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ABSTRACT

The effects of spin polarization in LEED from a gold (110)
surface have been investigated. To determine the spin po-
larization in diffracted electron beams, a special diffraction
apparatus was constructed. In a conventional diffraction
apparatus the electron gun is fixed in space and diffracted
beams are observed at various directions on a screen or

in a Faraday cup. Inelastically scattered electrons are
thereby mostly separated by means of a retarding field bet-
ween spherical grids. In contrast to a conventional apparatus,
the beam path is reversed here. The electron gun can be

moved in front of the spherical grids and selected diffracted
beams can be extracted from the apparatus through a probe
hole in the screen. The spin polarization of these beams can
then be measured by means of Mott scattering after being
accelerated to about 120 keV.

Under some diffraction conditions the degree of polarization
may be as large as 80 %. The results show that the polari-
zation effects depend very strongly on the multiple scatter-
ing in the crystal. Some particularly pronounced structures
in angle-dependent polarization curves can be ascribed to re-
sonances with eigenstates of the electrons in the crystal
lattice. Measurements equivalent by symmetry show that the
results are very reliable.

The order-disorder transition of the gold (110) surface is
used for comparing experiment and theory. Measurements in the

high-temperature phase, which is characterized by the dis-

+) This report essentially is identical with the Ph.D. thesis
(dissertation) "Spinpolarisation bei der Beugung nieder-
energetischer Elektronen an einer Gold-(110)-Oberfliche"
submitted to the University of Miinchen in December 1977.




appearance of the superstructure beams in the diffraction
pattern, are compared with calculations made by R. Feder for
an unreconstructed surface. The comparison yields reasonable
agreement between theory and experiment. Deviations can be

ascribed to peculiarities of the disordered, real surface.

The sensitivity of the spin polarization to structural
changes is used to investigate the order-disorder tran-
sition of the gold (110) surface. For the decay of the
superstructure, temperature-dependent polarization curves
give a characteristic temperature T = 700 + 20 K similar
to that found by D. Wolf in his analysis of reflex pro-
files. The behaviour of the spin polarization in the
phase transition suggests the possibility of investigat-

ing structures of adsorbate layers.

The results of the study as a whole show that the physical
properties of crystal surfaces can be determined with high

sensitivity by means of spin polarization.
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ZUSAMMENFASSUNG

Effekte der Spinpolarisation bei der Beugung niederenerge-
tischer Elektronen an einer Gold-(110)-Oberfldche werden
untersucht. Um die Spinpolarisation in gebeugten Elektro-
nenstrahlen erfassen zu k&nnen, ist eine spezielle Beugungs-
anordnung aufgebaut worden: In {iblichen Beugungsanordnungen
steht die Elektronenkanone im Raum fest, gebeugte Strahlen
werden in wechselnden Raumrichtungen auf einem Leuchtschirm
oder in einem MeBkdfig beobachtet. Inelastisch gestreute
Elektronen werden dabei meist zwischen Kugelnetzen durch

ein Gegenfeld abgetrennt. Im Gegensatz zu den {iblichen An-
ordnungen ist hier der Strahllauf umgekehrt: die Elektronen-
kanone kann vor den Kugelnetzen bewegt werden; einzelne ge-
beugte Strahlen lassen sich durch ein Loch im Leuchtschirm
aus der Beugungsanordnung hinausleiten. Die Spinpolarisation
dieser Strahlen kann dann nach einer Beschleunigung auf

etwa 120 keV durch Mott-Streuung ausgemessen werden.

Flir einige Beugungsbedingungen treten Polarisationsgrade bis
zu 80 % auf. Die Ergebnisse zeigen, daB die Polarisations-
effekte sehr stark von der Vielfachstreuung im Kristall ab-
hdngen. Einigen besonders auffallenden Strukturen in winkel-
abhdngigen Polarisationskurven sind dabei Resonanzen mit
Eigenzustdnden der Elektronen im Kristallgitter zuzuordnen.
Zueinander symmetrische Messungen weisen auf eine hohe Zu-

verldssigkeit der Ergebnisse hin.

Der Ordnungs-/Unordnungsiibergang der Gold-(110)-Fldche wird
fiir eine Gegeniiberstellung von Experiment und Theorie aus-

genutzt; Messungen an der Hochtemperaturphase, die durch

+) Diese Arbeit ist bis auf Anderungen in den Kapiteln 2.3,
4.3.3 und 5 identisch mit einer Dissertation gleichen
Titels, die im Dezember 1977 bei der Universtitdt Minchen
eingereicht worden ist.




ein Verschwinden der Uberstrukturstrahlen im Beugungsbild

gekennzeichnet ist, werden mit Rechnungen von R. Feder fiir
eine nicht rekonstruierte Oberfldche verglichen. Beim Ver-
gleich ergibt sich teilweise eine gute Ubereinstimmung der
Ergebnisse. Abweichungen k&nnen durch Eigenheiten der fehl-

geordneten, realen Fldche erkldrt werden.

Die Empfindlichkeit der Spinpolarisation auf Struktur-
dnderungen wird zur Untersuchung des Ordnungs-/Unord-
nungsiibergangs der Gold-(110)-Oberfldche angewandt.

Der Verlauf temperaturabhdngiger Polarisationskurven
gibt fiir den Zerfall der Uberstruktur eine &hnliche
charakteristische Temperatur T = 700 + 20 K, wie sie
von D. Wolf bei der Analyse von Reflexprofilen gefun-
den worden ist. Aus dem Verhalten der Spinpolarisation
bei dem Phasenlibergang werden Mdglichkeiten, Strukturen

von Adsorbatschichten zu untersuchen, abgeleitet.

Die Ergebnisse der Arbeit zeigen insgesamt, daB iiber
die Spinpolarisation physikalische Eigenschaften von

Kristalloberfldchen empfindlich erfaBft werden kdnnen.
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1. EINFUHRUNG

Bei der Beugung niederenergetischer Elektronen an Oberfldchen
- englisch: Low Energy Electron Diffraction (LEED) - werden
in der Regel Intensitdten elastisch gebeugter Strahlen in
Abhdngigkeit von der Energie und von der Orientierung des
einfallenden Strahls zum Kristall gemessen. Damit werden ne-
ben dem Teilchenstrom nur zwei Observable, die Energie und
der Impuls der Elektronen, erfaBt. Elektronen haben jedoch
eine weitere beobachtbare Eigenschaft, den Spin. Treten bei
der Beugung spinabhdngige Wechselwirkungen auf, sollte den
Elektronen eines gebeugten Strahls eine Richtung zugeordnet
sein, flir die eine der beiden mbglichen Spineinstellungen
parallel bzw. antiparallel bevorzugt ist. Ein Ensemble von
Elektronen, fliir das eine derartige Spinvorzugsrichtung

existiert, nennt man spinpolarisiert.

In dem hier beschriebenen Experiment werden Effekte der
Spinpolarisation bei der Beugung niederenergetischer Elektro-
nen an einer Gold-(110)-Oberfldche untersucht.

Die Zielsetzung ist dabei,

- zu zeigen, daB signifikante, von der Struktur der
Kristalloberfldche abhdngige Effekte der Spinpolari-
sation existieren und zuverldssig erfaBbar sind,

o vorzufiihren, daB ein Vergleich von Polarisations-
messungen mit Ergebnissen einer spinabhdngigen Theorie
der Beugung sinnvoll mdglich ist und gegeniiber reinen

Intensitdtsmessungen einen Gewinn an Aussagen bringt,

- nachzuweisen, daB die Beobachtung der spinabhdngigen
Effekte bei der Beugung eine niitzliche und empfind-
liche neue Informationsquelle fiir die Untersuchung
thermodynamischer Eigenschaften der Kristalloberflad-

chen bietet.




Um diese Ziele erreichen zu kdnnen, ist das Experiment soO
aufgebaut, daB nicht nur die Energie der Elektronen, son-
dern auch die Orientierung des Kristalls zum einfallenden
und auslaufenden Strahl in einem weiten Bereich variiert

werden kann.

7wei kurze Verdffentlichungen sind bislang erschienen, in
denen iiber den Nachweis spinabhdngiger Effekte berichtet
wird: O'Neill et al. (1975) und Calvert et al. (1977) be-
schreiben jeweils erste Ergebnisse von Polarisationsmessun-
gen an einem Elektronenstrahl, der an einer Wolfram-(0OO1) -
Fliche spiegelnd reflektiert worden ist+). Nur O'Neill

et al. k&nnen dabei den Einfallswinkel in einem kleinen
Bereich von 11° - 20° #ndern und den Kristall azimutal
ausrichten, Calvert et al. arbeiten bei festem Strahllauf
und (nicht justierbarer) fester Orientierung des Kristalls
zu der Streuebene. In beiden Experimenten treten dazu
Schwierigkeiten mit Adsorption von Restgas an der Kristall-
oberfliche auf; die oben abgesteckten Ziele sind daher in

ihnen noch nicht erreicht.

Die historische Entwicklung des Arbeitsgebietes enthdlt
interessante Aspekte, sie sei im ndchsten Abschnitt (1.1)
dargestellt, bevor in 1.2 als AbschluB der Einleitung eine

einfache formale Beschreibung der Spinpolarisation folgt.

*) Zusdtzlich sind in Konferenzbeitridgen Ergebnisse dar-
gestellt worden, die in den oben genannten Verdffent-
lichungen nicht enthalten sind: Kalisvaart et al.
(1977) haben iiber eine Fortsetzung des Experiments
von O'Neill et al. berichtet und Teile der hier wie-
dergegebenen Arbeit sind vorgetragen worden (Miller
und Wolf 1976, 1977, Miiller 1977, Miiller et al.
1977) .




1.1 Historischer Riickblick

Die wesentlichen Erkenntnisse zur Beschreibung der Eigen-
schaften der Elektronen wurden in den Jahren 1924/1925 ge-
wonnen: de Broglie (1924) postulierte ihre Welleneigen-
schaft, Uhlenbeck und Goudsmit (1925) ordneten ihnen einen
inneren Drehimpuls, den Spin, zu. Die Wellennatur der
Elektronen konnte bereits 1927 experimentell nachgewiesen
werden: Davisson und Germer (1927) fanden Beugungseffekte
bei der Streuung niederenergetischer Elektronen an einer
Nickeloberfldche, Thomson (1928) beobachtete Beugungsringe
beim Durchstrahlen einer polykristallinen Metallfolie.

Der ndchste experimentelle Schritt war der Versuch, eine
Polarisation der Elektronenwellen zu erzeugen und zu analy-
sieren, d.h. einen Elektronenstrahl teilweise in einem Spin-
zustand zu prdparieren und anschlieBend eine Spinvorzugs-
richtung nachzuweisen. Theoretische Grundlagen fiir ein der-
artiges Experiment waren zundchst noch nicht entwickelt.
Bekannt waren Polarisationserscheinungen bei Photonen;
Analogieschliisse aus dem NOrrenberg-Spiegelexperiment mit
Licht und aus dem Barkla-Experiment mit R&ntgenstrahlen
leiteten erste Untersuchungen.

