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Abstract

Ion yields are reported for 1 keV Ne+ and Na+ scattered from a single
crystal surface (Cu(110)) in dependence of the temperature (100 K to

500 K). The understanding of the dependence of ion scattering on thermal
vibrations and the thermal properties of the surface are the main issue.
The charge exchange between the target atoms and the projectiles and the

ion-induced surface damages are also determining the scattering intensity.

An analytical two-atom model describes the temperature dependence of the
Ne+ scattering intensity. The value for the surface Debye temperature (Cu:
(150 + 30) K) found could be corroborated by three-dimensional numerical
calculations (ARGUS code) and also allows the simulation of the Na+
scattering intensity. In these calculations the different trajectories are
distinguished. In this way additional information about the trajectory
dependent neutralisation of Ne+ is found. The dependence is reproduced by

an atomic neutralisation model.
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Zusammenfassung

Diese Arbeit liefert einen Beitrag zum Verstidndnis der Streuung von 1 keV
Ne+— and Na+—Ionen an einer Einkristalloberfléchen (Cu 110). Im Vordergrund
stehen der Einflu8 der thermischen Bewegung auf die Ionenstreuung und die
thermischen Eigenschaften der Oberflidche, die durch Mehrfachstreuung sicht-
bar werden. Der Ladungsaustausch zwischen den Probenatomen und den Projek-
tilen und ioneninduzierten Oberflichenschdden sind fiir die Streuintensitit

ebenfalls bestimmend.

Mit einem analytischen Zweiatommodell kann die Temperaturabhidngigkeit

(100 K bis 500 K) der Ne+—Streuintensit§t beschrieben werden. Der so ge-
wonnene Wert fir die Oberflichen-Debye-Temperatur (Cu: (150 + 30) K) konnte
durch dreidimensionale numerische Rechnungen (ARGUS Code) bestdtigt werden
und erm8glicht auch die numerische Simulation der Na+—Streuintensit§t. In
diesen Rechnungen wird zwischen den verschiedenen Trajektorien unterschie-
den, so daB sich zusitzliche Information iiber die trajektorienabhdngige
Neutralisation von Ne+ ergibt. Diese Abhdngigkeit wird durch ein atomares

Neutralisationsmodell reproduziert.
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1. EINLEITUNG

Die Streuung niederenergetischer Ionen (ISS) ist eine sehr empfind-
liche Methode, um die geometrische Lage und Masse von Atomen in
Oberfldachen zu bestimmen /1, 2, 3/. Diese Fdhigkeit gewinnt im Zeit-
alter der Monolage fiir Monolage "konstruierten" Substanzen an Be-
deutung. Nicht zufdllig entstand ein gleichzeitig energie- und
winkelauflosendes Spektrometer fiir Ionenstreuung, das ausreichende
Informationsmengen zur vollstandigen Charakterisierung von Ober-
flachen quasi-zerstorungsfrei zu Tiefern in der Lage ist, gerade

in Eindhoven /4/.

Die Empfindlichkeit auf die Geometrie geordneter Oberfldachenstruk-
turen bedingt die Frage nach dem EinfluB der Storung der Ordnung
durch thermische Bewegung. Die Schwingung der Atome wird ndmlich
durch die gestreuten Ionen als statische Unordnung des Oberfldachen-
gitters wahrgenommen. Mehrfachstreuereignisse werden von der Un-
schdarfe der Periodizitdt stark in Mitleidenschaft gezogen /5/.

Die Temperaturabhangigkeit der Mehrfachstreuung ist wiederholt
theoretisch untersucht worden /6-16/, aber es liegen wenig experi-
mentelle Daten vor /6, 10, 11/.

Aufgabe dieser Arbeit ist es, den EinfluB der thermischen Bewe-
gung auf die Ionenstreuung am Beispiel der Cu(110)-Oberfliche mit
Ne* und Na* zu studieren und gleichzeitig neue Informationen iiber
die thermischen Eigenschaften zu gewinnen. Die Hauptschwierigkeiten
hierbei sind, wie aus der oben erwdhnten Literatur hervorgeht, die
wahrend der Messung erzeugten Oberflachenveranderungen, die bei
niedrigen Temperaturen verstdrkt auftreten, unter Kontrolle zu
bringen, die Streuintensitdten im Energiespektrum eindeutig einem
Typ von Streuereignis zuzuordnen, den Beitrag von Neutralisation
und IonenfluB auf die streuenden Atome zu diesen Streuintensitdten
aufzutrennen und ein MaB filir die Ortsunscharfe der Atome zu gewin-
nen, das von Vorkenntnissen iliber das Potential zwischen Ion und
Atom moglichst unabhdngig ist.
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Aus diesem Grund sind zusdtzliche Kenntnisse iiber weitere Festkor-
pereigenschaften notwendig, die sich in der Ion-Oberflichen-
wechselwirkung niederschlagen. Am Anfang aller experimentellen
Untersuchungen steht deshalb die Beobachtung der Empfindlichkeit
der Cu(110)-0Oberfliche auf Schiden durch 1 keV Ne*-Ionen in Ab-
hdngigkeit von der Temperatur und die Bestimmung der Art der ent-
standenen Oberfldchenveranderungen. Im weiteren Verlauf der Arbeit
wird die Abhangigkeit der Ionenstreuung von der Temperatur durch
Wahl geeigneter Parameter so herauspripariert, daB eine Aussage
uber die relative Schwankung nidchster Nachbarn an der Oberfliche
moglich wird. Die Bestimmung der iibrigen Beitrdge zur Streu-
intensitdt wurde durch die Analyse der Energiespektren im Ver-
gleich von Edelgas- und Alkali-Ionen (Ne*, Na*) und durch Simu-
lationsrechnungen auf bewahrte Art unterstiitzt /17/.



Nel mezzo del cammin di nostra vita
mi ritrovai per una selva oscura,
ché Ta diritta via era smarrita.

E quanto a dir qual era € cosa dura
esta selva selvaggia e aspra e forte
che nel pensier rinnova la paura!



Ich fand mich, grad in unseres Lebens Mitte,
In einem finstern Wald zurlick, verschlagen,
Weil ich vom rechten Pfad gelenkt die Schritte.

Ha! wie er ausgesehn ist hart zu sagen,

Der wiiste Wald mit wildverwachsenen Strecken,
DaB in Gedanken sich erneut mein Zagen.

/113/
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2. APPARATUR UND EXPERIMENTELLES VORGEHEN

2.1 Oberblick zum experimentellen Aufbau

Die UHV-Apparatur SORBAS (siehe Abb. 2.1) wurde bereits an anderer
Stelle beschrieben /18/. In der Zwischenzeit wurde sie jedoch in
einigen wesentlichen Punkten verbessert:

- die Pumpleistung wurde erhdht,
- der Manipulator wurde neu konstruiert,
- die Ionenquelle wurde zur Verwendung von Alkaliionen
umgebaut und modernisiert,
- es steht eine elektronische Datenerfassung zur Verfiigung /17/.

Nach Erreichen des Enddrucks des Vorvakuumsystems iibernehmen drei
Ionengetterpumpen (1Z), die jeweils der Ionenquelle, der Ionen-
optik und der Streukammer abschnittweise zugeordnet sind, die
Vakuumerzeugung. Eine zusdtzliche Verbesserung des Enddruckes um
eine Grofenordnung wird durch zwei mit flissigem Stickstoff ge-
kiih1te Titansublimationspumpen (TSP), die mit groBem Leitwert so-
woh1 zwischen der Streukammer als auch der Ionenquelle und der
diesen Apparaturteilen zugeordneten IZ-Pumpen montiert sind,
ermoglicht.
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Abb. 2.1: Schematische Skizze der Versuchsanordnung
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Zur Druckmessung stehen drei Bayard-Alpert-Rohren zur Verfiigung,

die die Uberwachung des Vakuums in den drei Pumpabschnitten ge-
trennt ermoglichen. Im HauptgefdB lassen sich nach Ausheizen der
gesamten Apparatur und unter Benutzung der gekiihlten TSP 6 x 10'9 Pa
erreichen. Das Restgas wird auch dann noch ausreichend gepumpt,

wenn die IZ-Pumpen ausgeschaltet werden und in die Apparatur zum
Betrieb der Ionenquelle Edelgas bis zu einem Druck von

3x 107 pa eingelassen wird.

2.1.1 TIonenquellen und der Weg der Ionen in den Detektor

Die Edelgasionen werden in einer IonenstoBquelle erzeugt, deren
Prinzip anhand eines Vorldufermodells von Grundner /19/ beschrie-
ben worden ist. Der nunmehr am SORBAS verwendete Typ ist in Abb. 2.2
zu sehen. Die Quelle Tiefert Ionen mit Primdrenergien E_ zwischen
150 und 1200 eV. Experimentell wurde eine energieunabhidngige Ab-
weichung der Primdrenergie E0 von der an die Ionenquelle gegeniiber

Heiztaden mit

Strom Jy
Heizung Extraktorblende
Na* - Quelle
i
f
1 Ablenkplatten
1
Emitter
Na* -Quelle
Beschleunigungsstrecke

Gitter ~

Abschirmung

Abb. 2.2: Kombinierte Ionenquellen: thermionische Na+-Que11e und
‘ ElektronenstoBquelie fiir Het-Ionen
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der geerdeten Probe angelegten Spannung UQ von -46 eV + 4 eV fest-
gestellt. Offenbar entstehen die Ionen an einem Ort entsprechend
geringeren Potentials. Gasdruck und Ionenstrom sind zueinander an-
naghernd proportional. Die Quelle bendtigt zum Beispiel zur Erzeu-
gung eizes Ne-Tonenstroms von 3 nA einen Gasdruck von ungefdhr

2 x 10 ° Pa.

Wie schon bei der d1teren Ausfiihrung der Edelgasionenquelle wurde
koaxial zur neuen eine thermionische Na+-Que11e der Firma Spectra-Mat
eingebaut. Bei ohmscher Heizung des Heizelementes auf 1300 - 1400 K
emittiert der mit einem natriumoxidhaltigen Aluminiumsilicat
(mNaZO-A1203-nSiOZ) impragnierte pordse Wolframemitter die
Na*-Ionen. Vor dem Einbau wurde die Na+-Quelle mit Hilfe

eines Versuchsaufbaus getestet. Es ergab sich ein exponenti-

eller Anstieg der Ionenausbeute mit dem Heizstrom, der in Abb. 2.3
dargestellt ist. Das Potential der Quelle U, bestimmt die Ionenener-
gie, wobei der Emitter zur Erzeugung eines Na*-Strahls auf ein ge-
ringfligig hoheres Potential gebracht werden muB. Gleichzeitig wird
der Heizfadenstrom JH der Edelgasionenquelle auf die Hdlfte reduziert
und die Elektronenbeschleunigungsspannung abgeschaltet.

\0-8 - T T

lO"o 3 .

IONENSTROM (A)

oL i

-12 i L i i
A5 Y 65 70

HEIZSTROM DER Na' QUELLE (A)

Abb. 2.3: Exponentielle Abhangigkeit der Ionenausbeute vom Heizstrom
der Nat-Quelle
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Der Weg der Ionen von den Ionenquellen zum Detektor ist in Abb. 2.1
schematisch dargestellt. Die Potentiale an der Extraktorblende, den
Ablenkplatten und der Einzellinse 1 werden abgestimmt, um in die
Eingangsblende des Magneten den maximalen Ionenstrom einzufadeln.
Der 90°-Umlenkmagnet dient als Massenseparator und begrenzt auch

die Energiebreite der Ionen gleicher Masse auf 3 %. Der zweite

Satz Ablenkplatten, Einzellinse 2 und der Kollimator zentrieren den
Strahl auf die Probenmitte. Deren Einstellung wird fiir ISS-Messungen
so optimiert, daB man das maximale Signal I im Detektor bei kleinst-
moglichem Probenstrom Jp erhdalt. Diese Einstellung entspricht der
hochsten Stromdichte im Akzeptanzfleck des Energieanalysators auf
der Probe.

Zur Reinigung der Probe durch Zerstdubung wird Linse 2 so verstellt,
daB der Probenstrom Jp maximal wird. Die 50 % Stromerhthung gegen-
ber dem fokussierten Strahl vermag jedoch bei weitem nicht die

in diesem Fall erwiinschte Strahlverbreiterung wettzumachen, so daB
relativ Tange BeschuBzeiten in Kauf genommen werden miissen. Die
Untersuchung der Strahlprofile durch W. Englert /17/ ergaben Halb-
wertsbreiten von (0.9 + 0.2) mm fiir den fokussierten und

(2.5 + 0.2) mm fir den "breit" eingestellten Strahl am Ort der
Probe.

In unmittelbarer Ndhe der Probe befindet sich ein Viergittergegen-
feldanalysator mit einer konzentrisch angeordneten Kanone, die
Elektronen mit Energien von 60 - 200 eV liefert. Bringt man die
Probe in die Stellung, die einem Einfallswinkel ¥ von 180° beziig-
Tich des Ionenprimdrstrahls entspricht, kann durch Beugung lang-
samer Elektronen (LEED) an der Probe deren reziprokes Oberflichen-
gitter als Intensitdtsmaxima der Beugung auf dem Leuchtschirm sicht-
bar gemacht werden.

Im ISS-Betrieb gelangen die Ionen nach der Streuung an der Probe
in den Energieanalysator, einem von Grundner /19/ erprobten
90°-Kugelkondensator. Er ist beziiglich der Ioneneinfallsrichtung
in einem Streuwinkelbereich von 0° - 98° schwenkbar und ermdglicht
die Einstellung des Streuwinkels ¥ mit einer Reproduzierbarkeit
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von < 1/3°. Der Nullpunkt 1aft sich mit Hilfe des Primdrstrahls auf
+ 0.5° genau eichen. Die Analysatorblenden (siehe Abb. 2.1), deren
kreisformige Uffnungen einen Durchmesser von 1.5 mm haben, legen die
obere Grenze der Auflosung des Kugelkondensators AE/E = 2 % fest,
gleichzeitig beschranken sie die Divergenz des Ausfallswinkels auf
+ 1.8°. Der elliptische Akzeptanzfleck des Analysators auf der
Probe, der sich aus der Anordnung ergibt, hat einen kleinen Halb-
messer von 2.2 mm (groRer Halbmesser: 2.2 mm/sin(-%-¥)). Die Teil-
chen durchlaufen den Kondensator, dessen Mittelbahn auf dem Poten-
tial .U = 0 1iegt, wahrend die Spannungen auf den Kondensator-
platten mit Hilfe einer Rampe so durchgefahren werden, daf Teil-
chen der Energie E + AE/2 im gewiinschten Energiebereich den Analy-
sator passieren kénnen und mit einem Spiraltron (Galileo) im Zahl-
betrieb nachgewiesen werden.

2.1.2 Manipulator

Der neue kiihlbare Manipulator (Abb. 2.4) wurde in Zusammenarbeit

mit der DFVLR entwickelt. Die feinmechanischen Arbeiten wurden im
Hause ausgefiihrt. Der Manipulator besitzt lineare Verstellmoglich-
keiten in x,y-Richtung (x = Primdrstrahlrichtung), da die Manipu-
latorachse, die in z-Richtung verlduft, an zwei senkrecht zueinander
beweglichen und iibereinander kugelgelagerten Plattformen aufgehdngt
ist. Zwei Mikrometerschrauben ermdglichen die Einstellung in der
x,y-Ebene. In z-Richtung ist der Manipulator nicht verstellbar,
jedoch kann die Probenposition in dieser Richtung bei der Montage
vorjustiert werden. Die Drehung um die Manipulatorachse entspricht
der Einstellung des Ioneneinfallswinkels ¥ auf der Probe. Sie ist
von 0° (parallel zur Ioneneinfallsrichtung) bis 180° (LEED-
Position) nutzbar. Die Einstellung des Winkels V¥ ist mit dem Mani-
pulator auf 0.5° genau moglich. Die Primdrstrahlfiihrung, der Flansch
des Manipulators und das Fenster der Vakuumkammer (Abb. 2.1) wur-
den bei der Konstruktion der Apparatur so ausgelegt, daB die Ein-
fallsrichtung ¥ =0° parallel zu diesem Fenster verlduft und genau
auf das Zentrum der Probe (y-Position = 0) zeigt. Die Abweichung

der tatsichlichen Ionenstrahlrichtung gegeniiber der Fensterfldche
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und die Eichungsungenauigkeit der Probe auf diese Flache durch
Autofokusierung ergeben eine Unsicherheit des Nullpunktes in ¥
von + 1.5°, Die azimutale Winkeleinstellung yp iber einen Bereich
von 100° wird mittels einer Kupferzahnstange iiber ein Edelstahl-
zahnrad auf die vergoldete horizontale Achse der Probenhalterung
ibertragen. Die Verschiedenartigkeit der verwendeten Materialien
stellt die Leichtgdngigkeit der sich beriihrenden Teile sicher.
Insbesondere Gold ist als "Schmiermittel" im Vakuum ge-

eignet.

Die quantitative Bestimmung des Azimuts ¥ wurde durch Photographieren
und Ausmessen des Winkels am Photo mit einer Genauigkeit von + 0.5°
durchgefiihrt. LEED-Bildaufnahmen ergaben, daB die /110/-Richtung
innerhalb der MeBgenauigkeit von + 1°, die durch die Winkeltreue

des LEED-Bildes auf dem Schirm gegeben ist, mit der makroskopischen
kurzen Kante des Kupferkristalls libereinstimmt. Diese Ungenauigkeit
ist gleichzeitig der Fehler des Nullpunktes des Winkels

Die Kiihlung des Manipulators erfolgt durch flissigen Stickstoff,

der durch eine flexible Stahlrdhre bis zu dem massiven Kupferblock
gelangt, in dem die horizontale Achse des Probenhalters gelagert
jst. Die Kiihlungskandle im Inneren dieses Kupferblocks wurden aus
dem Vollen gefrast und anschlieBend durch galvanisches Auftragen
einer Kupferschicht nach auBen vakuumdicht verschlossen. So ist es
moglich, fliissigen Stickstoff unter Druck durch die Kandle hindurch-
zupressen, da an deren Ende eine zweite Edelstahlrohre das Ent-
weichen des Stickstoffs als Gas oder als liberschiissige Fliissigkeit
sicherstellt.

Die elektrische Isolation der Probe wird durch Verwendung von
Saphir erreicht, der gleichzeitig eine gute Warmeleitfdhigkeit
bei niedrigen Temperaturen besitzt, so daB die Kiihlwirkung des
oben erwihnten Kupferkopfes des Manipulators voll genutzt werden
kann (Tmin n 95 K). Bei hohen Temperaturen hingegen sorgt die
abnehmende Wiarmeleitung des Edelsteins fiir geringe Warmeverluste
der Probe beim Heizen. Die Heizwendel ist unmittelbar hinter der
Probe durch eine Fassung aus Agalmatolit, einem Keramikmaterial,
elektrisch isoliert befestigt.
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Zur Temperaturmessung wurde an der Probe ein Nickelchrom-Nickel-
Thermoelement angebracht, dessen zwei Schenkel wahlweise auch

zur Probenstrommessung beziehungsweise zum Aﬁlegen einer Spannung
(z.B. fiir die Heizung an die Probe) genutzt werden konnen.

2.2 Sonden, Probe, Messung und Auswertung

2.2.1 Die Sonden und die Probe

Wie in Abschnitt 3.1.1 naher beschrieben, enthalten die Mehrfach-
streuphdanomene die wesentliche Information liber die Struktur der
Oberflache und somit auch iiber deren Storung durch thermische
Unordnung. Die Bedeutung der Mehrfachstreuanteile an der gesamten
Intensitdt eines Streuspektrums nimmt mit dem kleinsten Abstand

des Ions vom Streuzentrum in der Oberfldche zu. Da dieser kleinste
Abstand iiber das Potential zwischen gestreutem Ion und streuendem
Atom mit deren Kernladungszahlen verknilipft ist, kommt der Wahl der
zu verwendenden Ionen eine groBe Bedeutung zu, wenn man die Tempera-
turabhdngigkeit von ISS beobachten mochte.

Bei einer Ionenenergie von 1 keV betrdgt der kleinste Abstand S0

zum streuenden Kupferatom bei einem Streuwinkel ¥ = 60° fiir Ne™

(Z =10, A =20) und Na* (Z =11, A = 23) ~ 0.6 R. Dieser Abstand
stel1t offenbar ein Optimum zur Untersuchung von Temperaturabhin-
gigkeiten bei der Streuung niederenergetischer Ionen an Einkristallen
mit der Gitterkonstante d ~ 3 R dar, wie man auch an anderen Arbei-
ten mit unterschiedlichen Parametern sehen kann: Streuwinkel = 30°,
Sonden: 6 keV Argon /10/, 10 keV Krypton /11/. Die Verwendung klei-
nerer Massen bei kleinerer Energie begrenzt jedoch die Schaden an

der Oberfldche.

Das unterschiedliche Neutralisationsverhalten (siehe Abschn. 3.2)
von Alkali (Na*)-und Edelgasionen (Ne®) macht den Vergleich der
beiden Sonden aus zwei Griinden interessant: Einmal bedarf es bei
Natriumionen bei gleicher Signalstdrke deutlich geringerer Fluenzen,
zum anderen sind bei den beiden Ionensorten zwei unterschiedliche
Neutralisationsmechanismen maBaebend.
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In der Praxis bedeutet dieses unterschiedliche Neutralisationsver-
halten: Die Energiespektren der Alkaliionen sind komplexe Gebilde
mit einer breiten Energieverteilung, bei denen sich die Intensitadten
verschiedener Streuereignisse schwer analysierbar iiberlappen. Bei
den Edelgasen bestehen die Energiespektren aus wenigen Intensitats-
maxima, die aufgrund ihrer Energielage eindeutig bestimmten Streu-
prozessen zuzuordnen sind, deren Intensitdat jedoch nicht die Inten-
sitdtsverhdaltnisse dieser Streuprozesse wiedergeben. Die Schwie-
rigkeiten /20/, die die Verwendung jeder Sonde fiir sich allein mit
sich bringt, konnen durch Vergleich der Ergebnisse beider Ionen-
sorten /17, 21-24/ gelost werden. Dies ist erforderlich, wenn auf
die zusdtzliche Information, die in der Mehrfachstreuung steckt,
nicht verzichtet werden kann.

Als Probe erschien die (110)-Fldche des kubischen fldchenzentrier-
ten Kupferkristalls, wie sie in Abb. 2.5 dargestellt ist, besonders
geeignet. Zum einen ist es mdglich, bei einer Volumen-Debyetempera-
tur GD = 325 K bei den gegebenen apparativen Moglichkeiten einen
Temperaturbereich von 1/3 GD STX2 QD zu Uberstreichen, zum anderen

Cu (110)
2.57A
g
©
(3]
1100)
(101
(¢ =90°)
(110
—
o1 1A
(¢ = 0°)

Abb. z.5: (110)-Flache des k.f.z.-Kristalls kupfer
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ermoglicht die starke Asymmetrie dieser Fliche bei Variation des
Azimuts w die unterschiedlichsten Schnitte der Streuebene mit der
Oberfldchenstruktur. Als edles Metall zeigt Kupfer (Z = 29,

A = 63.5) zusdtzlich den Vorteil gegeniiber Nickel, daB es unter
UHV-Bedingungen sehr leicht sauber zy halten ist.

Abbildung 2.6 verdeutlicht die [SS-Streugeometrie im Verhdltnis

zur (110)-0Oberfldche und definiert den Einfallswinkel ¥, den Streu-
winkel {f, den Ausfallswinkel (<-¥) und den Azimutwinke1\p.

2.2.2 Probenprédparation

Die Probe Tiegt in Form eines handelsiiblichen Cu-Einkristalls vor,
der die MaBe 20 x 10 x 5 mm® besitzt. Er war vom Hersteller so
geschnitten worden, daB die (110)-Fliche grob mit der makroskopi-
schen Fldche iibereinstimmt, die die MaBe 20 x 10 mm? hat. Um diese
Obereinstimmung fiir die experimentellen Anforderungen zu verbessern,
wurde die Probe auf eine Halterung aufgeklebt und mit Hilfe von
Lauebildern auf ein halbes Grad genau parallel zur (110)-Fliche aus-

Abb. 2.6: 1SS-Streugeometrie auf einer (110)-Oberfliche:
"~ Einfallswinkel ¥, Streuwinkel im Laborsystem & ,
Ausfallswinkel (~ -¥), Azimutwinkel ¢ (¢ = 0° in
[110]-Richtung)
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gerichtet. AnschlieBend wurde die so orientierte Probe mit Hilfe
der Halterung auf einer Polierscheibe mit Diamantpaste gegldttet.
Der Vorgang wurde mehrmals mit immer kleinerer Diamantstaub-
kornung bis zu 1 um wiederholt, nicht ohne den Kristall und alle
Teile, die mit ihm in Beriihrung kamen, zwischen den einzelnen Po-
Tierschritten sorgfdaltig zu reinigen. Als letzter Schritt unter
atmosphdrischem Druck wurde die Orientierung nochmals durch eine
Laueaufnahme kontrolliert, um sicherzustellen, daB sich diese durch
das Polieren nicht verdndert hat.

Nachdem die Probe auf den Manipulator montiert und in die Vakuum-
kammer eingebaut worden war, wurde sie zusammen mit der restlichen
Apparatur bei 450 K ausgeheizt. Danach stellte sich die Aufgabe,
Verunreinigungen zu entfernen und Oberflichendefekte auszuheilen.
Zur Reinigung der Oberfldche durch Zerstduben wird die gleiche
Edelgasionenquelle benutzt, die auch den Analysestrahl Tiefert.
Jedoch wird zu diesem Zweck ein 1 keV Ne+-Strah1, wie in 2.1.1 be-
schrieben, auf "breit" gestellt, um eine groRere Fldche von Verun-
. reinigungen zu befreien.

Durch Fokusierung des Ionenstrahls konnte der Zustand der Proben-
oberfldche auf ihre chemische Zusammensetzung und ihre Oberflichen-
glite jederzeit Uberpriift werden. Hat man durch Zerstiduben erreicht,
daB die Cu-Einfachstreuintensitdt um einen Faktor 10 aus dem Unter-
grund hervorragt, so kann man das Verhdltnis durch abwechselndes
Heizen auf bis zu 650 K und Zerstduben weiter verbessern, bis man
einen Faktor von ~ 100 erreicht. Dieses Ergebnis ist nicht weiter
zu verbessern.

Die hervorragende Sauberkeit wird durch ISS-Spektren mit Het als
Sonde bestdtigt, da hier der Untergrund nur ~ 1/1000 der Kupfer-
intensitdt ausmacht. Dies zeigt, daB die Probe von leichteren Ad-
sorbaten frei ist. Die richtige Periodizitdt des Oberflachengitters
konnte in diesem Zustand der Probe durch die deutlich sichtbare
(110)-Struktur des LEED-Bildes gezeigt werden.
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2.2.3 MeBablauf

Die Rohdaten 1liegen bei ISS in Form von Energiespektren vor. Da
diese gewdhnlich bei nicht stationdrer Temperatur aufgenommen wer-
den muBten, - die Probentemperatur 148t sich nur bei Raumtempera-
tur und bei ca. 100 K stabil halten - war es von entscheidender Be-
deutung, die Zeit zur Aufnahme eines Spektrums so klein wie mdglich
zu halten, um das Temperaturinterval AT wihrend der Aufzeichnung
der Intensitdtsverteilung zu minimieren. Dasselbe gilt in verstirk-
tem MaBe fiir die Ne+-Spektren, bei denen auf geringe Fluenzen zu
achten war. AuBerdem muBte die Wiederholung des MeBvorgangs

schnell und unkompliziert moglich sein, um die Temperaturintervalle
zwischen den Messungen beliebig der Abkiihlgeschwindigkeit der Probe
anpassen zu konnen. Zu diesem Zweck war die Datenerfassung durch
einen einfachen Schreiber am besten geeignet, bei dem die Anzahl
der Impulse pro Sekunde des Zihlers auf y-Koordinate und die Konden-
satorspannung des Energieanalysators auf die x-Koordinate gegeben
wurde.

Alle Messungen der Streuintensitdt in Abhidngigkeit von der Tempera-
tur wurden auf folgende Weise durchgefiihrt:

Nachdem die Probe auf die weiter oben beschriebene Weise prapariert
worden war, wurde sie auf ca. 600 K erhitzt, und es wurden wihrend
des Abkiihlens in geeigneten Zeitintervallen (entsprechend der GriBen-
ordnung AT ~ 100 K) Spektren aufgenommen. Unterhalb von 400 K wurde
der Manipulator mit fllissigem Stickstoff gekiih1t, so daB die Ab-
kiihlung bis ca. 100 K mit einer Rate von ungefihr 0.1 K/s fortge-
setzt werden konnte. Die Aufnahme von Spektren wurde, wie schon be-
schrieben, bis zu dieser tiefsten Temperatur fortgesetzt.

2.2.4 Auswertung der Daten

Die Energiespektren, deren Erzeugung in Abschnitt 2.2.3 beschrie-
ben ist, wurden so ausgewertet, daB die Hghe der verschiedenen
Intensitdtsmaxima als MaB fiir die Streuintensitit in einer Umgebung
AE = c-E um die Energielage E als VergleichsgriBe der Streuung her-
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angezogen wurde. Die Griinde hierfiir sind in Abschnitt 3.1.2 am Bei-
spiel der Einfachstreuung ausgefilhrt. Um zu einer vom Primarstrom

Jo unabhdngigen GréBe zu gelangen, wurde die Hohe im Intensitadts-
maximum auf diesen normiert. Da der Primdrstrom nicht direkt mefbar
ist, wird er iiber den Probenstrom JP ermittelt. Der Zusammenhang wird
wie folgt hergestellt:

Jp=Jo(1-PR+1) (2.1)

P: O0berlebenswahrscheinlichkeit als Ion
R: reflektierte Teilchen
v: Sekunddrelektronenausbeute.

Betrachtet man die Streuung von Edelgasionen, so kann der Anteil der
reflektierten Teilchen im extremsten Fall (¥ = 15} yp = 0) zwar

ca. 80 % betragen, da davon aber nur ein sehr geringer Teil

(< 1 %) als Ion die Oberfldche verlaBt, tragen sie nur in zu vernach-
ldssigendem Umfang zum Probenstrom bei. Durch Anlegen einer Gegen-
spannung an der Probe konnte Englert /17/ y fiir 1 keV Ionen zu ca.

10 % ermitteln, wobei sich kaum eine ¥-Abhidngigkeit ergab. Diese ab-
solute Ungenauigkeit der Probenstrommessung wurde in Kauf genommen,
da bei den vorliegenden, stark schwankenden Isolationswiderstanden

10

der Probe im 10 =~ Q-Bereich ein permanentes Gegenfeld Fehler der

gleichen GroBenordnung hervorgerufen hdtte.

Bei der Streuung von Na*-Ionen ist der Probenstrom deutlich vom
Einfallswinkel abhdngig, da die Uberlebenswahrscheinlichkeit P

ca. 78 % betrdgt (siehe Abschn. 3.2.2), so daB der Probenstrom Ip
bis zu einem Faktor ~ 0.4 kleiner ausfallen kann als der tatsich-
Tiche Primdrstrom (R = 80 % fir ¥ = 15, yp = 0). Deswegen wurde
hier vom Probenstrom bei senkrechtem Einfall (¥ =90°) ausgegangen,
der nur noch einer geringen Korrektur von 1.05 bedarf, um den Primir-
strom zu ermitteln. Der hierfiir bendtigte Wert fiir R = 0.066 wurde
mit Hilfe von MARLOWE ermittelt (siehe Abschn. 3.1.3). In Abb. 2.7
sieht man das Verhdltnis des Probenstroms zum Probenstrom senkrecht
zur Oberfldche Ip(¥,y)/I, (¥ = 90°) fir zwei Einfalls- und vier
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Abb. 2.7: Relativer Probenstrom in Abhangigkeit von Azamgt und
Einfallswinkel bezogen auf den Probenstrom Jpo

Azimutwinkel bei 1 keV Na*-Ionen auf Cu(110). Das Verhiltnis

stellt fiir diesen Fall im wesentlichen den Anteil der nicht reflek-
tierten Teilchen (1-R) dar (siehe G1. (2.1)). Es wurde zur Eichung
der Spektren auf den Primirstrom Jo benutzt. Der eingezeichnete
Primdrstrom wurde liber G1. (2.1) berechnet. Die sich ergebende
Korrektur ist durch P1) und RZ) mit groBen Fehlern behaftet, so daB
es sich hierbei nur um eine Abschitzung handeln kann, deren absoluter
Fehler nicht grdBer als die Korrektur selbst anzunehmen ist. Der

SekunddrelektroneneinfluB kann mit Hilfe der Ne*-Werte nur abge-
schatzt werden, da die geringen Strome keine Gegenspannungsver-
suche erlaubten,

1)

P entspricht dem Wert fiir die gemessenen ISS-Spektren; um den
wahren Wert zu bekommen, miiRte man Uber alle reflektierten Teil-
chen in Austrittswinkel und Energie integrieren.

2)

R hdngt maBgeblich von der Eindringtiefe ab, von der ab das
Teilchen als implantiert, als zu J_ beitragend, zu
betrachten ist. P



Dinanzi a me non fur cose create
se non eterne, ed io eterno duro:
lasciate ogni speranza, voi ch' entrate.



