms
ma J

(A.l)

Die Gitterkonstante ao des sechsdimensionalen Gitters ist hier zu eins gesetzt. Urn die
Koordinaten des Gitterpunktes im dreidimensionalen Quasigitter zu bestirnmen, wendet
man auf X a die Transformationsmatrix Man [24J:

1
7

o
-7

1
o

7

o
1
1

o
-7

o ~1

1 7

7 0
o 7

-7 1
1 0

7

o
~1

1
o
7

(A.2)

1

J2(2+7)
(A.3)

Dieser Vektor wird inzwei Komponenten aufgeteilt. Die oberen drei Koordinateri-be-
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schreiben die Lage im Unterraum Ell' die unteren drei die Position im Unterraum E~:

1 ((m,-m4)+7(m2+ms)\ 1 (h+7h!\

J2(2+7) I (m3-ms)+7(m,+m4) )1= J2(2+7) I k+7~')1
\ (m2-ms)+7(ms+m6) \ 1+71

und

(AA)

1

J2(2 +7)

Diese Vektoren werden dalll1 geschrieben als:

1

J2(2+7)
(A.5)

ill = (h/hl,k/k',I/I/) bzw. h = (h'(h,e/k,I'/I),

dabei wird der konstante Vorfaktor~ nicht mitgeschrieben.
2(2+ 7 )

folgenden der Ubersichtlichkeit halber weggelassen werden.

Die umgekehrte Transformation lautet:

(A.6)

Dieser solI auch im

m, = ~(h+kl)

ms = Hk + I')
ms = H-I + hi)

m2 = W+hi)
m4=H-h+e)
m6= ~(-k+l}

(A.7)

An dieser Schreibweise der Vektoren ill und i ~ erkennt man, daf zwischen beiden eine
eindeutige Beziehung besteht.

Damit kann nun folgende Eigenschaft gezeigt werden:

(A.8)

(A.9)

Dabei wurde die.Beziehung 7 2 = r+ 1 ausgenutzt. Der zugehorige Vektor go lautet dann:

((h+hl)-7h \
g~ I = I (k + e) -7k)..

\ (l+fI)-71

Muitipliziert man g~' mit -1/7 erhalt man:

(A.I0)

"/ ~ ,__ 1 7 g~ =

Nun gilt 7-1 = 7 - 1, und daraus folgt:

(-(h+hl)/7+h \
i -(k +,k')/7 +k). .
\ --(l+I')h: + I •

(A.ll)

=9.1. (A.12)



(
hg + rh~ \
kg +Tk~ I.

\ Ig + rl~ !

A.I. QUASIKRISTALL-MATHEMATIK

Eine weitere, wiehtige Relation ist:

hll ill = 0 ? h.LiJ.L = O.

Die Vektoren gil und hll lassen sieh sehreiben als:

( hdrh~)
hll = i kb +rk~ und

\ Id rl~

Daraus folgt fur das Skalarprodukt hll gil = 0:

hllgll = 0

hbhg +r' h~h~ + r( h~hg + hbh~) +

kbkg + r
2
k~k~ + r(k~kg + kbk~) +

Iblg + r' I~I~ + r(l~lg + Ibl~)

hbhg + h~h~ +r(h~h~ + h~hg + hbh~) +

kbkg + k~k~ +r(k~k~ + k~kg + kbk~) +

Iblg + I~I~ + r( I~I~ + 1~lg + hl~).

Aus Gleiehung (A.15) folgt dann:
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(A.13)

(A.14)

(A.I5)

o (A.I6)

und

o = h~h~ + h~hg + hbh~ + k~k~ + k~kg + kbk~ + I~I~ + 1~lg + Ibl~. (A.I7)

(A.I8)

Sehreibt man nun das Skalarprodukt der zugehorigen Vektoren g.L und h.L mit Hilfe von
Gl. (A.4) und Gl. (A.5) aus, so ergibt sieh mit Gl. (A.16) und Gl. (A.17):

t, g.L = h~h~ +r' hbhg - r(hbh~ + h~hg) +

k~k~ +r' kbkg - r( kbk~ + k~kg) +

I~I~ + r' u, - r(l;I~ + 1~lg)

hbhg + h~h~ +r(hbhg - h~hg - hbh~) +
~

=0 nus Gt. (A.16)

kbkg + h~k~ +r(kbl<g - k~kg - kbk~) +
~

::::0 UUB Gl. (A.16)

l;l g + I~I~ +r(lblg - l~lg - lbl~)
'----v-----"

=0 aus GI. (A.16)

Gl. (A.16)
~

r( -h~h~ -h~hg - hbh~) +

Gl. (A.16)
~

r( -k~k~ -k~kg - kbk~) +

Gl. (A.16)

( ~l'l' _I'I -I ") Gl. (;4.17) 0
T, b 9 b 9 blg .
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(A.19)

Der Beweis fiir den umgekehrten Schluf erfolgt entsprechend.