Davisson und Germer filhrten bereits 1928 ein zweifaches
Beugungsexperiment an Nickelkristallen durch. Das Prinzip
ihres Experiments veranschaulichten sie in dem hier als

Bild 1 wiedergegebenen Schema: Durch Glilhemission erzeugten
sie einen unpolarisierten Elektronenstrahl, bei einer Ener-
gie von 20 - 120 eV streuten sie ihn an dem ersten Kristall,
dem Polarisator. Den spiegelnd reflektierten Strahl streuten
sie erneut an dem zweiten Kristall, dem Analysator. Den wie-
derum spiegelnd reflektierten Strahl fingen sie in einem
Faraday-Becher auf. Den Analysator-Kristall und den Faraday-
becher drehten sie um eine Achse, die mit dem Strahllauf
zwischen den beiden Kristallen zusammenfiel. In Analogie

zu den Experimenten mit Photonen erwarteten sie flir die




Bild 1:; Prinzip des Experimentes von Davisson und Germer
zum Nachweis der Spinpolarisation durch Beugung
(nach Davisson und Germer 1929)

Intensitdt I nach der zweiten Streuung folgende Abhdngig-

keit von der Drehung P
T = IO (1 + p cos 2LP). (1)

p sollte dabei ein den Polarisationseffekt kennzeichnen-
der "Amplitudenkoeffizient" sein. Die Auswertung ergab

|pl< 0,005, Dieses negative Resultat hemmte zusammen mit
anderen nicht erfolgreichen Experimenten fiir viele Jahre
die Entwicklung der Technik und der Theorie der spinabhén-
gigen Streuung an Kristallen. Zu einem vorldufigen AbschluB
kam das Gebiet mit einer Arbeit von Weisskopf (1934); er
zeigte, daB bei der Bragg-Reflexion von Elektronen an Netz-
ebenen eines Kristalls keine meBbaren Polarisationseffekte
auftreten kdnnen. Er filhrte dabei fiir das periodische
Kristallpotential eine Fourierentwicklung durch und brach
diese zu hohen Gliedern hin ab. Damit vernachldssigte er
die Potentialbereiche mit hohem Gradienten und erhielt da-

durch fiir die Auswirkungen der Spin-Bahn-Kopplung eine zu




niedrige Schranke. Diesen Fehler vermied Mott (1932) in
seiner zweiten Arbeit zur spinabhédngigen Streuung von
Elektronen am Coulomb-Potential; er fand signifikante Po-
larisationseffekte. Shull, Chase und Myers (1942) besti-
tigten erstmals eindeutig die Rechnung von Mott; sie fiilhr-
ten an Goldfolien mit einem 400 keV-Elektronenstrahl ein
Doppelstreuexperiment durch. Untersuchungen zur Spinpolari-
sation bei der Elektron-Atomstreuung nahmen dann ab etwa
1956, ausgel&st durch Experimente zur Parit&dtsverletzung
beim B-Zerfall, einen raschen Aufschwung, Ende der sechzi-
ger Jahre war das Gebiet experimentell gut erforscht und
theoretisch beherrscht (siehe hierzu zusammenfassende
Arbeiten von Kessler 1967, 1976, und von Eckstein 1970).

In dieser Situation wurde 1964 von Siegmann an das Beugungs-
experiment von Davisson und Germer erinnert - es begann
gerade der groBfe Aufschwung der Beugung niederenergetischer
Elektronen an Oberfldchen. Maison (1966) priifte daraufhin
die Vorstellungen zum Problem der Spinpolarisation bei der
Beugung, fand den oben erwdhnten Irrtum von Weisskopf und
schlug als erste Stufe eines Experiments die Streuung nie-
derenergetischer Elektronen an polykristallinen Festk®rper-
oberfldchen vor. Kurz darauf konnten Loth und Eckstein
(1966) entsprechende Experimente erfolgreich durchfiihren
(siehe auch Eckstein 1967, Loth 1967).

Die Theorie zur spinabhdngigen Beugung niederenergetischer
Elektronen wurde ab etwa 1970 von Jennings (1970,1971a) und
Feder (1971,1972) in Analogie zur nichtrelativistischen
Theorie der Beugung entwickelt. Die Streuung an den Ionen-
rimpfen behandelten sie dabei mit der auf Mott zurlickgehen-
den, in der Elektron-Atomstreuung bewdhrten relativisti-

schen Verallgemeinerung der Partialwellenmethode.

lber ein erstes erfolgreiches Beugungsexperiment berichte-
ten O'Neill et al. 1975. Dieses Jahr brachte jedoch eine
Uberraschung. Kuyatt (1975) bemerkte, daB Davisson und




Germer 1928 der Analogie zu Experimenten mit Photonen zu
weit gefolgt waren; hdtten sie nach der richtigen Winkel-

abhingigkeit der Intensitdt
I = IO (1 + p cosy ) (2)

gesucht, hdtten sie eine Spinpolarisation von 30 % angeben
kdnnen. Feder (1977a) zeigte dann allerdings, daB dieser
MeBeffekt auch durch eine Fehljustierung der Drehachse des

Analysators von etwa 1° gegeben sein kodnnte.

Der historische AbriB weist auf einen Teil der Schwierigkei-
ten und Irrtimer hin, die Uuber lange Zeit Experimente mit
spinpolarisierten Elektronen behindert haben. Die Ergebnisse
dieser Arbeit zeigen, daB mit vertretbarem Aufwand aus Po-
larisationseffekten bei der Beugung niederenergetischer
Elektronen an Einkristalloberflichen zuverldssige und aus-
sagekrdftige Informationen zu gewinnen sind, die lber die

aus Intensitdtsanalysen erhdltlichen hinausgehen.

1.2 Formale Beschreibung der Spinpolarisation und der

spinabhdngigen Streuung

In dieser Arbeit werden Spineffekte bei der Streuung nie-
derenergetischer Elektronen experimentell untersucht. Die
Spinzustédnde der einlaufenden und ausféllenden Elektronen
sind zu beschreiben. Dafiir geniligt die nichtrelativistische
Ndherung, wie sie im Rahmen der Pauli-Gleichung gegeben ist,
obwohl die spinabhdngige Wechselwirkung bei der Streuung
selbst nur im vollen Formalismus der Dirac-Gleichung exakt

behandelt werden kann (Meister und Weiss 1968) .




1.2.1 Spinfunktionen und Definition der Spinpolarisation

Die Elektronenzustdnade der Pauli-Gleichung sind zwei-
komponentige Spinfunktionen, in denen der vom Ortsvektor

r abhdngige Anteil separiert werden kann:

(r) a
V() = (i;é,) = 19(5)-(&;) = @)X (3)

Fiir X gilt dabei
I *® _
AN = ajra) + azea; =1 =

Die so definierten YV beschreiben reine Spinzustdnde.

Der Spinoperator s wird aus den Pauli-Matrizen gebildet:

s=3hS =3h(3,. 6, 3, (5)

y' "z

(8) 8 -CE) -2

Fir die Untersuchungen zur Spinpolarisation interessiert im

mit &
X

wesentlichen die Richtung des Sfpins. Daher wird im folgen-

den stets nur der Polarisations-(Vektor-)Operator é benutzt.

Da die Komponenten von § nicht miteinander vertauschbar
sind, kann an einem Elektron die Spinorientierung stets nur
bezogen auf eine Richtung gemessen werden. Die auf die feste
Richtung fi bezogene Komponente von & ist 3-fi. Zu &-A exis-
tieren genau die zwei Eigenwerte +1 und -1; sie entspre-
chen den Einstellungen parallel (1) und antiparallel (¥)

der mittleren Spinrichtung zu fi. Zeigt fi in z-Richtung,

- die Richtung wird durch die Wahl der Spinmatrizen fest-
gelegt = sind die zugeordneten Spinfunktionen die Eigen-

funktionen zu &

K-() - %= (9). (6)




x! , X¥ bilden eine orthogonale Basis des Raums der Spin-

funktionen.

Flir einen durch ﬂ/ dargestellten Elektronenzustand exis-
tiert genau eine Richtung §, 1Pl =1, flir die ryein Eigen-
zustand von & + P mit dem Eigenwert +1 ist. P gibt die
Polarisationsrichtung des Zustands'f. p ist dabei als

der Erwartungswert des Operators g gegeben:

AL 2

NIt )

Gemessen werden kann P nur iiber ein Ensemble von Elektronen
im gleichen Zustand ¥ ; an Teilen des Ensembles sind nachein-

ander die drei Komponenten P+ P, s P, 2ZU bestimmen. Das

y
Ensemble selbst wird als total polarisiert bezeichnet; sein

Polarisationsvektor ist gegeben durch P = D.

Ein Strahl von Elektronen ist in der Regel eine inkohdrente
Mischung von Elektronen in Zustdnden ﬁvi. Der Polarisations-
vektor P der Mischung ist als statistisches Mittel definiert:

= (V8 1¥)

P = (8)
z <l )
A
| P| ist der Polarisationsgrad, P= P/|P| die Spinvorzugs-
richtung des Strahls +). fi sei eine beliebige

Referenzrichtung; die 7Vi seien in Eigenfunktionen '*?Lzu

+ In der hier gegebenen Darstellung wird zugunsten einer

besseren tibersicht auf Dichtematrizen zur Beschreibung
der inkohdrenten Mischung verzichtet. Der Dichtematrix-
formalismus wird in mehreren Ubersichtsartikeln aus-
fiihrlich behandelt (siehe z.B. Farago 1971 oder

Kessler 1976).



§-ﬁ zerlegt. Fiir die Komponente P von P in Richtung i folgt

£((yitl 8al ) + {wt|Salyd))
(< HD (vl ))

~§ ("1";41"}’Af> - ? {atlvd>
g <vMAD + € <D

. . s . o Nl M .
Mit den Teilintensititen (Dichten) I ¥ = ;i (3*2!q1;>erglbt
sich =

o
Pn = —I—-—**Lr—- (10)
It + 1
Pn ist also die Differenz der relativen Dichten I'/ (I°+ I*)
und If/(I’ + I*) der Elektronen mit dem Erwartungswert des
Spins "parallel" bzw. "antiparallel" zu fi. Pn wird als
die auf fi bezogene Polarisation des Strahls bezeichnet; es

18t =1 =B &= 1,
n

Entsprechend (8) bzw. (10) kann eir Strahl mit dem Polari-
sationsvektor P = P.p als inkohdrente Mischung zweier total
polarisierter Teilstrahlen mit den Polarisationsvektoren
P =P und P = -p dargestellt werden; fiir das Verhdltnis
der Teilstrahlintensitdten I', I' ist zu fordern

' 14+

—_ = —= (11)

¥ 1 -p
Zur Darstellung eines unpolarisierten Strahls kann P ein
beliebig gewdhlter Einheitsvektor sein. Fir die Intensi-
tdten gilt dann If= I‘.
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1.2.2 Streuung an einem Zentralpotential

Bei der Streuung von Elektronen an einem elektrostatischen
Zentralpotential V(r) "sehen" die Elektronen in ihrem Ruh-
system in dem elektrischen Feld E = - ; g% ein Magnet-
feld %E'[E X B]' Mit ihm tritt das dem Spin zugeordnete
magnetische Moment /u = efi/2mc der Elektronen in Wechsel-
wirkung. p ist dabei der Impuls der Elektronen, m ihre Mas-
se, ¢ die Lichtgeschwindigkeit und e die Elementarladung.

Fiir den zugeordneten Spin-Bahn-Kopplungsoperator folgt

- e 14dv o 2
Hep = 55 ¢ ar * S'[t x B] (12)
4 m"c

(siehe dazu Kessler 1967 und 1976 oder Eckstein 1970,

Faktor 1/2 von Thomasprédzession).

Entsprechend der Singularitédt des elektrostatischen Zentral-
potentials fiir r -0 wird die Wechselwirkung fiir kleine r
besonders groB (vergleiche 1.1).

Die Quantisierungsrichtung P ist bei dieser Wechselwirkung
die ﬂormale fi, zur Streuebene. Fir zwei Basisfunktionenfxrvxw
mit p als Referenzrichtung folgt

r - v
HSB’)L = HSB’X | (13)
Da die spinabhdngige Wechselwirkung nach (13) fir 3(rund
'X"unterSChiedlich ist, wird im allgemeinen filir Spinzu-
stdnde, die eine (kohdrente) Linearkombination wvon fk*und‘x*

sind, der Polarisationsvektor P bei der Streuung gedreht.

Eine interessantere Folge der Antisymmetrie in (13) zeigt
sich bei der Streuung eines unpolarisierten Elektronen-
strahls; er kann polarisiert werden:




_ll-.-

T v

W und W seien die differentiellen Wirkungsquerschnitte

fir die Streuung von Elektronen in den Spinzusténden'X¢,
XVY. Mit (13) ergibt sich

T s —
W= W+ Wy, = W o(14p)
(14)
Vo= - = o
W W= W = W (1-P)
wobei W = 1/2 (W' + w¥ ) der spinunabhéingige und Wg, = WP

der durch HSB bestimmte spinabhédngige Anteil der Wirkungs-
querschnitte ist.

Ein unpolarisierter Strahl der Intensitdt IO sei nach (11)
in zwei entgegengesetzt polarisierte Teilstrahlen der Inten-
sitdten Ig' = I;’ = Io/2 zerlegt. Er werde entsprechend

*, Ilb der Teilstrah-

1
len nach dieser (ersten) Streuung ergibt sich

(14) gestreut. Fir die Intensitdten I

) =3 I W (1+P) (15)

o

Die Polarisation P1 der Mischung ist

I. = 1

*
1 = = p (16)

v

1
P, = ‘
1 v W ;
Il + I1

1

Der Strahl wird also - P # O vorausgesetzt - polarisiert.
Nach (14), (l16) ist P
wirkung H

1 bei gleichbleibender Spinwechsel-

SB dann maximal, wenn W minimal ist. Werden
Streuparameter variiert, kann P korreliert mit dem Minimum

von W einen Nulldurchgang zeigen (siehe Bild 2).