Vor mir war nichts Erschaffenes zu gewahren
Als Ewiges, und auch ich bin ewiger Dauer.
LaBt, die ihr eingeht, alle Hoffnung fahren!

/1147
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3. PHYSIKALISCHE GRUNDLAGEN

3.1 Grundlagen der Ionenstreuung

Die Streuung niederenergetischer Ionen (ISS) dient in ihrer Anwen-
dung als Standardmethode in erster Linie der Analyse der Oberfla-
chenzusammensetzung. Diese Analysenmethode ist extrem oberflichen-
empfindlich: je nach Masse, chemischer Eigenschaft und Energie

der verwendeten Sondenionen bleibt die Empfindlichkeit aufgrund

von Neutralisation und Abschattung auf ein oder zwei Atomlagen be-
schrankt. Als Sonde wird ein Strahl von Edelgas- oder Alkaliionen
mit einer Energie von 200 bis 2000 eV auf die Probe gerichtet. Die
Probe kann aus einem kristallinen oder amorphen, chemisch reinen
Material mit oder ohne Adsorbat, oder auch aus einer chemischen Ver-
bindung bestehen. Vorzugsweise sollte die Probe leitend sein, da
sich sonst Schwierigkeiten durch Aufladungseffekte ergeben, die die
Potentiale, die zu einer definierten Strahlfiihrung notwendig sind,
verdndern konnen. Gegebenenfalls sind der Oberfliche die zu ihrer
Neutralisation notwendigen Elektronen durch geeignete MaBnahmen an-
zZubieten.

Die MeBgrioBe bei ISS ist die winkel- und energieaufgeldste Intensi-
tat der an der Oberflache gestreuten Ionen. Zunichst wird vom Zu-
standekommen der Winkel- und Energieverteilung die Rede sein.

3.1.1 Kinematik

Wenn man die mechanische Wechselwirkung eines Ions mit einer Fest-
korperoberfldche betrachtet, so gibt es zwei einfache Modelle,

die die zwei Grenzfdlle dieser Wechselwirkung beschreiben.

In den Grenzen gelten diese Modelle exakt. Es zeigt sich jedoch,
daB diese Modelle auBerhalb ihres Geltungsbereichs wichtige Aspékte
des experimentellen Befundes beschreiben.

Modell I: Das Ion sieht die gesamte Oberfldche des Festkorpers,
so daB der Impulsiibertrag bei der Streuung von annihernd unendlich
vielen Atomen aufgenommen wird. Die Masse dieser Atome ist sehr groB
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gegen die Masse des Ions, d.h. der Impulsiibertrag kann vernachldssigt
werden. Wir erhalten Reflektion im Sinne der klassischen Mechanik
und Optik: Einfallswinkel ist gleich Austrittswinkel, die Energie
des Ions bleibt erhalten. Dieser Fall ist gegeben, wenn die Wellen-
lange A = 2n/k, die zum Impuls P, =4 k des Ions senkrecht zur
0berf1ache gehort, groB ist gegen den Gitterabstand d der Oberfla-
chenatome. (Beispiel: H* , A =10 A => v =4 X 104 cm/s oder

= 0.001 eV.) In die Uber]egung geht nur die Senkrechtkomponente
des Impulses ein, da nur er wahrend der Wechselwirkung veridndert
wird, also nach dem StoB Informationen Uiber die Oberflidche erhal-
ten kann. Diesen Sachverhalt kennt man aus der Optik, wo. von einem
Gitter, flir dessen Konstante Z >> A gilt, bei streifendem Lichteinfall
ein Beugungsbild beobachtet werden kann, das bei senkrechtem Licht-
einfall durch die Wellenlange A, = A/cos 8 (8: Einfallswinkel zur
Normalen) entstehen wiirde /25/. Dieser Fall tritt jedoch bei ISS
nicht auf.

Modell II: Das Ion sieht nur jewei]s ein Atom in der Oberfldche.

-15 s) mit diesem Atom deutlich kiir-

-13 s), kann

Da die Wechselwirkungszeit (v 10
zer ist als die typische Gitterschwingungszeit (v 10
man die Streuung des Ions an demselben behandeln wie die an einem

freien Massenpunkt. Dieser Grenzfall ist gegeben, wenn die Wellen-

lange A, iz = 2n/k des gestreuten Ions (Beispiel: 1 keV Net = v 107 cm/s
oder Ay = 2 x 10'3 ﬁ) klein gegen den Gitterabstand der Oberfldche ist.
Betrachtet man den StreuprozeB als elastischen ZweierstoB zwischen

zwei Korpern, wobei die Energie des Probenatoms vor dem StoB gleich

null sei, so lTiefern Energie- und Impulssatz /26/ fiir dieses Modell
folgende Beziehung fiir die Energie des Ions nach dem StoB:

R

E1=Eo F(A,l’) (3.1)

( A)3 [cosz?:i:\/A’-sm ] (3.2)

A= Probe/MION' Massenverhaltnis

F(A,9) =

E Primarenergie
{} Streuwinkel.
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Gleichung (3.2) enthdlt den elastischen Energieverlust beim Einfach-
stoB. Im Gegensatz zu Modell I 13Bt sich kein bestimmter Streu-
winkel bei gegebenem Einfallswinkel angeben, da er nur vom StoB-
parameter des Ions beziiglich des Probenatoms abhdngt. Der ist je-
doch fiir diesen Grenzfall beliebig, so daB auch der Streuwinkel be-
1iebig ist. Folglich hat man in allen Richtungen des Raumes Streuung
zu erwarten. Fiir den vom Festkdrper erfiillten Halbraum bedeutet

das, daB es zu weiteren StoBen kommen kann, fir die wiederum

Gl. (3.1) gilt. So ergibt sich fiir die Energie nach dem n-ten StoB
folgender Ausdruck:

n
En = E, [ F(4,%)) (3.3)
=1
4}1: i-ter Streuwinkel
F(A, \‘)1.) wie in G1. (3.2).

0bwoh1~dierin Modell II geforderte Bedingung (Aiz << d) - auBer

fiir sehr kleine Einfallswinkel (v 1°) der Ionen auf die Oberfliche -
fur ISS erfiillt ist, stellt dieses Modell doch nur eine Ndherung
dar, da es sich bei der Ion-Atomwechselwirkung nicht um die harter
Kuoeln handelt, die einem optischen Gitter entsprechen wiirde, son-
dern um weitreichende abgeschirmte Coulombpotentiale.

Um die einzelnen Atome der Oberfldche auflosen zu konnen, muPp man
zusdtzlich fordern, daB die Wechselwirkung entlang der Trajektorie
jeweils immer von einem Atom dominiert wird. Im Falle des Einfach-
stoBes ist diese Forderung erfiillt, wenn das Ion an seinem Umkehr-
punkt dem nachsten Atom wesentlich ndher ist als dem iliberndchsten
(siehe Abb. 3.1). Es folgt:

So << d (3.4)

SO: Punkt der ndchsten Anngherung an den Streuer
d : Abstand der Atome.
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Abb. 3.1: Schematische Darstellung des EinfachstoBes mit
Einfallswinkel ¥ gleich Ausfallswinkel (- ¥)
(va: Geschwindigkeit parallel zur Oberfliche
vy: Geschwindigkeit senkrecht zur Oberfliche)

Flir kleine So (< 0.1 &) und nicht zu kleine Einfallswinkel W:(> 30°)
wiirde man aufgrund des Coulombpotentials (siehe Abschnitt 3.1.3)
erwarten:

So v /v

v, : Geschwindigkeit senkrecht zur Oberfldche.

In der Regel ist die Abschirmung nicht zu vernachldssigen, das
zeigt Abb. 3.2, in der der Punkt der nidchsten Anndherung an das
streuende Atom S0 gegen 1/vfl nach dem StoB aufgetragen ist (siehe .
Abschn. 3.1.3, /27/). Die vollen Punkte zeigen die Werte fiir Neon,
gestreut an Kupfer bei festen Winkeln 3= 60°;es wurde die Ener-
gie E0 variiert. Die offenen Punkte beziehen sich auf 1 keV
Natrium gestreut an Kupfer; es wurde der Streuwinkel W variiert.
Man sieht, wie sich die Abhdngigkeit von 1/Vf1 durch die Abschir-
mung immer mehr  abschwdcht. Bei Verdnderung des Streuwinkels
ist der Effekt noch stdrker, da sich hier auch die Form der Tra-
jektorien verdndert. Man beachte jedoch, daB bei E0 = 1 keV und
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Abb. 3.2: Der kleinste Abstand des Projektils bzw. der Punkt
der ndachsten Anndherung an das streuende Atom in
Abhdngigkeit von der Geschwindigkeit senkrecht zur
Oberflache. Fiir Neonprojektile wurde die Energie, fiir
Natriumprojektile der Streuwinkel varijert. Die Geo-
metrie entspricht Abb. 3.1. Die zwei gestrichelten
Geraden gehen durch den Ursprung 1/vfl = 0 (siehe
Abschn. 3.1.3 /27/).

3= 60° S0 in der GroBenordnung von 0.6 A liegt und sich anndhernd
wie 1/v, verhdlt. Bedingung (3.4) ist nicht besonders gut erfiillt,
so daB erhebliche Abweichungen von Modell II beziiglich der ge-
streuten Intensitdtsverteilung zu erwarten sind.

Im Gegensatz dazu ist die Energielage der Einfachstreuintensitidt
durch Modell II ausreichend gut beschrieben, da die Giiltigkeit von
G1. (3.1) iiber einen groBen Energie-, Winkel- und Massenbereich
experimentell liberprift worden ist. Es wurde eine Ubereinstimmung
besser als ein Prozent gefunden /1, 3, 28, 29/.

3.1.1.1 Beschrdnkung_des_Streuwinkels und Mehrfachstreuung

Bei schwereren Ionen wie Neon oder Natrium treten Mehrfachstreu-
ereignisse deutlich in Erscheinung, so daB - wie oben ange-
deutet - die Beschreibung der spektralen Energielage der Streu-
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intensitdt durch den elastischen ZweierstoB nicht ausreicht. Wich-
tige Aspekte der Mehrfachstreuung erhdlt man durch numerische
Rechnung am Modell der Streuung von Ionen an einer starren

Tinearen Kette.

E. Taglauer und W. Heiland haben diese Rechnung fiir 600 eV Ne® Ionen
auf einer Ni(110)-Oberfldche vorgenommen /30/. Das einfache Modell
sah vor, daB der konstante Abstand d der Atome in der Kette der ge-
wiinschten Azimutrichtung angepaBt werden konnte. Auf diese Kette
fallen die Ionen im Winkel ¥ ein und erleiden eine unterschiedliche
Anzahl von ZweikorperstoBen. Als Wechselwirkungspotential wurde das
Born-Mayer-Potential benutzt. Das Ergebnis ist in Abb. 3.3 zu sehen.
Die strichpunktierte Linie entspricht dem Energieverlauf der riick-
gestreuten Ionen nach dem ZweierstoBmodell in Abhangigkeit'vom
Streuwinkel gemdB G1. (3.1). Zusdtzlich wurde vom Verfasser dieser
Verlauf fiir die Mehrfachstreuung nach G1. (3.3) fiir n = 2 und

{>1 = {92, also dem symmetrischen DoppelstoB, eingezeichnet. Aus

Gl. (3.3) folgt in diesem Fall:

D,
E;, = E, F? (E’A (3.5)
Eg = 600 eV
— d=243 %
—— d=3522R%
V(r)=C~e'rl°
3y —
0 T T T T T T T T T T T T T T T
0° 300 60° 90° 1200 150°

Abb. 3.3: Ergebnis der numerischen Rechnungen zum "Ketteneffekt".
Die strichpunktierte Linie entspricht dem einfachen
IweierstoB (G1. 3.1), die punktierte Linie dem symmetri-
schen DoppelstoB (G1. 3.5) und die fetten Punkte ent-
sprechen dem Modell I aus Abschn. 3.1.1. Die verschie-
denen Schleifen gelten flir verschiedene Einfallswinkel
und Atomabstande /30/.
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Dieser Ausdruck stellt den oberen Grenzwert fiir alle Eq aus

Gl. (3.3) mit beliebigen 4} und €, bei festem Gesamtstreuw1nke1
= {i {) dar. Da es e1ner e1ngehenden Analyse unter Beriick-
s1cht1gung der Gitter- und Sondenparameter bedarf, welche
{’1/\32-Kombinationen zuganglich sind,soll dieser Grenzwert zu-
sammen mit E, aus Gl. (3.1) in Abb. 3.3 fiir Modell II aus

dem vorangehenden Abschnitt stehen. AuBerdem wurde das Ergebnis fiir
Modell I aus demselben Abschnitt hinzugefiigt. Dieser einer normalen
Spiegelung entsprechende Fall ergibt fiir jeden Einfallswinkel einen
Punkt beim Streuwinkel doppelter GroBe und bei Eo’ da kein elastischer
Energieverlust auftritt.

Die Rechnung von Taglauer und Heiland ergab eine Reihe von Schleifen,
die sie in der Abb. 3.3 fiir den Einfallswinkel ¥ = 20°, 30°, 40°
eingezeichnet haben. Man sieht, daB die Kurven des ZweierstoBes und
der symmetrischen Doppelstreuung naherungsweise diese Schleifen ein-
hiillen. Im Unterschied zu ihren Einhiillenden zeigen die Schleifen,
daB die moglichen Streuwinkel bei festem Einfallswinkel ¥ beschrdnkt
sind. Unterhalb des kleinsten zugdnglichen Streuwinkels werden die
gestreuten Ionen vom nachfolgenden Nachbarn des streuenden Atoms in
der Kette blockiert. Oberhalb des groBten zuganglichen Streuwinkels
liegen die zu diesem Streuwinkel gehdrenden StoBparameter im Schat-
ten des linken Nachbarn.

Im Zwischenbereich gibt es zwei Streuklassen bei zwei verschiedenen
Energien, denen sich Streuereignisse zuordnen lassen, die entweder
durch einen oder zwei StoBe dominiert werden, zu denen noch einige
KleinwinkelstoBe hinzukommen (Abb. 3.4). Fiir eine starre Kette er-
gibt sich also ein Spektrum aus zwei schmalen Linien, wie sie einem
einfachen bzw. doppelten ZweierstoB an Einzelatomen entsprechen,
deren Energielage jedoch etwas nach hoheren Energien verschoben ist.
Diese Verschiebung ist in Abhdngigkeit vom Punkt der ndchsten An-
naherung und vom Gitterabstand mehr oder weniger deutlich.

Poelsema et al. /8/ sprechen bei diesen zwei Arten von StoB-
sequenzen von "quasi-single” (QS) und "quasi-double" (QD) StdBen.
DaB sich die zwei Aste der QS- und der QD-Streuung an den Radndern
schlieBen, liegt an der zunehmenden Ungleichheit von Einfalls- und
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Quasi Single Quasi Double

Intensitdt ~——

a5 ap
rel. Energie —

Abb. 3.4: Skizze einer "quasi-single" und einer "quasi-double"
StoBsequenz an einer starren Kette und die dazugehdrige
Energieverteilung der spiegelreflektierten Teilchen /8/.

Austrittswinkel, die die Einfachstreuung immer “quasier" und die
Doppelstreuung immer asymmetrischer ({}1 << {}j, siehe G1. 3.3)
werden 1dBt. So entarten beide Streuklassen (QS, QD) bis zur
Ununterscheidbarkeit und tragen bei einer mittleren Energie zur

Intensitdt bei.

SchlieBlich bestdtigt Abb. 3.3 die Aussage von Ungleichung (3.4).
Wire sie in vollem Umfang erfiil1t, miiBten alle Schleifen mit den zwei
einhiillenden Kurven zusammenfallen. Diese Ubereinstimmung ist bei

ca. 0.7 E fiir die ndachste Annaherung von 600 eV Ne* Ionen an das
Nickelatom bei einem Streuwinkel von 60° nicht zu erwarten

(dyickel = 2.5%'3.5 R). Deutlich ist zu sehen, wie die Schleifen sich
mit verkleinerndem Einfallswinkel ¥ von der Form der Einhiillenden weg
entwickeln, um bei sehr kleinem ¥ mit den Punkten, die fiir Modell I
stehen, zusammenzufallen. Dasselbe ist nach Ungleichung (3.4) fiir
kleinere d zu erwarten, Die gestrichelte Schleife deutet den ent-
gegengesetzten Trend fiir groRere Gitterabstdnde (d = 3.5 K) an.
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Dieser Sachverhalt konnte von Taglauer und Heiland in derselben Ver-
offentlichung /30/ experimentell bestdtigt werden. Die quantita-
tiven Abweichungen konnten durch Stdrungen der idealen Kristall-
oberfldache erklart werden.

Da man diese Grenzen der zuganglichen Streuparameter auch gerne ohne
komplizierte Simulationsrechnungen bestimmen mochte, benutzt man
hierzu ein weiteres Modell, den Schattenkegel.

Die im vorangehenden Abschnitt erwdhnte Abschattung an den Randern
des flir einen Einfallswinkel erlaubten Streuwinkelbereichs lassen
sich durch das Konzept des Schattenkegels /29/ beschreiben

(Abb. 3.5).

v 1&!!!%-2""

Abb. 3.5: Abschattung durch streuende Oberfldchenatome /108/.
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Dieser Begriff beschreibt eine dreidimensionale paraboldhnliche
Fldche, die ihren Scheitel kurz vor dem streuenden Atom hat und
hinter ihm den gesamten ionenfreien Raum umhiil1t. Die Achse dieses
rotationssymmetrischen Gebildes verlauft in Richtung der urspriing-
Tichen Einfallsrichtung der Ionen durch das Zentrum des abschatten-
den Atoms. Zwangslaufig fiihrt die Verdrangung der Ionen aus dem
Raum innerhalb des Kegels zu einem erhdhten IonenfluB auBerhalb
desselben. Insbesondere gilt dies fiir den Bereich unmittelbar auBer-
halb der Kegelfldche, je weiter sie vom Scheitel entfernt ist /29/.
Schematisch ist der gesamte Sachverhalt in Abb. 3.6 zusammengefaft.
Die Dimensionen und Form des Schattenkegels werden von der Wechsel-
wirkung zwischen Atom und Projektil bestimmt. In seine Gestalt
gehen also das Wechselwirkungspotential der StoBpartner, deren
Massen und deren Relativbewegung ein.

Das Bild des Schattenkegels ist hervorragend dazu geeignet, um zu
ermitteln, bei welchem Einfallswinkel die Streuung in einen bestimm-
ten Winkel moglich ist. Liegt in einer starren Atomreihe der Ort

Abb. 3.6: Entstehung des Schattenkegels an einem streuenden Atom
der Masse -Mp. Der Schattenkegelradius rc gibt die GroBe
des Schattens im Abstand 1 hinter dem Atom an /29/.
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der ndchsten Anndgherung an das streuende Atom genau in der Fldche
des Schattenkegels des Nachbaratoms, so ist der Einfallswinkel
gleich dem kritischen Winkel WC. Ist der Einfallswinkel groBer als
WC, ist Streuung beobachtbar, sonst nicht. Um die Begrenzung des
Streuwinkels durch das Abblocken der schon gestreuten Teilchen
ebenfalls zu ermitteln, reicht es, die Bewegungsrichtung des Pro-
jektils in Gedanken umzukehren. Unter Beriicksichtigung der ver-
ringerten Energie des Projektils nach dem StoB 13Bt sich auf diese
Weise der kritische Austrittswinkel ({}—T)C zZu jedem Streu-
winkel & bestimmen.

Der Schattenkegel ist ein hilfreiches Konzept zur Oberfldchenstruk-
turanalyse durch ICISS, einer Spezialisierung von ISS mit einem
Streuwinkel in der Ndhe von 180°. Aono und Mitarbeiter haben durch
Bestimmung des kritischen Winkels Y. in verschiedenen Kristall-
richtungen von TiC(111) und (001) den Schattenkegelradius von

1 keV He® auf Ti in den entsprechenden unterschiedlichen Abstdnden
vom Streuzentrum ermittelt /31/. Niehus und Comsa haben auf shnliche
Weise den experimentellen Schattenkegel fiir 2 keV Na® auf Cu(110)
mit Hilfe von ICISS ausgemessen /20/. Durch den Vergleich mit
Schattenkegeln, die aufgrund verschiedener Potentialansitze (Bohr,
Born-Mayer, Thomas-Fermi-Sommerfeld und Thomas-Fermi-Moliére; siehe
auch Abschn. 3.1.3) gerechnet wurden, kommt Aono zu dem SchluB, daB
das Thomas-Fermi-Potential mit einer skalierten Abschirmkonstanten
eine gute Beschreibung der Ion-Atom-Wechselwirkung im Energiebereich
von ISS darstellt.

Um die Planung und Analyse von Experimenten, fiir die der Schatten-
kegel niitzlich sein kann, zu unterstiitzen, hat Oen /32/ einen uni-
versellen Ausdruck fiir den Schattenkegel unter Verwendung des
Moliére-Streupotentials und der Impulsniherung berechnet. Er hat
gezeigt, daB das Verhdltnis des Moliére-Schattenkegelradius r. zum
Coulomb-Schattenkegelradius 2 /bT eine Funktion eines einzigen
dimensionlosen Parameters bl/a2 jst. Hier sind b = 2122e2/E, a die
Abschirmldnge und 1 der Abstand hinter dem Atom. Die folgenden
empirischen Ausdriicke geben dieses Verhdltnis mit einer Genauigkeit,
die besser als 1 % ist, wieder
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r. _ J1.0-0.12a +0.01a? 0<a <45
2v6l | 0.924 — 0.1821n & + 0.0008c 45<a<100  (3.6)
wobei a= 2\/b_l
a

und Uberstreichen einen weiten Bereich von Ion-Atomkombinationen
und Ionenenergien. Da diese von Oen /32/ angegebenen Ausdriicke
leicht zu programmieren sind, wurden sie benutzt, um den theoreti-
schen Schattenkegel fiir 1 keV Ne™ auf Cu zu berechnen (Abb. 3.7).

3.1.2 Die Streuintensitdt der Einfachstreuung

Die Verteilung der Streuintensitdt in der Energie und im Streuwinkel
bedingt durch Einfach- und Mehrfachstreuung sind Gegenstand der
vorangehenden Abschnitte gewesen. Hier soll von dem Zustandekommen
der Streuintensitdt im Maximum fiir die Einfachstreuung (siehe

Gl. 3.1) die Rede sein ohne Beriicksichtigung der Einfliisse durch
Abschattung und FluBiiberhdhung.

Schattenkegel Ne* - Cu 1keV

re (A)

% ) 2 3 ,
L (A)

Abb. 3.7: Der Schattenkegel von 1 keV Ne auf Cu nach Oen /32/
(Naherung; siehe G1. 3.6).
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Die Zdhlrate Ii in diesem Intensitdtsmaximum ist der Oberfli-
chendichte nj der zugehorigen Atomsorte i proportional sowie

dem differentiellen Wirkungsquerschnitt (dG/dQ)i (Eo’{)), der durch
das Streupotential bestimmt ist. Die Wahrscheinlichkeit Pi’ daB

das Ion den StoB als Ion iliberlebt, ist von den Neutralisations-
mechanismen abhdngig, denen das Ion auf seiner Trajektorie in der
Nahe der Festkorperoberfliche unterworfen ist. AuBerdem tragen

der Primdrstrom JO, der Detektor-Raumwinkel AQ und das Produkt
(T-F) zweier apparaturtypischer GroBen, die noch genauer diskutiert
werden, zur Intensitit bei /17/:

Iy =T(E,) F(¥,9) Jo n; (g%)‘ (Eo,9) AQ P; (Eo,9,%, ) (3.7)
Die winkelabhdngige GroBe F(¥,$) gibt das Verhdltnis zwischen der
Primirintensitdt, die die Probe erreicht, und dem Anteil der ge-
streuten Intensitat, die tatsdchlich von der Spektrometerakzeptanz
erfaft wird, wieder. Die genaue Form des zweidimensionalen Strahl-
profils ist nicht exakt bestimmbar, so daB eine genaue Angabe liber
F(¥,8) im allgemeinen nicht méglich ist. Da Jjedoch 1in der Regel
der kleine Halbmesser der Akzeptanzellipse wesentlich grofer gewahlt
wird als der der Primdrstrahlellipse auf der Probe, kann F(v,9)
fast immer gleich eins gesetzt werden (siehe Abschn. 2.1.1). Die
Apparaturkonstante T(E1), die die Transmission des Spektrometers
und Nachweiswahrscheinlichkeit des Detektors enthdlt, ist ein MaB
fir die Streuereignisse in eine Umgebung AE um die Energie E1 nach
der Streuung. Bei Verwendung eines elektrostatischen Analysators,
flir den AE/E = const. gilt, ist die Energiebreite AE der Durch-
gangsenergie E, aus G1. (3.1) proportional. Das Integral iiber die
experimentelle Energieverteilung bei der Einfachstreuintensitit E1
stellt eine Faltung der physikalischen Energieverteilung S(E),
die durch die Energieunschirfe des Primirstrahls und die Unschdrfe
des Energieverlustes bei der Streuung AE1(A{}) hervorgerufen wird,
mit der Spektrometerfunktion der Breite AE(E1) dar.

Unter der Voraussetzung, daB die Breite der experimentellen Vertei-
Tung im wesentlichen durch S(E) bestimmt wird, ist sowoh] die maxi-
male experimentelle Intensitdt bei der Energie E1, wie auch das
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Integral liber die experimentelle Verteilung der Spektrometerauf-
16sung AE(E1) proportional. Daraus folgt, daB im allgemeinen weder
das Integral lber die gemessene Verteilung noch dessen Maximum ein
gutes MaR fiir die Streuintensitdt darstellen. Hat jedoch S(E) wie
bei der Apparatur SORBAS eine Breite, die Tinear von E0 (bzw. E1)
abhingt, so geben die Maxima dieser experimentellen Verteilung bei
festem Streuwinkel & und festen Projektil- und Probenmassen m mp
die richtigen Streuintensitatsverhdltnisse wieder, da das mit der
Energie groRer werdende Spektrometerfenster aus der im gleichen Mafe
breiter werdenden Intensitdtsverteilung S(E) immer den gleichen Teil
um die Energie E1 herausschneidet.

Fiir alle in dieser Arbeit verwendeten Messungen sind die oben auf-
geflihrten Bedingungen erfiil1t. Deswegen wurde die Hohe der Intensi-
tatsmaxima verglichen. Die Integrale liber die experimentellen Ver-
teilungen hingegen sind zusdtzlich mit der Breite des Spektro-
meters AE(E1) gewichtet und wiren deswegen fiir einen direkten Ver-
gleich ungeeignet.

3.1.3 Potentiale und Rechenprogramme

Im Verlauf dieser Arbeit wurde ein Rechenprbgramm benutzt, um ent-
weder GroBen wie die Energie nach der Streuung E1 in einen gegebenen
Winkel ¥, den Streuquerschnitt do/dQ, den StoBparameter p oder den
Punkt der ndchsten Anndherung S0 fiir diesen Winkel zu berechnen
/27/. Dariiber hinaus kamen Simulationsprogramme zur Anwendung, die
fiir eine Streuanordnung Auskunft iiber die sich ergebenden Energie-
verteilungen und die relative Intensitdt der verschiedenen Spektren
ohne Beriicksichtigung der Neutralisationseinfliisse geben kdnnen.

Allen Rechnungen ist gemeinsam, daB der StoB von zwei Teilchen im
Laborsystem (LS) auf die klassische Streuung eines Teilchens an einem
beliebigen Zentralfeld V(r) im Schwerpunktsystem (SS) zuriickgefiihrt
wird /26/. Die Trajektorien im LS werden hierbei durch ihre
Asymptoten gendhert.
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Zur Durchfiihrung der Rechnungen werden aufer den experimentellen
Parametern wie Primdrenergie Eo, Streuwinkel ¥ sowie Massen von
Projektil und Probe noch die Angabe des zentralen Streupotentials
V(r) bendtigt. Ein abgeschirmtes Coulombpotential beschreibt die
Wechselwirkung des Ions mit dem Probenatom. Die allgemeine Poten-
tialform lautet:

2 ,
v =222 - e(l) (3.8)
a

21,22 stehen fiir die Kernladungszahlen von Projektil und Probe,
¢(r/a) fiir eine Abschirmfunktion und a fiir die Abschirmlinge. Fiir
zwei verschiedene Atomsorten folgt filir a nach Firsov /33/

ar [A] = 0.468(v/Z; +VZ5) * (3.9)

Die Abschirmfunktion ®(x) beruht auf der Vorstellung, daB die

Ladung der Kerne durch die sie umgebenden Elektronen abgeschirmt
wird (Thomas-Fermi-Model1). Unter Verwendung der analytischen Ab-
schirmfunktion nach Moliére /34/ fiihrt dieser Ansatz auf das haufig
verwendete Thomas-Fermi-Moliére-Potential (TFM), das aufgrund der
Interpolation verschiedener Ansdtze fiir StoBparameter unter 1 R eine
besonders realistische Wiedergabe der Wechselwirkung erwarten

1aBt:

®rra(z) = 0.35 e70-3% 4+ 0.55 ¢~ 1-2% + 0.10 ¢~ %07 (3.10)

Dieses Potential findet in dieser Arbeit bei allen Berechnungen
von StreugroBen sowie Simulationsrechnungen Anwendung, da sich
dessen Leistungsfdhigkeit fiir das Verstdandnis von ISS in zahlrei-
chen Arbeiten erwiesen hat /7, 17, 21, 31, 35/ (siehe auch Ab-
schnitt 3.1.1.2).

Fiir StoBparameter > 1 R stellt das von der CouTombpotentialform
abweichende Born-Mayer-Potential eine Beschreibung des Wechsel-
wirkungspotentials V(r) dar:

V(r) = Aexp(—r/a) (3.11)
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Dieses Potential fand in dem Modell, das die Mehrfachstreueffekte

von ISS anhand einer linearen Atomkette simuliert, aus Zitat /30/

in Abschnitt 3.1.1.1 Anwendung. Die Potentialparameter C und a wurden
von den Autoren von Abrahamson /36/ libernommen, sie benutzten

C = 6436.3 eV, a = 0.27223 &.

Ausgehend vom Kettenmodell war zur Simulation von Streuintensitdten
die Erweiterung auf dreidimensionale Trajektorien unerldBlich. Das
Monte-Carlo-Programm MARLOWE /37/ simuliert den Festkdrper ein-
schlieBlich thermischer Schwingungen und beriicksichtigt Apparatur-
daten wie Analysatorauflgsung und Winkelunscharfe, sowie elektronische
Energieverluste /38/. Die zuverldssige Berechnung von ISS-Spektren
mit MARLOWE wird durch den enormen Zeitaufwand fiir statistisch ge-
sicherte Daten sowie durch aufwéndige Trajektorienselektion er-
schwert. Im Vergleich dazu bietet das hier im Rahmen einer Zusammen-
arbeit mit D.P. Jackson /35/ verwendete Monte-Carlo-Programm ARGUS
Vorteile. Es verwendet das TFM-Streupotential und weist alle oben
aufgefiinrten Eigenschaften auf. Ein besonderer Vorzug ist seine
Schnelligkeit, die auf extremer Rechendkonomie beruht und die Ver-
wendung von 106 Primirteilchen ermoglicht, die so auch bei geringer
Streuintensitat noch zuverlassige Streuspektren 1iefern. Dariiber
hinaus ermoglicht es dieses Programm, die Streuintensitdt, die an
den ersten zwei Atomlagen entsteht, in Trajektorienklassen einzu-
teilen, so daB Mehrfachstreuung, Fokusierungseffekte und Neutrali-
sationsmechanismen einer genaueren Analyse unterzogen werden kon-
nen /17/.

3.2 Der Ladungszustand gestreuter Ionen

Edelgase und Alkalimetalle unterscheiden sich grundlegend in ihren
Ionisierungsenergien. Experimentell spiegelt sich dieser Sachver-
halt in der Oberlebenswahrscheinlichkeit P der einfach positiv gela-
denen Ionen von vergleichbarer Kernladung und Masse der beiden
Spezien nach der Streuung an der Oberflache wider. Wihrend die Uber-
Tebenswahrscheinlichkeit der Alkaliionen von der Trajektorie unabhdn-
gig ist - dieser Sachverhalt duBert sich sowohl in der Unabhdngigkeit
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von P von der energetischen Lage der riickgestreuten Ionen inner-
halb eines Energiespektrums, als auch in der Unabhdngigkeit von P
vom Azimutwinkel -, zeigt sich bei Edelgasionen eine starke Ab-
hangigkeit von P von der Flugbahn relativ zur Oberfldchenstruktur.
Vergleicht man die Oberlebenswahrscheinlichkeit beziiglich der Ein-
fachstreuung, so ergeben sich je nach Streukonfiguration,Primdrener-
gie und StoBpartner filir die Alkaliionen Werte von 60 % bis 100 %,
fiir die Edelgasionen jedoch nur von 1 % bis 10 %.

Dieser Umstand wurde von mehreren Autoren sowohl bei Li* und He®
gestreut an Ni(110) (sauber und mit 0 Adsorption) /21, 24/, als auch
im Vergleich von Na* und Ne™ gestreut an Cu(100) /39, 40/ ein-
gehend untersucht. Diese gravierenden Unterschiede lassen darauf
schlieBen, daB der fiir Edelgasionen maBgebliche Neutralisations-
mechanismus grundsdtzlich verschieden von dem der Alkaliionen

ist /41, 42/.