Verschwindet das Skalarprodukt zweier Vektoren in den beiden Unterraumen Ell und
E .Lr so gilt das naturlich auch fur den zugehiirigen Vektor im sechsdimensionalen Hyper­
gitter:

Die urngekehrte Folgerung ist im allgemeinen nicht moglichl Das ist der Grund fur eine
Unterscheidung zwischen einer starken und einer schwachen Ausliischbedingung.



A.2. ELEKTRONENBEUGUNG AM FESTKORPER

A.2 Elektronenbeugung am Festkorper
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Die Elektronenstreuung kann mit folgendem Modell beschrieben werden [86]:

Der zu untersuchende Festkorper werde mit einer ebenen Welle mit dem Wellenvektor
I fa 1= 1/>" bestrahlt (Abb. A.I). Die Welle am Ort r des Strenzentrums und zur Zeit t

PTobe

per)

Beobacliter

Abbildung A.I: Lage und Orientierung der bei der Untersuchung der kinematischen Elek­
tronenbeugung benutztell Vektorell in Bezug auf Probe und Beobachter.

kann dann durch

A (r t) ~ A e 21l'ikor+iwt
p , .... - 0 (A.20)

beschrieben werden. Die Zeitabhangigkeit von Ap soll im folgenden aber nicht berucksich­
tigt warden, da im Experiluent ohnehin nur zeitliche Mittelwerte beobachtet werden.

Die eiufallenden Wellen regen HUll den streuenden Korper an den sogenannten Streuzen­

tren zur Emission VOll Kugelwellen an, deren Amplitude und Phasenlage relativ zur anre­
genden Strahlung durch die im allgemeinen komplexe Streudichte p(T) bestimmt wird. Das
streuende Atomgitter soll als starr angenommen werden , so daf p(T) zeitunabhangig ist.
Insgesamt sollen die einfallenden Wellen nur einmal gestreut werden, Diese Annalune der
Einfachstreuung bezeichuet man als kinematische Naherung und entspricht der 1. Born­
schen Approximation in der quantenmechanischen Beschreibung desStreuprozesses.Diese
Annahme ist berechtigt fur die Streuung von Neutronen und Rontgenstrahlung, gilt aber
auch fur Elektronen hoher Energie, wie sie in der Elektronenmikroskopie benutzt werden.
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Die Amplitude der Kugelwelle am Ort ii des Beobachters ist:

- - 1A = A (f'\ p(f' e- 21rik I R - i I .,.--.".~---:
b p) '} IR-il

A. ANHANG

(A.21)

(A.22)

Der Vektor k zeigt hier aber in die Richtung von R- i. Somit kann Ab umgeschrieben
werden zu

A = A (f'p(f'e- 21rik(R - i) ~ 1
b p} '} IR-il

Im Experiment konnen die Entfernungenr' in der Probe gegenuber dem Abstand R zum
Beobachter vernachlassigt werden, d.h.,

Dam.it wird Gleichung (A.22) ZU

Ab = Ap(i)p(i) ~e-21rik(R- r),

bzw. mit Gleichung (A.20)

Ab = Aoe-21rikR~p(i)e+21ri1'lk - ko).
R

(A.23)

(A.24)

(A.25)

Fur feste Beobachtungsbedingungen, d.h., Ort R und Richtung k andern sich nicht, ist
der erste Teil der rechten Gleichungsseite eine Konstante:

(A.26)

Den Strukturfaktor F,(K), d.h. die Gesamtstreuamplitude in Richtung von k, erhalt man
durch die phasenrichtige Aufintegration aller Kugelwellen:

~ r +2 '~K-F.! Kl oc I o!?le 1rzr dr.., .. j"" . (A.27)

wobei K k - ko als Streuvektor bezeichnet wird. Da im Beugungsexperiment nicht
Amplitude und Phase, sondern nur die Intensitat dergestreuten Wellen beobachtet werden
kann, mull fiir einen Vergleich mit experimentellen Ergebnissen noch das Betragsquadrat
von F, (K) berechnet werden:

(A.28)

Hier sieht man nun, daf in kinematischer Naherung die Intensitatsverteilung der Streu­
strahlung I( K) durch das Betragsquadrat der Fouriertransformierten der Streudichte p(i)
beziiglich des StreuvektorsK berechnet werden kann. Fiir ein Gitter mit einer diskreten
Verteilungder Streudichtegeht der Strukturfaktor iiber in eine Summe iiber alle Git­
terplatze rjmit den atomaren Streudichten fj:

Ps(K) (XL fi e21fiTi K
j

(A.29)
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A.2.1 Das reziproke Gitter
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Die abgeleitete Formel fur die Streuamplitude kann nun benutzt werden, urn das reziprake
Gitter zu definieren. Die Funktianen F,(K) bzw. I(K) werden nur fiir die Vektaren K
Beitrage liefem, fiir die gilt:

Kr= (k - koV= m mit mE Z. (A.30)