Folgt der obigen Streuung eine zweite Streuung mit dersel-

ben Streuebene (h = 882)' dem Wirkungsquerschnitt W, und

S1 2
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Bild 2: quantitatives Beispiel fir die spinabhdngige Streu-
ung von Elektronen an Quecksilberatomen: Zusammen-
hang zwischen den differentiellen Wirkungsquerschnit-
ten W'= (d6/dQ) ; W¥= (dé/dq)y filir Elektronen mit
Spinvorzugsrichtung parallel (#) bzw. antiparallel
(y) zur Normalen der Streuebene und der Spinpolari-
sation P. ag = 0.5292 8 ist der Wasserstoffradius.
(Nach Daten von Holzwarth und Meister (1964) aus
einem Ubersichtsartikel von Kessler (1967)).

dem Polarisationseffekt D (anstatt P), gilt fiir die Teil —

intensitdten mit W1 =W

e _ - h
I, =1, + W, (1 £D)

1
=5 T wlw2 (1 + P) (1 + D), (17)
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Bild 3: Schema eines Doppelstreuexperimentes. Geflillte Krei-
se veranschaulichen Elektronen mit (#)-Spin, offene
Kreise Elektronen mit (y)-Spin. Quantisierungsrich-
tung ist die Normale zur Zeichenebene. Aus der
Asymmetrie der Intensitdten I; und I3 nach der
zweiten Streuung folgt entsprechend (21) die Po-
larisation P. Es sind die Werte W; = W2 = 0,4 ,
P=0,5, D=0,3 angenommen., (W; und Wy liegen
in Streuexperimenten normalerweise bei ~ 10-4%,
P =0,5und D = 0,3 sind dagegen typische Werte).



Fiir die Polarisation ergibt sich

P + D
2 1 + PD
Polarisationseffekte k&nnen sich also bei Vielfachstreuung

verstdrken. Flir die Gesamtintensitdt folgt

I. =10 +1.Y =1ww
o1

5 > 2 (1 + PD) (19)

2

Wird bei der zweiten Streuung (oder- bei der ersten Streu-

ung) die Quantisierungsrichtung gespiegelt, gilt

Ii = IOWlW2 (1 - PD) (20)

Die aus 12 und 15 gebildete Intensitdtsasymmetrie ist dann

1, = =
A ma 2 2
I, + 12
(21)
A = P.D
Ist D bekannt (oder ist P = D ), ist damit P bestimmt; der

bei der ersten Streuung polarisierte Strahl ist in der zwei-
ten Streustufe analysiert worden (siehe dazu Bild 3). Wird
der zweiten Streustufe, dem Detektor, ein Detektorvektor

D = D-ﬁsz zugeordnet, koénnen (19) und (20) zusammengefalBt

(und erweitert) werden zu

I,(p) o<1l +P:D, (22)

wobei Y = 4 (P,D) und P = P-ﬁsl

Das hier beschriebene Doppelstreuprinzip wird sowohl im
ersten Experiment zur Spinpolarisation gebeugter Elektronen

von Davisson und Germer (1928, 1929), als auch in dem in die-




ser Arbeit dargestellten Experiment angewandt. Gleichung (22)
entspricht der Gleichung (2) im historischen AbriB (Abschnitt
Lyl e

1.2.3 Spinpolarisation bei der Beugung

In der theoretischen Beschreibung der Beugung langsamer
Elektronen an Kristalloberfldchen werden die einfallenden

und auslaufenden Elektronen als ebene Wellen nPb,‘}fmit den
Wellenvektoren Eo' k dargestellt (+H - k = p, p der Impuls) .
Unter Berlicksichtigung des Spins durch normierte Spinfunktio-
nen )(o,?( kann fir den Streuprozef formal geschrieben wer-

den:

ﬂko — ﬁp (23a)

_ ikor <y
Yo = &=°% Ko (23b)

I

f}(/ Ak, ko B) eikr X (23c)

A ist die Amplitude der gebeugten Welle. Sie hdngt auBer
von 50, k und dem Gitter auch von der Polarisationsrichtung
B, = {X%,|81%X,> der einfallenden Welle ab. Sie enth&dlt dabei
die volle Vielfachstreuung im Gitter (den Strukturfaktor)

und die Interferenzfunktion.

Im allgemeinen wird die Polarisationsrichtung bei der Streu-
ung gedreht, d.h. es f:o P = <’x[g”_!j{> . Sind ?(2, Xé
jedoch zwei orthogonale Spinfunktionen (eine Basis), so sind
bei rein elastischer Streuung und bei Vernachldssigung der
Austauschstreuung ?42 Xi’ebenfalls orthogonal; denn sonst

wire die Zeitumkehrsymmetrie gebrochen. Ist die durch 50, k
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aufgespannte Streuebene eine Symmetrieebene des Kristalls

und ist ihre Normale n [k 3 kT/ iko x k| dJ.e Quantisierungsrich-
tung po fiir ’XO, X;, so ist stets G X (Feder 1970). In
einem kinematischen Modell der Beugung, in dem nur Einzel-
streuprozesse an den Ionenriimpfen des Gitters beriicksichtigt
werden , ist, falls p nS, die Be21ehung’x X‘ unabhanglg
von der Lage der Streuebene im Kristall erfullt Gilt X Xu
werden die Spinpolarisationseffekte in der Beugung eindeutlg
erfaBt, wenn die Streung von Strahlen in den Spinzustdnden
'kg, Xg getrennt behandelt wird.

Fiir ein Gitter aus Ionenriimpfen (i) an den Gitterpunkten
r, =m a + m, b + my C chmj<:Mj folgt mit einem "kine-
matischen" Ansatz (d.h. unter Vernachldssigung aller Mehr-
fachstreuprozesse am Gitter) filir die Amplituden der ge-

beugten Elektronenwellen (23c) im Spinzustand 'X;* :
st - £ M em ot ETH L (24)

wobei fﬂ(e E) ein vom Streuwinkel © = ér(k +k), von der Enefgie

E = -—-h k und und von der Spinorientierung 4, &zux} abhdngiger
Streufaktor fur den Ionenrumpf (i) ist. Das innere Potentlal

ist vernachldssigt, es wiirde nur ©& und E dndern. Die di
beriicksichtigen die Abschwdchung der einfallenden Welle

durch Riickstreuung und Dd&mpfung beim Hineinlaufen in den
Kristall (siehe Webb und Lagally 1973)+). Sind alle Ionen-
rimpfe gleich, ergibt sich

AN - f”(e,E). = oci. ol (koK) x; (25)
i

) Bei der Diskussion der Spinpolarisation im Rahmen des
kinematischen Modells durch Jennings und Sim (1972) und
durch Kessler (1976) wird die Abschwdchung der ein-
fallenden Welle vernachldssigt.
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Damit ist die Streuung an den Ionenrimpfen von der Gitter-

bedingung abgetrennt.

Ein unpolarisierter einfallender Strahl sei dargestellt als
inkohdrente Mischung zweier Teilstrahlen gleicher Intensitédt
Ié = I‘ in den Spinzustdnden 'X :K;. Die Quantisierungs-
rlchtung fir 'X i sei p = ﬁs. Dle Elektronen in den peiden
Teilstrahlen seien entsprechend (23a) durch ’$f i ’ng mi
§‘<A+’01| (\Po1> Ig, Z <’Y/oj 03> beschrlebe?.

Wird der Strahl an dem Kristall gebeugt und ist d = di' er-
geben (10) und (25) fiir die Spinpolarisation P eines gebeugten

Strahls

I -1t £ - EXEIND
CT e 2D v IR

(26)
£t (0,E)1 2-1£¥ (0,E) | 2
(k_, k) =
“o' = £ (0,E) | “+1£* (,E)[ 2

also unabhidngig vom Gitter den Wert der Elektron-Atomstreu-
ung (in der Schreibweise der Gleichung (14) ist Ifw|2 = W").
Die Spinvorzugsrichtung ist p = ﬁo = ﬁs.
Die Intensitdt I gebeugter Strahlen hdngt dagegen wie die

Amplituden A von der Gitterbedingung und den atomaren Streu-
faktoren ab: Die Gittervektoren a und b mSgen in der Ober-

fldche des Kristalls liegen, c weise aus dem Kristall hinaus.

Nach Webb und Lagally (1973) folgt

4 v

T kork) = T+ = E LI + 2 (YD
/

sin {k -k)a
I = (1£1%4184%) 2 ! % (27)

1
sin 5(k -k)a

o1
sin 5M, (k_-k)b 1

X

o 1 ' 1 -
sin E(EO—E)Q 1+ol" ~2acos (k k)c
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of 1ist dabei als mittlerer Amplituden-Abschwdchungsfaktor
angenommen, der senkrecht zur Oberfldche des Kristalls

zwischen einzelnen Schichten des Gitters wirkt:

od = d’i+j (Ei + m1§+m22—g) /cs/,i(ri) (28)
Die Intensitédt zeigt also scharfe Maxima, wenn (Eo_&) die
Laue-Bedingungen des zweidimensionalen Gitters (50—5)-g=2¢rn2,
(go-g)-g = 21rn2 (n2 und n, ganze Zahlen) erfiillt, wenn also
die zur Oberfldche parallele Komponente (Eou-E“) des Beu-
gungsvektors (goig) ein Punkt des zweidimensionalen rezipro-
ken Gitters 9n1,n2 = a¥ + n, b* ist. Die dritte Laue-

| 2
Bedingung (ko-k)-g = 2mMn, bringt ebenso wie die Streufakto-

ren fNTe,E) nur eine zusgtzliche Modulation. Wird die Dampfung
vernachldssigt (cii—ao), ist es im Falle der Beugung nieder-
energetischer Elektronen sinnvoll, das Gitter auf zwei Di-
mensionen zu beschrédnken, denn freie Wegldngen liegen fiir
niederenergetische Elektronen (Energie E <200 eV) bei etwa

10 X).

Da Spineffekte bei der Elektron-Atom-Streuung existieren,
gibt das dargestellte kinematische Modell Hinweise, daB Spin-
effekte auch bei der Beugung von Elektronen zu erwarten sind.
In Abschnitt 4.1 der Arbeit wird die Gliltigkeit des primiti-
ven kinematischen Modells gepriift. Dabei zeigen sich krasse
Abweichungen von dem Modell. Sie sind zu erwarten; denn we-
gen der relativ groBen Wirkungsquerschnitte filir die Streuung
der einfallenden Elektronen an den Ionenrimpfen werden im
Kristall Wellenfelder angeregt, deren Amplituden die Gri&Be
der durch elastische und inelastische Streuungen abge-
schwidchten Amplitude des Primdrstrahls erreichen k&nnen
(siehe z.B. Webb und Lagally 1973).

Der Gang einer Behandlung des Problems in einer vollen dyna-
mischen Theorie (Jennings 1970, 1974, Feder 1971, 1972,

Feder et al. 1976) wird in Abschnitt 4.2 in Zusammenhang




mit einem Vergleich von theoretischen und experimentellen
Ergebnissen skizziert. Filir eine qualitative Beschreibung der
Spineffekte bei Ordnungs-/Unordnungsiibergdngen wird in 4.3
eine auf Jagodzinski (1977) zuriickgehende Cluster-Einbet-
tungsndherung formal angewandt. In ihr wird die Vielfach-
streuung innerhalb von zweidimensional angeordneten drei-
dimensionalen Mehrfachstreubereichen exakt behandelt, auBer-
halb durch die N&dherung einer strukturunabhdngigen, mittle-
ren Streuung. Wie in dem kinematischen Modell ist dann die
Spinpolarisation unabhdngig von der Anordnung der Mehrfach-
streubereiche; sie wird allein durch die Nahordnung in den
Mehrfachstreubereichen bestimmt.
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2. AUFBAU DES EXPERIMENTES

2.1 Grundsdtzliches

Das Prinzip des Experimentes veranschaulicht Bild 4. Ein un-
polarisierter Elektronenstrahl wird an einem Kristall ge-

beugt, die Spinpolarisation auslaufender Strahlen in einem

)

Mott-Detektor analysiert+ . In dem Experiment wird damit

Elektronenkanone

~

Q Kristall
RN

L (auf 2-Achsen-Manipulator)

~ 2 Gitter -LEED -Optik

S S

\\-.._‘_‘_,__///

L kV Q—*—’ ;

&&= Einzellinse
Il

= Ablenkplatten Halbleiterzahler

mit Blenden

Ve QA s
— Ll

N - ol — — - - - - e L i\ / ;
_/\\.._:H‘- — rrrrrrri %‘l /*\‘AU - Folie

Strahlblende Q %

p<2'10'10 Torr 1107 Torr MOTT - Detektor
Druckstufe Beschleuniger
mit Leuchtschirm +120 kV

Bild 4 ; Schematische Darstellung des Experimentes

+)

sierten Elektronenstrahl an einem Kristall zu beugen und
polarisationsabhdngige Intensitdtsdnderungen zu messen,
ist hier nicht angewendet, da geeignete Quellen spin-

Die Alternative zu dieser Arbeitsweise, einen spinpolari-

polarisierter Elektronen noch nicht voll entwickelt sind.