Die Ladungsaustauschprozesse, die zwischen einer Metalloberfldche
und einem Ion bzw. Atom in ihrer Ndahe moglich sind, sind in Abb. 3.8
zusammengefaBt /17/. Ist die effektive Ionisierungsenergie E% des
Projektils, die bei der Neutralisierung frei wird, groBer als die
Austrittsarbeit ¢ (2 ¢ bezogen auf die Ionisierungsenergie Ei)’ o)
kann die gewonnene Energie an ein_ Augerelektron, das das Metall
verlaft, abgegeben werden (AN). Befinden sich leere Ionenniveaus

im Bereich der Leitungsbandelektronen, so konnen diese durch Tunneln
besetzt werden. Der umgekehrte ProzeB ist natiirlich genauso moglich;
man spricht hier von Resonanzneutralisation (RN) bzw. Resonanzioni-
sation (RI). Ist der energetische Unterschied von Metallrumpf-
niveaus und dem Grundzustand des Projektils nur gering, kommt es zu
quasiresonanter Neutralisation (qRN). Dieser stark lokalisierte
Ubergang duBert sich in einer Ionenausbeute, die mit der Ionen-
energie oszilliert. Einzelheiten sind der Arbeit iiber Blei als
Probenmaterial von Zartner /43, 44/ und anderen Arbeiten /45,

46, 47/ zu entnehmen.

Betrachtet man die Ionisierunasenergie E; fur die Edelgase bzw.
Alkaliatome und die Austrittsarbeit ¢ fiir Metalle /42/, so kann
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Abb. 3.8: Schema der Ladungsaustauschprozesse zwischen einem
Edelgas-Atom oder -Ion und einer Metalloberfliche
(AN) Augerneutralisation mit Emission eines zweiten
Elektrons
(RN,RI) Resonanz-Neutralisation und -Ionisation durch

angeregte Zustdnde unterhalb und oberhalb der
Fermikante
RN)  quasiresonante Neutralisation mit einem Rumpf -
niveau des Oberfldchenatoms :
Austrittsarbeit des Metalls
) Ionisierungsenergie des Projektils
)

effektive Ionisierungsenergie

man eine Zuordnung fiir die oben erwdhnten elektronischen Ubergange
versuchen. Die in dieser Arbeit verwendete Projektil-Probenkombina-
tion Ne (Ei = 21.6 eV), Na (Ei = 5.1 eV) auf Cu (¢ = 4.5 - 5.4 eV)
haben diesbeziiglich typische Werte. Es ist unschwer zu sehen, daB
flir Alkaliionen auf Metallen nur Resonanziibergdnge in Frage kommen,
da die zu besetzenden Niveaus knapp iliber oder unter der Fermikante
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des Metalls liegen. Die Lage des Grundzustands der Edelgase bzgl.
des Leitungsbands der Metalle erfiillt die Bedingung fiir einen Auger-
bergang, und es konnten hdchstens Resonanziibergange zu angeregten
Zustanden in Frage kommen. Abgesehen von Wasserstoff, dessen
elektronische Wechselwirkung mit Metallen stark von der schwerer
Ionen abweichen mag /48/ und fiir das es erste Anstrengungen gibt,
den Ladungsaustauschmechanismus ausgehend von ersten Prinzipien

zu beschreiben /49/, wird der Augeriibergang mit den Edelgasionen
und der Resonanziibergang mit den Alkaliionen in Verbindung ge-
bracht. Zur Beschreibung der Ubergdnge bedient man sich semiklassi-
scher Modelle.

3.2.1 Die Augerneutralisation

Das erste Augerneutralisationsmodell geht auf Hagstrum zuriick /50/.
Hagstrum's Oberlegungen bezogen sich auf Ionen mit einer Energie
kleiner als 100 eV. Es handelt sich um eine eindimensionale Theorie,
in der als Raumkoordinate nur die z-Komponente senkrecht zur Ober-
fldache vorkommt.

Im Matrixelement Hﬁ fiir den Ubergang treten die Wellenfunktionen

besetzter Leitungsbandzustdnde u,, und die konjugierte Wellenfunktion

M
ué des Elektrons im Grundzustand des neutralisierten Atoms auf. Diese

1m.Fm‘®sAmm

Terme haben die Form exp (-As) mit A = (2 mn/Hh2)
gilt n = Ei’ fir d%s Metall liegt n im Bereich ¢ < n < Eo’ Fur groBe
Absténde (s > 0.7 A) des Projektils von der Metalloberfliche liefert
der Exponentié]ausdruck fiir den Edelgasgrundzustand kleine Beitridge.
Vernachldssigt man diese, kann man die Abhangigkeit des Matrix-
elements vom Abstand s von der Oberfldche durch eine Ubergangsrate

R, (s) beschreiben:

t
R.(3) = Aexp(—as) (3.12)
wobei a=2Ay
232
& < M E,
2m

A : freie Konstante zur Anpassung
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Durch Integration liber den gesamten Weg des Projektils erhdlt man
die Wahrscheinlichkeit, daB ein einfallendes Ion die Metallober-

fldche (s = 0) geladen erreicht, bzw. daB ein auslaufendes Ion
den Detektor geladen erreicht:

dPo(s,v1) = —Po(s,v.)Re(s)dt - (3.13)

Poe:'n(o’ U.L) — Po‘""(oo, ".L) = e-—A/ao_L

(3.14)
=e—?o/v_|_ £
v,: Geschwindigkeit des Ions senkrecht zur Oberfléache
A 0 0
Vo = — =/ Ae® ds=/ Re(s) ds (3.15)
‘ a oo 0o ;
Rt(s): Gleichung (3.12)

Der Ausdruck 3.14 ermoglicht die Auswertung experimenteller Ergeb-
nisse durch Variation von v, zur Bestimmung von V,e Die Werte fir
die typische Geschwindigkeit Vo zeigen jedoch nicht nur eine deut-
liche Abhdngigkeit von der Proben-Ionenkombination, sondern auch von
der Streugeometrie /17, 51, 52/. Dariiber hinaus finden MacDonald
und 0'Connor /53, 54/ durch Variation von v, bei konstanter Primir-
energie eine Energieabhdngigkeit von Vo fir He* und Ne® auf Ag und
Ni. Eine solche Abhdngigkeit ist auch fiir das System He-Cu gemessen
worden /55/. Zusammen mit der prinzipiellen Unmoglichkeit, die Ab-
haﬁgigkeit der Neutralisation von der Struktur der Oberfliche be-
schreiben zu kdnnen, ist dieser Tatbestand ein deutlicher Hinweis,
daB die in diesem Mode11 gemachten Annahmen fiir eine allgemeine
Beschreibung der Augerneutralisation bei ISS nicht ausreichend
sind.

Das Modell von van der Weg und Biermann wurde zur Beschreibung des
Ladungszustandes hoherenergetischer Ionen 60 keV < E, < 90 keV her-
angezogen /56/. In diesem Fall ist der Umkehrpunkt des Projektils
so nahe am Kernort, daB die Oberfldache in keinem Fall als homogene
Flache angenommen werden kann und auBerdem zusdtzliche Reionisation
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"beim StoR" beriicksichtigt werden muB. Die hochgeladenen Ionen,

die die Oberflache nach dem StoB verlassen, sind einem dhnlichen
Mechanismus unterworfen, wie von Hagstrum vorgeschlagen, nur, daB
hier jedes Oberflachenatom mit einer eigenen Ubergangsrate zur
Neutralisierung beitragt. Inspiriert durch dieses Ergebnis, wahlten
van der Veen und Haak einen interatomaren Ansatz zur Berechnung der
Streuung von 300 eV Ar’-Tonen an einem Ni-Einkristall /57/. Hierbei
wurde G1. (3.13) durch (3.16) ersetzt.

N
d
E{lnPo(t) - —Ag:;exp(—ar;) (3.16)
r, = f(t): Abstand zwischen Atom i und dem Ion
N : Zahl der Oberflachenatome .

Kishinevsky et al. wandten dieses interatomare Modell an, um die
Uberlebenswahrscheinlichkeit einfachgeladener Ionen in spezifischen
Streurichtungen auszuwerten /58/. Fiir die Elektroneniibergangsrate
Rt(r) benutzten sie jedoch einen Ausdruck, der beriicksichtigt, daB
bei hoheren Energien die gestreuten Ionen nicht nur den duBeren
exponentiellen Bereich der Festkorperelektronen durchlaufen:

Rt(r)=AM r<r, (3.17)
= Ap exp[—a(r — ;)] r>r.

r : Abstand Ion-Oberflachenatom
ry fester Abstand, der die Gestalt von Rt(r) festlegt.

Die Uberlebenswahrscheinlichkeit der Ionen im Detektor Po(m,v) 1dpt
sich mit dieser Ubergangsrate fiir das interatomare Modell (G1. 3.16)
wie folgt beschreiben:

Po(co,v) = exp(—g) (3.18)

wobei B von der Ubergangsrate Rt(r) und den verschiedenen kleinsten
Abstdnden von den N Oberflachenatomen ro’i(i=1...N) bzw. der Tra-
Jjektorie relativ zur Oberfldchenstruktur abhdngt; ansonsten ist die
Struktur der Beziehung mit G1. (3.14) identisch.
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Wie zu erwarten, bestdtigen zahlreiche Experimente, daB sowohl das
"Kontinuum'-Mode11 (G1.3.13) als auch das interatomare Modell

(G1. 3.16) die gemessene Ionenintensitdt gleich gut beschreiben,
solange die Struktur der Oberflache nur schwachen EinfluB auf die
Neutralisation des Ions hat. In der Regel wird man fiir jedes Ober-
fldchen-Projektilpaar im einzelnen ermitteln miissen, bei welchen
Ein- und Ausfallswinkeln, welchem Azimut und welchen Energien die
atomare Struktur der Oberfldche beriicksichtigt werden muB /17, 21,
24, 41, 59, 60, 61, 62/.

Eine weitere Frage ist, ob in die Ionenausbeute nach der Streuung die
Neutralisation entlang der gesamten Trajektorie eingeht oder ob die
Reionisation wahrend des Stofes dafiir sorgt, daB nur die Neutrali-
sation entlang der Austrittstrajektorie den Ladungszustand gestreu-
ter Projektile bestimmt. Filir Streuereignisse ohne Reionisation erwar-
tet man eine annghernde Symmetrie der Streuintensitat um den Ein-
fallswinkel ¥ = §/2 bei festem Streuwinkel 3, bzw. eine starke Ab-
hdangigkeit des Ladungszustandes der Projektile nach der Streuung von
der Ladung der Primdrteilchen. Beides wird fiir niedrigere Primir-
energien gefunden, wahrend bei hoheren Energien eine starke Asymmetrie
um den Einfallswinkel ¥ =3/2 gefunden wird und die Ionenausbeute
nach dem Stof von der Ladung der Primdrteilchen unabhdngig wird

/40, 60, 61/. Fiir das in dieser Arbeit verwendete Projektil-
Probenpaar Ne"-Cu spielt Reionisation bei einem Streuwinkel von 30°
unterhalb 6 keV keine Rolle. Oberhalb von 10 keV ist sie allein fir
den Ladungszustand des Projektils zum Zeitpunkt des StoBes verant-
wortlich. Bei Energien zwischen 6-10 keV stellt man einen stetigen
Ubergang vom einen zum anderen Verhalten fest. Dieser Energiebereich
entspricht Werten fiir den Abstand der nachsten Anndherung beim StoB
von 0.3 bis 0.24 R. Khnliche Werte werden auch fiir andere Systeme
angegeben /63, 64/. Dieser Abstand liegt filir die in dieser Arbeit
vorgestellten Messungen mit ca. 0.6 & deutlich in einem Bereich,

in dem die Neutralisation entlang der gesamten Trajektorie beitrdgt.
Aus der Gesamtheit der Messungen und Modelle kann man den SchluB
ziehen, daB fur ISS die Neutralisation der Edelgasionen einem Ex-
ponentialgesetz folgt. Welche Gestalt dieses exponentielle Verhalten
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genau hat, hingt davon ab, welche Phénomene auf Grund der gewdhl-
ten Parameter vernachlassigt werden konnen.

3.2.2 Die Resonanzneutralisation

Wie schon erwdhnt, liegen die Ionisationsenergien der Alkalimetalle
knapp lber oder unter den Austrittsarbeiten typischer Metalle /42/.
Um die Besetzungswahrscheinlichkeit des Grundniveaus eines an einer
Metallprobe gestreuten Alkaliprojektils zu ermitteln, geht man von
einem Modell aus, das die statische Elektronenkonfiguration eines
im Abstand s adsorbierten Alkaliions beschreibt /65/. Hierbei ist
die Elektronenniveauanhebung durch das Bildkraftpotential des Ions
bei Anndherung an die Oberflache von Bedeutung. Die Verschiebung
der Ionisationsenergie ist in erster Naherung gegeben durch

AE = (3.6/s) eV, wobei der Abstand des Projektils von der Ober-
flache s in R zu nehmen ist. Abbildung 3.9 zeigt die Anhebung um

AE des Valenzniveaus bei Abnahme des Alkali-Metalloberfldchenab-
stands. Genauere Rechnungen sind in /66/ und /67/ durchgefiihrt wor-
den. Dariiber hinaus ist eine Verbreiterung des Niveaus zu beob-
achten, da eine Ubergangsrate w (s) eine endliche Lebensdauer des
Besetzungszustandes bedeutet. Diese vom Oberfldchenabstand abhdn-
gige Lebensdauer impliziert eine endliche Bandbreite T'(s) des Valenz-
niveaus, die durch I'(s) = hw(t) gegeben ist. Fiir Abstdnde in der
GroBenordnung von 4 R kann die Obergangsrate durch

w(s) = wo exp(—as) (3.19)

gendhert werden /67/.

Im Gleichgewichtszustand bestimmt die Energielage der Zustandsdichte
o(E,s) des Valenzniveaus im Verhdltnis zum Leitungsband des Metalls
(p<E< Vo-¢) den Besetzungszustand n(s) des ersteren, wobei das
Maximum der lorentzformigen Zustandsdichte mit der Halbwertsbreite
r(s) bei E} = E; - A liegt /68/. Die in der Abb. 3.9 schraffierte
Fliche berechnet sich also wie folgt /39, 69/:

n(s):/o f(E) p(E, ) dE (3.20)
—9—E
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Die Zustandsdichte der Elektronen im Metall f(E) ist natilirlich eine
Funktion der Temperatur. Die Temperaturabhingigkeit von n(s) ist
in /68/ ausgewertet worden. Man erkennt, daB n(s) fiir die relevanten

Abstinde s ( ~ 4 A) unterhalb von 500 K wenig von dem Ergebnis fiir
T = OK abweicht, bei dem sich alle Elektronen im Grundzustand be-
finden. Deswegen ist es moglich, fiir diese Temperaturen f(E) gleich

der Fermi-Dirac-Verteilung bei T = 0K zu setzen /39, 67, 69/.

Im Falle eines Alkaliions, das sich einer Festkorperoberflache

nahert, um sie wieder zu verlassen, kann der positive Ladungsan-

teil n* nach der Streuung geschrieben werden als /67/

Abb. 3.9:

s(t=o00)
nt=1- / n(s)F(s) ds (3.21).

s(t=—o00)

METAL O .S

¢ Ei E
wi___\ »
Vy AE
w,—=
p(E,s)
!
f(E) v
E

Schematische Darstellung der Resonanzneutralisation und
-jonisation fiir Alkaliionen nach Algra /39, 69/. Ubergangs-
verbreiterte und bildkraftverschobene Ionenniveaus in Wech-
selwirkung mit Leitungsbandelektronen. Die schraffierte
Fliche ist der Uberlapp aus Zustandsdichte p und der Be-
setzungswahrscheinlichkeit f(E) und gibt den Anteil der
neutralen Teilchen beim Abstand s, n(s),an (s.a. Text).
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wobei F(s) das Gewicht darstellt, mit dem der Gleichgewichts-
besetzungszustand n(s) entlang der Trajektorie ~® < s < « in den

Endzustand eingeht. Die Umladungsprozesse finden in der Nihe des

18 16

Streuzentrums innerhalb von Zeiten der GroBenordnung 10 '~ bis 10 ° s
statt. Die typische Zeit fiir den Streuvorgang von " 10_15 s ist
dagegen langsam, so daB F(s) bis zu einem gewissen Abstand s nach

dem StoB vernachldssigbar klein ist. Darauf folgt ein Bereich As*,

in dem F(s) den Hauptbeitrag liefert. Fiir noch groBere Abstinde s
wird die Zahl der Ubergdnge so klein, daB F(s) wiederum keinen Bei-
trag mehr liefert. Ndhert man die Funktion F(s) durch die Delta-
funktion §(s-s*) im Abstand s*, in dem der Elektronenzustand einge-
froren wird, so liefert G1. 3.21

nt ~1-n(s*) (3.22)

n(s): siehe G1. (3.20)

In der Literatur wird dieser "Einfrierabstand" (freezing distance)
s* mit w(s*) = a-v, angegeben /67/, wobei v, die Geschwindigkeit
senkrecht zur Oberfldche nach dem StoB bezeichnet. Daraus ergibt
sich mit Gl. 3.19 flr den Abstand s*:

8*(vy) = 2o (3.23)
a avy
Dieser Ausdruck stellt also einen Zusammenhang her zwischen der
Projektilgeschwindigkeit v,, der Ubergangsrate w, e™®5 und dem Ab-
stand s*, von dem ab die gestreuten Teilchen ihren Ladungszustand
bis zu unendlich groBen Abstdnden beibehalten. Dieser Ladungszustand
1aBt sich also mit Hilfe von s* direkt auf den Ladungszustand des

statischen Falls aus G1. 3.21 zuriickfiihren.

Die Giltigkeit dieser Theorie, die urspriinglich fiir niedrigere Ener-
gien entwickelt worden war, konnte von A.J. Algra et al. /39, 69/
auch fiir Alkaliionen mit einigen keV nachgewiesen werden, indem er
den Ionenanteil bei der Streuung von L1+, Na* und K* mit Primar-
energien im Bereich von 1,5 bis 10 keV an Cu(100) gemessen hat. In
dhnlicher Weise hat W. Englert gezeigt, daB diese Theorie mit den
vergleichenden Messungen von 600 eV He' und Li* auf Ni(110) (sauber
und O-bedeckt) und den dazugehdrigen numerischen Rechnungen kon-
sistent ist /17, 21/.
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Folgt man der oben skizzierten Theorie, so 18Rt sich die Uberlebens-
wahrscheinlichkeit PNa+ fiir 1 keV Na* gestreut an Kupfer bei einem
Ausfallswinkel (3 -¥) von 30° wie folgt ermitteln. Nach dem Modell
oben hingt der Ladungszustand nur von der senkrechten Komponente v,
der Geschwindigkeit ab, mit der das Projektil die Oberfldche ver-
148t. In die Geometrie von A.J. Algra ibertragen, entspricht v,

in dieser Arbeit seiner Messung von 2 - 3 keV Na>Cu(100) fiir einen
Ausfallwinkel von 15° /39, 69/, fir die ein n" von (78 + 1) % ange-
geben wird. Eine Oberlebenswahrscheinlichkeit von PNa-g 78 % wird
demzufolge im weiteren Verlauf der Arbeit fiir die hier verwendete
Streugeometrie und die Cu(110)-Fldche iibernommen.

3.3 Mechanische und thermische Eigenschaften der Kristalle

Um die mechanischen und thermischen Eigenschaften von Kristallober-
fldchen zu beschreiben, geht man von den gleichen Modellen aus wie
sie auch fiir die Kristalle im allgemeinen Verwendung finden. Da die
im Volumen herrschenden periodischen Randbedingungen in der Grenz-
fldche zwischen Kristall und Vakuum nicht gelten, sind hier geeig-
nete Veranderungen vorzunehmen. Zundchst soll von diesen Kristall-
eigenschaften im allgemeinen die Rede sein. Im Prinzip lassen sie
sich exakt im Rahmen der Gittertheorie 16sen /70/. Diese Theorie
fiihrt auf ein System gekoppelter linearer Differentialgleichungen
zweiten Grades. Die Dimension dieses Systems ist durch die Anzahl N
der Atome im Gitter und die Raumkoordinaten zu 3 N bestimmt.

Der Exponentialansatz fiir eine ebene dreidimensionale Welle fiihrt
auf die Sikulargleichung fiir die Berechnung der drei Frequenzen
w.(K) fiir einen Wellenvektor k:

S
]t.-g—&asz‘ =0 (3.24)
wobei: tu(k) = Eq,:'il exp(—ik R*) (3.25)
k

(til ist eine reelle symmetrische Matrix).



- 43 -

In der Praxis missen unter Annahme von Federkrdften zwischen den
Atomen fiir ein Periodizitdtsvolumen von etwa 1000 bis 10000 Teilchen
die kK-Werte bestimmt werden und fiir diese die Sakuldrgleichung
numerisch geldst werden. Da die Dichte der Eigenschwingungen im
k-Raum konstant ist, 1dBt sich auf diese Weise auch die Zustands-
dichte Z(w) bestimmen.

In der quantenmechanischen Beschreibung werden den Koordinaten und
Impulsen der einzelnen Atome entsprechende Operatoren zugeordnet.
Der Hamilton-Operator von 3 N unabhangigen Tinearen Oszillatoren
liefert filir den Kristall folgende Energieeigenwerte:

E yr. = Y hw,(K) (Nf + %) (3.26)
k.8

Bis auf den Summand 1/2 entspricht G1. (3.26) dem klassischen Er-
gebnis. Er beriicksichtigt die Nullpunktsenergie, die vergleichbar
mit der thermischen Energie 3 NkT bei Zimmertempeatur ist. Dasselbe
gilt auch fiir den Mittelwert des Amplitudenquadrats der Schwingung
bei T = OK, verglichen mit dem bei Zimmertemperatur, da zwischen dem
Erwartungswert (us)2 des Amplitudenquadrats und der Energie des
Oszillators folgender Zusammenhang besteht:

oo = L .1)

s(ws,I): Energie des Oszillators

1

M 5 " e -
: Tw,(k)(a’,‘) = —z-e(w.(k),T)

(af)? = i;;’—(g%—g—) (3.27)
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Ferner weiB man aus der Quantenmechanik, daB die thermische Vertei-
Tung der Amplitude eines einzelnen Oszillators eine Gauss-Verteilung

ist.
. 1 . -
w(o) = e exp [~ (cF)?/2 (o7 (3.28)
\/2w(a§)2
K 4
w(as) ist also die Wahrscheinlichkeit, die Amplitude o bei einem

)
mittleren Amplitudenquadrat (akK)2 zu finden.

Wegen des sehr groBen numerischen Aufwands, der zur Losung der Sdku-
largleichung (3.24) notig ist, geht man hdufig von der Gittertheorie
zur Elastizitdtstheorie iiber. Diese Beschreibung des Kristalls als
Kontinuum mit konstanter Massendichte p im unverzerrten Gleichge-
wichtszustand ist gerechtfertigt, wenn Verriickungen benachbarter
Gitterbausteine nahezu gleich sind, d.h. die Wellenldnge groB gegen
den Gitterabstand ist. Es ist also eine Naherung fiir kleine Fre-
quenzen. In einem elastisch isotropen Korper muB der elastische
Tensor C gegen jede Drehung invariant sein, so daB er sich auf

zwei unabhangige elastische Konstanten Ci1s Cag reduziert, wobei

€1 =Cpp * 2c44 gilt. Die Schallgeschwindigkeiten longitu-

dinaler (Cz ) und transversaler Wellen (ct) werden in /70/
angegeben.

C11
Cl= P—
P
c
=) —= (3.29)
P

Das elastische Spektrum kann man wie bei den Gitterschwingungen
berechnen. Legt man ein wiirfelformiges Periodizitatsvolumen V = L3
zugrunde, so werden durch die Forderung der Periode L in den drei
Achsenrichtungen K-Werte ausgesondert

2T
Ic,-=-—L-m,- m; =0,+1,+42,... (3.30)
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Die k-Werte sind im Gegensatz zur Gittertheorie nicht beschrdnkt.
Die Zahl der nach der Bedingung (3.30) moglichen K-Werte in einer
Kugelschale (k, k + dk) ist (%%034ﬂ k2dk. Fiir die longitudinalen

Wellen ist w = c‘k fir die transversalen w = c, k. Im ganzen wird

also das elastische Spektrum

Zeg(w)dw=-‘—,— [-—l—+—2§] w? dw (3.31)

2r2 | ¢
Die Proportionalitdt des elastischen Spektrums zu w? gilt auch bei
anisotropen Medien, die Proportionalitdtskonstante muB aber numerisch
berechnet werden.

Die erste Aussage iiber das Spektrum der Schwingungen eines einfachen
festen Korpers stammt von Einstein/70/. Er nahm an, daB im wesent-
lichen nur eine Frequenz im Spektrum vorkommt. Das Spektrum ist mono-
chromatisch; es enthdlt nur eine einzige Frequenz W

Zg(w) =3Né(w — wg) (3.32)

Obwoh1 dieser Ansatz sicher nicht richtig ist, kann man doch in man-
chen Fdllen Teile des Spektrums durch einen solchen Einstein-Term
naherungsweise beschreiben. Insbesondere 148t sich das Gitterspektrum
durch eine Kombination von Einstein- und Debyetermen realistisch
darstellen. Der ndchste einfache Ansatz fiir Z(w) stammt von Debye

und ist Gegenstand des folgenden Abschnitts.

3.3.1 Die quadratische Schwankung im Debye-Modell

Der Ansatz von Debye zur Beschreibung der thermischen Bewegung in
einem Festkorper beruht auf folgender Annahme. Aus den elastischen
Konstanten kann man die Form des Spektrums bei kleinen Frequenzen
bestimmen. Die Zustandsdichte ist dem Quadrat der Frequenz w? pro-
portional (s. G1. 3.29). Debye nahm an, daB man das elastische
Spektrum auch zu hoheren Frequenzen hin ndherungsweise extrapolie-
ren kann. Da man aber weif, daB im ganzen 3N Frequenzen vorhanden
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sind, so muB das Spektrum bei der Frequenz wp abgeschnitten werden,
bis zu der die Gesamtzahl der Frequenzen 3 N betrdgt /70/:

w3 .
ON fir 0 <w <wp
Zp(w) = wh (3.33)

e sonst
wobei die Zustandsdichte ZD wie oben gefordert der Bedingung geniigt:

Wp
Zp(w) dw= 3N (3.34)
(1}
Zur Verfeinerung der Debye'schen Theorie kann man transversale und
Tongitudinale Wellen getrennt behandeln und jedem Anteil eine eigene
Abschneidefrequenz wé und wg) so zuordnen, daB in dem einen Zweig
des Spektrums gerade N und im anderen 2 N Frequenzen erfaBt werden.

Um Auskunft Uber den EinfluB der Temperatur auf die Bewegung der einzel-
nen Atome zu erhalten, geht man zweckmdBigerweise auf die Zerlegung der
Verschiebung nach stehenden Wellen zuriick. Auf diesem Wege leitet
Leibfried im Handbuch der Physik /70/ den Zusammenhang zwischen dem
mittleren Schwankungsquadrat (S - go)z zwischen zwei bg1iebigen Ato-
men im Festkdrper und dem mittleren Amplitudenquadrat @§)2 eines
Oszillators her:

(§% — §0)3 = % Z E(af)’sin’ k_Izl_ (3.35)

>
>
Setzt man in diesen Ausdruck G1. (3.27) ein, ersetzt man sin2 E?E~
durch 1/2 und die Summe durch eine Integration iiber das Frequenz-

spektrum Z(w), so ergibt sich folgende Abschitzung*:

r——— co
(Sh - 8§02 = ___Mz N /(; ———-G(Z’,T) Z(w) dw (3.36)

* wegen der Summe nur iiber kX>0 tritt ein weiterer Faktor

%-auf.
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Setzt man hier das Debye'sche Spektrum (G1. 3.33) ein, so folgt:

F_sop= 8 [Pt (3.37)
( ) Mw% o ew’ ) w

In den Grenzen hoher und sehr tiefer Tempeaturen bekommt man

18 fiir hohe Temperaturen
73 kT
Muwi,

18 hwp _ 18 k©p
Mwl 4  Muwd 4 firT =20 (3.38)

& 50 -

h w
wobei die Debyetemperatur QD =

D

Dieser Ausdruck stellt den Zusammenhang zwischen der dreidimensionalen
Schwankung benachbarter Atome und der Debyetemperatur her. Die ein-
zelnen Komponenten Aoy s AG s Acz sind unabhdngig und fiir kubische

y
Gitter gleich. Deswegen gilt

=

Ac? = Z(Sh - §0)2 (3.39)

COf =

3.3.2 Thermische Bewegung an der Oberfldche

Der Ausdruck fiir die quadratische Schwankung im Debye-Modell kann
formal auch fiir die Schwingungen an der Oberflache beibehalten wer-
den, wobei die verschiedenen Debye-Frequenzen Wp i bzw. Debye-
Temperaturen eDi der einzelnen Komponenten EE? ein MaB fir die ver-
schiedenen Federkonstanten an der Oberfldche sind. Die Elastizitdts-
theorie 1iefert fiir ein isotropes kubisches flichenzentriertes (k.f.z.)
Gitter unter Vernachldssigung des longitudinalen Anteils folgen-

den Zusammenhang mit dem isotropen Schubmodul G = Caq /70/ (siehe

auch G1. 3.31 und 3.33):
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Gd
wh=19 17 (3.40)

G: Gitterabstand
M: Masse des Atoms
mit G1. (3.38) und (3.39)

Ac? x G7'i=1,2,3 (3.41)
(siehe auch /71/)

Oben hatten wir gesehen, daB fiir das Volumen des Festkdrpers

Aos = Ac@i o G;} = 6;1 gilt. Um die verschiedenen Schwingungs-
amplituden an der Oberfldche auf einfache Weise abschdatzen zu kon-
nen, muB man die Anzahl der vorhandenen Bindungen abzdhlen und

ihren Beitrag zur Federkonstante entsprechend wichten.

N
G,-=E k cos B, (3.42)
n=1
N : Anzahl der Bindungen

Federkonstante einer Bindung parallel (11) zu dieser
Bni: Winkel, den die i-te Bewegungsrichtung mit der
n-ten Bindungsrichtung einschlieft.

Bei Beschrdnkung auf die ndchsten Nachbarn gibt es im Volumen des
flachenzentrierten Gitters 12 Bindungen (Abbildung 3.10). Bei Schwin-
gungen in der [110]-Richtung gibt es 2 Bindungen mit B = 0 (= 2 k),
8 Bindungen mit B = 60° (= 4 k) und 2 Bindungen mit B = 90° (2 0 k).
Die Schwingung in die [110]-Richtung ist topologisch dquivalent,

die in [001] -Richtung beansprucht 8 Bindungen unter einem Winkel

B = 45° (2 5.6 k) und 4 Bindungen unter 90° (2 0 k). Das einfachste
Modell Tiefert also tatsichlich einen isotropen Schubmodul G, v 6 k.
Auf der (110)-Oberflédche entfallen 5 Bindungen (Abb. 3.10), daraus
folgen 3 unterschiedliche Gi flir die genannten Bewegungsrichtungen.
Das Ergebnis ist fiir die drei Bewegungsrichtungen in Tabelle I
zusammengefaft.
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Oberfldche

3. Lage

Abb. 3.10: Wechselwirkung eines Atoms in der (110)-Fliche mit seinen
12 Nachbarn. Die Bindung a4 schlieBt mit der Fldche einen
Winkel von 30° ein und wirkt auf 4 Atome der nachst tiefe-
ren Lage, ap steht senkrecht auf der Flache und verbindet
das Atom mit einem in der dritten Lage, und o3 ist parallel
zur Fldche. Die 5 Atome, die fehlen, wenn die (110)-Fliche
die Oberfldche ist, sind als offene Punkte dargestellt
/81/.
Tabelle I: Anzahl der Bindungen NB’ die mit der Bewegungsrichtung
den Winkel B einschlieBen, fiir die drei Richtungen auf
der (110)-Oberfldche eines k.f.z.-Gitters und die ent-
sprechenden Federkonstanten sowie deren Summe Gi'
th1 der Bewegungsrichtung
Bindungen Ng (1107, [1707, [0011,
N0° 1 (21 k) 2 (22 k) 0
N45 0 0 4 (= 2,8 k)
N60 4 (=2 k) 4 (22 k) 0
N90° 2 (20k) 1 (20 k) 3 (20 k)
G 3 k 4 k 2.8 k
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Aus den Gleichungen (3.41) und (3.42) folgt das Verhdltnis der
Schwankungsquadrate an der Oberfldache zu dem im Volumen:

AD’? _ GV
Acz G

(3.43)

So lassen sich die Ao§7Aoi fiir ein k.f.z.-Gitter auf der
(110)-Fldche angeben. Die Werte aus GI. 3.43 mit den G, aus Tab. I
stehen in der ersten Zeile von Tabelle II.