Die Orte K, an denen diese Bedingung erfiillt ist, bilden dann per definitionem die Punkte
des reziproken Gitters. Nun ist die Anzahl der miiglichen Vektaren K, die diese Bedingung
erfiillen kiinnen, unendlich grofs. Fiir die Beschreibung des rezipraken Gitters reicht es aber
aus, wenn man aus der Menge der Vektoren K einen Satz linear unabhangiger Vektaren
fii herausnimmt, die dann eine Basis des rezipraken Gitters bilden:

(A.31)

Damit ist es dann moglich, jeden reziproken Gitterpilllkt dutch einen Satz ganzer Zahlen,
das sind die Kaeffizienten ai, eindeutig zu indizieren. Ein Beispiel:

Fiir ein periodisches Punktgitter in zwei Dimensianen mit den Gitterkanstanten dx und
d y wird die Streudichte durch eine Summe von Deltafunktionen beschrieben:

(A.32)
m,n

Die Streuamplitude einer Welle mit dem Streuvektor (kx , ky ) , die an einem solchen Gitter
gestreut wird, kann nach G1. (A.27) berechnet werden und 1St wiederum eine SUTfI..J.--ne yon
Deltafunktionen. Dieser Ausdruck beschreibt das zu P(krr:l ky ) reziproke Gitter:

(A.33)

Die Vektoren, die hier das reziproke Gitter aufspannen, sind also:

(A.34)

DaB das reziproke Gitter ebenfalls ein Punktgitter ist , gilt strenggenommen nur unter der
idealisierten Annahme cines unendlich gro:Ben Realgitters. Die endliche Ausdehnung der
irn Experiment untersuchten Probe beriicksichtigt man bei der Bestimmung des rezipraken
Gitters, indem man den Ausdruck fur die Streudichte (Gl. (A.32)) mit einer Funktion lAI( i)
multipliziert. W(X) hat den Wert eins fur alle X, die innerhalb der Probe liegen. Sonst
liefert W(i) den Wert Null. Bei der Bereclmung der Streuamplitude wird nun durch die
Fauriertransfarmatian aus der Multiplikation der Streudichte mit W(i) eine Faltung der
beiden entsprechenden Fouriertransformierten W' und p",

Wertet man das Faltungsintegral unter derAnnahrne eines punktforrnigen Realgitters
aus , so erhalt man ein Gitter, dessen Aufbau dem des idealen reziproken Gitters gleicht,
nUT ··sind.. dieGitterpunkte jetzt .·ausgedelmt. Die Form.dieserAusdelulungwircidurch
Fouriertransfarmierte der Funktion W(i) bestimmt. Generell kann man sagen, daf die
reziproken Gitterpunkte U-TTI so starker in einer Richtung ausgedeh..nt sindv je geringer die
Ausdehnung der Probe in dieser Richtung ist.
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Ist das reziproke Gitter erst einmal bestimmt, kann eine einfache Regel angegeben wer­
den, in welchen Richtungen k bei gegebenem ko die Streuamplitude von Null verschieden
ist. Der Definition des reziproken Gitters entsprechend ist dies fur die Streuvektoren K
der Fall, die gerade einen reziproken Gittervektor darstellen:

K = k - ko = g (Bragggieichung). (A.35)

Der Einfachheit halber soil dies wiederum an einem zweidimensionalen periodischen Punkt­
gitter illustriert werden (Abb. A.2). Dazu legt man zunachst den Wellenvektor der einfal-
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.Abbiiduug A.2: Die Ewaldkonstruktion.

lenden Welle ko mit seiner Spitze an den Ursprung des reziproken Gitters. Da die Streuung
elastisch erfolgt, gilt 1k 1=1 ko I. Damit liegen alle Vektoren K = k - ka auf einem Kreis
mit Radius 1ko I. Schneidet nun dieser Ewaldsche Kreis (in drei Dimensionenist es eine
Kugel) einen Punkt if des reziproken Gitters, so ist die Bedingung g=k -ko erfiillt und
die Kugelwellen werden fiir diesen Streuvektor konstruktivinterferieren, sodaJl manim
Beugungsbild einen Reflex beobachtet.
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Da nun die Wellenliinge der in der Elektronenmikroskopie verwendeten Strahlung sehr
viel kleiner ist als die im Festkorper typischerweise auftretenden Distanzen, ist urngekehrt
der Radius der Ewaldkugel sehr grofl gegeniiber den Abstanden der reziproken Gitter­
punkte (A = 2.5· 10-2A bei 200keV Elektronenenergie}, Deshalb kann fill kleine Streu­
vektoren K der Schnitt des reziproken Gitters mit der Ewaldkugel durch einen Schnitt
mit einer Ebene, die senkrecht zurn Wellenvektor ko der eiufallenden Strahlung liegt, an­
genahert werden.