Es sei aber darauf hingewiesen, daB in mehreren Labora-

torien eine Quelle mit modulierbarer Polarisationsrichtung

entwickelt wird, die fiir eine Untersuchung von Polarisa-
tionseffekten bei der Beugung sehr giinstig sein wird
(Pierce und Meier 1975, 1976, Erbudak und Siegmann 1977,
Pierce et al. 1977, Garwin und Kirby 1977).
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Bild 5: Ansicht der Beugungsapparatur

Bild 6: Ansicht des Polarisationsdetektors



Elektronenkanone

Kristall

(auf 2Achsen-Manipulator)

Netze

==/E==3 Einzellinse
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| Bild 7:
zum MOTT - Detektor 30mm__ Beugungsanordnung

Bild 8:

Blick in die Beu-
gungskammer. Links
ist die Elektronen-
kanone, rechts der
Kristallmanipulator
zu erkennen. Der
schwarze Fleck rechts
vom mittleren Reflex
ist das Ausfddelloch.
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der Grundsatz verfolgt, die unbekannten Effekte der Spin-
polarisation bei der Beugung mit einem gut bekannten Analy-
sator zu untersuchen. In dem von Davisson und Germer gegebe-
nen Schema (Bild 1) ist also der Analysatorkristall durch
den Mott-Detektor ersetzt; unbekannte Effekte der Beugung

sind an dem Polarisationskristall lokalisiert.

Flir die Durchfiihrung des Experiments werden Teile einer
Apparatur zur Untersuchung der Spinpolarisation feldemittier-
ter Elektronen (Miller et al. 1972, Miller 1975) verwendet.
Das Feldemissionssystem ist durch eine spezielle Beugungs-
anordnung ersetzt worden, der Mott-Detektor mit dem gesamten
Pumpsystem und damit Eigenheiten des Strahllaufs sind unver-
dndert iibernommen. Ein typisches Relikt des Feldemissions-
experimentes ist dabei der Zylinderkondensator; seine einzi-
ge Funktion ist jetzt, die Bahn der Elektronen von dem aus
der Druckstufe kommenden Gasstrahl zu trennen und so den
Kristall vor Verschmutzung zu schiitzen.

Die Bilder 5 und 6 geben Ansichten der Beugungsapparatur,des
Mott-Detektors und der Zusatzgerdte. Im Folgenden werden
zundchst diese Teile der Apparatur beschrieben; anschlieBend
werden die Eigenschaften und die Vorbehandlung des Kristalls
dargestellt.

2.2 Beugungsanordnung und Strahlfiihrung

Die Beugungsanordnung wird in den Bildern 7 und 8 detailliert
gezeigt. Ihre Grundzlige gehen auf Wolf (1972) zurick. Da mit
einem ortsfesten Polarisationsdetektor gearbeitet wird,

liegt die Richtung des zu untersuchenden, gebeugten Strahls
im Raum fest. Um die Beugungsbedingungen variieren zu kon-
nen, miissen daher die Elektronenkanone und der Kristall be-
wegt werden. Um alle mSglichen Strahlen zu erfassen, wdren
mindestens vier unabhdngige Drehungen ndtig. Zur Vereinfa-
chung wird hier die Vielfalt der m&glichen Beugungsbedingun-

gen eingeschrédnkt; nur die einfallenden und die auslaufenden



Strahlen werden zugelassen, die in einer festen, zur Kristall-
fliche senkrechten Streuebene liegen. Drei Drehungen reichen

dann aus:

Voneinander unabhingige Bewegungen von Kanone und Kristall
um eine gemeinsame Achse erlauben die Wahl der auf den Kri-
stall bezogenen Polarwinkel des einfallenden und des auslau-
fenden Strahls. Die Achse steht dabei senkrecht zur Streu-=
ebene und liegt in der Kristalloberfldche. Die dritte Dre-
hung 148t die Einstellung des Azimutwinkels zu, sie ist

eine Drehung des Kristalls um seine Oberfldchennormale.

Beugungsbilder konnen auf dem sphdrischen Leuchtschirm be-
obachtet werden. Dazu werden die elastisch gestreuten
Elektronen durch ein Gegenfeld zwischen den beiden sphdri-
schen Netzen von dem unelastischen Untergrund abgetrennt
(HochpaB) und anschlieBend auf den Leuchtschirm hin be-
schleunigt (Beschleunigungsspannung einige kV). Kanone und
Netze sind so dimensioniert, daB die Kanone vor den Netzen
bewegt werden kann. Fiir die Reinigung des Kristalls durch

IonenbeschuB ist in dem Beugungsteil eine Ionenkanone

(Varian 981-2043) vorgesehen. Der zu untersuchende Elektro
nenstrahl wird durch ein Loch im Leuchtschirm aus dem Beu-
gungssystem herausgeleitet. Eine 1 mm-Strahlblende liegt
auBerhalb des Durchgriffs des Beschleunigungsfeldes hinter
dem Leuchtschirmloch. Mit einer Einzellinse wird der Strahl
durch den Zylinderkondensator hindurch auf die Druckstufe
abgebildet. Zwei Ablenkplattenpaare dienen der Zentrierung.
In die Seiten des Zylinderkondensators sind Zusatzelektro-
den eingefiigt. Mit ihnen wird ein stigmatisch abbildendes
Kugelfeld angendhert. Das Beugungssystem ist zum Zylinder-
kondensator so orientiert, daf die Bahn der Elektronen
stets in der oben definierten Streuebene verlduft. Zur
Streuebene normale Polarisationskomponenten bleiben da-

her stets senkrecht zum Impuls der Elektronen und k&nnen

so in dem anschlieBenden Mott-Detektor erfaBt werden.
Einige wichtige Komponenten des Beugungssystems seien

ndher beschrieben:



2.2.1 Elektronenkanone

Die elektronenoptische Konzeption der Elektronenkanone folgt
im wesentlichen einem Entwurf von Cooper (1970): die Elektro-
nen werden von der Kathode durch den Wehnelt-Zylinder hindurch
mit hoher Feldstdrke abgesaugt, in einem anschlieBenden feld-
freien Raum durch eine Blende begrenzt und dann mit einer
Verzdgerungslinse auf den Kristall bzw. den Leuchtschirm
fokussiert. Dabei wird in der ersten Stufe auf etwa drei-
fache Endenergie beschleunigt. Der Aufbau ist unter Verwen-
dung einer kommerziellen Wehnelt-Kathodeneinheit (Varian)

mit Edelstahl- und Keramikdrehteilen realisiert. Das ein-
fache Prinzip erlaubt die notwendigen kleinen Dimensionen.
Typische Strahleigenschaften sind: Strahlstrom bei 50 eV
Endenergie max. ca. 10O /uA, Offnungswinkel < 1° fiir einen
Strom =3 /uA. Betrieben wird die Kanone zusammen mit dem
gesamten Beugungssystem an einer modifizierten Varian-LEED-
Versorgung (Typ 981-2145/48). Zur Winkeleinstellung der Ka-
none dient eine Schiebedurchfiihrung, die i{iber eine Zahnstange
ein Zahnrad treibt. Flir die Einstellgenauigkeit gilts
Linearitdtsfehler ‘120, Reproduzierbarkeit besser 0,20. Der
Schwenkbereich von 270° erlaubt symmetrische Messungen

und damit Kontrollen der Nullpunktslagen von Streuwinkel

und Polarisation. Die Abschattung gestreuter Elektronen

durch die Kanone ist in einem Kegel mit einem halben Gff-
nungswinkel von ca. 10° wirksam. Damit sind maximale Streu-

winkel von etwa 170° m&glich.

2.2.2 Kristallmanipulator

Flir den Kristallmanipulator wird ein Varian-Drehmanipulator
mit koaxialer Schiebedurchfiihrung verwendet (Typ 981-0539).
Die Schubstange treibt {iber einen Seilzug gegen eine Feder
die Drehung des Kristalls in seiner Oberfliche (Winkelbereich

ca. 1500). Die Achse filir diese Drehung ist in Kugellagern




gehalten; sie ist als Hohlwelle ausgefiihrt. Durch die Achs-
bohrung werden die Heizstromleitungen und ein PtRhlO-Pt
Thermoelement zum Kristall gefilihrt. Der Kristall ist mit
einer Tantal-Halterung auf einem Varian-Heizelement montiert.
Das Thermoelement ist in Kristallndhe an einem Haltebiigel
durch PunktschweiBen angeheftet. Alle Tantalteile in der Um-
gebung der Kristalloberflidche sind durch Goldblech abge-
deckt. Das Heizelement mit dem Kristall ist mit der Achse
durch ein Justierdreibein isoliert verbunden. Die Kristall-
oberfliche kann unter Verwendung optischer Hilfsmittel
(Justierfernrohr, Laser) mit einer Genauigkeit von O,1 mm
gegen die Hauptdrehachse (polare Achse) ausgerichtet und

mit einer Genauigkeit von etwa 0,5O zur azimutalen Dreh-

achse senkrecht gestellt werden.

Der Varian-Drehmanipulator ist auf einem Dreibein montiert,
dessen Basis auf einer transversal verschiebbaren Kugel-
schale gekippt werden kann. Dadurch 1&8t sich die Hauptdreh-
achse des Kristalls (polare Drehung) zur Achse der Kanonen-
bewegung ausrichten. Die entsprechenden Einstellungen kon-
nen allerdings nur beschrénkt lberpriift werden, da das
VakuumgefdB Kontrollen behindert. Hier liegt eine Fehler-

quelle fiir die Winkelangaben.

Polare Kristallwinkel werden an der Varian-Drehdurchfiihrung
eingestellt bzw. abgelesen. Ihre Einstellgenauigkeit liegt
bei 0,2° (differentiell 0,1°). Die azimutale Drehung wird
fiir die Messungen dieser Arbeit stets an dem Beugungs-

bild kontrolliert.



2.2.3. Netze - Leuchtschirm

Die Netze sind Edelstahlnetze mit einer Maschengr&Be von
{05 x O,5)mm2. Zur Formgebung sind sie iliber Kugelschalen
gespannt und durch elektrolytische Beschichtung mit Kupfer
stabilisiert worden. Ihre Kugelradien sind 70 mm und 80 mm,
der Radius des Leuchtschirms ist 100 mm. Die wechselseiti-
gen Abstinde sind mit 10 bzw. 20 mm méglichst groB gewdhlt,
um an den Maschen des Retardierungsnetzes eine méglichst
kleine Feldstdrke und damit einen geringen Durchgriff zu
erreichen. Ebenso wird durch diese Wahl die Brechkraft des

Ausfddellochs im Leuchtschirm verkleinert.