Tabelle II: Berechnete und experimentelle Werte fiir Ao%/Aci aus

der (110)-Flidche von k.f.z.-Gittern

Bewegungsrichtung [1101, (1101, 0017,
Diese Arbeit (k.f.z.) 2.0 1.5 2.14
C.H.W. /72/ (Ni) 2.0 1.6 2.15
R.T.Z. /73/ (Ni) 2.05 1.24 2.37
T.D. /74/ (Cu) 1.92 | Mittel - 1.77 - wert |
Ni(110) /75/ 3.14 1581 3.8%)
Pt(110) /76/ 4,78 - -

" Es wurde Qp [170] = 310 K aus /75/ benutzt;
C.H.W. zitieren MacRae (330 K) aus anderer Quelle;

2) Anders als in /75/ wurde der Unterschied der Messung in [001],

zu der in [110]1, aus /75/ beriicksichtigt.

Die hier vorgenommene Abschdtzung fiihrt zu einer liberraschend guten
Ubereinstimmung mit den Rechnungen von Clark, Hermann und Wallis
(C.H.W.) /72/, die den exakten elastischen Tensor unter Benutzung
eines harmonischen Potentials numerisch ausgewertet haben. Das Modell
beriicksichtigt nichste Nachbarwechselwirkung mit Zentralkrdften in
einem Kristall mit 20 Atomlagen. Rovida, Torrini und Zanazzi (R.T.Z.)
/73/ benutzten ebenfalls die harmonische Naherung,fiir die sie die
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elastischen Konstanten aus einem Morse-Potential fiir n-Nachbarn
bestimmten. Die Ergebnisse weichen etwas starker ab. Man sieht
auBerdem, daB die theoretischen Werte nur qualitativ mit den Mes-
sungen iibereinstimmen. Die Abweichungen sind fiir Nickel, das von
MacRae /75/ untersucht wurde, weniger deutlich als fiir Platin,
(siehe Lyon und Somorjai in Referenz /76/). Eine bessere
Ubereinstimmung ware auch liberraschend, da die Oberfldche nur

durch die entfallenden Bindungen beriicksichtigt wurde, die elasti-
schen Konstanten der verbleibenden Bindungen aber denen im Volumen
in allen Rechnungen gleichgesetzt wurden. Es gibt jedoch keinen
Grund dafiir, daB dies so sein sollte. Das Problem ist von Feuchtwang
allgemein diskutiert worden /77/. In der Tat findet man deutliche Ver-
adnderungen des Bindungscharakters der Atome aus der ersten Atomlage
gegeniiber dem Rest des Festkorpers in der Form von Rekonstruktion
und Relaxation. Eine besonders geringe Bindung der Oberflachenatome
wird bei Platin gefunden, das leicht rekonstruiert /78/ (siehe auch
Tabelle II). Das unterschiedliche Verhalten gegeniiber anderen
vergleichbaren Metallen (Cu etc.) kann durch den Verlauf der Dis-
persionskurven bei Verringerung der Oberflachenkonstanten erkldrt
werden /78, 79/. Haufiger findet man die Relaxation, deren Vorzeichen
jedoch keine direkten Riickschliisse auf die Art der Verdnderung der
Kraftkonstanten zuldBt. Eine Veranderung des Ruhepunktes der Ober-
fldchenatome sagt ndmlich nur etwas iiber die Lage des Minimums des
Potentials, das ein Atom in der Oberfldche sieht, aus. Uber den Gra-
dienten des Potentials um die Ruhelage herum ist damit nichts be-
kannt. Annahmen iiber die Potentiale, die - wie in den Referenzen
/71, 73/ geschehen -eine einfache Verbindung zwischen Auslenkungen
und Ruhelage herstellen, scheinen problematisch. In der Tat finden
Frenken et al. /80/ an der sauberen Ni(001)-Fldche eine Relaxation
von -3.2 % und um 50 % erhdhte Schwingungsamplituden (01= 0.12 K)*,
wahrend an der sauerstoffbedeckten Flache die Relaxation +5.2 %
ausmacht und die Schwingungsamplituden unwesentlich zunehmen

(o1 =0.13 R). Deswegen erscheint es sinnvoll, die Anpassung der
elastischen Konstanten liber den Vergleich mit den experimentellen

*
Dabei scheint die Tineare Schwankung fiir das Volumen in /80/
mit oy = 0.08 A bei 370 K etwas groB.



- 52 -

Schwankungsquadraten und nicht iiber die Betrachtung der Relaxation vor-
zunehmen. Dieser Weg wurde von C.H.W. in /81/ beschritten. Das .
Ergebnis ist fir die entsprechende Konstantenwahl (a1/m = a2/a = 0.5;
ag/a = 2.2; o siehe Abb. 3.10) in Tabelle III aufgefiihrt.

Das gleiche wurde fiir die Abschdtzung nach den Gleichungen 3.42 und
3.43 unter Beriicksichtigung der Verdnderung der Winkel Bni durch eine
Kontraktion von 7 % des Monolagenabstands /82/ getan. Es ergibt sich
die gleiche Verringerung der Kraftkonstanten mit Komponenten senk-
recht zur Oberfliche (k' = 0.5 k). Die VergroBerung dieser Konstanten
parallel zur Oberfldche, die zu Bindungen mit ungestorter Symmetrie
gehoren, ist weniger ausgepragt (k, = 1.4 k). Das Ergebnis fir
ZB?YZEg ist in Tabelle III enthalten.

Tabelle III: Werte fir o%/ o2 an der (110)-Flache von k.f.z.-Gittern,
jedoch mit Anpassung der elastischen Konstanten fir
die Rechnungen.

Bewegungsrichtung [1101, (1701, [0011,

Diese Arbeit (k.f.z.) 4.14 (+ 32 %) 1.56 (- 1%) 4.1 (+8 %)

gc.H.w. /817 (Ni) 3.33 (+ 6 %) 1.53 (- 3 %) 3.53 (-7 %)
£ R.T.Z. /73/ (Ni) 3.22 (+ 3 %) 1.32 (-16 %) 3.50 (-8 %)
2 (iiber Relaxation)

Jackson /71/ (Cu) 3.06 (- 3 %) 1.22 (-23 %) 3.41 (-10 %)

Messung /75/ 3.14 1.58 3.80

Ni (110)

Obwoh1 R.T.Z. /73/ und Jackson /71/ bei ihrer Ermittlung der Kraft-
konstanten von einer unrealistischen positiven Relaxation von + 14 %
/73/ bzw. + 15 % /83/ ausgehen, wurde deren Ergebnis der Vollstdndig-
keit halber in Tabelle III mit aufgenommen. Tatsdchlich haben neue
Messungen an Cu(110) die SchluBfolgerung nahegelegt, daB an dieser
Oberflicheeine oszillatorische Relaxation der Atomlagen vorliegt,



- B3 -

die den Abstand der zwei ersten Lagen um -8.5 % (LEED) bzw.

-5.3 % (HEIS) /82/ verkiirzt. Dennoch sind alle Werte in verniinf-
tiger quantitativer Obereinstimmung. Es fallt jedoch auf, daB der
Unterschied zwischen erster und dritter Spalte bei den Rechnungen
kleiner ist als bei der Messung. Wie der Autor selber anmerkt,

sind seine MeBwerte mit einer Unsicherheit behaftet, da selbst bei
der von ihm verwendeten niedrigen Spannung (35-40 V) die zweite und
die dritte Atomlage einen nennenswerten Beitrag zur LEED-Intensitat
leisten (in Ref. /84/ wurde ein Anstieg von <o_> um 25 % bei Verrin-
gerung der Elektronenenergie von 40 eV auf 10 eV festgestellt). Die
Messungen fiir die [170] und die [001]-Richtung scheinen insofern zu-
verlassiger, als sie mit streifendem Winkel fiir die Winkelhalbierende
des einfallenden und des ausfallenden Elektronenstrahls beziiglich der
Kristalloberfldche gewonnen wurden. Unter der Annahme, daB diese
Geometrie die Eindringtiefe der Elektronen gegeniiber der senkrech-
ten Anordnung fiir die Messung in [110]-Richtung verringert, ist auch
fur die Schwingungen senkrecht zur Oberflache ein ZE?YZE§ in der Nahe
von 4 zu erwarten.

3.3.3 Niederenergetische lonenstreuung und thermische Bewegung

an der Oberfldche

Die Abhdngigkeit der Mehrfachstreuung von ISS und damit auch der Be-
schrankung des Streuwinkels W bei festem Einfallswinkel von der
Struktur der streuenden Oberfldche wurde in Abschn. 3.1.1.1 am Bei-
spiel einer starren Atomkette dargestellt. Es ist offensichtlich,
daB die Storung der Ordnung der Oberfldche durch thermische Bewegung
sich ebenfalls in der Mehrfachstreuung widerspiegelt und dazu bei-
trdgt, daB Modellrechnungen an einer starren Kette erheblich von den
Messungen abweichen /28, 85/. Die augenfdlligsten Unterschiede
beobachtet man beziiglich der Streuintensitdat. Zum einen fehlt bei
den Messungen das Intensitdtsmaximum beim aroBten erreichbaren Streu-
winkel'ahwx, zum anderen fdllt die Intensitdt auBerhalb des erlaub-
ten Streuwinkelbereichs A9 nicht auf null, sondern sie vermindert

sich in der Ndhe der Streuwinkel Qsmi und ‘&max auf ungefdhr 50 %

n
/86/. Diese Abweichungen lassen sich durch Berilicksichtigung der

thermischen Bewegung qualitativ korrigieren /7, 8/.
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Im Rahmen einer Simulation eines dreidimensionalen Gitters, das in-
elastische Verluste beriicksichtigt (MARLOWE), konnten Heiland,
Taglauer und Robinson die Intensitdt in den Hauptmaxima des Energie-
spektrums (Einfachstreuung) als Funktion des Streuwinkels durch
rechnerische Anpassung der Debyetemoeratur{ukider Abschirmlange

an das MeRergebnis anndhern. Um diesen Vergleich in absoluten Zahlen
anstellen zu konnen, wurde die Anpassung fiir das Verhdltnis der In-
tensitdten beziiglich der Streuung entlang einer dichtgepackten Ober-
fldchenrichtung zu der in eine weniger dichte Richtung vorgenommen.
Dieses Verhdltnis ist nicht nur von Apparaturkonstanten unabhangig,
sondern auch vom Streuquerschnitt als Funktion von Streuwinkel und
Energie. AuBerdem werden die Neutralisationseinflisse stark vermindert,
da dieses Intensitdtsverhdltnis fiir verschiedene Streuebenen an der
Oberfldache nur noch Information iiber die unterschiedliche geometrische
Anordnung der Atome enthdlt. Es bleibt jedoch die gleichzeitige Ab-
hangigkeit vom Streupotential, vom Grad der thermischen Unordnung
und von der Anwesenheit von Fehlstellen, die einer vollen quanti-
tativen Auswertung entgegensteht. Innerhalb dieser UngewiBheit und
ohne Beriicksichtigung von Korrelationen finden die Autoren fiir Ne™-
Streuung an Ni(111) und Ag(100) Debye-Temperaturen, die um einen
Faktor 2 bis 4 unter dem Volumenwert 1iegen /7/.

Poelsema, Verheij und Boers (PVB) /8/ zeigen, daB sich die wesent-
Tichen Einflisse der thermischen Bewegung auf die Energie-und Orts-
verteilung von niederenergetischen Ionen fiir Niedrigindexrichtungen
an einer linearen Kette studieren lassen. Fiir die Streuung von

6 keV Ar von einer Cu(100)-Kette wird sogar nur eine zweidimensionale
Schwingungssimulation bendtigt. Die Ergebnisse dieser Rechnung wer-
den von den Autoren anhand von qualitativen Betrachtungen diskutiert.
Die qualitative Beschreibung des Einflusses der thermischen Schwin-
gung auf die Form der Energiespektren soll hier wiedergegeben werden,
weil sie entscheidend zum physikalischen Verstandnis gemessener
ISS-Spektren beitragt.

Die in Abschnitt 3.1.1.1 zitierte Simulation sagt zwei mogliche Ener-
gien fiir die Streuung in einen Winkel & voraus, solange dieser
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innerhalb eines gewissen Bereichs um die Spiegelreflexion herum
liegt (V¥ = 1729 ). Diese zwei Energien lassen sich der Quasi-
einfach- (WS) und Quasidoppelstreuung (QD) zuordnen.

Die Veradnderungen, die sich durch thermische Bewegung der Atomkette
ergeben, sind in Abb. 3.11 schematisch dargeétel]t.,Die erste Zeile
zeigt die Trajektorie und das Spektrum fiir die Doppelstreuung (QD)
bei T = 0 (starre Kette) unter der Annahme, daB sich die Ablenkung
gleichmdBig auf beide StoBe verteilt. Durch Auslenkungen der beiden
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Abb. 3.11: Schematischer Uberblick beziiglich der Wirkung der thermi-
schen Bewegung auf die Form der Energieverteilung spiegel-
reflektierter Teilchen: Wirkung auf die Doppelstreuung (QD),
auf die Einfachstreuung (QS) und das Energiespektrum bei
einer hoheren Temperatur /8/.
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Atome bei T > 0 erfahrt die Doppelstreulinie eine Verbreiterung nach
kleineren Energien, die den Asymmetrien der verschiedenen statistisch
auftretenden Veranderungen des lokalen Einfallswinkels Wa entspricht
(Zeile 2). Die QS-Linie in Zeile 3 kann auf verschiedene Arten

durch Auslenkungen gestort werden. In Zeile 4 wird die Atom-
konfiguration einer Doppelstreuung dhnlich, so daB sich die Linie zu
hoheren Energien hin verbreitert. Schwingt das streuende Atom aus der
Ebene seiner Nachbarn heraus, verbreitert sich die Streuintensitdt
bis zur theoretischen ZweierstoRenergie hin, schwingt es in die

Ebene hinein, sind alle spektralen Lagen bis zur Energie des symmetri-
schen DreifachstoBes mdglich (Zeile 5 und 6). So ergibt sich fiir

T >0 in der Summe ein Spektrum, wie es ganz unten in Abb. 3.11 zu
sehen ist /8/.

Ferner haben die Autoren die Abhangigkeit der Energiespektren und der
Winkelverteilung der reflektierten Teilchen vom Wechselwirkungs- |
potential, von der Temperatur und moglichen Korrelationen am Beispiel
der oben erwihnten Simulation von 6 keV Ar gestreut an einer Cu(100)-
Kette untersucht /9/. Die Abhdngigkeiten von den thermischen Schwan-
kungen und von der Abschirmlange des Potentials fiihren zu @hnlichen
Verdanderungen in den Streuergebnissen, die filir das gewahlte System
bei Streuwinkeln von 20° bis 30° am ausgeprédgtesten sind. Das Auf-
treten der Quasidreifachstreuung bei einer bestimmten hGheren Tempera-
tur hingegen ist weitgehend potentialunabhangig, so daB hier Aussagen
uber die Schwingungsamplituden moglich werden. AuBerdem ist diese
Streuklasse auch auf Korrelationen empfindlich, wahrend das ibrige
Spektrum nur von relativen Schwankungen ndchster Nachbarn abhangt.
Der Vergleich mit den Messungen an einer Cu(100)-Fldche in [100]-

und [110]-Richtung ist durch Ladungsaustauschprozesse erschwert, die
die Energieverteilung der Ionen stark beeinflussen. Jedoch finden
Poelsema et al. fiir die Doppelstreuung den berechneten Intensitdts-
verlauf oberhalb 400 K, in [110]-Richtung sogar fiir den gesamten
MeBbereich (> 200 K). Die mangelhafte Ubereinstimmung bei niedrigen
Temperaturen erkldren die Autoren durch Oberfldchenschdden, die

nicht mehr ausheilen. Der Temperaturverlauf der Einfachstreuintensi-
tdat konnte durch das verwendete Modell nicht wiedergegeben werden,
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da zu groBe Unsicherheit beziiglich der Potentiale und der Streu-
klassen, die zum Spektrum bei der QS-Energie beitragen (trajektorien-
abhingige Neutralisation),bestand.

In einer weiteren Arbeit liefern die Autoren eine erste Abschdtzung

flir die Debye-Temperatur senkrecht zur Oberfldche 902' Sie wurde durch
den Vergleich der Streuung von 10 keV Kr'-Tonen an einer Cu(100)-

Fldche mit den entsprechenden Rechensimulationen gewonnen. Durch Aus-
wertung des Auftretens der Dreifachstreuung (QT), die wie weiter oben er-
wihnt weitgehend potential- und neutralisationsunabhdngig ist, wurde

die Oberfldchen-Debye-Temperatur zu GDZ = 240 K (+ 10 %) ermittelt

/87/. Eine genauere Analyse /11/ zeigte, daB die gemessene QT-
Intensitdt proportional zu /T gefunden wurde und die parameterunab-
hingige Nullstelle der sich ergebenden Geraden erbrachte einen gering-
fligig kleineren Wert fiir das mittlere Schwankungsquadrat 63. Die dar-
aus ermittelte Debyetemperatur eDZ = 147 K (+ 6 %)fzwurde jedoch
erheblich kleiner angegeben, da die Funktion o? (GD ) um den Faktor 3
unterschiedlich gewahlt wurde. In allen Fdllen wurde das Debye-

Modell in der Hochtemperaturgrenze benutzt. Die Schwingungen sind
unkorreliert angenommen und ihre Auslenkungen geniigen einer GauB-
verteilung. In einer weiteren Arbeit /13/ stellen Poelsema und Boers
eine neue Methode fiir die Berechnung von Ionenstreuung an Einkristal-
Ten vor. Sie benutzt ein (halb)analytisches Drei- bzw. Zweiatom-

Mode1l, um Energie- und Winkelverteilung der reflektierten Teilchen
darzustellen. Interessant sind hierbei die allgemeinen Aussagen,

die diesem Modell flir die Intensitat fiir QS-und QD-Intensitdten ent-
nommen wurden:

Im Falle spiegelnder Reflexion wird fiir die Intensitdt der Doppel-
streuung eine Proportionalitdt zu 67'1/2
T—1/2. Die gleiche Abhdngigkeit von der Temperatur fanden die Autoren
auch beim Auftragen der berechneten Einfachstreuintensitat fiir

6 keV Ar an einer Cu[100]-Kette, obwohl dieses Verhalten aus den ver-
wendeten Gleichungen nicht ersichtlich war.

gefunden, d.h. sie geht mit

Eine korrekte Auswertung von o7 ergibt Op7 = 255 K (+ 6 %) und
entspricht den Auswertungen in [310]-Richtung (siehe weiter unten).
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Walter und Martin (WM) haben den Intensitdtsverlauf der Doppel- und
Dreifachstreuung als Funktion der Tempeatur unter besonderer Be-
riicksichtigung der Korrelationen ebenfalls mit Zwei- und Dreiatom-
modellen sowie numerisch mit einem Kettenmodell untersucht /14, 15/.
Auch sie finden eine QD-Intensitdt proportional zu T'1/2. Die Beriick-
sichtigung, bzw. Nichtberiicksichtigung von Korrelationen bei der
Doppelstreuung dndert nach diesem Modell nichts an der T-Abhdngigkeit,
sondern fiihrt lediglich zu einem Faktor 1.4 in der Debye-Temperatur.
Im Gegensatz zu PVB finden WM unter Annahme eines Dreiatommodells

fiir die QT-Streuung ein lineares Verhalten unter der Bedingung

T >> @y, wenn man Tn (QT-Intensitdt) + 1n(T) gegen 1/T auftrdgt.

Die Auswertung der Debye-Temperatur wurde gestiitzt auf diese Art

von Auftragung unter Verwendung der Messungen von PVB /11/ durchge-
fiihrt. Es werden fir die drei Oberflichen-Richtungen unterschied-
Tiche Werte gefunden. Bei Mittelung der Ergebnisse liber zwei Ener-
gielagen der QT-Streuung (es besteht Unsicherheit iiber die energeti-
sche Lage der Streuintensitdt) ergeben sich folgende Werte fiir die

Debye-Temperatur,

in [110]-Richtung (252 + 13)K bzw. (187 + 10)K,
in [100]-Richtung (290 + 4)K bzw. (249 + 4)K,
in [310]-Richtung (242 + 10)K bzw. (218 + 10)K

unter Annahme unkorrelierter bzw. korrelierter Schwingungen. Bei
"naiver" Betrachtungsweise erscheinen die Verhdltnisse der jeweils
ersten Werte zueinander durchaus verniinftig: Eine Auswertung gerade
der QT-Streuung ohne Beriicksichtigung der Korrelationen wiirde nur
dann Ubereinstimmung in allen drei Oberfldchenrichtungen erwarten
lassen, wenn die Korrelationen der drei Atomtripel gleich wdren,
was als Zufall anzusehen wire. In allen anderen Fdllen miiBte man die
drei unterschiedlichen Werte als Hinweis fiir die unterschiedlichen
relativen thermischen Schwankungen zwischen den Atomen in den drei
Oberflachenrichtungen ansehen. Die Zunahme dieser Schwankungen von
[100] Uber [110] zu [310] ist fiir hohere Frequenzen unmittelbar ein-
sichtig, da bei den Grenzschwingungen des flachenzentrierten Gitters
die "Federn" zu den iliberndchsten Nachbarn nicht beansprucht werden
und die ndchsten Nachbarn gegenphasig schwingen /70/. Dieser Tat-
bestand driickt sich auch in den Spektren fiir die Zustandsdichte und
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fiir die Korrelationsdichte an der Oberfldche in einer Arbeit von
Armand /88/ aus. Da die korrelierten Schwankungen die spektrale
Dichte im Bereich kleiner Frequenzen widerspiegelt, konnte es sich
hier um einen Hinweis dafiir handeln, daB die tatsdchlichen Grenz-
schwingungen eine niedrigere Frequenz haben als die in Armands
Modell. Dies ware ein weiterer Anhaltspunkt fiir kleinere Feder-
konstanten an der Oberfldche. In [310]-Richtung kann man eine quali-
tativ ahnliche Abhangigkeit der Relativbewegungen der Oberfldchen-
atome von den Korrelationen erwarten wie in [110]-Richtung, da es
sich hierbei um Ketten von um eine Oberflachenzelle verschobene
nachste Nachbarn handelt. Der kleinere Wert fiir gDZ deutet einen
geringeren Unterschied zwischen relativen und absoluten Auslenkungen
an, was bei groBerem Abstand der Atome zu erwarten ist /12, 89/.

Die drei Werte flir die Oberfldachen-Debye-Temperatur, die unter Be-
riicksichtigung korrelierter Schwingung gewonnen wurden und an zwei-
ter Stelle stehen, stimmen nicht liberein. Ubereinstimmung ware je-
doch bei ausfiihrlicher Auswertung der Abhdngigkeit der Korrelation
von Gitterrichtungen, Abstand, Polarisation und Schwingungsfrequen-
zen unter Berlicksichtigung der Wahrscheinlichkeit, mit der diese Fre-
quenzen beitragen, zu erwarten.

Leider haben die Autoren selber /15/ im Vergleich des Dreiatom-
modells mit Kettensimulationen eine Abhdngigkeit der Ergebnisse vom
Potentialparameter C gefunden, die im Falle der Simulationen der
[110]-Kette so stark ist, daB die Anwendung des Dreiatommodells

in dieser Oberfldchenrichtung unzuverldssig erscheint. Der Grund
fiir das unterschiedliche Verhalten der Simulation gegeniiber der
[100]-Richtung bleibt unklar. Fiir die [310]-Richtung - das Ergebnis
fiir eDZ
mung der Modelle und deren Abhdngigkeit vom Parameter C nicht unter-

ist ziemlich dhnlich dem fir [110] - wurde die Ubereinstim-

sucht. Diese Untersuchung wdre besonders interessant gewesen, da

bei der zweidimensionalen Simulation in der dichtgepackten [110]-
Richtung ein erhGhter Anteil von atypischen Streuereignissen hoher
Multiplizitdt zu erwarten ist, die in der Messung nicht zu erschei-
nen brauchen, da sie in der dreidimensionalen Messung die Streuebene
verlassen oder durch eine erhthte Neutralisationswahrscheinlichkeit



unterdriickt werden. Es ist also denkbar, daB ein gutes Dreiatom-
modell einem zweidimensionalen Kettenmodell, das alle gestreuten Teil-
chen in die Streuebene und damit in den Detektor zwingt, vorzuziehen
ist, insbesondere dann, wenn die Streuklassen nicht getrennt erfaft
werden.

Ein solches Dreiatommodell ist von Poelsema und Boers vorgestellt
worden /13/. Die Autoren (PVB) gehen in einer weiteren Arbeit aus-
fihrlich auf die Grenzen des Modells und die Potentialabhangigkeit
der Auswertung der QT-Streuung ein /16/. Dabei unterscheiden sie

drei Falle, wobei zwei flir die Auswertung geeignet sind, wdhrend der
dritte zu niedrige Debye-Temperaturen ergibt. Die erneute Auswertung
der Messungen von PVB aus Zitat /11/ legt die Interpretation nahe,
daB es sich in allen drei Oberflachenrichtungen um den Grenzfall

(d = -3 cos( \9t/6)(dp/d3~)\g.t/3 /16/ handelt, bei dem die QT-Streuung
zwar nicht gut aufgeldst ist, die Energielage der Streuung aber

nicht kritisch in die Ergebnisse eingeht, so daB man mit richtigen Er-
gebnissen fiir eDZ rechnen kann. Danach ergeben sich fiir die Debye-
Temperaturen ohne Beriicksichtigung von Korrelation folgende Werte:

in [110]-Richtung 244 K,
in [110]-Richtung 279 K
und in [310]-Richtung 238 K.

Sie sind in hervorragender Ubereinstimmung mit den weiter oben zi-
tierten Ergebnissen von Walker und Martin /15/ sowie den friheren
Auswertungen von PVB /11, 87/ und konnen also in gleicher Weise
interpretiert werden. Die Kritik von PVB an ihren eigenen Ergebnissen
beruht im wesentlichen darauf, daB in der [110]-Richtung die graphische
Darstellung der Auswertung sich nicht durch Simulation reproduzieren
188t und daB in der [310]-Richtung der Graph flir die experimentellen
Werte verglichen mit dem in [110] nicht das erwartete Bild zeigt.

Was die Schwierigkeiten angeht, mit zweidimensionalen Kettenmodellen
die dreidimensionale Streuung von Edelgasionen zu reproduzieren, sei
ebenfalls auf weiter oben verwiesen. Hier kommt noch hinzu, daB zur
Simulation filir die [110]fRichtung der groBere QDZ-Wert der [110]-
Richtung verwendet wurde. Ein niedrigerer Wert konnte die gerechneten
Kurven den gemessenen anndhern, da dies einer Temperaturerhthung bei
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festen gDZ entsprache, die die Aufldsung der schlechtaufgeldsten
QT-Streuung nach PVB verbessert /16/.  Zur Beurteilung des Graphen
fiir die [310]-Richtung fehlt der Versuch, ihn zu berechnen, denn

der Gitterabstand ist zwar groBer als fiir die [110]-Richtung, was
eine bessere Auflgsung der QT-Streuung erwarten 1dBt, doch ist die
Vergleichbarkeit mit Rechnungen in [100]-Richtung dadurch beein-
trachtigt, daB dies gleichzeitig einer effektiven Temperaturverringe-
rung entspricht, die die Auflosung der besser aufgeldsten QT-
Streuung wiederum negativ beeinfluBt /16/. Diese effektive Temperatur-
senkung der Kette fiihrt wahrscheinlich auch zur Verschiebung zu
hoheren Energien, die jedoch auch fir die QD-Streuung gilt, so daB
beide Streuintensitdaten besser auf den theoretischen Energiewerten
1iegen (thermische Bewegung verschiebt die Streuintensitdt einer
Streuklasse zu niedrigeren Energien - Abschnitt 4.3.1.3). So be-
steht eine groBe Neigung des Lesers, den verschiedenen QDZ aus /15/
und /16/ eine physikalische Bedeutung beizumessen, obwohl die Ein-
winde der Autoren (PVB und WM) bestehen bleiben. So stellt sich die
Aufgabe, zur Untersuchung der thermischen Bewegung von Oberfldchen
mit ISS eine Methode zu finden, die ohne Annahme iiber den Potential-
parameter C auskommt, die Einflisse der Neutralisation einer Analyse
zuganglich macht und die Storung des MeBsignals durch ioneninduzierte
Kristallfehler moglichst vermeidet. Endlich sollten solche Messungen
mit dreidimensionalen Simulationsrechnungen verglichen werden, die
die einzelnen Streuklassen getrennt zu erfassen in der Lage sind.

3.4 Schaden durch niederenergetische Ionenstreuung auf

Einkristalloberflachen

Ioneninduzierte Schaden durch niederenergetische Ionen wurden von
Heiland und Taglauer mit LEED und ISS bei Zimmertemperatur unter-
sucht /90/. Zum BeschuB und zur Streuung an der Ni(110)-Flache diente
ein Ar'-Strahl von 1 keV. Die Streuung an einem ungestdrten Kristall
ist hauptsdchlich durch Mehrfachstreuereignisse bestimmt. Das Auf-
treten von Oberfldachenfehlern bewirkt demzufolge Verdnderungen in

den Energiespektren, die Einfachstreuung nimmt zu, die Mehrfach-
streuung nimmt ab. Die Veranderungen werden jedoch bei den verwendeten
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FluBdichten erst bei Fluenzen > 1015 Ionen/cm? erkennbar. Die atomaren
Gitterfehler gehen bei 1016 Ionen/cm? in die Sattigung, wahrend aus-
gedehntere Fehlerstrukturen (Stufen, Facetten), die von den LEED-
Ergebnissen nahegelegt werden, mit der Fluenz weiter zunehmen.

Das Anwachsen der Einfachstreuung mit der Fluenz wurde von Verheij
et al. genauer untersucht /91, 92/. Sie benutzten eine Geometrie,
die auf absteigende Stufen besonders empfindlich ist und fiir eine
ideale starre Oberfldche keine Streuung zuldBt: der Streuwinkel
ist nur wenig grofer als der Einfallswinkel ¥ ( & = 30°, ¥ = 24°),
Eine Nickel(110)-Fldche wurde mit Edelgasionen einer Energie von

3 - 30 keV beschossen. Die Streuintensitdt kann durch die folgende
Funktion beschrieben werden

N = Ny\/1 — exp(—D/D,) (3.44)

in der D die Fluenz, NO die Schadenstreuintensitdt in der Satti-

gung und D0 die charakteristische Fluenz darstellt. Es wurde keine

Abhangigkeit von N0 von der Masse und der Energie der Projektile

sowie von der Oberflachenrichtung und der Temperatur der Probe ge-

funden. D0 hingegen ist temperatur-, energie-, masse- und fluBdichte-

abhdngig. Der Zusammenhang in G1. 3.44 1&Rt sich im Rahmen eines

Keim- und Wachstumsmodells fiir Fehlstellenkrater /93/ verstehen.

Die Zahl der Stufenatome ist dann proportional zum Umfang der Kr?fgr,
).

Flir n kann ein entsprechender Zusammenhang abgeleitet werden /92, 94/.

d.h. proportional zur Wurzel der Anzahl n der Fehlstellen (N v n

n = no[l — exp(—D/Dy)) (3.45)

wobei o die Zahl der Fehlstellen bei Sdttigung ist. Der Parameter

Do setzt sich aus der Zerstaubungsrate und der Rekombinationsge-
schwindigkeit der Fehlistellen zusammen. Fiir 10 keV Ne® auf Ni(110)
finden die Autoren /92/ im Intervall von 328 bis 373 K charakteristi-
sche Fluenzen von 5.3 x 1015 bis 1.6 x 1018 Ionen/cm?. Die Dichte der

Krater NS nimmt mit der Temperatur exponentiell ab.



- 63 -
N, ~ J'/* exp(E,,/BkT) (3.46)

Em: Wanderungsenergie der Fehlstellen

Die Parameter a und B hiangen von der Art der auftretenden Keimbil-
dungs- und Kraterwachstumsprozesse ab. Bei einer temperaturunab-
hangigen Streuintensitdt NO in der Sdttigung ergibt sich eine Zu-
nahme der Kraterradien mit der Temperatur. Die Autoren /92/ merken
jedoch an, daB G1. 3.46 nur ndherungsweise in einem begrenzten
Temperaturintervall gilt. Auf der Hochtemperaturseite sind Ab-
weichungen zu erwarten, wenn die GroBenordnung der thermisch
aktivierten Defekte die der zerstdubungsinduzierten erreicht. Bei niedri-
gen Temperaturen wlirde man erwarten konnen, daB NS unabhangig von T
wird, wenn die Keimbildung vor allem direkt durch Ionenbeschuf
geschieht. Das letztere Verhalten wurde in der Tat von Cherns /95/
unter 290 K gefunden, die durchschnittliche experimentelle Krater-
dichte Ne betrdgt hierbei ca. 1012 Krater/cm?,wie in Abb. (3.12) zu
sehen ist.

TEMPERATUR (K)
500 300 200 150

‘0\5 L

0% F

1013 }

’012 o

10” s

ANZAHL DER KRATER Ng (cm?)

100

o
w
[w]

1KT (evV)

Abb. 3.12: Anzahl der Krater an einer Goldoberfldche in Abhdngigkeit
von der Temperatur: bei niedrigen Temperaturen ist die
durchschnittliche experimentelle Kraterdichte bei diesem
Beispiel konstant, sonst folgt sie G1. 3.46 (durchgezoaene
Gerade) /95/.