A.2.2 Der Anregungsfehler

Schneidet fur einen gegebenen Vektor ko die Ewaldkugel einen reziproken Gitterpunkt
nicht exakt, kann man auf Grund der endlichen Ausdehnung der reziproken Gitterpunkte
erwarten, daf in Richtung von k dennoch Elektronen gestreut werden. Diese Abweichung
von der exakten Erfiillung der Braggschen Gleichung wird durch den Anregungsfehler s
beschrieben:

k - ko = if+
Dabei gilt fur s folgende Vorzeichenkonvention: s ist grofler Null,

(A.36)

der reziproke Git-
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Abbildung A.3: Der Anregungsfehler t.
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terpunkt innerhalb der Ewaldkugelliegt.

Vorzeichen und GroBe von s lassen sich mit Hilfe der Kikuchi- Liuienbestinnnen.
Der Anregungsfehler ist Null, wenn die zugehorige helle Kikuchi-Liuie [132J genau durch
den zugehOrigen Reflex verlauft (Abb. A.4). Die dunkle Liuie lauft dann durch den

Abbildung A.4: Beugungsbild mit Kikuchilinien. Die Kikuchilinie verliiuft auBefhalb vom
Beugungsreflex. DaTUm ist hier der Anregungsfehler s groBer Null.

Primiirstrahl. Man sprichthier auch von exakter Bragglage oder einfach vom Bragg­
Fall. Ist in diesem Fall .nur ein Reflex betroffen, liegt der sogenannte Zweistrahlfall vor.

Verlanft die zu einem Reflex gehorende Linie zwischen Primarstrahl und dem angereg­
ten Reflex, so gilt s < O.

Der sogenannte Laue-Fall liegt dann VaT, werin die Probe so orientiert ist , daf alle sicht­
baren Beugungsreflexe mit annahernd gleicher Helligkeit erscheinen. Das System der Ki­
kuchilinien liegt dann symmetrisch urn den Primarstrahl. Diese Orientierung liegt immer
dann vor, wenn die Probe mit einer ihrer Synnnetrierichtungen parallel zurn einfallenden
Elektronenstrahlliegt.
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A.3 Paarkorrelationsfunktion und Beugungsbild
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Die beobachteten Intensitaten der gebeugten Elektronenwellen lassen sich in kinemati­
scher Naherung durch das Betragsquadrat del' Fouriertransformierten del' die Struktur
beschreibenden Dichtefunktion berechnen [36J:

I(K) eel F(p(TJ) I' (A.37)

Umgekehrt kann aber durch eine Riicktransformation der Intensitatsverteilung nicht auf
die Dichtefunktion p(TJ zuriickgerechnet werden, da nur die Intensitaten , aber nicht die
Phascn der abgebeugten Wellen, beobachtet werden konnen, Fuhrt man dennoch eine
Fouriertransformation der Intensitatsverteilung durch, so erhalt man:

y:--' {F(p( 1'»)*F(p( TJ)}
p(TJ* *p(-TJ

Jp(R)p(T+R)dR = P(1).

(A.38)

(A.39)

(A.40)

Diese Funktion P(1) liefert genau dann Beitrage, falls der Vektor 1 Punkte in der Dich­
teverteilung verbindet , die beide grebe Dichtewerte besitzen. Mit anderen Worten ist der
Wert von P( 1) ein MaB dafur , mit welcher Wahrscheinlichkeit in einer bestimmten Rich­
tung 1/1"1 und einem bestimmten Abstand r Materie in der Struktur erwartet werden
kann. Eine Funktion mit diesen Eigenschaften nennt man Paarkorrelationsfunktion.

Wichtig bei diesel' Betrachtung 1St, daf die Sym......metrieeigenschaften del' Funktion P( r)
identisch mit den Eigenschaften del' Beugungsbilder sind. Sie werden durch die Fourier­
transformation nicht verandert , so daf P(TJ z.B. auch funfzahlige Syrmnetrierichtungen
besitzen kann.
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A.4 Das Rasterelektronenrnikroskop

A.4.1 Aufbau und Funktion
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Der Aufbau des in dieser Arbeit benutzten Rasterelektronenmikroskops JEOL 840A ist
schematisch in Abbildung A.5 dargestellt. Die evakuierte Mikroskopsaule besteht im we­
sentlichen aus drei Teilen: Elektronenquelle, Linsensystem und Probenkammer.

Aus einer Kathode werden thermisch Elektronen freigesetzt und auf eine Energie von
20keV beschleunigt. Das nachfolgende System von Kondensor- und Objektivlinsen fo­
kussiert die Elektronen in Form eines feinen Strahls auf die Probe. Durch weitere Spulen
ist es dabei moglich, die Probe mit dem Elektronenstrahl abzurastern. In der Probeno­
berfliiche losen die Elektronen verschiedene Prozesse aus , deren Wechselwirkungsprodukte
(Elektronen bzw. elektromagnetische Strahlung) detektiert werden konnen.