Bei Polarisationsmessungen wird mit einem Gegenfeld nahe der
Abschneideschwelle des Retardierungsnetzes gearbeitet. Die
durch die Maschen gegebene rdumliche Modulation des durch-
laufenden Strahls ist so stark, daB sie auf die Druckstufe
und auf die Blende im Polarisationsdetektor vergr&Bert ab-
gebildet wird. Die effektive Aperturblende fiir den ausge-
fddelten Strahl ist damit der DurchlaBbereich einer Netz-
masche, ihr entspricht eine Winkelaufl&sung <:O,50. Die
ausgewdhlte Masche ist jedoch nicht reproduzierbar einzu-
stellen,

2.3 Der Polarisationsdetektor (Mott-Detektor)

Mott-Detektoren zur Polarisationsanalyse nutzen die durch
Spin-Bahn-Kopplung gegebene Anisotropie der Elektron-Atom-
Streuung bei typischen Streuenergien von 50 - 400 keV.
Prinzipien dieses Polarisationsnachweises sind griindlich
untersucht (Raith 1962, van Klinken 1964, Miiller 1966,
Eckstein 1970); dariliber hinaus ist der hier verwendete Mott-
Detektor in seiner Grundausfiihrung ausfiihrlich beschrieben
(Miller 1966). Daher wird nur kurz auf den Detektor einge-

gangen.
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Der zu untersuchende Elektronenstrahl wird auf eine Energie
von 120 keV beschleunigt, an einer Strahlblende begrenzt
(zentriert) und an freitragenden Goldfolien mit einer Mas-
senbelegung von 90 - 315 /ug/cm2 gestreut. Zwei Oberfldchen-
Sperrschichtzédhler in zwei zum einfallenden Strahl symmetri-
schen Positionen bei einem mittleren Streuwinkel von 120°
registrieren die polarisationsabhdngige Asymmetrie. Ihr

sind apparative Asymmetrien {liberlagert. Zwel mit den 120°-
zihlern komplanare Z&hler in zwei symmetrischen 45°-positio-
nen dienen als Monitor fiir die Asymmetrie des Strahllaufs.
Die Streuebene ist dabei parallel zur in 2.2 definierten
Streuebene der Beugung. Die gesamte Streuanordnung kann um
ihre Symmetrieachse, die Sollbahn des zu untersuchenden
Strahls, gedreht werden, Die durch eine 18D Drehung mdgli-
che Rechts-Links-Vertauschung gestattet zusammen mit der
Kontrolle durch die 45°-zshler eine weitgehende Reduzie-
rung apparativer Asymmetrien. Konusblenden vor den Zdhlern
und eine Streukammer aus Materialien mit niedrigem Rick-
streuvermdgen (Aluminium, Glas, Graphitbelag) unterdriicken

Stdrungen durch riickdiffundierende Elektronen.

2.3.1 Streugeometrie und Kalibrierung

Fiir fast alle Messungen dieser Arbeit - ausgenommen sind
einige temperaturabhdngige Messungen im Abschnitt 4.3 -
wurden 120°-24hler mit einem durch eine Lochblende gege-
benen effektiven Durchmesser von 5 mm in 40 mm Abstand

von der Streufolie und eine Strahlblende mit einem Durch-
messer von ~1,5 mm verwendet. Die 45°-z3hler sind eben-
falls 40 mm von der Streufolie entfernt. Um in ihnen &hn-
lich hohe Zdhlraten wie in den 120°-z4hlern zu erhalten,
sind sie mit einer Aperturblende von ca. 1 mm Durchmesser
versehen. (Das Verhdltnis der Wirkungsquerschnitte ist fir
E = 121 keV nach Holzwarth und Meister W(45°)/W(1200)%$14).
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Flir diese Streuanordnung ist die Polarisationsempfindlich-
keit bei Einzelstreuprozessen (Foliendicke d 0) nach Rech-
S =0,4

. - o] o +) " .
(Mittelwert fir 120" + 4~ E = 121 keV) ’. Filir Schichten

endlicher Dicke d wird durch Mehrfachstreuung die Polari-

nungen von Holzwarth und Meister (1964) D(0)

sationsempfindlichkeit erniedrigt; ndherungsweise gilt

1
1+ «{d

D(d) = D(0O) (29)

wobei x eine von der Geometrie und dem Folienmaterial ab-
hdngige Konstante ist. (Cavanagh et al. 1957, siehe auch
Eckstein 1970). Um in Polarisationsmessungen an den theoreti-
schen Wert D(0O) = S = 0,4 der Polarisationsempfindlichkeit
anschlieBen zu k&nnen, miissen also die filir eine Folie der
Dicke d gemessenen Asymmetrien A = P.D(d) entsprechend (29)

korrigiert werden. Zur Durchflihrung dieser "Extrapolation auf

Schichtdicke d = 0" ist mit Beugungsbedingungen, bei denen eine

Polarisationsé&nderung Pm = P = 150 % auftritt, die pola-

ax min

risationsabhdngige Asymmetrie A = (P P ., )+D(d) im Mott-

max ~min

Detektor unter Variation der Foliendicke d ermittelt worden.
Die Ergebnisse und ihre Auswertung zeigt Bild 9. Fiir zwei
Standardstreufolien I und II der Dicken d = 162 /ug/cm2 und

d =192 /ug/cm2 folgen die Polarisationsempfindlichkeiten
D(I) = D(162) = 0,291 + 0,015 und D(II) = D(192) = 0,273 +
0,014. In dem angegebenen Eichfehler von + 5 % ist dabei eine
Unsicherheit von D(0) = S berlicksichtigt.

Flr die Messungen in Abschnitt 4.3 (Temperaturabhidngigkeit)

ist die Streugeometrie verdndert worden, um eine hdhere An-

+)

Experimentelle Werte flir S liegen unter dem hier angenom-
menen theoretischen Wert (siehe van Klinken 1965). In den
Doppelstreuexperimenten zur Bestimmung von S sind stets
auf Trdger aufgedampfte Folien verwendet worden. Der Tra-
ger kann neben anderen experimentellen Effekten fiir die
Abweichungen verantwortlich sein.
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Bild 9 Abhidngigkeit der inversen Polarisationsempfindlich-
keit 1/D des Mott-Detektors von der Schichtdicke d
der Streufolie. Durch die lineare Extrapolation auf
Schichtdicke d = 0 sind Standardstreufolien I und II
"geeicht" worden.

sprechwahrscheinlichkeit W = I/IO des Detektors zu erhal-
ten: Alle Zihlerabstidnde sind auf ca. 32 mm verringert,

die 120°zihler auf eine ausgenutzte Fliche von ca. 200 mm®

vergrdBert (300 mm2 Zdhler hinter einer Blende mit D-for-
migem Loch), und die effektiven z&hlflichen der 45° Z&h-
ler auf einen Durchmesser von 2,8 mm erweitert. Zur Ver-
besserung der Nullpunktsstabilitdt ist gleichzeitig die
Strahlblende auf 1,1 mm § verkleinert. Die Nachweisquali-
tdt der polarisationsempfindlichen 120°-z4hleranordnung

K = 1/ /W'D(d) hat sich dadurch etwa um den Faktor 2,8
verbessert, d.h. bei Vernachldssigung der 45°-7&hler hat
sich die MeRBzeit, die fiir das Unterschreiten eines festen
statistischen Fehlers notwendig ist, auf weniger als 1/8

reduziert (siehe dazu Miller 1966, Eckstein 1970).
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Da die 45°-z#hler aus geometrischen Griinden nicht im glei-
chen MaBe wie die 120°-Zihler vergr&Bert werden konnten,
ist das Zihlratenverhdltnis N (45°)/N(120°) ungilinstiger ge-
worden (ca. 1:2). Uber die Korrektur der apparativen
Asymmetrie durch die 450-Zéhlung (siehe unten 2.3.2) wird
der statistische Fehler der Gesamtmessung bezogen auf den
der 12OO—Zéhlung etwa um den Faktor 1,2 vergrdBert. Die er-
reichte MefBzeitverkilirzung wird dadurch wieder verringert

(ca. 1,5 x).

Die Kalibrierung ergibt sich durch AnschluB an Messungen
mit der "kleinen" Streugeometrie. Die obere Schranke fiir

den Eichfehler ist jetzt allerdings mit + 10 % anzugeben.

2.3.2 Besonderheiten des Mott-Detektors

- Elektronik, Auswertung -

Eine Besonderheit des hier eingesetzten Polarisationsde-
tektors ist, daB die Zdhlimpulse ilber hochspannungsisolier-
te, elektrostatisch geschirmte Trenntransformatoren ausge-
koppelt werden. Um den Aufwand bei 4 Zdhlkandlen einzu-
schradanken, wird die Differenz zwischen zwei symmetrischen
Zdhlkandlen Ubertragen; die Zdhlimpulse werden dabei iiber
die Polaritdt den Z&dhlern zugeordnet. Die Transformatoren
konnen zwischen dem Vorverstdrker und dem Hauptverstdrker
oder nach den Diskriminatoren eingesetzt werden. Bei der
"kleinen" Streuanordnung ist stets die erste Auskoppelweise
verwendet worden. Bei dem Einsatz der groRfldchigen Halb-
leiterzdhler ergeben sich mit ihr jedoch Schwierigkeiten;
das addierte Rauschen der zwei Uberlagerten Zdhlkandle wird
zu grof. Hauptverstdrker und Diskriminatoren miissen jetzt
mit ins Hochspannungssystem hineingenommen werden (2. Aus-—

koppelart) .

Die Zdhlergebnisse werden zusammen mit der Z&hlzeit von
einem Tischrechner (HP 9815) idbernommen, ausgewertet und
zusammen mit allen fir die Messung wichtigen Parametern

sowohl auf Magnetband gespeichert, als auch von einem
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Druckwerk (HP 9871 A) in Protokollform ausgegeben. Von

dem Magnetband aus k&nnen die MeBergebnisse nach entspre-
chender Abfrage und Aufarbeitung durch den Rechner mit Hil-
fe des Druckwerks in Diagrammform dargestellt werden. Nahe-
zu alle in dieser Arbeit wiedergegebenen MefRergebnisse sind
direkte Rechnerausdrucke. In der Auswertung werden jeweils
zwel Z&hlungen mit rechts/links vertauschten Detektorstel-
lungen (180°-Drehung) zu einem MeBpunkt verarbeitet. Dabei
werden zunichst fiir die 45°- und 120°-Z&hler die Verhidlt-
nisse der Zdhlraten mit einer festen "Nullpunktsasymmetrie"
korrigiert, die durch Fehler in der rechts/links-Vertauschung
entsteht. Sie ist durch direktes Ausfddeln des unpolarisier-
ten Kanonenstrahls ausgemessen. (Fiir die 120°-Zihler liegt
sie bei 2 %). AnschlieBend werden die durch Schwankungen

im Strahllauf ausgeldsten, stets wechselnden apparativen
Asymmetrien beriicksichtigt, die in den 45° zihlern mit grofBer
Empfindlichkeit (Faktor 2-3 gegeniiber den 1200~Z§hlern) als
Abweichungen von der "Nullpunktsasymmetrie" erfaft werden
(siehe hierzu Miller 1966, Eckstein 1970; das Einfiihren der
Soll-Nullage ist durch die Gr&Be der Nullpunktsasymmetrie
bei der hier benutzten Detektorstellung notwendig geworden).
Insgesamt ist durch diese Auswertung der durch apparative
Asymmetrien gegebene Fehler, der Nullpunktsfehler, in den
Polarisationsangaben auf + 1 % (absolut) beschrinkt.

2.4 Der Kristall

2.4.1 Auswahlkriterien

In dieser Arbeit wird ein Goldkristall mit (110)-Oberfliche
untersucht. Die Auswahl des Kristalls und seiner Oberfl&che

ist durch mehrere Gesichtspunkte beeinfluBt:

a) Die Spin-Bahn-Wechselwirkung, die die gewiinschte spin-
abhdngige Streuung bestimmt, steigt mit wachsender
Kernladungszahl Z; Gold ist eins der in Frage kommenden
schweren Metalle (Wolfram: Z = 76, Platin: Z = 78,
Gold: Z = 79).
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b) Die saubere Gold-(110)-Oberflédche ist ohne Schwierig-
keiten mit reproduzierbarem Beugungsbild ( (1x2)-tber-
struktur) darstellbar. Sie ist von Fedak und Gjostein
(1967) und von Wolf (1972) durch Beugung niederenerge-
tischer Elektronen griindlich untersucht.

c) Im Temperaturbereich von 700 - 750 K zeigt die
Gold-(110)-Fl&dche einen strukturellen Phaseniibergang
(Wolf 1972, Wolf et al. 1977). Korreliert mit diesem
Ubergang dndert sich das Beugungsbild: es geht von
einem (1x2)-Bild in ein (1x1)-Bild iber. Zusammenhinge
zwischen Ordnungszustand und Spinpolarisation sind von

Interesse.

d) Der Haftkoeffizient fiir Gase ist auf Gold sehr klein.
Stdrende Restgasadsorption ist damit - hinreichend
gutes Vakuum vorausgesetzt - auch bei langen MeBzeiten

nicht zu erwarten.