La gloria di colui che tutto move,
per 1'universo penetra, e risplende
in una parte piu, e meno altrove.
Nel ciel che piu della sua luce prende
fu'io, e vidi cose che ridire
né sa, né pud chi di Tassu discende;

s

Veramente quant'io del regno santo
nella mia mente potei far tesoro,
sarda ora materia del mio canto.



Die Glorie Dessen, der bewegt das Ganze,
Durchdringt das Al11; und diesem Teile spendet
Sie Licht in stdkerm, dem in schwdcherm Glanze.

Im Himmel, dem das meiste Licht Er sendet,
War ich und sah, was nicht vermag zu sagen
Noch wei3, wer je von dort sich heimgewendet.

Doch was zu sammeln nur vermocht mein Denkéﬁ
An Schdtzen aus dem heiligen Reich: dem Sange
Soll es als Inhalt mein Gedachtnis schenken.

/115/
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4. ERGEBNISSE

4.1 Simulationsrechnungen zur Abhangigkeit der Streuintensitdt
von der Temperatur (MARLOWE)

Wie im Rahmen der Diskussion der physikalischen Grundlagen deut-
lich wurde, wirkt die thermische Bewegung auf ISS als quasi-stati-
sche Unordnung, die sich auf die Streuintensitdt der verschiedenen
Streuklassen auswirkt. Nachdem die Art und Energie der Sonden wie

in Abschn. 2.2.1 beschrieben gewdhlt worden war, wurde mit Hilfe
einer Streusimulation durch das Programm MARLOWE (siehe Abschn. 3.1.3)
untersucht, wie sich die Wahl weiterer Parameter auf die Temperatur-
abhangigkeit der Streuintensitdt auswirkt. Um moglichst viele Para-
metervariationen durchfiihren zu konnen, wurde auf kurze Rechenzeit
Wert gelegt. So erkldrt sich die geringe Zahl von 1000 Primdrteil-
chen, die es nicht ermoglichten, aufgrund der schlechten Statistik
noch Streuintensititsmaxima zu differenzieren. Deswegen wurden die
Streuereignisse integriert iiber das jeweilige Energiespektrum als
VergleichsgroBe herangezogen.

Die Rechnungen wurden fiir 1 keV Na auf Cu(110) fir Temperaturen

T = 100 K und 300 K und Debye-Temperaturen GD = 160 K und 320 K
durchgefiihrt. Die Streuwinkel wurden zwischen ¥ = 20° und 95°, die
Einfallswinkel zwischen ¥ = 15° und 40°, und der Azimut zwischen
w= 0° und 90° variiert. Der Kristall war 3 Lagen dick angesetzt.
Fiir jeweils eine Rechnung wurde die Richtung des Primdrstrahls
relativ zur Oberfliche festgelegt und die reflektierte Intensitdt
mit einer Aufldsung von 5° 9-mal in 5°-Schritten um den Winkel fiir
spiegelnde Reflektion herum berechnet. In Abb. 4.1 ist das Ergebnis
fur den Einfallswinkel ¥ = 15° fiir drei Azimutalwinkel und zwei
Temperaturen zu sehen. Man erkennt, daB die Intensitdt wie erwartet
beim Spiegelwinkel © = 2 ¥ ein Maximum besitzt, das um so ausge-
pragter ist, je dichtgepackter die Kristallrichtung der Streuebene
ist. Erhthte thermische Bewegung verschmiert die ausgeprdgte Struk-
tur der Streuintensitit in &, in der sich die Kristallstruktur
spiegelt. Dabei ist die Intensitdtsabnahme mit der Temperatur um die
Maxima herum absolut am groBten, wdhrend die relative Intensitdts-
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Abb. 4.1: Streuintensitatsverteilung aller reflektierten Na-Teilchen
bezliglich des Streuwinkels fiir 3 Azimute und 2 Temperatu-
ren (MARLOWE-Simulation mit 1000 Primdrteilchen).
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zunahme in den Minima am groBten ist. Man beachte, daB demzufolge
die Streuintensitit, die in der Streuebene verbleibt, mit der
Temperatur abnimmt bzw. das "off-plane-scattering" mit der thermi-
schen Unordnung zunimmt. Aus Kurven wie in Abb. 4.1 lassen sich fir
jeden der sechs ausgewdhlten Einfallswinkel ¥ dreidimensionale F1i-
chen im Azimut-Streuwinkel-Streuintensitatsraum zusammensetzen,

die die Struktur und thermische Unordnung der Einkristalloberfliche
wiedergeben. Qualitativ besitzen sie eine Zhnliche Gestalt wie jene
in Abb. 4.2, sie sind jedoch fiir kleine Einfallswinkel (¥ < 30°)
starker strukturiert und werden fiir groBe Einfallswinkel (¥ > 40°)
fast eben. Um die Information zu verdichten und einer einfacheren
Interpretation zugdnglich zu machen - bei konstantem Streuwinke]
bleiben der Streuquerschnitt und die Energie nach dem StoB und
somit auch die Schattenkegel konstant - wurden diese sechs Flichen
pro Temperatur in zwei Flichen fiir T = 100 K und 300 K im Azimut-
Einfallswinkel-Streuintensitdtsraum fir einen festen Streuwinkel
umgezeichnet (siehe auch die Photogramme von Bronckers et al.

/96, 97, 98/).

Abbildung 4.2 zeigt diese Flachen fiir einen Streuwinkel ¥ = 60°.
Auch hier werden bei griéBerer thermischer Unordnung die Berge ab-
gesenkt und die Tdler aufgefiillt, d.h. die Schirfe der Kristall-
struktur spiegelt sich deutlich in deren Abbild, der Streu-
intensitdt. Wie erwartet, sind die Flichen annihernd symmetrisch
um den Einfallswinkel ¥ = 30° = /2. Die Abweichungen in der In-
tensitdt werden durch die Zunahme der Wahrscheinlichkeit fiir
Streuung auBerhalb der Streuebene mit zunehmendem ¥ hervorgerufen.
Die Verschiebung der Intensititsmaxima werden durch die unter-
schiedlichen Radien der Schattenkegel vor und nach dem StoB her-
vorgerufen, die durch den bei einem Streuwinkel & = 60° deut-
Tichen Energieverlust (25 %) zustandekommen.
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Abb. 4.3: Eine schematische Darstellung der Geometrie der ersten
und zweiten Atomlage einer Cu(110)-Oberflédche. Die wichtig-
sten Oberflachenrichtungen sind mit dem dazugehdrigen
Azimut ¢ angegeben (nach R.P.N. Bronckers /97/).

Betrachtet man das Bild fir T = 100 K, so ist die dichtest ge-
packte Richtung [011] (¥ =0°; d=2,56 K, siehe Abb. 4.3) sofort

an der hohen absoluten Intensitdt und dem Maximum der Streu-
intensitit bedingt durch die FluBerhghung am Schattenkegelrand

bei ¥ = 25° zu erkennen. In [100]-Richtung (= 90°; d = 3,62 A)
ist die Intensitit erheblich kleiner, und es werden zwei Intensitdts-
maxima bei ¥ = 20° und 35° sichtbar, die zur FluBerhchung bei der
einlaufenden bzw. der auslaufenden Trajektorie gehoren. Ebenfalls
ein Maximum bei ¥ = 20° erkennt man fiir yp = 55° [211] (d = 4.43 R),
fiir y = 43° und fir = 19°. In diesen letzten zwei Rechnungen

ist das nachste Kettenatom zwar fiir diesen Einfallswinkel zu weit
entfernt (d ~ 10,6 K), um erhohten FluB erzeugen zu konnen, dennoch
tritt das Maximum bei y = 19° auf. Dieser Sachverhalt 1&Bt sich
dadurch erkliren, daB in diesen Richtungen das Ion auf halbem Wege
zwischen den nichsten Nachbarn nahe genug zwischen zwei Atomen
hindurchliuft, so daB man hier ein "virtuelles Atom" zur Kette ge-
horig zihlen muB. In der [433]-Richtung handelt es sich um zwei
Atome in der Nachbarkette der 1. Lage und in der [122]-Richtung
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~um zwei Atome in der Nachbarkette der 2. Lage. Beim Einfalls-
winkel ¥ = 15° erkennt man erwartungsgemaB Maxima bei ¢ = 35°,

43°, 70° ([111], [433], [411]), in denen der ndachste Nachbar ent-
sprechend 6,3 R, 10,6 R und 7,7 R entfernt ist. Betrachtet man die
Abb. 4.2 fiir T = 300 K, so fallen nicht nur die allgemeine Ein-
ebnung der Strukturen, sondern auch qualitative Verdanderungen gegen-
tber der Simulation fir T = 100 K auf. Es treten namlich zusdtzlich
Maxima bei ¥ = 15° und ¢ = 16° ([255]; d = 6.8 R) und bei ¥ = 20°
und = 25° ([233]; d = 4.4 R) auf. Die angegebenen Abstinde
zwischen den Kettenatomen kommen dann zustande, wenn man die Atome
der 2. Lage mit zur Kette zahlt, d.h. bei zunehmender thermischer
Unordnung tragen diese um 1.28 R nach unten verschobenen Atome

mehr und mehr zur Kette bei. Im Gegensatz hierzu verlieren die
"virtuellen Atome", die man sich bei dichtem Vorbeiflug zwischen
zwei Atomen zur Kette gehdrig denken kann, an Bedeutung, wie man am
Verschwinden der Maxima bei ¥ = 20° und ¢ = 19° [122] bzw. = 43° [433]
sehen kann, wihrend das Maximum bei ¥ = 15° in [433]-Richtung, was
dem tatsdchlichen atomaren Abstand entspricht, sogar zunimmt.

Es ware sicherlich eine interessante Aufgabe, zum Vergleich ent-
sprechende Flachen im Azimut-Einfallswinkel-Streuintensitdtsraum

in Abhdngigkeit von der Temperatur experimentell zu erzeugen, da
sich im Vergleich mit Abb. 4.2 samtliche Abweichungen der physikali-
schen Oberflache beziiglich der geometrischen Struktur und der
thermischen Béwegung vom gerechneten Modell prinzipiell ermitteln
lieBen. Im Rahmen dieser Arbeit wollen wir uns im wesentlichen

auf die Untersuchung einfacher Kristallrichtungen ([011], [100])
beschranken, da sich hier die Struktur der Oberfldche in der Streu-
intensitdt als Funktion des Einfallswinkels und der Temperatur am
deutlichsten zeigt und die qualitative Abhdngigkeit der Intensitdt
von diesen Parametern im Rahmen des Kettenmodells, der Abschattung,
der IonenfluBerhdhung am Schattenkegelrand und der thermischen Un-
ordnung unmittelbar zu verstehen ist. AuBerdem ist in einfachen
Oberfldchenrichtungen der kritische Einﬁa]]swinke] (WC5:14°) aufgrund
der kleinen atomaren Abstdnde (d < 3.6 A) grdBer als in den anderen
Richtungen. Daraus ergibt sich der experimentelle Vorteil, daB der
zu variierende Einfallswinkelbereich begrenzt gehalten werden kann,
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so daB die Intensitatsveranderungen, die sich aufgrund der trajek-
torienabhingigen Neutralisation oder aus der Abhdngigkeit der Trans-
mission der Apparatur ergeben konnen, moglichst klein gehalten
werden.

4.2 Erzeugung und Ausheilen von ioneninduzierten Oberfldchen-

schdden als Funktion der Temperatur

Wie im vorangehenden Abschnitt festgestellt wurde, bietet sich die
dichtgepackte [110]-Richtung zur Untersuchung der Temperatureffekte
bei ISS an. Da hier die Streuintensitat bei einem Streuwinkel

+= 60° hauptsdchlich um einen Einfallswinkel ¥ = 30° herum an-
fd11t (siehe Abb. 4.2), kann man davon ausgehen, daB bei ¥ = 15°

die Abschattung in einer idealen Atomkette total ist und die den-

~ noch auftretende Streuintensitdt ausschlieBlich durch die thermische
Storung der atomaren Ordnung an der Oberfldche verursacht ist. Da
diese Streugeometrie auch besonders empfindlich auf andere Unregel-
miBigkeiten der idealen Oberflachenstruktur ist /99, 100/, eignet
sie sich ebenso gut, um Oberfldchenschdaden zu erfassen, die durch
die Streuung niederenergetischer Ionen selbst hervorgerufen werden
und die eigentliche Temperaturabhdngigkeit der Streuintensitdt storen
konnen. Zu diesem Zweck wurde ein typischer 1 keV Ne*-Primirstrahl
von 3 nA und einem Durchmesser von 1 mm benutzt. Bei einem Ein-
fallswinkel ¥ = 15° betrdgt die bestrahlte Fldche auf der Probe

folglich ~ 3 mm?, was einer Teilchenstromdichte von ~ 6.2 X 1011

Ionen - cm'2 . s'1 entspricht. Die Fluenz pro Energiespektrum be-

1% Tonen + cm™2. Zwei der so erzeugten

trdagt somit typisch 3 - 10
Spektren sind in Abb. 4.4 fiir Probentemperaturen von 280 K und

93 K dargestellt. Es fallt auf, daB die Streuintensitdt bei der
niedrigen Temperatur grofer ist und leicht zu niedrigeren Energien
verschoben ist. Beides spricht fiir einen liberragenden EinfluB von
Oberfldchenschidden auf die Streuintensitdt, da man bei Abnahme der
thermischen Unordnung einen gégentei]igen Trend erwarten wiirde

(siehe Abschnitt 3.3.3, Abb. 3.11, /8/ und Abb.-4.1).
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Energiespektren fiir 1 keV Neonionen: 3} ist der Streu-

winkel im Laborsystem, ¥ der Einfallswinkel von der
Oberfldche aus gezahlt, und der Azimut = 0’ entspricht

der Streuung entlang der [110]-Richtung (siehe Abb. 2.6).

S gibt die Energie des einfachen ZweierstoBes (G1. 3.1)

an (a ohne, b mit Schaden in der Sittigung an der Oberfléche).



Die Temperaturabhdngigkeit des Streumaximums aus Abb. 4.4 ist in
Abb. 4.5 dargestellt. Oberhalb 250 K ist der erwartete Tangsame
Anstieg der Zshlrate mit zunehmender thermischer Unordnung sicht-

bar, wihrend zu niedrigen Temperaturen hin die Intensitdt rasch

ansteigt. Hierbei handelt es sich um Streuung an atomaren Stufen,

deren Zahl aufgrund der sich verringernden Beweglichkeit der Ober-

flichenatome anwichst. Die Zihlrate entspricht der maximal mogli-

chen Anzahl von Stufenatomen bei der jeweiligen Temperatur, da die

Kurve in beiden Temperaturrichtungen durchlaufen werden kann. Um

diese Ergebnisse abzusichern, wurde die Zahlrate in Abhdngigkeit

Abb. 4.5:
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Temperaturabhingigkeit des Streuintensitdtsmaximums aus
Abbildung 4.4. Fiir T < 250 K nehmen die Schdden zu, fir
T > 250 die thermische Unordnung: beides verringert die
Abschattung (Schema).
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von der Fluenz bei 100 K ermittelt. Wie Abb. 4.6 zeigt, folgt die
Zihlrate in Abhdngigkeit von der Fluenz einem Exponentialgesetz,
wie man es nach G1. (3.44) bzw. (3.45) aus Abschnitt 3.4 erwartet.
Um entscheiden zu kénnen, welcher der beiden Gleichungen die Zdhl-
rate I in Abb. 4.6 folgt, wurden dieselben Daten in geeigneter
Weise halblogarithmisch aufgetragen. Den Kreuzen mit Fehlerbalken
in Abb. 4.7 liegt die lineare, den Punkten die quadratische Auf-
tragung der Daten zugrunde. Da die Kreuze besser auf einer Geraden
liegen als die Punkte, die genau die Abweichung zeigen, die man
erhd1t, wenn man die lineare Funktion y = (1- e_x) quadratisch
auftragt (Abb. 4.8), kann man davon ausgehen, daB die ionen-
induzierten Oberfldchendefekte bei 100 K keine zweidimensionalen
Krater bilden, da die Streuintensitat der Zahl der erzeugten Fehl-
stellen proportional ist. Es liegen also atomare Oberflachenschdden
vor. Dieses Ergebnis ist in Ubereinstimmung mit Abb. 3.12, in der
man an der Geraden, die fiir die exponentielle Abnahme der Anzahl
der Krater mit der Temperatur steht, sehen kann, daB bei niedrigen
Temperaturen die Kraterdichte der Atomdichte an der Oberfldche
gleich wird, so daB der Begriff des Kraters sinnlos wird und man

1keV Ne* — Cu (110)
3 =60° W=15° ¢= 0°

ZAHLRATE 1

Primdrstrom: 1nA

ZEIT (min)

1|||l|1|||||||l|11J
0 0.5 1.0 1.5

FLUENZ D (10" Ionen/cm?)

Abb. 4.6: Zdhlrate im Streuintensitdtsmaximum in Abhangigkeit
von der Fluenz bei 100 K (Abb. 4.4 b)
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Abb. 4.7: Logarithmische Auftragung der Zahlrate aus Abb. 4.6
nach G1. (3.44) e , bzw. (3.45) X

Abb. 4.8:

Vier Moglichkeiten, die Funktionen y = 1-e™* ()
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die zweite quadratisch ( ),
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nur noch von atomaren Defekten sprechen kann. DaB die Kraterdichte
in diesem Fall nicht bei einer bestimmten Temperatur konstant
wird, kann durch eine geringere Keimbildung durch direkten Beschuf

erkldart werden, da bei den hier vorgestellten Messungen die Teil-
"

chenstromdichte mit ~ 6.2 x 10 Ionen-cm_z-s eine GroBenordnung
kleiner ist als bei Verheij et al. /92/. Ob es sich beim Anstieg

der Sdttigungszdhlrate unterhalb 250 K in Abb. 4.4 um einen all-

mahlichen Ubergang zu immer mehr Kratern mit immer kleineren Radien
handelt, oder ob bei einer bestimmten Temperatur ein Phaseniibergang
zu atomaren Defekten stattfindet, kann ohne genauere Untersuchungen
der Fluenzabhdangigkeit der Streuung bei Zwischenwerten der Tempera-

tur nicht entschieden werden.

Eine atomare Aufrauhung durch IonenbeschuB von Wolfram-Oberflachen
wurde auch von Vernickel mit dem Feldelektronenmikroskop beobachtet.
Dabei bleibt die Kristallstruktur der Oberfldchenschicht auch nach
ldngerem IonenbeschuB in ihren Grundziigen erhalten /101/.

Abbildung 4.7 ermoglicht auBerdem eine Aussage iiber die charakteri-
stische Fluenz fiir 1 keV Ne'auf Cu bei 100 K, die mit

D, = 6.5 - 103 Tonen. cm-2 zwei bis sechs GroBenordnungen unter den
Werten liegt, die bei hoheren Temperaturen gefunden wurden, und

die dort gefundene Abnahme der charakteristischen Fluenz mit der
Temperatur auch fiir niedrigere Temperaturen bestdtigt (siehe Ab-
schnitt 3.4) /92/. Bei einer Fluenz von ungefdhr 2 . 1014 Ionen/cm?
tritt Sdttigung ein. Eine Vorstellung, wie die Oberfldche in der
Sdttigung aussieht, kann man aufgrund von Intensitdtsiiberlegungen
entwickeln. Die unterschiedlichen Neutralisationswahrscheinlich-
keiten fir die zwei Einfallswinkel ¥ = 15°, 30° bei yp = 0°(Uber-
lebenswahrscheinlichkeit: Phe+ (v =30°) =3.5%, Pho+ (y = 15°)
= 2.4 %; siehe Abschnitt 4.3.1.6) brauchen nicht beriicksichtigt zu
werden, da bei der Streuung an den Stufenatomen bei ¥ = 15° die
Nachbarn auf der Seite der einlaufenden Trajektorie fehlen, so daB
die Neutralisation fiir diese Art von Streuung besser durch die
Ergebnisse in y = 60° (PNe+ (¢ =15°) = 3.7 %) abgeschdtzt werden
kann. Fiir diese Streugeometrie, in der die Neutralisationseinflisse
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der Nachbarn vernachldassigt werden kdnnen, ist PNe+ innerhalb der
hier erzielbaren Genauigkeit gleich mit der Uberlebenswahrschein-
lichkeit fiir ¥ = 30° und y = 0° (siehe Abschn. 4.3.1.6). Die Zdhl-
rate an einer Monolage betrdgt 425 + 50) Impulse/nAs (siehe Ab-
schnitt 4.3.1.2). Bei 100 K betrdgt die Zahlrate in der Sattigung
(250 + 30) Impulse/nAs (Abb. 4.5); davon sind etwa 2/3 fluenz-
abhangig, wie man aus Abb. 4.6 entnimmt: das entspricht

(170 + 20) Impulsen/nAs oder der Streuung von ungefdhr 0.4 Mono-
lagen. Das ist nur moglich, wenn in jeder der Atomreihen der
[1101-Fldche, die in der Streuebene liegen, 2 von 5 Atomen fehlen
(siehe Abb. 4.9), d.h. die Sdttigung tritt auf nach der Zerstdu-

14 Ionen/cm?

bung von etwa 0.4 Monolagen bzw. einer Fluenz von 2 x 10
(0.2 Monolagen). Daraus ergibt sich der durchaus realistische Wert

von zwei zerstdaubten Cu-Atomen pro einfallendes Ne*-Ton.

Zu einem dhnlichen Ergebnis kommt man auch aufgrund theoretischer
Uberlegungen, wenn man von der Differentialgleichung fiir die zeit-
1iche Anderung der Leerstellen aus Zitat /92/ ausgeht und dabei
die Oberflichenwanderung vernachlassigt, d.h. den temperaturabhdn-
gigen Term gleich null setzt.

dny nyo\ _

In der Sdttigung ist die Anderung der Leerstellen dnv/dt = 0. Dies
vermittelt einen Zusammenhang zwischen der Leerstellenerzeugungs-
rate J, der Zahl von Leerstellen n, und der Zahl von Atomplatzen
pro Flacheneinheit Ng» sowie einer geometrischen Konstanten o.
Setzt man o v 2, da die Entfernung der zwei Nachbarn einer Leer-
stelle in der Streuebene die Zahl der effektiven Leerstellen nicht

erhoht, so erhdalt man fiir die Zahl der Leerstellen n ~ n0/2 oder

v
ungefahr 1/2 Monolage.

In Abb. 4.9 sind zwei mdgliche Oberflachenzustdnde in der Schaden-
sattigung bei 100 K dargestellt, die mit den Messungen in Einklang
sind. Auf der linken Seite handelt es sich um ein Modell, das Ab-
weichungen von der Idealstruktur des Kristalls nur in der 1. Lage



- 77 -

zuldRt, wahrend sich auf der rechten Seite die Storungen lber zwei
Atomlagen erstrecken. Unter der in /92/ gemachten Annahme, daB die
Leerstellen - Adatomrekombination schnell erfolgt, ist letzteres
jedoch unwahrscheinlich. Durch das Experiment gesichert ist fiir
beide Varianten nur die atomare Ordnung in der Streuebene, d.h. ent-
lang der [110]-Richtung. Die Ordnung in [100]-Richtung ist in der
Abbildung willkiirlich gewdhlt. Auskunft hieriiber wiirde man von
entsprechenden Messungen mit der Streuebene in der [100]-Richtung
erwarten. Messungen mit einer solchen Streuanordnung erbrachten
nicht die erwartete Zunahme der Streuintensitdt durch die Ober-
flachenschdden, so daB eine quantitative Auswertung nicht sinn-
voll erschien. DaB der Effekt im Vergleich zur [110]-Richtung so
viel schwacher ausfdllt, konnte auf eine spezielle Ordnung in der
[100] -Richtung hinweisen, zum Beispiel, daB sich hier Leerstellen
bevorzugt aneinanderreihen. Wahrscheinlicher aber ist, daB in dieser
Kristallrichtung bei den gewahlten Parametern die Vorstellung von
Einfachstreuereignissen an Oberfldachenketten nicht ausreicht, da
deren Streuintensitdt durch Fokussierung auf die zweite Atomlage
stark iiberlagert ist. Die Stdrung des Signals durch dieses Phdanomen
wird im Rahmen der Abhingigkeit der Streuintensitdt von der ther-
mischen Unordnung weiter unten genauer behandelt.
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Abb. 4.9: Schematische Darstellung von zwei moglichen Oberfldchen-
zustdnden in der Schadensiattigung bei 100 K: zweilagige
Struktur links, dreilagige Struktur rechts.
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4.3 Abhdngigkeit der Streuintensitdt von der thermischen Unordnung

4,3.1 Abhdngigkeit der Streuintensitdt von der thermischen

Unordnung bei der Quasi-Einfachstreuenergie

In Abschnitt 4.2 wurde festgestellt, daB fiir Messungen mit der
Streugeometrie ( 3= 60°, ¥ = 15°, yp = 0), bei der fiir eine starre
Kette keine Streuintensitdt erwartet wird, eine geringe, mit der
Temperatur ansteigende Intensitdt gefunden wird, soweit die mit
sinkender Temperatur abnehmenden Auslenkungen der Atome aus der
Ruhelage nicht durch ioneninduzierte Gitterschaden iiberdeckt werden.
Hier soll nun der Versuch unternommen werden, die Abhdngigkeit der
Intensitdt von den Schwingungsamplituden der Atome quantitativ zu
erfassen. Das soll mit Hilfe eines einfachen Modells fiir die Streu-
ung von Ne*-Ionen geschehen, da aufgrund des Neutralisationsver-
haltens die Intensitdt der entlang einer dichtgepackten Oberflachen-
richtung gestreuten Edelgasionen der Einfachstreuintensitdt entlang
einer schwingenden Kette gestreuter Teilchen am ndchsten kommt

/21, 102/. Die Streuung der Alkali-Ionen hingegen bedarf aufgrund
der komplexen Uberlagerung von Streuklassen einer Monte-Carlo-
Simulation der Streuung an der gesamten Oberfldche, um den Inten-
sitdtsverlauf zu erkldren.

In Abschn. 3.1.1.2 wurde der Schattenkegel als geeignetes Mittel vor-
gestellt, den Parameterbereich zu quantifizieren, in dem Streuung

in einem bestimmten Winkel moglich bzw. nicht moglich ist. Fir

einen festen Streuwinkel ¥ kann man bei einer starren Kette drei
Falle unterscheiden, wie der Schattenkegel des Nachbaratoms zum
Punkt der ndchsten Anndherung des tatsdchlich die Ablenkung um den
Winkel ¥ erzeugenden Atoms steht. Diese drei Fille werden in

Abb. 4.10 veranschaulicht. Im Falle A verlduft der Schattenkegel des
Nachbaratoms unterhalb des streuenden Atoms, so daB jedes Ober-
fldchenatom ungehindert zur Streuintensitdt beitrdgt. Man erhdlt
also Streuintensitdt, die einer Monolage entspricht. Im Falle B
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Abb. 4.10: Zweiatommodell fiir Ne*-Streuung entlang einer Oberflichen-
kette. Die drei verschiedenen Positionen des streuenden
Atoms: A im Mittel auBerhalb, B am Rand und C innerhalb
des Schattenkegels. Position B definiert den kritischen
Einfallswinkel Y. (9, = 0).

geht der Schattenkegel genau durch den Punkt der nachsten Anndhe-
rung an das streuende Atom. Diese Geometrie definiert den kriti-
schen Winkel WC, bei dem fiir ein starres Gitter die Intensitdt,
die eine Monolage erzeugt, auf Null absinkt. Im Falle C liegt der
Punkt der ndachsten Anndherung im Schatten des Nachbaratoms: es ist
keine Streuung zu erwarten. Da ein realer Kristall sich niemals
ganz in Ruhe befindet (Nullpunkts-Schwingung), treten diese drei
Fdlle nur in verschmierter Form auf. Der Grad der Verschmierung
ist von der Form der thermischen Verteilung der Auslenkungen bzw.
der Temperatur und den elastischen Eigenschaften des Festkorpers
abhangig. Diese Verteilungen sind auf der rechten Seite von

Abb. 4.10 angedeutet. Unter Vernachldssigung der FluBerhGhung am
Rand des Schattenkegels, d.h. unter der Annahme einer konstan-
ten IonenfluBdichte auBerhalb des Schattenkegels, bezeichnen die
schwarzen Fldchen den Anteil der streuenden Atome, die weiBen
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Fldchen den Anteil der iibrigen Atome, bezogen auf deren Gesamtzahl.
Man sieht, daB im Falle A groBe relative Auslenkungen der Atome
notwendig sind, um den Punkt der nachsten Anndherung in den
Schattenkegel zu bringen. Je breiter die Amplitudenverteilung

ist, um so weniger Atome tragen zur Streuung bei; hier wird die
Intensitat mit der Temperatur abnehmen. Im Falle B wird die Ver-
teilung durch den Schattenkegel genau halbiert, so daB die Breite
der Amplitudenverteilung keine Rolle spielt. Die Streuintensitdt
wird temperaturunabhangig und entspricht genau 1/2 Monolage.

Im Falle C tragen nur die Atome zur Streuintensitdt bei, die aus
dem Schatten ihres Nachbarn heraustreten, d.h. je breiter die
Verteilung wird, um so mehr Atompaare tragen zur Streuung bei, die
Streuintensitit nimmt mit der Temperatur zu. Wertet man die ent-
sprechenden schwarzen und weiBen Fldchen der Amplitudenverteilun-
gen als Funktion der Temperatur fiir eine gegebene Geometrie aus,

so erhdlt man unmittelbar den Temperaturverlauf der Streuintensitat
normiert auf eine Monolage Streuung, wenn man alle Fokusierungs- und
Neutralisationseinfliisse zundchst nicht beriicksichtigt. Diese Aus-
wertung soll im Rahmen der Debye-Theorie skizziert werden.

4.3.1.1.1 Wahrscheinlichkeit_der_Streuung_an_einem

Die Wahrscheinlichkeit, daB ein Oberfldchenatom aus dem Schatten
seines Nachbarn tritt, ist die Summe iiber die streuenden Atome
geteilt durch die Summe aller Atome:

og>00

W(ao) = E w(o) /Zw(a) = /00 w(o) do / [_: w(o) do (4.2)

go

Die Auslenkung o beziiglich des Nachbaratoms ist positiv in Rich-
tung der Oberflichennormale gewdhlt. Sie ist von der Verschiebung
eines Atoms in Normalkoordinaten 1inearabhdngig, deswegen geniigt
die thermische Verteilung von o wie die der Normalkoordinaten einer
GauB-Verteilung (siehe G1. 3.28). Die thermische Verteilung der
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Auslenkungen des streuenden Atoms beziiglich seines Nachbarn kann
also geschrieben werden:

w(o) = exp|—03/2 Aok ] (4.3)

1
V2rAo?

Ohne Beriicksichtigung von Korrelationen erhdlt man das mittlere
Schwankungsquadrat ZE; zwischen zwei Atomen in einer Raumdimension
aus den Gleichungen (3.38) und (3.39):

1 18AT .. €pz
1 18l Opz 4.4
3 MR6T, ir T> (4.4)

M : Masse des schwingenden Atoms

8.-: Debye-Temperatur senkrecht zur Oberfldche.

Dz’
Die tiefste Lage des streuenden Atoms, die zur Streuintensitat
beitragen kann, bestimmt die untere Integrationsgrenze % in

Gl. (4.2). Sie kann aufgrund von geometrischen Uberlegungen be-
stimmt werden (siehe Abb. 4.11). Bei einem gegebenen Einfalls-
winkel ¥ berechnet sich die tiefste Lage beziiglich des Schatten-
kegels, in der der Streuwinkel % erzeugt werden kann, wie folgt:

re = dsin ¥ + (Sp + 0¢) cos ¥ (4.5a)

setzt man cos ¥ =1

oo =r.—dsin¥ — S, (4.5b)
P Schattenkegelradius
d : Abstand der zwei Atome
SO: Abstand der nachsten Anndherung

bei Streuung um den Winkela

Mit G1. (4.3) 13Bt sich die Wahrscheinlichkeit, daB ein Atom
zur Streuung beitrdagt, wie folgt beschreiben:

2
Ao (4.6)

2 2
W(o3,A0%) =

o3
? ( AO’% oo >0

DN =
NID—‘
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Abb. 4.11: Streuendes Atom im Schattenkegel des Nachbarn: Schatten-
kegelradius rc im Abstand 1 (Abb. 3.6), kleinster Abstand
vom Streuer S. (Abb. 3.1) und tiefste Lage oo des Streuers,
die zu einer Rb1enkung um den Winkel & fihrt.
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Abb. 4.12: Schwankungsquadrat und mittlere relative Auslenkung nach
Gl. (3.39) mit (3.38) bzw. (4.4) fiir Kupfer:

Im vorliegenden Fall ist Ac? = EE?.



Die Funktion @ ist die normierte Fehlerfunktion, die Uber das
Schwankungsquadrat (G1. 4.4) mit der Temperatur und der Debye-
Temperatur verkniipft ist. Die Auswertung von G1. (4.4) fur eine
Debye-Temperatur von 150 und 300 K bzw. die dazugehorigen mittle-
ren relativen Auslenkungen sind in Abb. 4.12 als Funktion der
Temperatur dargestellt.