Synchron zur Bewegung des Elektronenstrahls auf der Probe wird der Bildschirrn eines
Monitors abgerastert. Die Intensitat des schreibenden Elektronenstrahls wird durch die
Signalstiirke des jeweils detektierten Wechselwirkungsprodukts bestimmt. Die Vergrofie­
rung des so erzeugten Bildes wird durch das Verhiiltnis von Seitenliinge des abgerasterten
Bereichs zur Seitenliinge des Bildschirrns bestimmt.

A.4.2 Abbildung und Kontrast

Im Standardbetrieb des Rasterelektronenmikroskops werden die Sekundiirelektronen de­
tektiert [131]. Diese Elektronen entstehen durch inelastische Wechselwirkung der Strahl­
oder Primarelektronen mit Atomen in der Probe. Die Sekundarelektronen besitzen Ener­
gien Kleiner als 50 eV, so daf sie leicht durch geringe elektrische Felder abgelenkt und
durch einen Proportionalziihler nachgewiesen werden konnen, Elastisch gestreute Elek­
tronen werden aufgrund ihrer hohen Energie durch die hier benutzten elektrischen Felder
nur wenig abgelenkt und daher nicht detektiert.

Aufgrund ihrer geringen Energie und der damit verbundenen kleinen Wegliinge im Ma-
terral stammen die Sekundarelektronen aus einem Bereich, der nur sehr wenig in die Probe
hineinreicht. Die Ausbeute ist damit im wesentlichen proportional zur Strahlflache auf der
Probe. D. h., bei senkrechtem Einfall ist sie klein und steigt fiir abnehmenden Einfallswin­
ke! a mit 1/ cos a an. Die Topographie der Probe, also die Neigung der Probenoberflache
zurn Elektronenstrahl, bestimmt so die Ausbeute an Sekundiirelektronen. Der Kontrast,
der so entsteht , ahnelt in gewisser Weise dem Kontrast , den man bei einer Beleuchtung
der Probe mit Licht von der Seite erwarten wiirde.

A.4.3 Energiedispersive Rontgenanalyse

Durch den BeschuJl mit Elektronen emittiert die Probe neben der Bremsstrahlung das
fiir jedes Element charakteristische Rontgenspektrum. Ein solches Spektrum ist fur ei­
nen AlPdMn-Quasikristall, der mit der Czochralskimethodehergestellt wurde, in Abbil­
dung A.6 gezeigt. Die Hontgenstrahlen werden im Mikroskop mit Hilfe eines Li-gedrifteten
Siliziurnsperrschichtzahlars nachgewiesen [131] und mit einem computerunterstiitzten Viel­
karialanalysators ausgewertet (Firma Tracor). Im gemessenen Spektrum konnen dann
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Abbildung A.6: Charakteristisches Rontgenspektrum, aufgenommen an einem AIPdMn­
Quasikristall. Die Auswertung des Spektrums ergibt eine Zusammensetzung von
Al72.3Pd18.7Mns.o·

zunachst die in der Probe vorkommenden Elemente mit Hilfe eines Computerprogramms
identifiziert werden. Sind die Elemente in der Probe bekannt , kann eine quantitative
Analyse erfolgen [92].
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A.5 Das Transmissionselektronenmikroskop (TEM)

A.5.1 Aufbau und Funktion des TEM

Die prinzipieile Funktionsweise eines Elektronenmikroskopes gleicht der des Lichtrnikro­
skopes. Dort wird ebenfalls mit Hilfe eines Linsensystems ein stark vergri:illertes Bild des
zu untersuchenden Objektes erzeugt.

Die maximale Aufli:isung, die mit Licht erreicht werden kann, wird durch die Wel­
lenlange der verwendeten Strahlung (-'Licht'" 0.5 I'm) begrenzt. Eine Verbesserung kann
hier nUT durch die Verwendung kiirzerer Wellenlangen erzielt werden. Dies scheitert al­
lerdings am Fehlen geeigneter optischer Bauelemente fur hoherenergetische elektromagne­
tische Strahlung. Einen Ausweg stellt die Verwendung von Teilchenstrahlen dar. Nach
de Broglie besitzen Teilchen ebenfalls eine Wellennatur. Die Materienwellenlange hangt
hierbei von Teilchenmasse und Energie abo Fur Elektronen mit einer Energie von 200 keV
betragt sie 2.51.10- 12 m. Da sich Elektronenwellen mit elektrischen und magnetischen Fel­
dern beeinflussen lassen, ist hier eine Mi:iglichkeit zum Aufbau eines abbildenden Systems
gegeben. In der Elektronemnikroskopie benutzt man Magnetfelder, die durch geeignete
elektrische Spulen erzeugt werden [132].