2.4,2 Struktur der Gold-(110)-Oberfliche

Gold kristallisiert kubisch fldchenzentriert (fcc). Bei die-
sem Gitter bestehen die (110)-Fldchen aus nebeneinander
liegenden dichtest gepackten Ketten in Richtung [}10], den
Diagonalen der Wiirfelfldchen. Die primitive Einheitszelle

wird entsprechend von den orthogonalen Vektoren

— 1 - 3 i — —
a: =3 (go Eo) und b <4 mit a | a| 1/2 Y2 ar
b = |b| =|a | aufgespannt, wobei a_, b_, ¢ die Basisvektoren
= fo) = ©) =) s €
des Grundgitters sind und a, = igo] = ]EO| = [go|. Das zu

diesem Fldchengitter reziproke Gitter hat die Basisvektoren
a* = a/a

a 2, b* = b/b% mit a¥ = [a¥|= 2wVZ/ag, b = |B¥| =2m/a_
(siehe dazu Bild 10).



_34_

[001]=gy/c,
bo/b,
} [1i0] [010]
[100]=g,/q, (110
| | | FEHLER [110]-FLACHE M KRISTALL
! | i
k |
f [ |
| \ : 2
| | | e
[ ! | 101 o 1. o 101 o e 0o e
- - 1%
o I @ al 00 O [001]
$7 030%, 2 v o, [ v
//j”é/’// " ﬁomouoooo
'45.“5¢:=: 2 I
SEBLE l
(10l =g [110]* = o*
OBERFLACHENGITTER REZIPROKES GITTER

Bild 10: Geometrie der Gold-(110)-Oberfliche und zuge-
ordnetes zweidimensionales reziprokes Gitter.

Das Beugungsbild der sauberen Gold-(110)-Oberfliche - siehe
Bild 11 - enthdlt bezogen auf dieses reziproke Gitter in
H‘—Richtung bei Raumtemperatur halbzahlige Reflexe (Strah-
len) . AuBerdem zeigen alle Reflexe in B¥-Richtung eine mit
der Streuenergie E und dem Einfallswinkel{ﬂé wechselnde
Diffusitdt, wdhrend sie in d-Richtung gleichmiBig scharf
sind (Wolf 1972). Das Beugungsbild mit der (1x2) Uberstruk-
tur kann durch eine Oberflichenstruktur erklirt werden, bei

der gegeniliber dem Grundgitter im Mittel jede zweite dichtest
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Bild 11: Beugungsdiagramme der Gold-(110)-Oberfldche bei ver-
schiedenen Kristalltemperaturen unter schrédgem EinschuB (ca.
450 zur Fldchennormalen) ldngs der dichtest gepackten Ketten
((110] -Richtung). Die Primdrenergie ist E = 83 eV (a). Als
Orientierungshilfe gibt Teil (b) eine Gesamtansicht des Beu-
gungsbildes sowie schematische Darstellungen des Beugungs-
diagramms und des Strahllaufs. (Fehler der Temperaturangabe
siehe 3.4.4).




gepackte Kette fehlt (Wolf 1972). Statistische Fehler in
der Folge der auf dem Grundgitter liegenden Ketten verur-
sachen die Diffusitdt der Reflexe in b*—Richtung. Die Feh-
ler kdnnen dabei statistisch verteilte Aufrauhungen oder Do-=
midnen sein, in denen Fldchenbereiche um Grundgittervektoren
t versetzt sind. Wenn Domdnen existieren, wird die diffuse
Streuung besonders durch die Mehrfachstreuung von den Ver-
setzungsbereichen an den Domdnengrenzen bestimmt (siehe
Jagodzinski 1977). Ihr EinfluB ist um so gr&Ber, je kleiner
die Domdnen im Vergleich zu den Kohdrenzbereichen der Elektro-
nen sind. Durch Heizen des Kristalls widchst die Fehlordnung
der Oberfldche, d.h. die Rauhigkeit nimmt zu und/oder die
Domidnen werden kleiner. Entsprechend werden die Reflexe in
b*-Richtung diffuser. In einem kritischen Temperaturbereich
von 700 - 750 K wichst die Diffusitdt stark an; die halb-
zahligen Reflexe und die mit der Uberstrukturschicht korre-
lierten diffusen Anteile in den Grundgitterreflexen ver-
schwinden schlieflich im Untergrund. Die Grundgitterreflexe
selbst bleiben erhalten (siehe Bild 11)*),

Dieses Verhalten kann mit einem Ordnungs-/Unordnungsiiber-
gang der Anordnung der dichtgepackten Ketten erkldrt werden.
Mit einer eindimensionalen Fehlordnungstheorie erhalten
Wolf (1972) und Wolf et al. (1977) aus temperaturabhdngigen
Reflexprofilmessungen Aussagen iiber die Statistik der Ket-
tenfolge und deren Temperaturabhdngigkeit. Im Rahmen der
hier dargestellten Arbeit ergeben sich zusdtzliche Aussagen
zu dem Fehlordnungsproblem der Gold-(110)-Oberfldche (siehe
dazu Abschnitte 4.2.4 und 4.3.3).

*) Fedak und Gjostein (1967) sowie Kostelitz et al. (1973)
geben filir den Ubergang von der (1x2) zur (1lxl) Struktur
im Beugungsbild eine charakteristische Temperatur nahe
870 K an; diese Temperatur kann die Grenztemperatur einer
verbleibenden Nahordnung sein (siehe 4.3.3).



Andere Modelle, die die (1x2)-Uberstruktur der reinen

Gold-(110)=Fl&dche erkldren konnen, sind:

a) das Verrickungsmodell: je 2 Ketten riicken in

b-Richtung der Oberfldche zusammen bzw. auseinander.

b) das Wellenmodell: Ketten werden alternierend aus der
Oberfldche herausgehoben oder hineingezogen. Es ent-
steht eine Wellung der Periocde 2 b.

Das Vérrﬁckungsmodeil (a) ist durch Untersuchungen mit
Riickstreuung und Gitterfilhrung (Channeling) von Helium-
ionen hoher Energie (ca. 1 MeV) ausgeschlossen worden
(Zehner 1977). Das Wellenmodell (b) haben Felter et al.
(1977) und Debe und King (1977) zur Erkldrung einer {ber-
struktur beim Wolfram herangezogen. Ahnlich wie das Ver-
riickungsmodell entspricht es einer (weichen) Oberfldchen-
Schwingungsmode (soft surface phonon mode). Sie sollte
empfindlich auf Temperaturerhdhungen reagieren. Wesent-
liche Anderungen der Struktur sind jedoch bis zu Kristall-
temperaturen nahe 700 K (vierfache Debye-Temperatur des
Goldes) nicht zu beobachten. Das Modell (b) erscheint

damit gleichfalls unzutreffend.

Ebenso sind Verunreinigungen der Oberfldche = ausgenommen
Wasserstoff - als Ursache der {Uberperiode auszuschlieBen;
die (1x2) Uberstruktur tritt auch direkt nach einer Ober-
fldchenreinigung durch IonenbeschuB und schwachen Tem-
pern auf (siehe im nd&chsten Abschnitt). Wasserstoff konnte
die Uberstrukturbildung ausldsen, jedoch ist nicht zu er-
warten, daB sein EinfluB bis zu einer Kristalltemperatur
von 700 K stabil ist; nach Hart und Stiddard (1974) ist
Wasserstoff bei Raumtemperatur in einem Vakuum besser

1072 Torr "vollstdndig" desorbiert. (Eine Nachweisgrenze

wird nicht angegepen, sie diirfte unter dem Wert von 1013

Atomen/cm2 liegen, vergleiche Knapp und Stiddard 1972).




2.4.3 Kristallprdparation

Der verwendete Kristall ist von einem stabfdrmigen
[110]—orientierten Einkristall (Materials Research, Rein-
heitsgrad 6N) mit einer Funkensdge abgeschnitten, mit
Funkenerosion planiert und anschlieBend elektrochemisch
poliert worden. Er ist ca. 2 mm dick und hat einen Durch-
messer von 6 mm. Die (optische) Oberfldche des Kristalls
liegt mit einer Genauigkeit besser 0,5o normal zur

[110] -Richtung.

Unter Ultravakuumbedingungen (UHV) ist der Kristall zundchst
durch vielfachen Wechsel zwischen BeschuB mit Argon-Ionen
und tagelangem Tempern bei 400 - 800°C an der Oberfléche ge-
sdubert, ausgeheilt und vor allem an Verunreinigungen im
Volumen verarmt worden. Um eine mdglichst glatte Oberfléa-
che zu erhalten, ist der BeschufB unter stdndigem Wechsel

von Einfallsrichtung und Energie (0,3 - 3 keV) durchgefiihrt
worden. Nach der Behandlung mit Argon-Ionen gibt kurzes
Tempern bei 800°C stets zuverldssig ein scharfes Beugungs-
bild mit (1x2)-Uberstruktur; je nach Stdrke der Schddigung

kann auch Tempern bei niedrigerer Temperatur ausreichen.

Nach dieser griindlichen Kristallsduberung reicht anschlies-
send zum Entfernen geringer Verunreinigungen eine das
Gold-Gitter schonende Behandlung mit Neon-Ionen: der Neon-—
BeschuB wird bei Ionenenergien um 300 eV bei flachem Ein-
fall (ca. 60° zur Fldchennormalen) unter stdndigem Drehen
des Kristalls um seine Oberfl&dchennormale durchgefihrt
(siehe dazu Taglauer et al., 1976). AnschlieBend geniigt ein
Heizen auf etwa 3OOOC, um ein scharfes (1x2)-Beugungsbild
zu erhalten.
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Kontrollen der Verunreinigungen (z.B. durch Auger-Elektronen-
spektroskopie) sind im Rahmen dieser Arbeit nicht durchge-
fiihrt. Die sehr gute Reproduzierbarkeit der Messungen und
Untersuchungen an einer vom gleichen Stab abgeschnittenen
Kristallscheibe (Wolf und Zimmer 1977) geben jedoch die

Sicherheit, daB die Ergebnisse nicht durch Verunreinigungen
beeinfluBt sind.
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3. DURCHFUHRUNG DER MESSUNGEN

In diesem Abschnitt werden zundchst die verwendeten Bezeich-
nungen angegeben sowie Eigenheiten und Fehler der erfafBten
MeBgrdBen Polarisation und Intensitdt/Zdhlrate dargestellt.
AnschlieBend werden die MeBmethode und die in die Messungen

eingehenden Parameter beschrieben.

3.1 Nomenklatur

Alle Winkel und Richtungen werden nach dem Schema von
Bild 12 a, b angegeben. Bezugssystem ist die Kristallober-
flidche (siehe Bild 10).

[110]=n

(07)
(00)

(01)

—_——_——— =

(170] Ns
(a) (b) (c)

Bild 12:Bezeichnung der Winkel beim StreuprozeB8 (a, b)
und Vorzeichen der Reflexindizierung (c).

d%’ist der (polare) Einfallswinkel, +#der (polare) Ausfalls-
winkel und © der Streuwinkel. Es gilt © = 180°- (d% + ).
Der Winkel Y gibt den Azimut an, d.h. die Orientierung der
Streuebene (der Beugung) zu den dichtest gepackten Ketten

in der (110)-Kristalloberfldche. 50 und k sind die Wellen-
vektoren des einfallenden und des auslaufenden Strahls.

A = [k xki/]k x k| ist die Normale zur Streuebene, n die Nor-
s 0" = -0 - R
male zur Kristalloberfldche. © und ng stehen zueinander
senkrecht (Streuebene_L Kristalloberfldche; siehe 2.2).

Die Indizierung der Beugungsbilder folgt der Indizierung im




reziproken Gitter (siehe Bild 10). Bei schrdgem Einfall
(4ﬂ6 # 0) wird die zur Oberflédche parallele Komponente des
Impulses 50 in den 1. Quadranten des reziproken Fldchen-
gitters gerichtet. Entsprechend sind die Indizes negativ,
wenn der auslaufende Strahl zwischen dem einfallenden und
dem spiegelnd reflektierten Strahl liegt (siehe Bild 12c¢).