Berechnet man N(cé,’l&j) fiir verschiedene Einfallswinkel und Tempe-
raturen bei festem Streuwinkel und fester Debye-Temperatur, so er-
hi1t man eine Kurvenschar wie in Abb. 4.13. Deutlich sind die drei
Fille aus Abb. 4.10 zu erkennen: fir ¥ > WC haben die Kurven eine
negative Steigung, fir ¥ = WC ist die Streuintensitdt konstant

bei 1/2 Monolage und fir ¥ < Y. haben die Kurven eine positive
Steigung. Uber die Unabhéangigkeit der Streuung von der Temperatur
beim kritischen Winkel WC lassen sich MeBergebnisse auf die Theorie
normieren, so daB nur noch die Debye-Temperatur als einziger freier
Parameter verbleibt. Durch Anpassung der iibrigen Kurven (V¥ 2 WC)
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Abb.4.13: Anteil einer Monolage, die nach dem Zweiatommodell zur
Streuung beitrdgt, in Abhingigkeit von der Temperatur
Der qualitative Verlauf der Kurven spiegelt die drei
Fdlle aus Abb. 4.10 fir sieben unterschiedliche Ein-
fallswinkel ¥ wieder.
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188t sich dann die Debye-Temperatur senkrecht zur Oberfliche be-
stimmen. Hierbei ist wichtig anzumerken, daB zu dieser Analyse
prinzipiell keine Kenntnisse iiber das Streupotential notwendig
sind, obwohl es implizit in 9, iiber re und S0 enthalten ist. Da
namlich mit dieser Methode der kritische Winkel WC experimentell
bestimmbar ist, lassen sich beide GroBen wie folgt eliminieren:
in erster Naherung kann rc(w) konstant gesetzt werden, so daB

fir ¥_ bzw. o, = 0 aus (4.5b) folgt:
re =dsin¥ + S, (4.7)
Setzt man G1. (4.7) in G1. (4.5b) ein, so folgt

0o = d(sin ¥, — sin ¥) (4.8)

Um die starken ijoneninduzierten Oberfldchenschaden bei niedrigen
Temperaturen aus Abschn. 4.2 zu vermeiden, wurde der Primdrstrom
der 1 keV Ne'-Ionen fir die folgenden Messungen auf 0.3 nA redu-
ziert. Indem das Energiefenster zusatzlich auf einen kleinen Be-
reich um das Streumaximum beschrankt wurde, konnte auf diese Weise
die Fluenz pro Spektrum typisch auf 3.7 - 1012 Ionen/cm? begrenzt
werden. Dieser Wert ist klein gegen die charakteristische Fluenz
DO =6.5 - 1013 Ionen/cm? aus Abschnitt 4.2.

In Abb. 4.14 ist die Hohe des Streuintensitdtsmaximums bei der
Einfachstreuung von Ne+-Spektren (Abb. 4.4 und 4.18) in Abhdangig-
keit von der Temperatur fiir verschiedene Einfallswinkel aufge-
tragen. Beim Einfallswinkel V¥ = 21° ist die Streyintensitét tempera-
turunabhangig, d.h. die thermische Verteilung der streuenden Atome
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wird von Schattenkegeln der Nachbarn halbiert (00 = 0). Also ist
der kritische Winkel ¥_ = 21°. Mit Hilfe von GI. (4.5a) 1dBt sich
das verwendete Potential, durch das sowohl der Schattenkegel-
radius re (Abschn. 3.1.1.2), als auch der Abstand der ndchsten
Anngherung S (Abschn. 3.1.3) gewonnen wurde, Uliberpriifen:

dsin¥, =r, — Sycos ¥, (4.9)

Beide Seiten der Gleichungen stimmen mit dem Wert 0.91 R
(d=2,56A,r, (21°) = 1.49 K, S_ = 0.62 R) bis auf zwei Stellen
hervorragend iberein, so daB zur Berechnung der iibrigen Kurven in
Abb. 4.14 die Werte fir r. aus Abb. 3.7 entnommen wurden. Die
beste Anpassung an die MeBpunkte erhd@lt man durch die Verwendung
einer Debye-Temperatur von 8y, = (150 + 30) K in G1. (4.4). Die ge-
strichelte Kurve zeigt das Ergebnis der Rechnung, wenn die Volumen-
Debye-Temperatur GD = 325 K fir einen Einfallswinkel ¥ = 15° ge-
wahlt wird. Die Abweichung ist auf Grund des kleineren absoluten
Fehlers bei diesem Winkel besonders gut aufgeldst. Mit zunehmender
Streuintensitdt wird die Empfindlichkeit der Messung durch die Zu-
nahme der absoluten Fehler immer geringer. Die Abweichungen bei
kleinen ¥ und niedrigen Temperaturen kdnnten auf Abweichungen des
realen Kristalls von der idealen Struktur zuriickzufiihren sein. Bei
¥ > 21° wird eine zusdtzliche Struktur im Verlauf der MeBpunkte
sichtbar, die sich in den Kurven nicht widerspiegelt. Sie kionnte

in der Dreidimensionalitdt der thermischen Bewegung begriindet sein,
die das Modell nicht beriicksichtigt. Innerhalb der MeBfehler be-
schreibt das Modell jedoch die MeBpunkte, obwohl die FluBerhthung
am Schattenkegelrand und die trajektorienabhdangige Neutralisation
nicht beriicksichtigt werden. Die Frage, ob diese Effekte tatsdch-
Tich klein sind oder sich gegenseitig kompensieren, kann an dieser
Stelle noch nicht beantwortet werden.

Die Daten aus Abb. 4.14 lassen sich auch in einer anderen anschauli-
chen Weise darstellen, und zwar, wenn man die Zdhlrate gegen den
Einfallswinkel auftrdagt und die Temperatur als Parameter waghlt.
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Abb. 4.14: Temperaturabhdangigkeit des Maximums der Ne*-Einfach-
streuung (siehe Abb. 4.4a; 4.18). Die Winkel sind wie in
Abb. 4.4 definiert. Die Kurvenschar steht fiir das Zwei-
atommodell mit 8p7 = 150 + 30 K: WC = 21° (siehe
Abb. 4.13). Die unterbrochene Kurve steht fiir
GD = 325 K und ¥ = 15°,

In Abb. 4.15 ist dies fiir zwei Rechenbeispiele und die Messung ge-
schehen. Dem Modell liegt, wie schon erwahnt, die Annahme zu Grunde,
daB der IonenfluB auRerhalb des Schattenkegels homogen ist und

so durch eine Stufenfunktion beschrieben werden kann. Sie

spiegelt sich in dem Verlauf der Streuintensitdt mit dem Einfalls-
winkel an einem starren Kristall wider, deren Stufe genau beim
kritischen Winkel ¥:1iegt. Beim realen Kristall ist diese Stufe je
nach Temperatur und Debye-Temperatur mehr oder weniger gegldttet.
Hierbei ist zu beachten, daB der Fall T = 0 K sich qualitativ nicht
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deutlich von den ilibrigen Temperaturen unterscheidet. Auch hier

zeigt sich, daB die Messung mit der Rechnung mit verminderter
Debye-Temperatur (eDZ = 150 K) recht gut iibereinstimmt. Da sich alle
Kurven genau am kritischen Winkel WC schneiden, ergibt sich hieraus
gine andere Moglichkeit, diesen experimentell zu bestimmen, auch wenn
kein MeBpunkt fiir WC selbst vorliegt. Diese Methode diirfte vor allem
in jenen Fdallen von besonderer Bedeutung sein, in denen die Kurven
~in Abb. 4.15 durch FluBvariationen und Neutralisationseinfliisse

stark verzerrt sind, so daB der kritische Winkel WC nicht mehr
notwendigerweise bei der halben Anfangsintensitdt (¥ = 30°) liegt.

- v W e - - - - —— o - B - ————————— - - -

Die Simulationsrechnungen fiir die Energiespektren bei verschiedenen
Temperaturen wurden mit Hilfe des Monte-Carlo-Programms ARGUS
(Abschn. 3.1.3) durchgefiihrt /103/. Anders als in friiheren Rech-
nungen wurde davon ausgegangen, daf die Atome in der ersten Ober-
fldchenlage nicht isotrop schwingen, so daB die Oberfldchen-Debye-
Temperatur senkrecht zur Oberfldche 902 unabhdngig eingestellt
werden konnte. Fiir alle anderen thermischen Bewegungen des Kristalls
wurde die Volumen-Debye-Temperatur GD = 343 K benutzt. Die Schwin-
gungen wurden unkorreliert angenommen. Die Oberfldchen-Debye-
Temperatur GDZ = 150 K wurde als Ergebnis des Zweiatom-Modells aus
Abschn. 4.3.1.2 iibernommen. Der Einfachheit halber wurden alle
Spektren nur fir Natriumteilchen gerechnet. Der Vergleich mit den
Ne+-Messungen wurde durch geeignete Auswahl der Streuklassen aus
diesen Spektren, die sich aus trajektorienabhangiger Neutralisation
ergibt, und durch Anpassung der elastischen Energieverluste durch-
gefiihrt. Deswegen soll der Vergleich der gemessenen und der ge-
rechneten Energiespektren zundchst an einem Beispiel fiir Natrium-
ionen vorgenommen werden.

In Abb. 4.16 ist ein Energiespektrum von 1 keV Na*-Ionen gestreut
entlang der dichtgepackten [110]-Richtung (y = 0°) fiir einen Streu-
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winkel 3= 60°, einen Einfallswinkel ¥ = 30° und eine Temperatur

T = 300 K zu sehen. Die Streuintensitdt ist Uber einen ziemlich
breiten Energiebereich verteilt, in dem zwei Maxima zu erkennen
sind. Das eine Maximum bei niedriger Energie liegt etwas oberhalb
des einfachen ZweierstoBes (S), das zweite knapp unterhalb der
Energie (D) eines symmetrischen doppelten ZweierstoBes ({)i =3% ;
Abschn. 3.1.1). Wie es aufgrund des Neutralisationsverhaltens der
Alkaliionen zu erwarten ist (Abschn. 3.2), gibt das mit ARGUS simu-
lierte Energiespektrum der Summe aller reflektierten Teilchen in
Abb. 4.17 die Form des experimentellen Spektrums (Abb. 4.16) recht
gut wieder. Die Abweichungen konnen auf die Energie- und Winkelauf-
1osung des Detektors zuriickzufiihren sein, die aus statistischen Griin-
den etwa doppelt so groB (AE/E = + 2 %, A¥= + 5 %) wie im Experi-
ment gewdhlt worden sind. AuBerdem wurden in der Rechnung alle re-
flektierten Teilchen unterhalb 0.6 Eo abgeschnitten. Der Hauptbei-
trag zur Streuung kommt von Ionen, die sowohl Ablenkungen an der
ersten, als auch an der zweiten Atomlage erfahren haben. Alle diese
Streuereignisse werden unter der Bezeichnung "Zick-Zack II" zusam-
mengefaBt. Diese Streuklasse zeigt zwei Maxima: das erste oberhalb
der ZweierstoBenergie (S) ist wahrscheinlich auf eine Hauptablenkung
in der zweiten Atomlage und weitere kleine Ablenkungen an den be-
nachbarten Ketten der ersten Lage zurilickzufilhren (siehe auch "Quasi-
Einfachstreuung" in Abschn. 3.1.1.1), das zweite bei der Energie der
symmetrischen Doppelstreuung D scheint durch zwei etwa gleich groBe
Ablenkungen in der ersten und zweiten Atomlage verursacht zu sein.
Streuereignisse mit Trajektorien, die die Streuebene verlassen,
zwischen Atomen der ersten Lage allein (Zick-Zack I) sind ohne Be-
deutung fiir Oberfldchenrichtungen mit niedrigem Index. Auch sind
reflektierte Teilchen, die mit tieferen Atomlagen wechselwirken
(Lage III-V) fiir das Spektrum nicht ausschlaggebend, da sie nur
einen strukturlosen Untergrund in der GroBenordnung des experimen-
tellen Fehlers erzeugen. Wiederum wichtig fiir die Gestalt des
Spektrums sind die Streuereignisse entlang der Oberflichenketten

der ersten und der zweiten Atomlage, deren Trajektorien die Streu-
ebene nicht verlassen. Der Beitrag der zwei Atomlagen ist sehr
dhnlich und ist innerhalb jeder Lage jeweils zwei verschiedenen
Klassen zuzuordnen: der Einfachstreuung (Einfach I, II) und der
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S D
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§ 1 keV Na*—= Cu (110)
50F 3=60°, W=30°
» p=0°
T=300 K
ol—p, 1 1
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Energiespektrum fiir 1 keV Natriumionen mit der Streu-
ebene in der dichtgepackten [110]-Oberfldchenrichtung:
Die Winkel sind wie in Abb. 4.4 definiert. S steht fiir
den einfachen ZweierstoB (G1. 3.1) und D fiir die
symmetrische Doppelstreuung (Gl. 3.5)

1keV Na —= Cu (110)
S D

400

200}

Einfach 1
——= Einfach I

—— Kette I
- — — Kette I
~-—= Zick-Zack I

—e—o— Zick-Zack I

NORMIERTE ENERGIE E/Ey

Energiespektrum filir 1 keV Natriumteilchen simuliert mit

ARGUS-Rechnungen fiir die Streugeometrie von Abb. 4.16:
Oberflichen-Debye-Temperatur senkrecht zur (110)-Flédche
= 150 K. Die reflektierten Teilchen wurden nur ober-
halb 0.6 Eo beriicksichtigt. (106 Primirteilchen)

S (Einfach) und D (Kette) wie in Abb. 4.16

8pz
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Doppelstreuung (Kette I, II). Die kleinen Unterschiede in den Bei-
trdgen der beiden Atomlagen erkldren sich durch die groBere thermi-
sche Unordnung in der ersten Lage, die eine geringe Intensitat

bei der Einfachstreuung I (siehe Abb. 4.14 und 4.21; ¥ = 30°)

und eine Verschiebung zu niedrigeren Energien bei der Kette I-Klasse
bewirkt (Abschn. 3.3.3 bzw. /8/).

In Abb. 4.18 ist ein Energiespektrum fiir Ne*-Ionen mit den gleichen
Parametern wie oben zu sehen. Im Gegensatz zum Na+-Spektrum in

Abb. 4.16 fdl1t hier im wesentlichen die gesamte Streuintensitidt als
Einfachstreuung an. Die Doppelstreuung ist um etwa einen Faktor 10
gedampft und die absoluten Zdhlraten um einen Faktor 100 bis 1000 je
nach Energielage geringer. Wie schon erwdhnt, kommt die Edelgas-
ionenstreuung der Streuung an Oberfldchenketten am ndchsten /21, 102/,
deswegen sollte sich ein Ne+—Spektrum aus den Streuanteilen der
Oberfldachenketten eines Na+-Spektrums aufbauen lassen. Dieser Versuch
ist in Abb. 4.19 unternommen worden: Die feinen Linien geben die
Streuklassen, Einfach I und Kette I, aus Abb. 4.17 fiir das andere

S D
I T

1keV Ne* —e Cu (110)

¥ =60° ¥ = 30°
$=0°
T=300K

400

200

ZAHLRATE (Impulse/nAs)

086 0.8 1.0
NORMIERTE ENERGIE E/E,

Abb. 4.18: Energiespektrum fiir 1 keV Neonionen mit der Streu-
geometrie aus Abb. 4.16.
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Massenverhdltnis in der Energielage korrigiert wieder. Die starken
Linien geben die reflektierten Teilchen ihrer unterschiedlichen
Ioneniiberlebenswahrscheinlichkeit nach gewichtet wieder. Die Wahr-
scheinlichkeit P(d) (G1. 4.19), die gegeniiber der Einfachstreuung
verliangerte Trajektorie als Ion .zu iliberleben, héngt vom Abstand d
der Oberflichenatome in der Streuebene und der Projektilgeschwin-
digkeit ab. Mit der Konstanten A=(0.56 * g’%)_ 15 -1

die Neutralisation pro Zeiteinheit in der Néhe der Oberfldchenatome
ist, ergibt sich der Stauchungsfaktor P (2.56 R) = (21 +9) % fur die
Doppelstreuung in Abb. 4.19 (siehe Abschn. 4.3.1.6, 4.3.2). Betrach-
tet man das Ergebnis fiir die untere Grenze von P(d), so ist es in
hervorragender'Ubereinstimmung mit dem gemessenen Spektrum in

Abb. 4.18. AuBerdem rechtfertigt diese Analyse die Identifikation

des Hauptstreumaximums der Neonionenstreuung mit EinfachstdBen der
ersten Atomlagen (EinfachI). Fiir kleinere Einfallswinkel dndert sich
qualitativ nichts, auBer daB die Intensitdten der beiden Streuklassen
energetisch naher zusammenriicken. Wie man aus Abb. 4.20 sieht,

kann selbst bei einem Einfallswinkel ¥ = 15° das Maximum der Streu-
intensitdt mit dem der Einfach I-Streuung gleichgesetzt werden. Die
gute Ubereinstimmung mit gemessenen spektralen Verteilungen sieht

man aus dem Vergleich mit Abb. 4.4a.

Also wurden fiir drei Einfallswinkel ¥ und fiinf Temperaturen

(100 K < T < 500 K) Na-Spektren wie in Abb. 4.17 berechnet und die
Hohe des Einfach I-Maximums mit dem Ergebnis der Ne+-Messung und
des Zweiatommodells in Abb. 4.14 verglichen. Die vollen Quadrate in
Abb. 4.21 stehen fiir die Simulation mit erhohter thermischer Bewe-
gung senkrecht zur Oberfldche (eDZ = 150 K), wdhrend die offenen
Quadrate das Ergebnis der isotropen Simulation fiir ¥ = 15° darstel-
Ten. Der Temperaturverlauf wird durch die Simulation gut reprodu-
ziert, besonders fiir ¥ = 30° Fiir diesen Einfallswinkel wird sogar
die oben erwdhnte Struktur der Messung wiedergegeben, die im Zwei-
atommodell fehlt. Fir ¥ = 15° Tiegt die Simulationsrechnung genau
auf dem Ergebnis des Zweiatommodells, was den SchluB nahelegt, daB
die Abweichungen der Messung auf Storungen der Ordnung des realen
Kristalls zurlickzufiihren sind. Auch ARGUS liefert eine deutliche Ab-

.10 s ', die ein Map fur
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Abb. 4.19: Energiespektrum fiir 1 keV Neonteilchen fiir die Streu-
geometrie von Abb. 4.18: Die Streuklassen, Einfach I
und Kette I, sind der Na-Simulation (Abb. 4.17) ent-
nommen und fir die Ne-Masse in der Energie korrigiert.
Die Wichtung ergibt sich aus den unterschiedlichen
Ioneniiberlebenswahrscheinlichkeiten der Streuklassen
(siehe Text - Abschn. 4.3.1.3 und 4.3.2).
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Abb. 4.20: Energiespektrum fiir 1 keV Neonteilchen fiir die Streu-
geometrie von Abb. 4.4: Die Zahl der reflektierten Teil-
chen wurde analog zu Abb. 4.19 ermittelt.
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Abb. 4.21: Temperaturabhangigkeit des Maximums der Ne+-Einfach-
streuung aus Abb. 4.14 fiir drei typische Einfalls-
winkel V¥. Die vollen Quadrate geben die Intensitdt
der Ne-Teilchen im Maximum der Einfach I-Streuung aus den
ARGUS-Simulationen wieder (Abb. 4.17; 4.19; 4.20):
8pz = 150 K. Die offenen Quadrate ergeben sich bei der
Simulation mit isotropen Schwingungen fiir ¥ = 15°, Man
beachte die unterschiedliche Skala fiir
(Ne steht fiir Atome und Ionen.)
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Abb. 4.22: Temperaturabhdngigkeit des Maximums der Na+—Streuung
nahe der Einfachstreuenergie (Abb. 4.16): Punkte mit
Fehlerbalken. Die vollen Quadrate geben die Intensitit
der Na-Teilchen im Maximum der Summe aller Streuklassen
(ARGUS) nahe S (Einfachstreuenergie) wieder (Abb. 4.17;
4.23): 6pz = 150 K. Die offenen Quadrate ergeben sich bei
der Simulation mit isotropen thermischen Schwingungen
fiir ¥ = 15° (Abb. 4.24). Man beachte eine Skala fir
Y S V¥Yc. (Na steht fiir Atome und Ionen.)
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weichung filr die isotrope Simulation, die jedoch bei gleicher Skalie-
rung wie die Ulibrigen Kurven deutlich oberhalb des Ergebnisses des
IZweiatommodells 1liegt. Der Grund konnte darin liegen, daB ARGUS die
dreidimensionale thermische Unordnung beriicksichtigt, die sich bei der
isotropen Rechnung, in der die Normalbewegung nicht iiberwiegt, star-
ker auswirkt. Die Anpassung an die Messung fiihrt zu verschiedenen
Skalen beziiglich der reflektierten Teilchen fiir die Einfallswinkel

¥ < WC und ¥ > WC. Die FluBerhthung am Schattenkegelrand, die beim
Zweiatommodell nicht beriicksichtigt worden war, kann diesen Unter-
schied erkldren. In der Messung kann dieser Effekt innerhalb der
MeBgenauigkeit durch die trajektorienabhdngige Neutralisation wieder
wettgemacht werden /24/. Diese Erkldarung wird durch den Vergleich

der Na'-Zdhlrate im Maximum nahe der Einfachstreuenergie (Abb. 4.16)
mit den reflektierten Teilchen im entsprechenden Maximum der Summe
aller Streuklassen aus der ARGUS-Simulation (Abb. 4.17) gestiitzt. In
Abb. 4.22 wurden die vollen Quadrate der Rechnung an die Messung

fiir ¥ = 30° angepaBt. Die Ubereinstimmung filir ¥ = 15° ergibt sich
daraus zwanglos. Obwohl die Summe aller Streuklassen auf keinen Fall
im Rahmen eines Zweiatommodells zu verstehen ist, lieBen sich die Kur-
ven fiir dieses analytische Modell (Abb. 4.21) mit hervorragender Uber-
einstimmung auf die gerechneten und gemessenen Punkte in Abb. 4.22
Tegen, wobei bei der Normierung genau der Kehrwert (= 1.7) des

Faktors zwischen den Skalen (fir ¥ = 15° und 30°) von Abb. 4.21 auf-
tritt. Die isotrope Simulation (offene Quadrate) liefert innerhalb

des MeBfehlers das gleiche Ergebnis. Die Intensitdt der Na+-Streuung
ist also auf die Bewegung senkrecht zur Oberfldche nicht besonders
empfindlich.

Diese Feststellung gilt nicht filir die spektrale Verteilung. In

Abb. 4.23 werden gemessene (Kurven) und gerechnete Spektren (Histo-
gramme fir T = 100 K, 300 K, 500 K) verglichen. Die Rechnung wurde

nur fiir die Messung bei T = 290 K angepaBt. Obwohl nur die Debye-
Temperatur senkrecht zur Oberflidche (GDZ = 150 K) von dem Volumenwert
abweicht, bekommt man eine verniinftige Ubereinstimmung. Das gestrichel-
te Histogramm deutet die gerechnete Streuintensitdt ohne die Anteile
aus Lage III-V an. Die isotrope Rechnung in Abb. 4.24 zeigt eine wesent-
lich schlechtere Ubereinstimmung. Die Anpassung wurde von Abb. 4.23
ubernommen. Das gestrichelte Histogramm zeigt, da eine Anderung der
Anpassung fiir T = 290 K das Ergebnis nicht verbessert.
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Abb. 4.23:

Temperaturabhdngigkeit des
Energiespektrums fiir 1 keV
Natriumionen fir die Streu-
geometrie von Abb. 4.4. Die
Histogramme zeigen die ge-
rechnete Energieverteilung
der Natriumteilchen (ARGUS;

analog der Summe in Abb.4.17):

8pz = 150 K. Die unterbro-
chenen Linien deuten das
Spektrum ohne die Streuung
an 3. bis 5. Atomlage an
(siehe auch 4.22).
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Abb. 4.24:

Temperaturabhdngigkeit des
Energiespektrums fiir 1 keV
Natriumionen wie in

Abb. 4.23. Die Histogramme
zeigen jedoch die Energie-
verteilung der ARGUS-
Rechnungen mit isotropen
thermischen Schwingungen
(8p = 345 K). Die Normie-
rung ist aus Abb. 4.23 iiber-
nommen. Die unterbrochenen
Linien zeigen, daB eine:
andere Normierung die
schlechtere Ubereinstimmung
nicht verbessert.

REFLEKTIERTE TEILCHEN
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4.3.1.3.1 Bestimmung der_Uberlebenswahrscheinlichkeit_von Ne*
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Vorausgesetzt, daB die in Abschn. 4.3.1.3 gemachten Annahmen Uber
die FluBerhdhung am Schattenkegelrand und die Trajektorienabhdngig-
keit der Neutralisation zutreffen, 1dBt sich aus den dort angegebenen
Daten die Uberlebenswahrscheinlichkeit PNe+ (¥) von Ne'-Einfach-
streuung fiir die drei dort simulierten Streugeometrien bestimmen.
Abbildungen 4.21 und 4.22 stellen jeweils zwischen den Zahlraten
INe+ bzw. INa+ der gemessenen Ionen (Ne+, Na") und der Anzahl der
reflektierten Teilchen (RNe’ RNa) eine Beziehung her. Unter Ver-
wendung des Literaturwertes Py, v 78 % fur die Uberlebenswahr-
scheinlichkeit von Natriumionen auf Kupfer (siehe Abschn. 3.2.2)
kann PNe+ wie folgt abgeschdtzt werden:

PNe+ — INe+ RNa PNa+ (4.10)
RNC INa+

Um mogliche Storungen durch eine geometrieabhangige Transmission der
Apparatur auszuschlieBen, wurde fiir diese Rechnung die Anpassung fiir
Yy = 15° in Abb. 4.22 nochmals gesondert vorgenommen. Dadurch wurde
RNa(15°) um ca. 16 % groBer. Aus G1. (4.10) ergibt sich auf diese
Weise fir diese drei Fdlle:

(]
U}

Pret (v = 30°; ¢ = 0°) (3,5 + 0.5) %
PNe* (v = 15°, 21°; v = 0°) (2.4 +0.4) %
(Die Werte fir Py , sind in Tabelle IV zusammengefaBt.)

]
1]

Diese Ergebnisse sind in guter Ubereinstimmung mit denen einer ande-

ren Methode, die im Abschnitt iiber die Neutralisation einfachgestreu-
ter Neonionen 4.3.1.6 vorgestellt wird. Bildet man das Verhdltnis

der beiden Werte Py . (v = 3O°)/PNe+ (¥ = 15°, 21°) ~ 1.5, so erhdlt

man ein MaB fiir den erhohten FluB, den ein streuendes Atom gemittelt
uber alle o > 9, unter einem Einfallswinkel ¥ f_WC sieht (o: Abschn.

4.3.1.1).
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Um das oben vorgestellte Zweiatommodell zu iiberpriifen, wurde die Hohe
des Streuintensitdtsmaximums bei der Einfachstreuenergie von Ne®-
Spektren auch fiir die [100]-Richtung fiir verschiedene Einfallswinkel
~und Temperaturen ermittelt. Aus Abb. 4.25 geht hervor, daB sich qua-
Titativ das erwartete Ergebnis einstellt (siehe Abb. 4.14). Eine
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Abb. 4.25: Temperaturabhdngigkeit des Maximums der Ne*-Einfach-
streuung (wie in Abb. 4.14, jedoch mit der Streuebene
in der [100]-Oberflachenrichtung (¢ = 90°). Das
qualitative Verhalten ist @hnlich wie in Abb. 4.14.
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genaue Untersuchung der Zahlraten ergibt jedoch deutliche Abweichun-
gen von den analytischen Rechnungen. Wahrend bei 500 K die Uber-
einstimmung gut ist, 1iegt die Zdhlrate mit abnehmender Temperatur
fiir alle Einfallswinkel deutlich hoher als vom Modell vorausgesagt.
Der Effekt ist unterschiedlich groB, so daB die Zahlrate unterhalb
von 300 K fur ¥ = 21° sogar grofer wird als die fiir ¥ = 30°. Eine
konstante Zghlrate findet man erst fir ¥ = 11°, obwohl man den kriti-
schen Winkel bei WC = 16° erwarten wiirde. Tragt man die Zdhlrate ge-
gen den Einfallswinkel - wie in Abb. 4.26 - auf, wird das Versagen
des Zweiatommodells (Abb. 4.27) noch offensichtlicher. Besonders
interessant ist das Ergebnis, wenn man die Differenz von Modell und
Messung wie in Abb. 4.28 darstellt. Der Verlauf der Zahlrate erinnert
an die FluBerhohungseffekte am Schattenkegelrand wenig oberhalb des
kritischen Winkels /31, 96, 98/. Das Maximum der Zdhlrate Tliegt hier
jedoch unterhalb Yos wie es auch schon von Bronckers in [100]-Rich-
tung anders als in [110]-Richtung gefunden wurde /96, 98/. Die Inten-
sitdtsverteilung gestreuter 0 -Ionen zeigt, daB diese Intensitit zum
GroBteil von Streuung aus der zweiten Atomlage stammt /97, 98/. In
der Tat liegen in [100]-Richtung die drei Atomketten, die die Ober-
fldchenhalbkandle bilden, besonders nahe beieinander. Die zwei Ober-
fldchenketten haben einen Abstand von 2.56 R und der Abstand der bei-
den zu der dritten aus der zweiten Lage betragt 1.81 A Der Schatten-
kegelradius betrdgt in einem Abstand von 2.22 A bis 5.64 A (ndchster
Nachbar bis drittndchster Nachbar) hinter den streuenden Atomen nach
Abb. 3.7 zwischen 1.4 und 1.8 R. Die Schattenkegel der verschie-
denen Ketten durchdringen sich also stark. Dadurch ist mit starken
Wechselwirkungen zwischen den Streuereignissen in den verschiedenen
Ketten zu rechnen, die zu Anomalien im Streusignal, z.B. wie Fokussie-
rung /97, 89/ fiihren konnen. Ist die zusdtzlich entstehende Streu-
intensitdt von der Einhaltung des Abstands eines Atompaares aus ver-
schiedenen Atomketten abhdngig, so ist diese Streuintensitat der
Wahrscheinlichkeit proportional, daB der Abstand der Ruhelage tat-
sdchlich vorliegt. Diese Wahrscheinlichkeit ist, da die thermische
Verteilung der relativen Auslenkungen zweier Atome eine GauBvertei-
Tung ist (siehe G1. 4.3), der Wurzel des quadratischen Schwankungs-
quadrats umgekehrt proportional: I ~ K87’1/2.

Aus G1. 4.4 folgt, daB diese Intensitdt also mit GD//T geht. Das
Maximum der Zdhlrate bei ¥ = 15° in Abb. 4.28 zeigt in etwa eine

Proportionalitit mit 12,
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Abb. 4.26:

Einfallswinkelabhangigkeit des
Maximums der Ne*-Einfach-
streuung aus Abb. 4.25 mit der
Temperatur als Parameter

Abb. 4.27:

Einfallswinkelabhangigkeit
des Maximums der Né-Einfach-
streuung nach dem Zweiatom-
modell mit der Streuebene in
der [100]-Oberfldchenrichtung
(¢ =90°) mit der Temperatur
als Parameter: 8p = Bpz aus
Abschn. 4.3.1.1
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Abb. 4.28: Einfallswinkelabhdngigkeit der Differenz zwischen
Abb. 4.26 und Abb. 4.27 mit der Temperatur als
Parameter.

In Abb. 4.29 ist ein Energiespektrum von Natriumionen gestreut ent-
lang der [100]-Richtung (yp = 90°) fir einen Streuwinkel 3= 60°,

einen Einfallswinkel ¥ = 30° und eine Temperatur T = 300 K zu sehen.
Qualitativ ist die Form des Spektrums dhnlich wie fiir @ =0° (Abb.4.16).
Es besteht jedoch fast ausschlieBlich aus den Intensitdtsmaxima bei
der Energie des einfachen ZweierstoBes (S) und des symmetrisch doppel-
ten ZweierstoBes (D). Das mit ARGUS simulierte Spektrum in Abb. 4.30
(wie Abb. 4.17) gibt das gemessene Spektrum gut wieder. Auch das
Verhdltnis der Zdhlrate zur Zahl der reflektierten Teilchen der

beiden Spektren ist bis auf 5 % gleich wie in y¢= 0° nur das zweite
Maximum (bei D) 1ist in der Rechnung um ~ 50 % hoher. Betrachtet man
die Streuklassen im einzelnen, so sieht man, daf die "Zick-Zack II"
fast die gesamte Streuintensitdt liefern und von ihrer energetischen
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Abb. 4.29: Energiespektrum fiir 1 keV Natriumionen mit der Streu-
ebene in der [100]-Oberflachenrichtung: S und D wie
in Abb. 4.16
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Abb. 4.30: Energiespektrum fiir 1 keV Natriumteilchen simuliert mit
ARGUS-Rechnungen fiir die Streugeometrie von Abb. 4.29:

QDZ = 150 K (siehe auch Abb. 4.17)
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Lage her der Einfach- und der Doppelstreuung @hnlich sind. Die Ein-
fachstreuung I ist sehr dhnlich der in 49=0° Die Doppelstreuung
(Kette I) ist nur halb so stark und liegt bei hoheren Energien,
beides ist durch den grioBeren Atomabstand plausibel (fiir

d2 > d1=>Ao/d2 < Ao/d1). Es fd11t auf, daB die Streuung an der
zweiten Lage (Einfach II, Kette II) fast vollig entfillt: die Atome
in der zweiten Lage werden von denen in der ersten abgeschattet
(Kettenabstand der ersten Lage 2.56 R; 2 x Schattenkegelradius beim
nichsten Atom der zweiten Lage (= 1.4 R x 2 = 2.8 R). Dringen

doch Ionen zur zweiten Lage vor, so erleiden sie notwendigerweise
eine schwache Ablenkung in der ersten Lage und fallen in die Klasse
Zick-Zack II. So erkldrt sich die oben erwdhnte Energielage dieser

Streuklasse.