Der Aufbau des in dieser Arbeit benutzten Translnissionselektronenmikroskopes vom
Typ JEOL 2000EX zeigt Abb. A.7 [89J. Die prinzipielle Funktionsweise soll im folgen­
den kUTZ erlautert werden. Alle an der Bildentstehung beteiligten Teile des Mikroskops
befinden sich in einer evakuierten Saule (Druck 10-7 mbar). Am oberen Ende werden aus
einer Keramik-Kathode (Material Lanthanhexaborid (LaBe)) durch Gliihemission Elek­
tronen freigesetzt und mit diesen durch einen Wehneltzylinder ein feiner Elektronenstrahl
erzeugt. Dieser wird anschliellend durch eine auf200kV vorgespannte Anode beschleunigt.
DUTch das nachfolgende System von Kondensorlinsen ist es dann moglich, die Beleuchtung
der Probe durch die Elektronen zwischen parallelem und konvergentem Strahlverlauf ein­
zustellen.

Die Probe selbst befindet sich in einem speziellen Halter, der es errnoglicht , sie Ulll

zwei senkrecht zueinander stehende Achsen innerhalb gewisser Grenzen zu drehen und so
unterschiedliche Orientierungen der Probe zurn Elektronenstrahl einzustellen.

Nachdem die Elektronenstrahlen die Probe durchlaufen haben, passieren sie das Ma­
gnetfeld der Objektivlinse. Beim Durchgang durch die Probe wid ein Teil der einfallenden
Strahlung abgebeugt.

Die abgebeugten und die direkt transmittierten Elektronen laufen dann in der hinteren
Objektivlinsenbrennebene zurn Beugungsbild zusammen.

An dieser Stelle befindet sich die Objektivaperturblende, mit der bei Bedarf ein Teil
der Strahlen ausgeblendet werden Kanno Hinter dieser Blende liegt das erste vergri:illerte
Zwischenbild der Probe.

Nun kann zwischen zwei Abbildungsmodi unterschieden werden (Abb. A.8).

Zurn einen kann das erste Zwischenbild mit Hilfe der Zwischenlinse weitervergroflert
werden, Das endgultige Bild wird dann durch die nachfolgende Projektionslinse erzeugt ,
Diese bildet das zweite Zwischenbild auf einem Leuchtschirm ab, auf dem der Benutzer
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das vergrofierte Bild der Probe betrachten kann. Der Leuchtschirm kann hochgeklappt
werden, urn das Bild mit einer Videokamera oder einer Filmkamera aufzuzeichnen.

Im anderen Fall wird das Beugungsbild abgebildet. Dazu wird der Linsenstrom der Zwi­
schenlinse verkleinert unci so deren Brennweitc vergrofiert: Die Objektebene der Zwischen­
linse liegt nun in der hinteren Brennebene der Objektivlinse, so daf jetzt das Beugungsbild
auf dem Leuchtschirm abgebildet wird. Je nach Brennweite der Projektionslinse erscheint
das Beugungsbild unterschiedlich stark vergrofiert. Das Mafl fur die Vergrofierung ist
die Kameraliinge. Sie gibt den durch die Linsenvergrolierungen und Mikroskopgeometrie
erzeugten scheinbaren Abstand Probe-Kamera an. Aus Kameraliinge und dem Abstand
einzelner Beugungsreflexe zurn Reflex der ungebeugten Elektronen (Nullstrahl) lassen sich
dann die Ablenkungswinkel der betreffenden Elektronenstahlen berechnen.

Urn kleinere Bereiche der Probe mit der Elektronenbeugung zu untersuchen, konnen
in die Bildebene der Objektivlinse zusiitzlich verschieden groBe Selektorblenden zur Fein­
bereichsbeugung eingeschwenkt werden. Diese Blenden lassen nur Elektronen aus einem
ausgewiihlten Probenbereich passieren, so daB die im Beugungsbild enthaltenen Informa­
tionen nUT aus diesem speziellen Probenteil stammen.

Die weiteren in der Aufriflzeichnung sichtbaren Spulen dienen zum einen der Korrek­
tur des Linsenastigmatismus. Desweiteren sollen sie die Bilddrehung so weit wie moglich
kompensieren. Die Elektronenbalmen erfahren namlich beim Durchgang durch die Spu­
len neben der Ablenkung auch eine Drehung ihrer Bahn urn die optische Achse. Diese
fuhrt zu einer von Vergroflerung bzw. Kameraliinge abhangigen Drehung von Proben­
bild bzw. Beugungsbild. Da die Kompensation nicht vollstiindig erfolgt, muf sie fur jede
benutzte Kombination von Vergrosserung und Kameraliinge bestimmt und in der Aus­
wertung berucksichtigt werden. Fur das benutzte Mikroskop wurden diese Daten von
M. Lentzen ermittelt und freundlicherweise zur VerfUgung gestellt.

Bei den in dieser Arbeit benutzten Transmissiollselektrollenmikroskopen handelt es sich
urn Geriite vorn Typ JEOL 2000EX, JEOL 4000FX und JEOL 4000EX mit Beschleuni­
gungsspannungen von 200 bzw. 400 kV.

A.5.2 Kontrastentstehung im TEM

Beugungskontrast

Das einein der Elektronenmikroskopie zur Kontrasterzeugung benutzte Phiinomen ist die
Beugung der Elektronen.