3.2 Polarisationsmessung

Bis auf wenige Ausnahmen sind die Beugungsbedingungen so ge-
wdhlt, daB die Streuebene eine (110)-Fliche und damit eine
Symmetrieebene des Kristalls ist (EinschuB senkrecht zu den
Ketten, ¢ = 900). Aus der Symmetriebedingung folgt, daB fiir
den auslaufenden Strahl die Spinvorzugsrichtung ﬁ senkrecht
zur Streuebene steht (ﬁ I ﬁs). Die resultierende Polarisa-
tion wird damit durch den Mott-Detektor voll erfaBt; denn
seine Streuebene ist parallel zur Streuebene der Beugung
gestellt (siehe 2.2). Ist die Streuebene keine Symmetrie-
ebene des Kristalls, wird stets rur die Normalkomponente
P_L =P o ﬁs gemessen (z.B. beim (11)-Strahl in Bild 16).
Bei niedrigen Intensit&ten Ic eines kohdrent gebeugten
Strahls kann seine Polarisation Pc in der Messung durch
Uberlagerung eines inkoh&rent gestreuten Untergrundes ver-
fdlscht werden. Sind Ib' Pb Intensitdt und Polarisation
des Untergrundes und wird fiir beide Strahlanteile eine glei-
che Spinvorzugsrichtung P angenommen, so folgt aus (10) fiir
die Polarisation P des Gemisches

e

b’ “c
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Mit Pb = 0 ergibt sich daraus

. — (30a)
L & I /T

P=P

Der Winkelbereich des gebeugten Strahls, der filir die Messung
am Leuchtschirm ausgeblendet wird, ist konstant. Ic héngt
daher von der Diffusitdt des Beugungsreflexes, die durch
den Kristall bestimmt wird (siehe 2.4.2), sowie von der
Stromdichte und Divergenz des einfallenden Strahls ab. Ib
ist dagegen direkt proportional zum Kanonenstrom. Um den
UntergrundeinfluB reproduzierbar zu halten und zu beschrédn-
ken, wird die Elektronenkanone unter konstanten Arbeits-
bedingungen mit nicht zu hohem Strahlstrom betrieben (3 A
bei einer Strahlenergie von 50 eV und "kleiner" Streu-
geometrie im Mott-Detektor, < 1,5 /uA bei der "groBen"
Streugeometrie, siehe dazu 2.3.1). Eine Korrektur fir den
diffusen Untergrund wird nicht durchgefiihrt.

Die durch den Mott-Detektor gegebenen Genauigkeitsgrenzen der
Polarisationsbestimmung sind bereits in den Abschnitten

2.3.1 und 2.3.2 diskutiert: Der Eichfehler fiir die "kleine"
("groBe") Streugeometrie liegt bei + 5 % (+ 10 %) vom an-
gegebenen Polarisationswert, der Nullpunktsfehler bei * 1 3
(absoluter Fehler). Bei der Darstellung der Ergebnisse sind
diese Fehler nicht berilicksichtigt; es werden stets nur sta-
tistische Fehler angezeigt. Zusdtzlich zu den systemati-
schen MeBfehlern enthalten die Darstellungen Ungenauigkei-
ten des Ausgabesystems.



3.3 Intensitdtsbestimmung

Die Intensitdt gebeugter Strahlen enthdlt Information, die
z.B, flir den Vergleich zwischen Theorie und Experiment in
Abschnitt 4.2 von Nutzen ist. Der experimentelle Aufbau ist
jedoch nicht zum Messen der Intensitdten vorbereitet. Als
Ersatz werden die Zdhlraten im Mott-Detektor verwendet. Sie
geben Intensitdten nur qualitativ wieder; zwei Fehlerquellen

wirken sich aus:

Nur ein kleiner, wechselnder Bruchteil der gebeugten Strah-
len wird an dem Leuchtschirm ausgefddelt; denn der Akzeptanz-
winkel ist kleiner als 0,5O (siehe 2.2.3), wahrend auf Grund
der Fehlordnung der Oberfldche gebeugte Strahlen eine Diffu-
sitdt mit Winkelbreiten bis zu 3° haben. Die Diffusit&t
dndert sich dazu mit der Kristalltemperatur, der Streuener-
gie und dem Streuwinkel (siehe Wolf 1972, Wolf et al. 1977).

Lédngs seines Weges bis zur Streufolie durchlduft der Strahl
zwel weitere Blenden, die Druckstufe und die Strahlblende
vor der Streufolie (siehe Bild 4). An diesen Blenden geht
ein weiterer Anteil der Intensitédt verloren. Er hd&ngt von
der Qualitdt der Strahljustierung ab, die iliber die fiir die
Ausmessung einer Kurve notwendige MeBzeit (typisch 10 Stun-
den bei der meist verwendeten "kleinen" Streugeometrie)
nicht konstant gehalten werden kann.

3.4 Parameter der Messungen

3.4.1 MeBprinzip

In der Regel werden die Messungen bei fester Energie durch-
gefiihrt, variiert wird die Orientierung der einfallenden
und auslaufenden Strahlen zum Kristall. Die MeBkurven sind

dann winkelabhingige Polarisations- bzw. Z&hlratenprofile.
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Diese MeBfmethode bringt Vorteile:

a) Strukturen in MeBkurven, die von der Energie E abhdngen,

b)

haben wegen der beschrénkten elastischen Reichweite der
Elektronen im Festkdrper meist eine minimale Halbwerts-
breite von 5-10 eV (15 eV<E <100 eV, siehe Pendry (1974)
S. 37), nur in Resonanzen sind schirfere Strukturen mit
Halbwertsbreiten <1 eV zu beobachten (siehe z.B. Adnot und
Carette 1977, Henrich 1975, McRae und Caldwell 1976, siehe
auch 4.1.2). Ein Fehler A E = 1 eV in der Definition der
Energie ist daher nicht sehr kritisch. Strukturen in win-
kelabhdngigen MeBkurven sind dagegen vergleichsweise
scharf; Anderungen des Einfallswinkels von 1° kénnen z.B.
Intensititen stidrker variieren als Energieverschiebungen
von 1 eV (Sinharoy et al, 1972). Die Strahlenergien sind
ohne Schwierigkeit auf 1 eV, Winkeldnderungen auf 0,2O ge-
nau zu bestimmen; absolute Winkelangaben mit einer Genau-
igkeit besser 1° erfordern dagegen im allgemeinen groBen
Aufwand (Aberdam et al. 1974); nur bei senkrechtem Einfall
ist die Kontrolle durch Symmetriebedingungen erleichtert.
Wwihrend sich in einer winkelabhdngigen Messung der abso-
lute Winkelfehler nur in einer Verschiebung der Kurve
juBert und die Strukturen voll erfaBt werden, kann ein
Fehler in der Winkelangabe von 1° eine energieabhdngige
Messung wertlos machen (siehe Abschnitt 4.2.3, Bild 22).

In die Rechnungen zur Beugung niederenergetischer Elektro-
nen an Oberflichen gehen der Energiegewinn der Elektronen
beim Eintritt in den Kristall (Realteil VOr des inneren
Potentials) und die Dampfung der Elektronenwellen (Imagi-
narteil VOi des inneren Potentials) als Parameter ein.
Beide hdngen von der Energie der einfallenden Elektronen
ab (siehe z.B. Pendry 1974, fir Vor: Jepsen et al. 1972,
vergl. auch 4.2.3). Wird die Energie konstant gehalten,
kann das innere Potential V0 = Vor + ivoi als Konstante

+)

optimiert werden °.

+)

Unter diesen Gesichtspunkten sind Rotationsdiagramme
besonders giinstig (Kirschner und Feder 1977) .




_45._

3.4.2 Winkelangaben

In den winkelabhdngigen Messungen wird der direkt erfaBbare
Streuwinkel © als variabler, der Azimut ¥ als fester Para-
meter benutzt (siehe Bild 12a, b). Im Gegensatz zu © ist bei
der verwendeten Beugungsanordnung der Einfallswinkel Aﬂo
nicht direkt ablesbar; um ihn zu erfassen, muB zusdtzlich

zu © der Ausfallswinkel 4% bestimmt werden. 410 ergibt sich
dann aus der Beziehung 496 = 180°- (@ +4*). Die Verwendung
von © bringt im Abschnitt 4.1.1 bei dem Vergleich mit der
Elektron-Atom-Streuung Vorteile, beim Bezug auf spezielle

Richtungen im Kristall Nachteile.

Die angegebenen Winkel k&nnen durch magnetische Stodrfelder
(das Erdfeld ist durch 3 Helmholtz-Spulenpaare kompensiert)
und durch Justierfehler in der Beugungsanordnung (siehe
2.2.2) Fehler enthalten. Unter Berlicksichtigung der Stdr-

faktoren kann bei Streuenergien E > 40 eV fiir © ein absolu-

ter Fehler Aea
Aediff = + 0,2° angegeben werden. Der Fehler in f?liegt bei
#: 19 (siehe dazu 4.1.3).

pe= * 20, und ein differentieller Fehler

3.4.3 Energie

Die Energie E wird stets als Potentialdifferenz zwischen der
Heizfadenmitte - sie wird durch eine Widerstandkette si-
muliert - und dem Kristall, der mit dem VakuumgefdB und dem
ersten Netz leitend verbunden ist, gemessen. Kontaktpoten-
tiale werden nicht kompensiert. Unter Berlicksichtigung der
Energiebreite der von der Glihkathode emittierten Elektronen
(ca. 0,2 eV) ist als Schranke fiir den Fehler der Energie-

+)

angabe E = + 1 eV anzusetzen .

+ Bei Retardierung des Kristalls auf U, - 0,5 V, U, das

Kathodenpotential, setzt die Spiegelung des einfallenden
Strahls ein.




_46_

3.4.4 Kristalltemperatur und Kristallheizung

Die Kristalltemperatur wird iiber ein PtRh 10-Pt-Thermoelement
bestimmt (siehe 2.2.2). Die Lotstellentemperatur wird an
einem digital anzeigenden TemperaturmeBgerdt mit einer abso-
luten Genauigkeit von + 2 K und einer differentiellen Genau-
igkeit von etwa + 0,2 K direkt angezeigt (Doric Transicator
Type 410). Die "wahre" Kristalltemperatur kann von der so ge-
messenen Temperatur abweichen, der Fehler wird fir Tempera-
turen oberhalb von T = 700 K auf + 20 K, fiir Temperaturen bis
zu 400 K auf + 5 K geschdtzt. Der resultierende absolute Feh-
ler der Temperaturangabe liegt damit unter + 20 K. Temperatur-
messungen im Bereich von 1000 - 1100 K, die mit einem opti-
schen Pyrometer (Pyrowerk Hannover) durchgefiihrt sind, lie-

gen in dieser Schwankungsbreite.

Geheizt wird der Kristall bei fast allen Hochtemperaturmes-
sungen in Gleichstrombetrieb. Magnetfelder des Heizstroms kon-
nen iiber Strahlablenkung und Bilddrehung Fehler in der Bestim-
mung des Streuwinkels © und des Azimutwinkels ausldsen, die
mit steigender Temperatur zunehmen. Bei einer Kristalltempera-
tur von 730 K liegt der Fehler im Azimut bei etwa 19 - 20, im
Streuwinkel ist er ebenfalls in dieser Gr&Benordnung anzusetzen.
Bei Messungen mit konstanter Temperatur sind diese Fehler ohne
Bedeutung (siehe oben), symmetrische Messungen sind konsistent
durchzufihren (siehe 4.2.3). Bei temperaturabhdngigen Messun-
gen an stark winkelabhdngigen Strukturen k&nnen die Messungen
jedoch verfdlscht werden. Daher ist fiir die letzten Messungen
dieser Arbeit, bei den Untersuchungen zum Ordnungs-/Unordnungs-
problem (4.3), der Kristall im Pulsbetrieb geheizt worden. Fir
die Dauer der Heizperiode - sie umfaBt weniger als 1/10 der
Zykluszeit - werden dabei die Z&hlimpulse am Mott-Detektor

nicht registriert.




4. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

In Abschnitt 4.1 wird zundchst an Hand einer Serie von
Messungen gezeigt, daB signifikante Polarisierungseffekte
existieren und Strukturen in der Spinpolarisation beson-
deren Kristallrichtungen zuzuordnen sind. AnschlieBend
wird liber zueinander symmetrische Messungen die Zuverlds-
sigkeit der Ergebnisse demonstriert., In 4.2 werden Messun-
gen an der Hochtemperaturphase der Oberfldche, die durch
den Ubergang zu dem (1x1)-Beugungsbild des Grundgitters ge-
kennzeichnet ist, mit Rechnungen von R. Feder verglichen.
In 4.3 schlieBlich wird das Temperaturverhalten der Spin-
polarisation unter einigen ausgezeichneten Streubedingun-
gen mit Blickrichtung auf den Ordnungs-/Unordnungsiibergang
der Gold (110)-Fl&dche untersucht.