Auch fiir diesen Azimut wurde die Hohe des Einfach I-Maximums mit dem
Ergebnis der Ne+—Messung in Abb. 4.25, der ARGUS-Rechnung und dem des
Zweiatommodells fir vier Einfallswinkel und finf Temperaturen ver-
glichen. Die Skalierungen wurden von dem Ergebnis s = 0°(Abb. 4.21)
iibernommen, um in der richtigen GroBenordnung zu Tiegen. Die Punkte
mit den Fehlerbalken in Abb. 4.31 stehen wieder fiir die Messung, die
Quadrate fiir die Simulation (Einfach I) und die durchgezogenen

Kurven fiir das Zweiatommodell. Fiir die zwei Einfallswinkel ¥ = 30°,
15° 1dBt sich die Messung im wesentlichen durch die Einfachstreuung I
erkldren. Mit abnehmendem ¥ wird die Ubereinstimmung fiir niedrige
Temperaturen immer schlechter und ndhert sich mehr dem Zweiatom-
modell an. Es ist schwierig, die verschiedenen Diskrepanzen zu er-
kldren. Das andere Temperaturverhalten der Einfachstreuung I gegen-
iber s = 0°1dBt sich so deuten, daB diese Streuklasse fiir P = 90°
streukinetisch einen anderen Charakter hat, der durch ein Zweijatom-
mode11 nicht ausreichend beschrieben ist. Da ndmlich der Simulations-
code ARGUS nur Streuereignisse erkennt, die eine Ablenkung groBer

als 5° bewirken, ist die Klassifizierung nicht fein genug, um kleine
Ablenkungen durch Atome benachbarter Ketten, die die einfachgestreuten
Ionen in der Streuebene halten, die sonst der Detektortffnung ent-
gehen wiirden, zu erfassen. Dort, wo die "Einfach I" die Messung nicht
ausreichend erkldren, miiBten wahrscheinlich weitere Streuereignisse
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Abb. 4.31: Temperaturabhdngigkeit des Maximums der Ne'-Einfach-
streuung aus Abb. 4.25 fir vier ausgewahlte Einfalls-
winkel V¥: Punkte mit Fehlerbalken. Die Quadrate geben
die Intensitit der Ne-Teilchen im Maximum der Einfach I-
Streuung aus den ARGUS-Simulationen wieder (Abb. 4.30).
Die Kurven stehen fiir das Zweiatommodell (Abb. 4.27):
8y, = 150 K. (Ne -steht fiir Atome und Ionen.)

hinzugenommen werden, die mit der Temperatur abnehmen. Sie sind jedoch
auf Grund der oben erwdhnten "zu groben" Einteilung schwer zu identi-
fizieren. Immerhin zeigen die Zick-Zack II fir ¥ = 15° und 30° ein
Verhalten, das anndhernd linear in 1//T ist. Bei einem Einfalls-
winkel ¥ = 15° treten die "Einfach II" wieder auf, sie gehen sogar
eher mit 1/T. Diese Tatsache 1dRt sich so verstehen, daB ein Ion
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beim Vordringen zur 2. Lage nur dann keine zusdtzliche Ablenkung
erfahrt, wenn es dabei ein symmetrisches Potential sieht, d.h.

das Tinke und das rechte Atom aus den Oberflachenketten den Ruhe-
abstand zum streuenden Atom hat. Bei dem noch kleineren Einfalls-
winkel ¥ = 13° ist die Einfachstreuung aus der 2. Lage jedoch nur noch
Tinear mit der Temperatur ab (R(T) = - aT + b).

Die quantitative Auswertung der Messungen in [100]-Richtung ist mit
den bis jetzt vorgestellten Werkzeugen, Zweiatommodell und ARGUS-
Code, in dem hier gewdhlten Parameterbereich noch nicht mdglich.
Weiteres Nachdenken liber das Problem scheint jedoch lohnend, da die

Ermittlung von 8., in einer zweiten Oberflachenrichtung AufschluB

uber mogliche KoEEe1ationen bei der Bewegung der Oberfldachenatome
senkrecht zur Oberfldache geben konnte. AuBerdem enthalten die oben vor-
gestellten Messungen verstarkt Informationen liber die Geometrie der
ersten Lage im Verhdltnis zur zweiten Lage und insbesondere auch iiber
die thermische Unordnung in [110]-Richtung, also parallel zur Ober-
fldche. Die recht gute Ubereinstimmung von Messung und Simulation fiir
¥ = 15°, 30° in Abb. 4.31 Tegen jedoch den SchluB nahe, daB die
Debye-Temperatur in [110]-Richtung nur geringfiigig von der im Volumen
abweicht, wenn man voraussetzt, daB GDZ mit 150 K richtig gewdhlt

wurde.

Um die Giiltigkeit der vorgestellten Analysemethoden auch fiir Azimut-
‘winkel, die nicht parallel zu den Oberflachenketten verlaufen, zu
beleuchten, sollen einige experimentelle und berechnete Ne®- und Na*-
Spektren filir "willkiirliche" Oberfldchenrichtungen vorgestellt werden.
Da aufgrund des fehlenden Kettencharakters dieser Richtungen die
Atome erst bei sehr kleinen Einfalls- bzw. Ausfallswinkeln in die
Reichweite der Schattenkegel ihrer Nachbarn kommen, konnte in der
verwendeten Geometrie keine nennenswerte Temperaturabhangigkeit ge-
funden werden. Also beschrankt sich die Betrachtung auf eine
Temberatur.
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Energiespektrum fiir 1 keV Natriumteilchen simuliert mit
ARGUS-Rechnungen fiir die Streugeometrie von Abb. 4.32:
Op7 = 150 K (siehe auch Abb. 4.17)
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In Abb. 4.32 wird ein Energiespektrum von 1 keV Na*-Ionen mit der
Streuebene entlang dem Azimut p = 32°, fiir einen Streuwinkel

3= 60°, einen Einfallswinkel ¥ = 30° und eine Temperatur T = 300 K
gezeigt. Wie man aus Abb. 4.33 (simuliert wie Abb. 4.17) sieht, kommt
der wesentliche Beitrag der reflektierten Teilchen von den Streu-
klassen Einfach I und Zick-Zack I. Das Intensitdtsmaximum in der

Ndhe der Energien, die mit Z gekennzeichnet sind, kann durch Dreifach-
streuereignisse erklart werden, deren Trajektorien einer symmetri-
schen Doppelstreuung mit dem ersten und dem dritten Atom

(\9'1- ~ \93 = 30°) gleichen, wenn diese Trajektorien in die Streu-
ebene projiziert werden (siehe Schema ZZ in Abb. 4.32). Zusdtzlich
kommt es zu einer doppelten Ablenkung in der Oberfldchenebene

durch das zweite und dritte Atom (die durchgezogene Linie des Schemas
zeigt die Trajektorie in der Oberfldchenebene). Die mit Z-20° und
Z-16° gekennzeichneten Energien zeigen die Energie eines Na-Teilchens
nach drei solchen ZweierstoBen, wenn die Auslenkung aus der Streuebene
20° bzw. 16° betrdgt (durchgezogene Linie im Schema). Die Tatsache,
daR diese Ablenkung im Experiment kleiner (16°, Abb. 4.32) zu sein
scheint als in der Simulation (20°, Abb. 4.33), konnte ein Hinweis
sein, daB die thermische Unordnung in der Oberfldchenebene, die die
Wahrscheinlichkeit der geraden Ausrichtung der drei Atome erhoht,
durch das Simulationsprogramm unterschatzt wird, da in der Oberflachen-
ebene die Debye-Temperatur anders als senkrecht zu ihr (GDZ = 150 K)
dem Volumenwert (GD = 343 K) gleichgesetzt wurde. Fiir die Bewegung

in [100]-Richtung einer k.f.z. (110)-Oberfldache kann man jedoch eine
dhnliche Debye-Temperatur wie fiir die senkrecht zur Oberfldche er-
warten (siehe Abschn. 3.3.2). Es ist zu vermuten, daB die erheblichen
Abweichungen zwischen experimentellen und simulierten Spektren, die
man findet, wenn man bei diesem Azimut den Einfallswinkel verringert
(¥ = 15°), auf die gleiche Weise zu erkldren ist: bei hohen Tempera-
turen (T = 500 K) stimmen die Spektren qualitativ iiberein, wahrend
bei niedrigeren Temperaturen (T < 300 K) anders als im Experiment

die Simulation zunehmend mehr Intensitdt fiir die Zick-Zack I als
fiir die Einfach I 1iefert (keine Abbildung). Das Maximum der Zick-
Zack I-Streuklasse bei hoheren Energien in den Abbildungen 4.32 und
4,33 1ist hochstwahrscheinlich auf Streuereignisse zuriickzufiihren,
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die einer Dreifachstreuung unter Einbeziehung der dritten Atomreihe

im Schema ZZ dhnlich sind und zusdtzlich eine vergleichbare Ablen-

kung auBerhalb der Streuebene erfahren wie die bei dem Maximum, das mit
Z gekennzeichnet ist. Abgesehen von der auch hier besseren Aufldsung
der Maxima im Experiment sind diese Spektren ebenfalls in verniinfti-
ger Ubereinstimmung (siehe Abschn. 4.3.1.3). Diese Ubereinstimmung
zwischen Messungen und ARGUS-Code wird dadurch unterstrichen, daB

das Verhdltnis der gemessenen Zihlrate zur Zahl der reflektierten
Teilchen innerhalb des MeBfehlers mit dem fiir andere Geometrien ge-
fundenen Verhiltnis iibereinstimmt (siehe Abb. 4.16, 4.17, 4.29, 4.30).

Die oben gemachten Annahmen iiber die Natur der Zick-Zack I-Streu-
intensitdt in den Abbildungen 4.32 und 4.33 wird durch die Betrachtung
der entsprechenden Ne-Spektren erhdrtet. Wie man in Abb. 4.34 sieht,
ist im gemessenen Neonspektrum nur das Z-Maximum schwach sichtbar.

Es zeigt, daB das hoherenergetische Maximum von Teilchen erzeugt

wird, die einen erheblich langeren Weg in der Oberfldchenebene zuriick-
legen als die, die die sichtbare Intensitdt erzeugen. Das Spektrum

in Abb. 4.35 wurde auf die gleiche Weise wie das in Abb. 4.19 aufge-
baut: die feinen Linien geben die Streuklassen, Einfach I und Zick-
Zack I aus Abb. 4.33 mit korrigierter Energielage wieder. Die star-
ken Linien beriicksichtigen die unterschiedlichen Uberlebenswahrschein-
lichkeiten. Fiir die Trajektorie im Schema ZZ aus Abb. 4.32 wurde

die Strecke in der Oberfldchenebene d auf ca. 7 R abgeschatzt. Fir

das erste Maximum der Zick-Zack I-Intensitdt ergibt sich also der
Stauchungsfaktor P (7 p) = (1.4°7 }‘?) % (G1. 4.19), fur das
zweite Maximum, fiir das Streuung an der'dritten Kette angenommen
wurde, P (14 A )= P2 (7 X) = (2.0 " ?'g) 107 g (siehe Abschn.
4.3.1.3, 4.3.1.6, 4.3.2). Wie man in Abb. 4.35 sieht, stimmt in die-
sem Fall das Ergebnis fiir die obere Grenze von P(d) gut mit der Mes-
sung in Abb. 4.34 iiberein. Diese Abweichung nach oben ist nicht
iberraschend, da A = (0.56 f 8'%)-1015 5-1 nur innerhalb eines Ab-
stands von 1.5 A un die Atome bzw. fir die dichtgepackte (110)-Richtung
ermittelt wurde (Abschn. 4.3.1.6). Wertet man die Zahlraten und die re-
flektierten Teilchen im Maximum der Einfachstreuung aus den Abbil-
dungen 4.32, 4.33, 4.34 und 4.35 in G1. (4.10) aus, so erhdlt man die
Uberlebenswahrscheinlichkeit fiir die Ne+-Einfachstreuung

Pret (¥ = 30°, ¢ = 32°) = (4.2 + 0.6) %. (Dieser Wert ist zum
Vergleich in Tabelle IV nochmals aufgefiihrt.)
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Abb. 4.34: Energiespektrum fiir 1 keV Neonionen fiir die Streu-
geometrie von Abb. 4.32
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Abb. 4.35: Energiespektrum fiir 1 keV Neonteilchen fiir die Streu-
geometrie von Abb. 4.34: Die Streuklassen, Einfach I
und Zick-Zack I, sind der Na-Simulation (Abb. 4.33) ent-
nommen und analog zu Abb. 4.19 verwendet (siehe Text-
Abschn. 4.3.1.5 und 4.3.2).
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Abb. 4.36: Energiespektrum fiir 1 keV Natriumionen mit der Streu-
ebene in die Oberfldchenrichtung mit der geringsten
Mehrfachstreuung: S, D, T, ¥ und ¥ wie in Abb. 4.32.
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Abb. 4.37: Energiespektrum fiir 1 keV Neonionen fiir die Streu-
geometrie von Abb. 4.36.
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In Abb. 4.33 sieht man, daB die Mehrfachstreuung bei der Energie

der Einfachstreuung in "willkiirliche" Oberflachenrichtungen prak-
tisch vernachldssigbar ist. Diese Mehrfachstreuanteile haben auf
einer k.f.z.(110)-0Oberfldche ihr Minimum bei ¢ = 60° /104/. Tat-
sichlich hat das Na'-Intensititsmaximum bei der Einfachstreuenergie S
ein Minimum bei dem Azimut w = 60° (Abb. 4.36, vergl. Abb. 4.16,
4.29, 4.32). Die Zshlrate im Maximum betrdgt ~(7.6 + 1.1) Impulse/pAs
in Abb. 4.36 (Zihlrate fir ¥ =15°: 9.7 Impulse/pAs; ohne Abbildung).
Die Zahl der reflektierten Teilchen im Einfach I-Maximum 1iegt je
nach Azimut bei der Simulationsrechnung zwischen 95 - 98 (Abb. 4.17,
4.30, 4.33). Das Verhdaltnis der Zdhlrate zu den reflektierten Teil-
chen schwankt bei diesen Beispielen zwischen 0.089 und 0.101 Impul-
sen/pAs, so daB diese Zahl der Teilchen im Einfach I-Maximum einer
Zahlrate von 8.5 bis 9.9 Impulsen/pAs entspricht. Das bedeutet, daB
fiir den Azimut = 60° innerhalb des MeBfehlers von + 15 % die ge-
samte Na'-Intensitit bei der Energie S der Einfach I-Streuung zu-
zuschreiben ist. Also kann die Uberlebenswahrscheinlichkeit fiir die
Einfachstreuung von Ne' durch direktes Vergleichen der Abbildungen
4.36 und 4.37 iiber G1. (4.10) mit Rya = Rye Derechnet werden. Man
erhilt PNe* (¥ = 30°, yp=260°) = (5.8 +0.9) % und PNe* (Y =15°,
P=60°) = (3.7 + 0.6) % flir die nicht dargestellten Spektren,

die mit dem kleineren Einfallswinkel ¥ = 15° bei gleichem Streu-
winkel $=60° erzeugt wurden. (Auch diese Werte sind zum Vergleich
in Tab. IV nochmals aufgefiihrt.)

- o o - B " " - - . - . e e " T W . w— on e

Aus den weiter oben durchgefiihrten Vergleichen zwischen den Ne™-

und Na*-Zihlraten im Maximum in der Nihe der Einfachstreuenergie
hatten sich Aussagen liber die Uberlebenswahrscheinlichkeit der
einfachgestreuten Ne'-Ionen (Abschn. 4.3.1.3.1, 4.3.1.5) ergeben. Um
diese Ergebnisse zu testen, wurden Messungen vorgenommen, die durch
Variation der Primirenergie (400 eV X E, N 1200 eV) bei zwei Ein-



fallswinkeln liber die Auswertung mit einem "Hagstrum"-dhnlichen
Neutralisationsmodell die notwendige Information liefern
(Abschn. 3.2.1).

Da Reionisation von Neonatomen auf Kupfer, wie weiter oben (Ab-
schnitt 3.2.1) festgestellt, nur fiir Abstdnde S < 0.3 R gefunden
wird, ist bei den hier verwendeten Energien (kleinster Abstand fir

3 = 60°: 0.9 E R, SO R 0.6 ) die Neutralisation entlang der ge-
samten Trajektorie zu berlicksichtigen. Ferner werden in der Lite-
ratur fiir die Konstante a im Exponenten der Elektroneniibergangs-

rate Rt (Abschn. 3.2.1)0f?r verschiedene Ion-Substrat-Kombinationen
Werte zwischen 1 und 5 A * angegeben /50, 58, 62, 64, 105/. Sie ent-
sprechen charakteristischen Abfallangen zwischen 0,2 und 1 R. Bei

den oben angegebenen kleinsten Abstanden ist klar, daB diese Ab-
stande im Neutralisationsmodell weder selbst noch ihre Variation

mit der Energie vernachlassigt werden kdnnen. Die Tatsache, daB

die meisten Messungen von Modellen, die SO = 0 setzen, zumindest quali-
tativ beschrieben werden, zeigt, daB in diesen Fdllen der Umkehr-
punkt der Trajektorien sich in einem Gebiet befindet, in dem die
Elektroneniibergangsrate Rt eine langsam veranderliche Funktion

vom Abstand S von der Oberfldche ist (siehe Abb. 4.40, G1. (4.11) und
/17, 62, 106, 107/). Deswegen wurde bei der Ubergangsrate einer

Form wie in G1. (3.17) gegeniiber G1. (3.12) der Vorzug gegeben

(siehe auch Abb. 4 in /66/). Kishinevsky et al. haben die Uber-
Tebenswahrscheinlichkeit berechnet, indem sie G1. (3.17) fir jedes
Oberfldchenatom summiert und entlang der Teilchentrajektorie integriert
haben. Im folgenden werden geeignete Ndherungen eingefiihrt, um diese
Summenbildung zu vermeiden und einen einfachen analytischen Ausdruck
flr die Oberlebenswahrscheinlichkeit Py , zu erhalten.

Fiir den Azimut yw= 60°, in dem die Energievariation durchgefiihrt
wurde, kam folgendes Modell zur Anwendung: Wie aus Abschnitt 4.3.1.5
bekannt ist, kann man bei diesem Azimut die gesamte Streuintensitat
auf StoBprozesse mit Einzelatomen zuriickfiihren, da die Atome in der
Streuebene sehr groBe Abstdnde (d = 20 K) haben. In der Nihe der
Oberfldche (S X Sa) tragt nur die Ubergangsrate des streuenden Atoms
zur Summe bei. Flir groBe Abstande ergibt die Summe lber die radial-
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Proben - -
berflache
ober " AS = {s.,- s‘;,(v‘—m)}
Atom / ‘ Y = const.
/’0 3 = const.

Abb. 4.38: Skizze der Elektroneniibergangsrate an einem Oberfldchen-
atom. S3 gibt den Bereich konstanter Ubergangsrate an,
So ist der Abstand bei der ndchsten Anndherung des Pro-
jektils an das Atom (Abb. 3.2), S ist im Text erkldrt,
und 2 AS ist der Teil der Trajektorie innerhalb des
Gebiets konstanter Ubergangsrate, in der P von der abso-
luten Geschwindigkeit abhdngt. AuBerhalb dieses Gebietes
wird der EinfluB der iibrigen Oberfldchen durch eine ein-
dimensionale exponentielle Abhdngigkeit beriicksichtigt,
deswegen ist die Geschwindigkeit senkrecht zur Oberfldche
ein gutes MaB fiir P, siehe G1. (4.12)+(4.13): Modell
fir ¢ =60°.

abhdngigen Ubergangsraten der Oberflachenatome eine eindimensionale
Abhingigkeit von der Oberfliche (Hagstrum). Nahert man die Ober-
gangsrate entlang der Trajektorie durch diese zwei Grenzfdlle und
fiihrt den Ubergang von dem einen zum anderen im Abstand S, vom streu-
enden Atom durch, so erhdalt man das Modell in Abb. 4.38. Fiir nicht zu
kleine Abstidnde S* vom streuenden Atom, bei denen - wie weiter oben
erwahnt - die Wechselwirkung zwischen Projektil und Streuer so groB
wird, daB Augerprozesse zur Beschreibung der Elektronen-Ubergange
nicht mehr ausreichen (Reionisation etc.), wird in einem Gebiet

S* X Sa,eine konstante Ubergangsrate Rt = A angenommen, wahrend sie
vom Rand dieses Gebietes an exponentiell abfallt. Die Variable S

ist der Abstand zu einer zur Oberfldche parallelen Ebene, die durch
den Schnittpunkt der Trajektorie mit dem Rand des Gebiets S* < Sa
geht, verlangert um die Strecke Sa. Gibt es keinen Schnittpunkt, so
wird diese Ebene in den Punkt des Gebietsrandes gelegt, der dem .
Umkehrpunkt am ndchsten ist. Uber den kleinsten Abstand des Projektils
SO und den Gebietsradius Sa 1dBt sich die Strecke 2 AS bestimmen,
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wdhrend der das Ion das Gebiet konstanter Ubergangsrate durchlauft.
Der effektive kleinste Abstand S*(1/vin) ergibt sich rein formal
aus der Differenz (Sa - AS); er wird weiter unten bendtigt. Die
Uberlebenswahrscheinlichkeit eines Neonions ergibt sich durch
Integration langs der Trajektorie:

Py .+ = exp(—vo/vin) , (4.11)
wobei v;
=A 1 -—5-'-‘-) Ss — S (1/vip , 0
% {( T [ T
1[ 1 Vin | .
a [sin\lr t s = \Il)j} fir 5 < Sa

ween{-afo (&)}

oder AT 1 N Vin : fir So 2> S,
sin¥  vysin(d - V)

a

(4.13)
Vin® Geschwindigkeit vor dem StoB
Ve Geschwindigkeit nach dem StoB
SO : Kleinster Abstand der Trajektorie

des Ions zum streuenden Atom.

Man findet also ein Voo das nicht mehr konstant ist, sondern iiber

sy (1/Vin) bzw. 30(1/v1n) von der Geschwindigkeit abhdngt. Glei-
chung (4.13), in die 50(1/Vin) exponentiell eingeht, wird hier nicht
weiter betrachtet, da - wie schon am Beginn dieses Abschnittes er-
wahnt - ein solches Verhalten nicht beobachtet wurde. Der zweite
konstante Term in G1. (4.12) liefert im Exponenten die iibliche
Abhangigkeit von der Geschwindigkeit senkrecht zur Oberfldche

(G1. 3.14).

Um Gleichung (4.11) zur Auswertung von MeBdaten benutzen zu konnen,
ist insbesondere deren Extrapolation zu 1/Vin = 0 notwendig. Die
Diskussion von (4.11) setzt Kenntnisse iiber die Eigenschaften der
Funktion S*(1/Vin) voraus. In Abb. 4.39 sind Werte von S*(1/Vin)
flir drei verschiedene Sa aufgetragen. Sie wurden durch eine geo-
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Abb. 4.39: Effektiver Abstand bei der ndchsten Annaherung des Pro-
jektils (Ne) an das Atom in Abhdngigkeit von der Ge-
schwindigkeit von Ne fiir verschiedene S_ (siehe
Abb. 4.38). a

metrische Darstellung wie in Abb. 4.38 graphisch gewonnen. Die
dazugehorigen kleinsten Abstédnde SO sind aus Abb. 3.2 zu entnehmen
und wurden numerisch berechnet. Man sieht, daB die Funktion
53(1/Vin) im Intervall, in dem die primire Energie E  variiert
wurde, annahernd linear in 1/Vin ist. Also ist der Exponent von
Pre+ (G1. 4.1 fur S, f-sa) ein quadratisches Polynom in 1/v. —und
fiir PNe+ 14t sich die Gleichung fiir die Tangente an jeden Punkt

Ving angeben (Abb. 4.40):

e ()l ) ()
Ysn vy Vinz
1[ 1 1wl (1
+ E[sian’sin(o—xIr)}T,‘}}(F.-:)' (4.14)

—A(1+l‘l)sg( ! ,o) 1
vy Yinz Yinz
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Abb. 4.40: Zéh]ra%e normiert auf den Streuguerschnitt als Funktion
von v:': Die Punkte mit Fehlerbalken sind MeBpunkte. Die
ibrigéf Punkte beschreiben das Modell nach G1. (4.11)+(4.12).
(Andere Gleichungen siehe auch Text.)

Deren Schnittpunkt mit der Ordinate ist folglich bei

wro=a(iem)s (L)L
vy

VYinz / Vinz
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Legt man zwei Tangenten an die MeBpunkte wie in Abb. 4.40, so ist
damit A und PNe+(0) = 1 bestimmt. Vergleicht man die Gleichungen
(4.11) fur S, S Sa und (4.14), so kann man

1 v; 1 1 1 v; 1
oy ) =- an - i I Qi
In P (v.-,.) A{(l+ vy ) Sat 3 [sin\I' + sin(¥ — ¥) ')]]} Vin

(4.16)

(wie G1. (4.11) + (4.12) mit S*(1/v, ) = 0)
im Punkt V;;x bestimmen. Da ein weiterer Punkt von G1. (4.16) wegen
Tn Pyo+(0) = 1In P°(0) schon bekannt ist, ist damit auch 1n Pe(1/vs,)
bestimmt.

Tatsdachlich sieht man in Abb. 4.40, daB die Differenz zwischen den
Gleichungen (4.11) (S0 5-Sa) und (4.16) in V1;x gleich dem Achsen-
schnitt der jeweiligen Tangenten ist (G1. 4.15). Die Berlicksichtigung
der Geschwindigkeitsabhangigkeit des Umkehrpunktes des Ions stellt
eine kleine Korrektur dar, wie man an der geringen Krimmung von

Gl. (4.11) in Abb. 4.40 sieht. Der logarithmische MaBstab fiihrt jedoch
zu einem Faktor 2-3 im Achsenschnitt der verschiedenen Tangenten.

Erst fiir rez1proke Geschwindigkeiten V; 1 <1 10'7 s/cm bzw.

S* < 0.4 A flihrt die 1ineare Ndherung zum richtigen Ergebnis.

Fur die He' -Streuung im gleichen Energie- und Winkelbereich ist

dijese Bedingung erfiillt /17/.

Ein dhnliches Bild ergibt sich, wenn man die Zdhlrate/Streuquer-
schnitt statt fiir ¥ = 30° fiir ¥ = 15° auftragt. Allerdings 11egt bei
diesem Einfallswinkel Py 4 (0) = 1 bei 7.5 - 104 Imp + sr/nAs A statt
bei 6.0 - 104 Imp.sr/nAs K und die MeBwerte im g]elchen Energie-
intervall zwischen 3.6 « 102 und 0.6 - 103 Imp-sr/nAs A statt zwischen
4,5 - 103 und 1.0 . 103 Imp.sr/nAs RZ. Hierin spiegelt sich - wie
schon beim Vergleich der Na'- und Ne'-Intensitdten in Abschnitt
4.3.1.5 - die Tatsache wider, daB sogar fiir = 60° die Anzahl der
gestreuten Teilchen mit abnehmenden ¥ zunimmt, wdhrend die Ne'-
Zahlrate sich verringert. Das Verhdltnis der Ordinatenschnitte fiir
die beiden ¥ 1ist sogar genau gleich dem Verhdltnis der entspre-
chenden Na'-Zihlraten (Abschn. 4.3.1.5).
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Die verschiedenen Steigungen von G1. (4.16) fiir zwei verschiedene
Einfallswinkel ermoglichen die Bestimmung von a und Sa‘ Da Sa
schon zu Beginn der Auswertung bendtigt wird, um S¥ (1/vin)ozu be-
stimmen, kann man einen geeigneten Startwert (1 R s Sa S 2A)
wdhlen und die Bestimmung aller Konstanten so lange wiederholen,
bis Sa nur noch geringfiigig schwankt (ASa = 0.2 K). Dieses Ver-
fahren ist moglich, da 53(1/V1n) nur schwach von Sa abhingt

(Abb. 4.39).

Wertet man die Zahlraten von Ne™ in Y= 60° fir ¥ = 15° und 30°
im Primdrenergieintervall von 0.4 bis 1.2 keV auf die oben be-
schriebene Art aus, so erhdlt man die Konstanten

A = (0.5 722 . 1" s
- 0.1

s, = (1.5 +0.5) &

a = (1.8 +0.5) A",

Die Fehler ergeben sich im wesentlichen aus der Ungenauigkeit, die
der Bestimmung der Tangenten in Abb. 4.40 anhaftet. Stiinde eine
wesentlich groBere Anzahl von MeBpunkten in einem groBeren Ge-
schwindigkeitsintervall zur Verfiigung,lieBe sich der Fehler lber
ein entsprechendes Anpassungsprogramm deutlich senken. Die Konstan-
te A 1iegt deutlich niedriger als die meisten Literaturwerte

/50, 58, 62, 105/. Der Radius des Gebietes konstanter Ubergangs-
rate Sa liegt wie erwartet in der GroBenordnung der gumme des
Neonatomradius und des Kupferionenradius (1.4 - 1.7 A) und ist
somit groBer als alle kleinsten Abstande in Abb. 3.2. Auch a = 2 R'
stimmt mit den liblichen Abschatzungen iberein/50, 58, 62/. Setzt
man diese Konstanten in G1. (4.11) (So.i Sa) fiir 1 keV Ne"

(3 =60°), so erhdlt man:

1

P, . (¥ =30°, yp=60°)

(6.2 + 2.0) %
(4.2 + 1.4) 4.

1

Ne*

P, (¥ =15°, = 60°)

1

Net
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Un die bei dem Az1mut~p-—60° gewonnenen Werte von A, S und a in
w=0° fir 1 keV Ne™ auswerten zu kénnen, muB man ein anderes geo-
metrisches Modell fiir die Elektroneniibergangsrate zugrunde legen.
In der dichtgepackten [110]-Richtung ist die Naherung, die in der
Umgebung des streuenden Atoms die Wechselwirkung mit librigen Ober-
fldchenatomen vernachldassigt, nicht geeignet. Vielmehr ist in
dieser Oberfldchenrichtung wegen des geringen Atomabstandes eine
Naherung angebracht, in der innerhalb eines Streifens entlang der
Oberfldche eine konstante Elektroneniibergangsrate angenommen wird.
Wie man aus Abb. 4.41 sieht, ist in diesem Fall die Ubergangsrate
Rt eine eindimensionale Funktion des Abstandes S von der Oberflache,
und die Uberlebenswahrscheinlichkeit hangt nur von der Geschwindig-
keit senkrecht zur Oberflache ab, so daB G1. (4.12) sich wie folgt

vereinfacht:

, 1
"°=A[(S°'S°)+E] Linw+sin(0—m? (4.17)

Abb. 4.41:

W Ae-9(S-Sa) Skizze der Elektroneniibergangs-
C i rate an einer dichten Oberfla-
chenkette. S3 gibt die Breite

des Streifens konstanter Ober-

. gangsrate an. Sp hat die be-
v kannte Bedeutung (Abb. 3.2;
4.39). S ist der Abstand des

Vi = const. Projektils von der Oberfliche.

9 = const. Der Atomabstand ist so klein,
daB die Ubergangsrate als eine
eindimensionale Funktion des

\\\\ Abstands von der Oberflache

\\\\ beschrieben werden kann, des-

wegen hangt P allein von der

Geschwindigkeit senkrecht

zur Oberflidche ab (siehe

Gl. (4.17)): Model1 fiir ¢=0°




- 120 -

Der kleinste Abstand des Projektils So erscheint direkt in dieser
Gleichung und kann in dieser Auswertung als Konstante betrachtet
werden, da Vin konstant gehalten wird. Die Uberlebenswahrschein-
lichkeit (G1. 4.11 mit G1. 4.17) wurde fiir die Einfallswinkel

P = 15°, 21° und 30° ausgewertet. Die Konstanten A und a wurden
unverandert libernommen (siehe yp = 60°). Die Breite des Streifens

in Abb. 4.41 Sé = 1.38 R wurde ermittelt, indem die halbe Fldche
der Kreise der des Streifens gleichgesetzt wurde. Das Ergebnis ist
in Tabelle IV zusammen mit allen anderen Ergebnissen fiir PNe*

aus den Abschnitten 4.3.1.3.1, 4.3.1.5 und 4.3.1.6 aufgefiihrt.