Probenbereiche, die die Elektronen abbeugen, vermindern die Intensitat des Nullstrahls.
Wiihlt man nun eine Objektivblende, die nur die ungebeugten Elektronen passieren laflt,
wird das Bild der Probe nur durch gerade diese "Nullstrahlelektronen" erzeugt(Abb. A.S).
Die nichtstreuenden Bereiche im Bild erscheinen dann hell. Diese Art der Abbildung wird
Hellfeldabbildung genannt. Entsprechend spricht man von Dunkelfeldabbildung,wenn
einer der abgebeugten Strahlen zur Abbildung benutzt wird. Bei kristallinen und auchbei
quasikristallinen Praparaten kann man, in Abhangkeitvon der •Probenorientierung zUrn
Strahl, drei Faile der Kontrastentstehung unterscheiden,

Wichtig fur die Analyse von GitterstOrungen ist der sogenannte Zweistrahlfall (s.a.
KapiteI6.4.3). Hier ist die Bragggieichung fur genau einen reziproken Gittervektor erfiillt.
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Irn Beugungsbild beobachtet man neben dem Nullstrahl im wesentlichen nur einen stark
angeregten Reflex.

Hochauflosende Gitterlinienabbildung

Der gerade beschriebene Beugungskontrast wird fur Untersuchungen mit kleiner und mitt­
lerer Vergrofierung (5000-100000fach) verwendet. Bei hohen Vergroflerungen benutzt man
die hcchauflosende Gitterlinienabbildung [95, 156, 148J.

In dies em Fall orientiert man die Probe im Mikroskop zunachst so, daf ein symmetri­
scher Lauefall vorliegt. Hier ist die Braggbedingung fur mehrere Vektoren des reziproken
Gitters gleichzeitig erfiillt. Dies ist immer dann der Fall, wenn der Elektronenstrahl par­
allel zu einer der Symmetrierichtungen des Kristalls bzw. Quasikristalls verlauft. Man
beobachtet ein symmetrisches Beugungsbild. Die Objektivblende wird so gewahlt , daf
neben dem Nullstrahl weitere abgebeugte Strahlen die Blende ebeufalls passieren konnen,
Das Bild der Probe entsteht dann durch eine Uberlagerung all dieser Elektronenwellen.

In einer wellenoptischen Formulierung des Abbildungsprozesse kann die hochauflosende
Transmissionselelektronenmikroskopie durch eine zweifache Fouriertransformation del' an
der Probenunterseite austretenden Elektronenwellenfunktion beschrieben werden. Die er­
ste Transformation stellt das Beugungsbild in der Brennebene der Objektivlinse dar (s. a.
Anhang A.2). Die Intenstitatsverteilung des eigentlichen Bildes der Probe ist schlielllich
das Betragsquadrat der inversen Fouriertransformation des Beugungsbildes.

Aus diesem Bild der Probe kann aber nur in ganz seltenen Fallen direkt auf die atomare
Strnktur der Probe zuriickgeschlossen werden. Aufgrund ihrer spharischen Aberration
pragt die Objektivlinse jedem abgebeugten Elektronenstrahl eine bestimmte Phasenver­
schiebung auf. Diese Phasenverschiebung ist vom Beugungsvektor abhangig und kann
zudem durch eine Defokussierung der Objektivlinse beeinfluflt werden. AuBerdem wird
durch die Objektivblende ein Teil der abgebeugten Strahlen ausgeblendet. Desweiteren be­
sitzt der Elektronenstrahl eine gewisse Energieverteilung. In einem Lichtmikroskop wiirde
man von einer nicht monochromatischen Beleuchtung sprechen. Alle diese Effekte kann
man mit einer Kontrasttransferfunktion beschreiben. Sie andert die Phasen Im Beugungs­
bild, so daf im allgemeinen das Bild der Proben nicht durch die Amplitudenverteilung der
Austrittswellenfun..ktion der Probe beschrieben wird.

Beirn Durchgang der Elektronen durch die Probe miissen Effekte wie Wechselwirkung
der Strahlen miteinander und Absorption beriicksichtigt werden. Dies fuhrt dazu, dall
sich bei gleicher Struktur und Mikroskopparametern das Bild bei einer Variation der Dicke
deutlich andern kann.

Fiir eine quantitative Strukturanalyseauf atomarer Basis ist es daher notwendig, die
im Experiment erhaltenen Bilder mit den Ergebnissen einer elektronenoptischen Bildsi­
mulation zu vergleichen und durch Variation von Simulationsparametern und Modell eine
Ubereinstirnmung zu finden [95, 148, 156].