Fiir Pyos (p=10°, ¥= 15°) Tiefert G1. (4.11) mit (4.17) den

Wert (1.5 + 0.5) %. Der Wert in Tabelle IV beriicksichtigt, daB das
Maximum der thermischen Verteilung der zur Streuung beitragenden Atome
aufgrund der Abschattung um ca. 0.25 R gegeniiber seinem Nachbarn ver-
schoben ist. Verschiebt man das streuende Atom in Abb. 4.41 um die-
sen Betrag aus der Oberflache heraus, so bleibt von PNe+ (Y = 15°,
p=0°) = Pre+ (v = 15°, 9= 60°) - Pre+ (Nachbarn) der Anteil

Pre+ (v = 15°, yp=60°) (siehe Abb. 4.38) erhalten. Die Trajektorie
im Streifen aber auBerhalb des Kreises um das streuende Atom verrin-
gert sich auf das 0.45-fache gegeniiber der Ruhelage des Atoms.
Reduziert man den Exponenten von PNe+ (Nachbarn) um diesen Faktor,
so erhdlt man den korrigierten Wert in Tabelle IV.

Wie man sieht, scheint die gute Ubereinstimmung der Absolutwerte
der zwei Spalten aufgrund der groBen absoluten Fehler zufdllig zu
sein. Der Fehler in der Winkelabhangigkeit von PNe+ ist dagegen
sehr viel kleiner, da die Werte in den zwei Spalten dem gleichen
Trend folgen. Es zeigt sich, wie gut die Neutralisationsmodelle

im Prinzip sind. Diese Tatsache wurde ausgenutzt, um die Abhdngig-

keit von P ot VOn ¥ in w=0° in Abb. 4.42 darzustellen. Die vollen

Punkte sing aus Tabelle IV (G1. 4.10) entnommen. Die offenen Punkte
sind mit Hilfe der Gleichungen (4.11) und (4.17) interpoliert. Zum
Vergleich sind auch die zwei Werte fiir = 60° mit eingezeichnet.

Man sieht, daB Py, , nur fir Winkel ¥ > V. der Winkelabhdngigkeit von
G1. (4.17) folgt. Fir ¥ < ¥ wird Pye+ in Ubereinstimmung mit Abb.
IV.70 in /108/ durch die Abschattung, wie oben gezeigt wurde, konstant

(siehe auch Abschn. 4.3.1.4 und Abb. 4.21).
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Tabelle IV: Oberlebenswahrscheinlichkeit Py , von 1 keV Ne*
(Einfach I) auf Cu(110) bei konstantem Streuwinkel
¥ = 60° in Abhingigkeit vom Azimut « und dem Einfalls-
winkel V. (Unbedeutende Abweichungen in Nucl.Instr.Meth.
sind auf groRere Rundungsfehler zuriickzufiihren.)
o y Prer Phe
Gleichung (4.10) Gleichungen (4.11), (4.12), (4.17)
30° (3.5 + 0.5) % (3.6 + 1.2) %
0° 21° (2.4 +0.4) % (2.8 + 0.9) %
150 (2.4 +0.4) % (2.6 + 0.9) %
32° 30° (4.2 + 0.6) % -
30° (5.8 + 0.9) % (6.2 +2.1) %
60 150 (3.7 + 0.6) % (4.2 + 1.4) %

- Da Tabelle IV die Interpretation aus Abschn. 4.3.1.3 von Abb. 4.14 be-
statigt, daB das Zweiatommodell die Ne*-Zihlraten deswegen beschreibt,

weil sich FluBerhohung am Schattenkegelrand und Neutralisation in ihrer

Wirkung aufheben, ist der Kehrwert der Neutralisation ein MaB fiir den
IonenfluB, den das streuende Atom gemittelt iiber die thermische Vertei-
lung sieht. Die Streuung bei einem Azimut ¥ = 60° und einem Einfallswin-

kel ¥ = 30° entspricht, wie weiter oben festgestellt wurde (Abschn.4.3.1.5),

fast ideal der Streuung an einzelnen Atomen. Deswegen wurde dieser Kehr-

wert liber die Zdahlraten bei Y = 30° und den Wert bei
als Funktion von ¥ aufgetragen (Abb. 4.43). Der iiber die thermische
Verteilung gemittelte IonenfluB auf ein streuendes Atom bei y = 60°
und ¥ = 15° in Abb. 4.43 wurde auf die gleiche Weise ermittelt. Wie
sieht, steigt der IonenfluB mit fallendem Einfallswinkel fiir = 0°

P = 60° normiert

man
bis

zum kritischen Winkel stark an. Unterhalb des kritischen Winkels ist der

IonenfluB innerhalb der MeBgenauigkeit konstant. Da das Maximum der ther-
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1keV Ne*—e Cu{110)
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~
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i

e (9 = 0°)

1 1

tp=0°

P

20°
EINFALLSWINKEL ¥

30°

ABSTAND ZUM SCHATTENKEGELRAND (A)

2.5

2.0

- 0.5

0.4

—p—i

=600

tkeV Ne'— Cu{n0); ¥ = 60°

Ve ly = 00

1l I

g

__1, i

20°
EINFALLSWINKEL ¥

30°

Abb. 4.42:

Einfallswinkelabhdngigkeit

der Oberlebenswahrscheinlichkeit
bei der Einfachstreuung von

1 keV Neonionen fiir zwei
Azimutwinkel. Die Abschattung
fur ¥ < Y fiihrt zur Abwei-
chung von dem Neutralisations-
modell fiir ¢ = 0° (Abschn.
4.3.1.6; siehe auch Abb. 4.21).
Die vollen Punkte sind aus Ta-
belle IV, die offenen Punkte
sind mit G1. (4.17) inter-
poliert.

Abb. 4.43:

Einfallswinkelabhangigkeit
des mittleren Ionenflusses
auf ein streuendes Atom
fiir zwei Azimutwinkel:

Die Werte wurden aus der
reziproken Uberlebens-
wahrscheinlichkeit ge-
wonnen (Abb. 4.42; siehe
Text).

Fiir ¢ = 0 ist der Abstand
des Maximums der thermischen
Verteilung zum Schatten-
kegelrand eingezeichnet.
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mischen Verteilung am stidrksten zu diesem gemittelten Ionenfluf bei-
trigt, kann man den Anstieg des Flusses in Abb. 4.43 als MaB fiir das
FluBprofil auBerhalb des Schattenkegels betrachten. Die Skala, die
den Abstand des Maximums der thermischen Verteilung zum Schattenkegel-
rand angibt, liefert den MaBstab fiir die Breite des Profils. Liegt das
‘Maximum der Verteilung bei negativen Abstdnden also innerhalb des
Schattenkegels, bleibt das fiir die Streuung effektive Maximum am
Schattenkegelrand stehen. So erkldrt sich das Ergebnis fir ¥ < ¥
(Bbb. 4.21). Fiir = 60° sieht man, daB der Schattenkegelrand in die-
sem Einfallswinkelintervall noch weit entfernt ist, da der IonenfluB
bei ¥ = 15° erst den Wert erreicht, bei dem er fiir Y=0° bei ¥ = 30°
startet.

Mie man sieht, kann je nach Wahl der Parameter der Beitrag von Neutra-
Tisation und IonenfluB zur Streuintensitdt sehr unterschiedlich sein.
Deswegen muB bei der Interpretation von Zshlraten der Einfachstreuung
won Edelgasionen immer beriicksichtigt werden, daB diese mindestens

das Produkt der drei Abhingigkeiten in den Abbildungen 4.15, 4.42 und
4.43 sind. Die Abhingigkeit der Streuintensitdt von der thermischen
Unordnung ist also nicht ohne weiteres direkt zuganglich.

4.3.2 Abhdngigkeit der Streuintensitdt von der thermischen
Unordnung bei der Quasi-Doppelstreuenergie

iIm gesamten Abschnitt 4.3.1 war ausschlieBlich das Zustandekommen der
Streuintensitdt in der Nihe der Einfachstreuenergie Gegenstand der
Betrachtung. An dieser Stelle soll nun kurz auf die Doppelstreuung
@ingegangen werden. Am Energiespektrum fiir 1 keV Ne® auf Cu(110)

(9 =60°, ¥ =230° yp=0°) in Abb. 4.18 ist ein Streuintensitdts-
maximum bei der Doppe]streuenergieID erkennbar. Die Hohe dieses Maximums
murde zusammen mit dem entsprechenden Maximum fir Na* (Abb. 4.16) als
‘Funktion der Temperatur in Abb. 4.44 aufgetragen (Punkte mit Fehler-
‘balken). Man beachte den Faktor 103 in der Zdhlrate zwischen den
‘Natrium- und Neonionen. An die Zihlraten wurde die zugehdrige Anzahl
der reflektierten Teilchen aus der Abb. 4.17 angepaBt: fur Ne® das
Maximum der Kette I, fir Na© das Maximum der Summe bei Energie D
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(volle Quadrate). Die offenen Quadrate deuten die Abweichung an, die
sich ergdbe, wenn man die Normierung aus Abb. 4.22 iiberndhme. Selbst
mit dieser Anpassung ware die Ubereinstimmung gut. Die andere Ska-
Tierung mit den vollen Quadraten wurde jedoch benutzt, um das Ergeb-
nis nach G1. (4.10) auszuwerten. Es ergibt sich hierbei die Uber-
lebenswahrscheinlichkeit fiir die in der Oberfldachenkette doppelt ge-
streuten Ne'-Tonen Py ., (¥ = 30°, yp=0°) = (0.37 + 0.06) %.

T T T T T T T T T T
-4 600
° Na (Summe)
5.10% ° . .
o 4 500
o . <
c10%r * * . 1 500
3104+ 4 400
1keV Na , Ne —= Cu(110)
Y 3= 60° W=30° ¢=0° 4 300
80 Max. bei Energie D
< 200
- Ne (Kette I}
wr e t- 3 K $ . ¢ ¢ § w00
e : ' . L : L : L . 0
100 200 300 400 500

TEMPERATUR (K)

Abb. 4.44: Temperaturabhangigkeit des Maximums der Ne+-, Na*-
Streuung nahe der Doppelstreuenergie. (D; siehe
Abb. 4.16 ; 4.18): Punkte mit Fehlerbalken. Die vollen
Quadrate geben die Intensitdt der Ne-, Na-Teilchen
im Maximum der Kette I-Streuung bzw. der Summe aller
Streuklassen (ARGUS) nahe D wieder (Abb. 4.17; 4.19).
Die offenen Punkte zeigen die Abweichung der Normierung
von Abb. 4.22. (Ne, Na steht fiir Teilchen und Ionen.)

REFLEKTIERTE TEILCHEN
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Dieses Ergebnis 1dBt sich mit Hilfe des in Abschn. 4.3.1.6 behandelten
Neutralisationsmodells iiberpriifen. Die bei der Doppelstreuung zuriick-
gelegte Trajektorie unterscheidet sich von der in Abb. 4.41 dargestell-
ten im wesentlichen durch ein zusdatzliches, zur Oberflache paralleles
Stlick der Lange eines Atomabstandes d, so daB man wie folgt abschdatzen

kann:
Pyeta(¥,9) = Py.+ P(d) (4.18)
wobe i ' P(d) = exp(——é—é) (4.19)
vp
Vp' Geschwindigkeit zwischen den StoBen.
Mit Pyo+ (v = 30° ,lp = 0°) aus der ersten Spalte von Tab. IV und
A= (0.5 00 . 10 s‘1 (Abschn. 4.3.1.6) und d = 2.56 A erhdlt
man aus G1. (4.18) PN +p (¥ =30°, =10°) = (0.74 + 0.4) %.

Dieses Ergebnis stimmt mit seiner unteren Grenze mit dem Wert oben
(aus G1. 4.10) iiberein. Da die Konstante A nicht exakt genug be-
stimmt ist, lassen sich daraus keine physikalischen Schliisse ziehen.
Im Prinzip 1ieBe sich jedoch auf diese Weise liberpriifen, ob das
Neutralisationsmodell in Abschn. 4.3.1.6 dahingehend verfeinert wer-
den muB, daB die OUbergangsrate fiir S* < Sa nicht ganz konstant ist
und z.B. mit abnehmendem S* 1angsam abnimmt.

Bei aller Ubereinstimmung der Ergebnisse fallt jedoch auf, daB die Hohen
der Streuintensititsmaxima in Abb. 4.44 nicht der T~ '/2-Abhingigkeit
folgen, die in der Literatur vorausgesagt und in Abschn. 3.3.3 zitiert
wurde. Leider stehen fiir die Doppelstreuung von Ne* in v = 90° aufgrund
der geringen Intensitdt (- die Kette I-Maxima haben nur die halbe In-
tensitdt verglichen mit = 0° - siehe Abb. 4.30 -,und die Neutrali-
sation liefert aufgrund des groBeren Atomabstands (d = 3.61 R) einen
weiteren Faktor v 1/2 -) keine auswertbaren Ergebnisse zur Verfiigung.
Zieht man jedoch die Simulationsergebnisse der Kette I-Streuklasse
(ARGUS) zum Vergleich heran, so erhdlt man im wesentlichen das gleiche
Ergebnis wie in Abb. 4.44, jedoch mit um ca. 50 % kleineren Absolut-
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werten. Nur die Summe aller Streuklassen bei D zeigt anndhernd ein
Verhalten wie T'1/2. Wie man in Abb. 4.30 leicht sieht, riihrt dieses
Verhalten aber von den Zick-Zack II-Prozessen her und gilt - wie weiter
oben schon erwdhnt wurde - genauso fiir das Maximum bei der Energie S
(Abschn. 4.3.1.4.1). Diese Temperaturabhdngigkeit hat also nichts mit
einer genuinen Doppelstreuung zu tun und ist weit davon entferﬁt, durch
ein Kettenmodell oder ein einfaches Zweiatommodell erkldrbar zu sein.
Auf das Zusammenwirken von drei Oberfldchenketten in dieser Geometrie

( W =90°) wurde in Abschn. 4.3.1.4 eingegangen.

Die allgemeine Aussage uber die T"1/2-Abh§ngigkeit der Doppelstreuung
beruht auf Zweiatommodellen: Es wird angenommen, daB das Maximum der
Streuintensitdt von Atompaaren erzeugt wird, die sich in der Ruhelage
befinden, da die thermische Verteilung dort ihr Maximum hat /13, 15/.

Um herauszufinden, ob diese einfache Argumentation ausreichend ist,
betrachtet man sich am besten das Zustandekommen der Doppelstreuung
zundchst im statischen Fall genauer. In Abb. 4.45 ist die Geometrie

eines solchen Streuereignisses dargestellt und die Forderung, die man

an die StoBparameter und die Winkel stellen muB, um iiberhaupt ein Doppel-
streuereignis erhalten zu konnen. Es ergibt sich eine Gleichung zwischen
den zwei StoBparametern Py und Pos dem ersten Streuwinkel 4&1 und dem
Atomabstand d.

pa = py cosd; — dsin(¥ — ¥,) (4.20)
Der zweite Streuwinkel {)2 ist durch den Gesamtstreuwinkel
8 =19, +0, (4.21)
bestimmt. Formt man G1. (4.20) in geeigneter Weise um,

pa —py costy = —dsin(¥ — ¥,) (4.22)

so 14Bt sie sich graphisch 16sen. Die Stofparameter wurden numerisch
ermittelt (siehe Abschn. 3.1.3 /27/). Das Ergebnis in Abb. 4.46 fur
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DOPPELSTREUUNG

¢
— )Fﬁ

[ P COS ¥ /;,,\\7:.,1 P2 A<
Mz MZ

: d |

p2 = pjcos ¥ - dsin (V - 3y)

Abb. 4.45: Schematische Darstellung der Doppelstreuung und der
Zusammenhang zwischen den StoBparametern, den Streu-
winkeln, dem Einfallswinkel und dem Gitterabstand.

iNatrium auf Kupfer bei einem Streuwinkel ¥ = 60° und einem Atomabstand
d = 2.56 lo\ (Cu(110), = 0°), gilt ebenso fiir Neon. Die Punkte reprid-
sentieren die linke Seite von G1. (4.22), die zwei durchgezogenen Ge-
raden die rechte. Der Fehler der linken Seite ergibt sich, wenn man
eine Detektorakzeptanz von + 2° annimmt. Die Breite des Streifens be-
riicksichtigt ein drittes Streuereignis mit einem Winkel kleiner 2°,
Unter diesenAnnahmen ist G1. (4.20) fiir 30° < 3‘1 < 38° erfiillbar.
Man erwartet jedoch das Streuintensitatsmaximum nicht in der Mitte
des Intervals, sondern in der Nihe von 30°, da hier die Doppelstreu-
energie ein Maximum hat bzw. dE2/d 31 = 0 (Nebenbedingung

3= 31 + 32 = const). In der Tat liegen die Streuereignisse fiir

28° <, < 32° innerhalb 0.0006 E_, die fir
22° <y < 38° innerhalb 0.0100 E_und die fir
16° _<_8s1 < 44° innerhalb 0.0300 E_.

AuBerdem hat die rechte Seite von G1. (4.22) auch eine Energiebreite
(drittes Streuereignis'.Der obere Rand ist gegeniiber dem unteren zu
hoheren Energien verschoben, so daB selbst bei 31 = 16° die Intensitdt
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Abb. 4.46: Abhangigkeit der beiden Seiten von G1. (4.22) vom ersten
Streuwinkel ¥ 4 (siehe Abb. 4.45). Die Fehler der rech-
ten Seite entsprechen einer Detektorakzeptanz von
Z 2°. Das Intervall _zwischen den durchgezogenen Geraden
(¢ =0° d=2.5 R) beriicksichtigt ein drittes Streu-
ereignis mit einem Winkel von maximal 2°. Die unterbro-
chenen Geraden deuten die Abhdngigkeit vom Abstand der
Atome in der Kette an ( ¢ = 90°; d = 3.61 R). Die StoB-
parameter wurden fiir 1 keV Na-Teilchen ( 8 = 60°)
numerisch ermittelt /27/.
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zum Maximum in der Ndhe von Energie D beitrdgt. Auch sieht man zwar die
Asymmetrie des Schnittpunktes an der Form der Energieverteilung, nicht
aber an dessen Maximum (Abb. 4.17 und 4.19; siehe Kette II wegen ge-
ringerer thermischer Unordnung). Die unterbrochenen Geraden deuten das
Ergebnis fiir einen Atomabstand d = 3.61 A ( p=90°) an. Der Oberlapp
ist schiarfer und symmetrischer. Die entsprechende Streuintensitdt
spiegelt diesen Sachverhalt wider (Abb. 4.30, Kette I).

Mochte man untersuchen, was geschieht, wenn die thermische Unordnung
hinzukommt, so sieht man in Abb. 4.45, daB man zu Po die relative Ver-
schiebung Ao hinzufiigen muB (Abschn. 4.3.1.1.1), d.h. die linke Seite

in G1. (4.22) wird durch P, - Py cOS <’1.i'56 ersetzt (wegen Ao siehe
Abb. 4.12). Man sieht sofort, daB sich bei einer Verdoppelung der
mittleren Verschiebung zwar die Haufigkeit der Ereignisse nahe der Ruhe-
lage halbiert, der Bereich des Oberlapps sich aber fast verdoppelt

(Abb. 4.47). Und es kommt zum Ausgleich von verlorengegangenen Ereig-
nissen nicht nur an den Randern der Energieverteilung, sondern aufgrund
der oben erwdhnten Asymmetrie auch in der Ndhe des Maximums.

Damit dieser Effekt nicht eintritt, muB man fordern, daf sich die

Tinke und die rechte Seite von Gl1. (4.22) nicht schneiden, sondern
parallel verlaufen. Man findet diesen Fall zum Beispiel fir 6 keV Argon
auf Cu(110) fir ¥= 30°, ¥ = 15° und = 45° bzw. d = 2.56 A. (Fir
w=0°, 90° bzw. d = 3.61 R ist die rechte Seite von Gl. (4,22) stei-
ler, Abb. 4.46). Wie man aus Abb. 4.48 sieht, vergroBert die Ver-
doppelung der mittleren Verschiebung den Uberlapp der beiden Gleichungs-
seiten nicht. Dieser Fall ist auch der einzige, fiir den die erwartete
starke Abhangigkeit von der Temperatur fiir die echte Doppelstreuung
(Edelgas) iiber ein groBeres Temperaturintervall gefunden wurde (siehe
Abschn. 3.3.3, /10/).
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-dsin (V- 3,)(A)
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Abb. 4.47: Abhingigkeit der beiden Seiten von G1. (4.22) vom ersten
Streuwinkel 1 unter Vernachlissigung des Fehlers in pp
und der Hinzunahme von relativen Auslenkungen der Atome
(s.Abb.4.46): Die mittlere relative lineare Verschiebung
Ao ist ndherungsweise parallel zu p2 angenommen
(Abb. 4.45). Die zwei Werte fiir die mittlere Verschie-
bung (Abb. 4.12; 8p = 150) zeigen die Temperaturabhdn-
gigkeit des Oberlapps (schwarzer Streifen) der beiden
Seiten von G1. (4.22) + Ao (siehe Text).
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Abb. 4.48:
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¥

Abhdngigkeit der beiden Seiten von Gl1. (4.22) vom
ersten Streuwinkel 4+, wie in Abb. 4.47, jedoch fir

6 keV Ar auf Cu(100); 3= 30°, ¥ = 15° und ¢ = 45°

(d = 2.56; siehe /10/). Bo liegt das in /10/

verwendete 8pz = 192 K (nach der dort um v3 unter-
schiedlichen Definition 111 K) zugrunde. Auch andere
8pz wirden an der Temperaturunabhangigkeit der schwarzen
Fldche nichts dndern.
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4.3.3 Diskussion der Ergebnisse beziiglich der Streuintensitdt von

der schadenfreien Oberfldche

Aus dem Zweiatommodell fiir die Ne+-Streuung an dichtgepackten Ober-
flachenketten wurde eine Oberfldchen-Debye-Temperatur 6, = (150 + 30)K
fiir die Schwingungen senkrecht zur Cu(110)-Oberfldche gewonnen.

Diese Abweichung von ungefdhr einem Faktor zwei zwischen Oberfldchen-
und Vo]umen-Debye—Températur (v 329 K) ist auch auf einigen

k.f.z. Kristalloberflichen mit LEED-Untersuchungen gefunden worden
/75, 76, 83/. Das gleiche Ergebnis wird durch entsprechende Inter-
pretation der RHEED-Ergebnisse an ?bTe(111) gewonnen /109/. Die
theoretischen Modelle, die nur die fehlenden Bindungen an der Ober-
fliche beriicksichtigen, lassen einen Faktor von ungefdhr 1.4 er-
warten (siehe Abschn. 3.3.2 und /88/). Eine solche Annahme scheint
nicht im Widerspruch zu den Ergebnissen von thermischen Heliumstreu-
experimenten zu stehen /110/, da aber bei dieser Methode die Debye-
Temperatur nicht direkt gemessen wird, erfordert die Auswertung
dieser Messungen die weitere Entwicklung einer geeigneten Theorie
/89/. Khnliches gilt fiir die Messung der Phononendispersion durch
inelastische Elektronenstreuung /111/, da Zweifel an der eindeu-
tigen Zuordnung der Frequenzen in der Brillouinzone geduBert wur-

den /112/ und da bei den relativ hohen Primirenergien (180-322 eV;
vergl. /84/) die Oberflichenempfindlichkeit (Begrenzung auf die
erste Atomlage) in Frage gestellt ist. Im Falle von Streuanteilen
aus der zweiten Atomlage scheint diese Messung eine Aufspaltung

der Oberflachendispersionskurve nicht aufldsen zu kdgnnen /111/. Eine
theoretische Untersuchung der thermischen Schwingungen unter Be-
riicksichtigung von verminderten elastischen Konstanten an der Ober-
fliche und insbesondere deren EinfluB auf die absoluten und relativen
korrelierten Verschiebungen zwischen den verschiedenen Atomen an

der Oberfldche konnte eine Auswertung ermdglichen, die die verschie-
denen experimentellen Ergebnisse in Einklang bringt /78, 79, 81/.

Von diesen weiterfiihrenden Uberlegungen abgesehen ist eDZ = 150 K
ein MaB fiir die mittlere relative Schwankung zwischen ndchsten Nach-
barn auf der Cu(110)-Oberfldche in [110]-Richtung fiir die Bewegung
senkrecht zur Oberfliche (Abschn. 4.3.1.2). Dariiber hinaus zeigen
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die Simulationsrechnungen (ARGUS), daB dieser Wert fiir QDZ im Rah-
men eines Modells mit unkorrelierten Schwingungen die Energie-
verteilung der Natriumspektren auch fiir andere Oberflachenrich-
tungen im dargestellten Parameterbereich erkldrt (Abschn.

4.3.1.3; 4.3.1.4.1; 4.3.1.5). Das gleiche gilt fiir die Neonspektren,
wenn man ein geeignetes Neutralisationsmodell zugrunde legt, das

die Trajektorienabhdngigkeit der Uberlebenswahrscheinlichkeit der
Ne®-Ionen beriicksichtigt (Abschn. 4.3.1.3; 4.3.1.5; 4.3.1.6; 4.3.2).
Es Tiefert auf konsistente Weise Uberlebenswahrscheinlichkeiten PNe
von 2 % bis 6 % fir die Einfachstreuung I bzw. Werte kleiner als

1 % fiir alle librigen Streuklassen. PNe hangt also stark von den Streu-
parametern (Einfallswinkel ¥, Oberflichenrichtung der Streuebene)

und der Streuklasse ab. Zum Vergleich 148t sich der Literaturwert

/80/ fur 5 keV Ne™ auf Cu(100) in [100]-Richtung ( % = 30°,

¥ = 15°) fiir die Einfachstreuung heranziehen; er betrdgt 4.5 % und
Tiegt somit genau zwischen den Ergebnissen in dieser Arbeit

(3,5 % -6 %) fur 1 keV Ne* auf Cu(110) ( 3= 60°, ¥ = 30°, w=0°, 60°).
Dieser Ubereinstimmung kommt eine besondere Bedeutung zu, da in
beiden Fdllen die Geschwindigkeit senkrecht zur Oberfldche fast
gleich ist.



veder voleva come si convenne

1'imago al cerchio, e come vi s'indova;
ma non eran da cid le proprie penne:

se non che la mia mente fu percossa

da un fulgore in che sua voglia venne.
Al1'alta fantasia qui mancé possa;

ma gid volgeva il mio disio e '1 velle,

si come ruota ch'igualmente & mossa,
1'amor che move il sole e 1'altre stelle.



Ich wollte, wie sich Kreis und Bild bedingen,
Erkennen, und die Bild- und Kreisvereinigung.

Doch dazu reichten nicht die eigenen Schwingen,
Wenn nicht ein Blitzstrahl meinen Geist durchdrungen,
Um darin die Erfiillung ihm zu bringen.

Hier ward der Flug der Fantasie bezwungen:

Doch lenkte mir schon Wunsch und Willen gerne,
GleichmdBig wie ein Rad wird umgeschwungen,
Die Liebe, die auch Sonne schwingt und Sterne.

/116/
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5. ZUSAMMENFASSUNG

Der EinfluB der thermischen Schwingungen auf die Streuung von nie-
derenergetischen Ionen (ISS) wurde im Experiment und durch numeri-
sche Simulation der Streuintensitdt in Abhangigkeit von der Tempera-
tur an einer Cu(110)-Oberfldche untersucht.

Die MARLOWE-Simulationsrechnungen fiir die iiber das Energiespektrum
integrierte Streuintensitdt von 1 keV Natriumteilchen (Streu-
winkel %= 60°) an einer Cu(110)-Oberfliche zeigen folgendes:

Die gesamte Geometrie der Oberflache ist im Prinzip in dieser
Streuintensitat enthalten, wenn man diese als Funktion des Azimutal-
winkels in der Streuebene und des Einfallswinkels des Primarstrahls
bestimmt. Die mit der Temperatur zunehmende Verschmierung der Ober-
fldachengeometrie spiegelt sich in der Winkelverteilung der
Streuintensitat.

Unterhalb 250 K wird beim BeschuB mit 1 keV Neonionen eine mit ab-
nehmender Temperatur zunehmende Rauhigkeit der Cu(110)-Oberfldche
festgestellt. Bei 100 K wird eine charakteristische Fluenz von

6.5 . 1013 Teilchen/cm? fiir die Erzeuguhg der Oberfldachenschaden
gefunden. Die Fluenzabhangigkeit der Streuintensitdt im Nachbar-
schatten entlang der [110]-Oberfldchenkette zeigt bei 100 K, daB
es sich hierbei um Punktdefekte und nicht um Defektinseln handelt.

Die Intensitdt der Ne+-E1nfachstreuung als Funktion von Temperatur
und Einfallswinkel kann fiir ¢=0°(Streuebene parallel zur [110]-Kette)
durch ein einfaches analytisches Zweiatommodell beschrieben werden.
Daraus ergibt sich eine Oberfldchen-Debye-Temperatur fiir unkorre-
lierte Schwingungen senkrecht zur Oberfldche von eDZ = (150 + 30) K,
die als MaB fiir die relative Schwankung nachster Nachbarn in der
[110] -Richtung der Oberfldche betrachtet werden sollte. Vorkenntnisse
uber das Streupotential sind hierfiir nicht erforderlich.
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Der so gewonnene Wert fiir QDZ ermoglicht die Simulation der Na"*-
Spektren durch ARGUS-Rechnungen nicht nur fiir v=0° (11101 -Richtung),
sondern auch fiir andere Azimutwinkel. Fir Na® sind die Streu-
intensitdten weit weniger auf eDZ empfindlich als die spektrale
Energieverteilung. Die Ubereinstimmung zwischen experimentellen

und theoretischen Spektren ist im untersuchten Parameterbereich

sehr gut.

Die Simulation mit dem ARGUS-Code ermoglicht die Analyse der Ener-
giespektren nach der Trajektorienart. Diese Aufteilung der Gesamt-
intensitdt in die verschiedenen Streuklassen verdeutlicht die Bei-
trage dieser Klassen zu den Ne+-Spektren. Die Temperaturabhdn-
gigkeit der Intensitdt der Einfachstreuung ist in guter Oberein-
stimmung mit dem Zweiatommodell. Der Vergleich der Ne®- und Na'-
Messungen mit den Rechnungen (Zweiatommodell, ARGUS) gibt zusatzli-
che Informationen iliber FluBerhShung am streuenden Atom und die
trajektorienabhangige Neutralisation von Ne® auf Kupfer.

Die Uberlebenswahrscheinlichkeit PNe+ der Ne+-Einfachstreuung, wie

sie sich aus dem Vergleich oben ergibt, kann durch einen Ansatz re-
produziert werden, in den die Projektilgeschwindigkeit sowie die

Winkel der Trajektorien exponentiell eingehen. Wesentlicher Inhalt
dieses Ansatzes ist, daB die Neutralisationswahrscheinlichkeit

innerhalb eines Abstands Sa von den Oberflichenatomen ortsunabhdngig ist
und auBerhalb exponentiell mit dem Abstand abnimmt. Die Anpassung an die
experimentellen Ergebnisse liefert drei Konstanten

A=(0.56 " 08) -10° s s = (1.5 0.5 R) und

a = (1.8 +0.5 &' in der G1. (4.11) (mit G1. (4.12) bzw.

Gl. (4.17) mit S; = 1.38 R), die die Elektroneniibergangsrate zwi-
schen Neonion und Kupferatom in der Oberfldche charakterisieren
und, soweit liberpriift, nicht parameterabhidngig sind. Bei genauerer
Bestimmung der Konstanten durch groBere Datensdtze und geeigneter
Wahl der Integrationsgrenzen wird die Uberpriifung der zugrunde-
gelegten Elektroneniibergangsrate Rt an der Oberfldache moglich.
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Die Ne+-Doppe1streuung-fUr W = 0 148t sich im Rahmen der so gewonne-
nen Erkenntnisse erkldren. Die unerwartet geringe Temperaturabhdn-
gigkeit dieser Streuklasse 1dBt sich durch die Analyse einer zwei-
fachen Streusequenz verstehen.

Es konnte gezeigt werden, daB das mit einem einfachen Ansatz ge-
wonnene Verhdltnis der mittleren Schwankungen der Atome an der
Oberflache zu der im Volumen mit den Ergebnissen komplizierter
Ansitze aus der Literatur Ubereinstimmt (Abschn. 3.3.2). Dieser
Ansatz beschreibt die elastische Wechselwirkung eines Atoms mit
dem Restgitter durch Federn, die in den Bindungsrichtungen der
nachsten Nachbarn an einem festen Geriist befestigt sind.

Die sich ergebenden Verhdltnisse der mittleren Schwankungen konnten

- wie erwdhnt - experimentell fiir die Bewegung senkrecht zur Ober-
flache in [110]1-Richtung fiir nachste Nachbarn gewonnen werden. Es

ist ungekldrt, ob der experimentell gewonnene.Wert (ZG}/ZEV ~n 2) auf
verdnderteelastische Konstanten und unkorrelierte Schwingungen zuriick-
zufiihren ist, oder ob bestimmte Korrelationen an der Oberfldche bei
noch zu ermittelnden elastischen Konstanten diese groBen relativen
Schwankungen benachbarter Atome erzeugen. Die unabhdngige Bestimmung
der relativen Schwankungen fiir andere Oberfldchenrichtungen auch auf
anderen Kupfereinkristallfldchen wirde eine Aussage lber Korrelationen
an der Oberfliche ermoglichen. Zusdtzliche Information lber die Un-
ordnung in der Cu(110)-Oberfldche scheint in der Streuintensitdt

in W= 90° (Il [100]-Kette) enthalten zu sein. Zur quantitativen
Analyse der Temperaturabhdangigkeit der Streuung in dieser Oberfla-
chenrichtung sind zusédtzliche experimentelle und theoretische Arbei-
ten erforderlich.
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