In dieser Arbeit wird die hochauf'losende Transmissionselektronenmikroskopie einge­
setzt, um Symmetrien und Gitterperiodisitaten der Probe zu untersuchen.Diese Eigen­
schaften werden durch den Abbildungsvorgang nicht.verandert , so daf siedirekt aus den
BildernerITdtteltwerdenkonnen.
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A.6 Das Raster-TEM (STEM)

A.6.1 Aufbau und Funktion des STEM

Der Aufbau eines Rastertransmissionselektronenmikroskopes entspricht im wesenlichen
dem eines normalen Transmissionselektronemnikroskopes (Abbildung A.9). In einem kon-
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Abbildutig A.9: Schematische Darstellung des Aufbaus eines Rastertransmissionselektro­
nenmikroskops mit Ordnungszahlkontrastabbildung und Elektronenenergieverlllstspektro,
skopie.

ventionellen Transmissiollselektronemnikroskop wirddie Objektivlinse mit dem nachfol­
genden System aus Zwischen- und Projektionslinse benutzt, um ein stark vergroiiertes
Bild der Probe zu erzeugen. I" einem Rastertransmissionselektronemnikroskop wird die­
ser Strahlengang umgekehrt, urn zur Erzielung ein hohen lateralen Auflosung ein stark
verkleinerts Bild der Elekironenquelle auf der Probe zu erzeugen. Die Begriindung fur eine
solche Vorgehensweise liefert das Reziprozitiitstheorem. Danach kann man Elektronen­
quelle und Bilddetektor vertauschen, solange diese als nahezupunktformig angenommen
werden konnen. Der Strahlengang bleibt dabei unverandert.



156 A. ANHANG

Uber ein System von Kondensorlinsen, an deren Ende sich die Objektivlinse befindet,
wird also der Strahl auf die Probe fokussiert und dabei auf einen Durchmesser von 2­
3 Averkleinert (Abbildung A.9). Neben diesen, den Elektronenstrahl abbildenden Linsen,
befinden sich vor del' Objektivlinse noch Spulen, mit deren Hilfe del' Elektronenstrahl tiber
die Probe gefiihrt werden Kanno Hinter der Probe werden die Elektronen mit verschiede­
nen Detektoren registriert. Das Detektorsignal wird denn zur Helligkeitsmodulation des
synchron zur Rasterbewegung laufenden Schreibstrahls eines Monitors benutzt (wie beim
Rasterelektronenmikroskop, s. a. Anhang A.4).

Im Gegensatz zu einem konventionellem Elektronenmikroskop benutzt man als Elektro­
nenquelle eine kaite Feldemissionsquelle [37]. Damit ist es moglich, einen Elektronenstrahl
hoher Intensitiit bei gleichzeitig Kleiner Strahlkonvergenz zu erzeugen.

A.6.2 Kontrastentstehung, Ordnungszahlkontrast

Prinzipiell lassen sich aufgrund des Reziprozitiitstheorems in einem Rastertransmissions­
elektronenmikroskop alle Abbildungsmodi benutzen, die auch in einem konventionellen
Elektronenmikroskop moglich sind. Deren technische Realisierung wird zurn Beispiel in
[157] beschrieben.

In dieser Arbeit wurde ein Rastertransmissionelektronenmikroskop yom Typ VG HB501
zur Ordnungszahlkontrastabbildung oder kurz Z-Kontrast-Abbildung eingesetzt. Hier
befindet sich hinter der Probe ein ADF-Detektor (Annular Dark Field Detector, Abbil­
dung A.I0), der alle Elektronen nachweist, die in das Winkelintervall [,6=in, ,6=ax] gestreut
werden. Wahlt man diese Winkel hinreichend groil (50 - 200 mrad) , so tragen nur die
elastisch und quasielastisch gestreuten Elektronen zum Bildsignal bei. Deren Streuquer­
schnit.t steigt mit wachsender Ordnungszahl Z an, so daf Probenbereiche wit schweren
Atomen im Bild heller erscheinen werden als Gebiete, in den die Atome mit kleinere Z­
Werte besitzen [127, 174].

A.6.3 Parallele Elektronen-Energieverlust-Spektroskopie (PEELS)

Beim Durchgang durch die Probe kann der monoenergetische Elektronenstrahl durch in­
elastische Wechselwirkung mit den Schalenelektronen der Probe Energieverluste erleiden.

Diese Energieverluste haben fur jedes Element charakteristische Werte und konnen da­
her fur eine Analyse des Probenmaterials benutzt werden. Dazu werden die transmittierten
Elektronen nach ihren Energieverlusten wit Hilfe cines magnetischen Selektorfeldes raum­
lich getrennt und auf einen YAG-Kristall abgebildet (Abbildung A.9). Die dart entstehen­
den Lichtquanten werden dann mit einem ortsauflosenden Photodiodenarray nachgewie­
sen. J ede Photodiode liefert gleichzeitig das Signalfiir einen bestimmten Energieverlust.
Daher sprichtman von Parallel-EELS. Die Daten werden mit einem Computer aufge­
nommen und konnen mit den dort verfiigbaren Prograrmnen qualitativ und quantitativ
ausgewertet werden [55].
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