4,1 Verhalten der MeBgr&Be "Spinpolarisation"

4.1.1 Energie- und Winkelabhdngigkeit der Spinpolarisation

- Dynamische Effekte -

Bild 13 zeigt fir feste Energien E = 40, 50, .... 130 eV
die Spinpolarisation des (00)-Strahls in Abhdngigkeit vom
Streuwinkel ©. Die Streuebene steht dabei senkrecht zu den
dichtest gepackten Ketten (¥ = 900), die Kristalltempera-
tur ist 320 K. Deutlich treten signifikante Spinpolarisa-
tionseffekte hervor, Polarisationsgrade |P| bis zu 80 % und
scharfe Anderungen der Polarisation bei Variation des Streu-
winkels 6 sind zu beobachten. Bild 14 gibt zum Vergleich
entsprechende Kurven fiir die Streuung von Elektronen an
Quecksilberatomen bei Energien E = 50, 60 ..... 100 eV.

Sie sind von Coulthard und Walker (1968) unter Benutzung
eines statischen relativistischen Hartree-Potentials be-
rechnet worden. Fiir die Streuung an Goldatomen ist nahezu
dieselbe Abhdngigkeit der Polarisation vom Streuwinkel & zu

erwarten, da die Kernladungszahlen von Gold (Z = 79) und
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Bild 14:Spinpolarisation bei der Streuung von Elektronen an
Quecksilberatomen (nach Rechnungen von Coulthard
und Walker 1968).

-

Bild 13:Spinpolarisation des (00)-Strahls bei EinschuB senk-
recht zu den dichtest gepackten Ketten der Gold-(110)-Ober-
flache ( =900). Bei festen Energien E = 40, 50, .... 130 eV
ist der Streuwinkel © variiert. Die Kristalltemperatur ist

T = ~ 320 K. Die MeBpunkte enthalten nur die statistischen
Fehler. Zusdtzliche experimentelle Fehler sind: Streuwinkel
* 20, Azimutwinkel * 10, Energie * 1 eV, Nullpunktslage der
Polarisation *+ 1 % , Eichung der Polarisation * 5 % vom
angegebenen Wert.



Quecksilber (Z = 80) benachbart sind. Zu der 100 eV-Kurve
existiert eine Polarisationsmessung an Quecksilber von
Eitel et al. (1967), die mit der Rechnung gut iibereinstimmt;
die Kurven aus Bild 14 stellen so die Verhdltnisse der

+)

Elektron-Atom-Streuung zumindest qualitativ gut dar ’.

Sind die Atome zu einem Festkdrper kondensiert, wird ein
gleiches Verhalten der Spinpolarisation zu erwarten sein,
wenn zur Beschreibung der Beugung eine "kinematische"
Theorie ausreicht, die Streuung an den Ionenriimpfen also von
dem Gitteranteil abgetrennt und als Elektron-Atom-Streuung
aufgefaBt werden kann (siehe 1.2.3). Fiir den Vergleich ist
das (reale) innere Potential Vor - fiir die Gold-(110)-Flé&che
liegt es zwischen 10 und 14 eV - und die Brechung an der
ihm zugeordneten Potentialschwelle in der Grenzfldche
Kristall-Vakuum zu beriicksichtigen: die Streuenergie E ist
um Vor zu erhdhen, der Streuwinkel © entsprechend dem Bre-
chungsgesetz fiir den Einfallswinkel iﬂb bzw. den Ausfalls-
winkel %

I 4 ! -
siné} sinoE JE + Vv
o _ or

sin & sin 4/‘7'0 VE

(31)

. . I I ]
zu korrigieren. 4ﬂb und & sind dabei die Winkel im Kristall.

Ein grober Vergleich der MeBkurven in Bild 13 mit den
Polarisationskurven flir eine um 10 eV erhdhte Energie

in Bild 14 zeigt, daB ein kinematisches Modell die Effekte

+) Fiir die Intensitdt ist diese Aussage von Eitel et al. (1968)
gepriift, Die Streuung von Elektronen an Goldatomen ist fir
50, 75, 150 eV von Fink und Yates (1969) berechnet. Fiir die
Streuung von Elektronen an den Ionenriimpfen eines Gold-
kristalls hat Feder (1977 b) eine HOhenlinienverteilung er-
rechnet. Beide Rechnungen sind fiir einen Vergleich jedoch
unglinstig: bei der ersten sind die Energieabstdnde zu groB,
die zweite liegt nicht in geeigneter Form vor.
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der Spinpolarisation bei der Beugung nicht zutreffend be-
schreibt. Bei einigen Energien gilt es jedoch ndherungs-
weise; z.B. wird der Verlauf der MeBkurven fliir E = 70 eV
und E = 80 eV durch die Polarisationskurven der Elektron-
Atom-Streuung flir E = 80 eV bzw. E = 90 eV angendhert wie-
dergegeben. Einige kr&dftige Strukturen sind iberlagert.

Zur Verdeutlichung ist in Bild 15 eine detaillierte winkel-
abhdngige Messung der Polarisation im (00)-Strahl bei E = 70
ev, v = 90° dargestellt (gleiche Parameter wie in Bild 13).
Sie wird mit 80-eV-Kurven der Elektron-Atom-Streuung ver-
glichen, in denen einmal die Brechung an der Potential-
barriere mit Vor = 10 eV gemdB (31) beriicksichtigt ist, das

andere Mal nicht.

Bei der Gegeniliberstellung der Kurven f&llt auf, daB unter
EinschluB der Brechung (Kurve b) die Lage des gemessenen
Polarisationsmaximums bei dem Streuwinkel © = 132° durch
den EinzelstreuprozeB gut wiedergegeben wird, unter Vernach-
ldssigung der Brechung (Kurve a) der Nulldurchgang bei

6 ~ 60°. Das Zusammenfallen der Maximumslagen kann zufédllig
sein; denn in der gemessenen Kurve enthdlt der Winkelbe-
reich mit © > 130° starke Anderungen der Polarisation, die
nur durch dynamische Streuprozesse zu erkldren sind. Aller-
dings gibt ein Vergleich der Messung am (00)-Strahl bei

80 eV (Bild 13) mit einer fiir die Brechung korrigierten

90 eV-Kurve der Elektron-Atom-Streuung bei © ~ 125° eine

dhnlich gute Ubereinstimmung der Maximumslagen.

Der bei & = 60° gemessene Nulldurchgang der Polarisation
erfordert zu seiner Erkldrung durch Einfachstreuprozesse
eine besondere Form der Oberfldchenbarriere; sie darf in
der Nihe von © = 60° keine Verschiebung der Winkel durch
Brechung ergeben. Nach Smoluchowski (1941) folgt bei einer
(rauhen) (110)-Oberfldche die Elektronenverteilung nur be-

schrénkt der Anordnung der Atome. An den in der Oberfldche
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Bild 15: Vergleich von Polarisationseffekten bei der
Elektron-Atom-Streuung und der Beugung:

Kurve (a) gibt die vom Streuwinkel © abhdngige
Polarisation fir die Streuung an Quecksilber bei
der Energie E = 80 eV nach Rechnungen von
Coulthard und Walker (1968).

In Kurve (b) sind die Winkel entsprechend der
Brechung eines 70 eV-Strahls an einer Ober-
fldchenbarriere mit Vg, = 10 eV korrigiert.

Kurve (c) zeigt die Messung fir den (0OO)-Strahl
bei E = 70 eV, ¥ = 900 und T & 320 K (MeB-
fehler wie bei Bild 13).

liegenden dichtest gepackten Ketten ist daher die positive
Ladung der Ionenriimpfe durch das Elektronengas nicht voll
kompensiert; in den Mulden zwischen den Ketten ist dagegen
ein Elektroneniiberschu vorhanden (siehe Bild 16, vergleiche
auch Besocke et al. 1977). Entsprechend ist eine wellige
Potentialbarriere anzusetzen, mit der bei Einfallswinkeln

um 60° die Brechung fiir die am Kristall gestreuten Elektro-



nen vernachldssigbar sein kénnte (die Elektronen werden im
wesentlichen an den oberen, dichtest gepackten Ketten ge-
streut, siehe Abschattungseffekte in Abschnitt 4.2.4).

Aus dem Verhalteﬁ dieser einen MeBkurve flir den (00)-Strahl
bei 70 eV darf jedoch nicht gefolgert werden, daB bei fla-

chem Einfall Einzelstreuprozesse vorherrschen +); denn bei

©
o }

- } ]

(b)

Bild 16: Elektronenverteilung an der rauhen Gold-(110)-Ober-
fldche, qualitative Darstellung in Anlehnung an
Smoluchowski (1941): (a) "Verschmierung" (spreading)
der Elektronendichte an der Grenzfldche flr eine
"Ecke" (---), flir eine "Mulde" (------ ) und filir die
Mitte einer (11l1)-Facette ( ), die Rechteckvertei-
lung gibt die Dichte der positiv geladenen Ionenrimpfe.
fi ist die Oberfldchennormale. (b) "Gl&attung"
(smoothing) der elektronischen Oberfldche. Die dicke
Wellenlinie veranschaulicht die Gleichgewichts-Ladungs-
verteilung (Schnitt ldngs AA' senkrecht zur Zeichen-
ebene in (a)).

den benachbarten Energien 60 eV und 80 eV weichen die ge-
messenen Lagen der Nulldurchgdnge deutlich von denen der
zugeordneten 70 eV- und 90 eV-Atomstreukurven ab (ver-
gleiche Bilder 13 und 14). AuBerdem sind die in der Messung
gefundenen Polarisationsgrade im Vergleich zu denen der

Elektron-Atom-Streuung zu groB.

+) Calvert et al. (1977) leiten dieses Verhalten aus einer
(ungeeigneten) MeBkurve ab, die sie einem Vorabdruck iliber
einen Bestandteil dieser Arbeit ohne Erlaubnis entnommen
haben.
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Bild 17: Polarisation als Funktion des Streuwinkels © fiir
verschiedene Strahlen bei konstanter Primdrstrahl-
energie E = 50 eV und fester Temperatur T = 320 K
(experimentelle Fehler siehe Bild 13)



- 55 -

Wie stark dynamische Streuprozesse die Spinpolarisation bei
der Beugung niederenergetischer Elektronen an Oberflidchen
beeinflussen, wird besonders deutlich durch Bild 17 gezeigt:
In ihm sind Polarisationskurven dargestellt, die bei fester
Energie E und bei festem Azimut P = 90° oder \p= ~35° an
verschiedenen Strahlen in Abhingigkeit vom Streuwinkel ©
gemessen sind. ( y = 35,3O entspricht der 1l1-Richtung im
reziproken Gitter). Wiirde die kinematische N&herung gelten,
miBte die Polarisation entsprechend (26) fiir jeden beob-
achteten Strahl bei gleichem Streuwinkel © den gleichen
Wert annehmen; die Unterschiede zwischen den gemessenen
Polarisationskurven sind jedoch kraR.

In der Elektron-Atom-Streuung sind Extrema und Nulldurchgidnge
der Spinpolarisation stets einem relativen Minimum in

dem differentiellen Wirkungsquerschnitt zugeordnet (siehe
1.2.2). Die Frage taucht auf, ob bei der Beugung eine ent-
sprechende Korrelation mit der Intensitdt existiert. Jennings
und Sim (1972) folgern aus dem kinematischen Modell, daB fiir
dieses keine Zuordnung dieser Art besteht, und erweitern
diese Aussage auch auf die Beugung unter EinschluB der Mehr-
fachstreuung. Bei der Durchfiihrung der dargestellten Messun-
gen ist die Intensitdt nicht systematisch erfaBt worden
(siehe 3.3); jedoch vermitteln alle Experimente den Eindruck,
daB in den gebeugten Strahlen die Polarisationsmaxima stets
in der Ndhe von relativen Minima der Intensitdt auftreten.
Absolut kann die Intensitdt dabei durchaus groB sein (siehe
dazu Bild 18).

Die scharfen Anderungen in der gemessenen Polarisation, die
in vielen Winkelbereichen auftreten, demonstrieren, wie stark
Winkelfehler energieabhdngige Messungen verfdlschen k&nnen
(siehe 3.4.1). Zusammenhinge zwischen auffallenden Minimum-
Maximum-Strukturen in den Polarisationskurven und Richtun-

gen im Kristall werden im ndchsten Abschnitt behandelt.
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4,1,2 Korrelation mit Gitterrichtungen

- Resonanzen -

Einige auffallende Strukturen in den Polarisationskurven,
die alle auf einen starken EinfluB von Mehrfachstreuprozes-

sen hinweisen, seien n&her betrachtet.

In der Tabelle 1 sind Streuparameter auffallender Extrema
und scharfer Nulldurchgdnge aus den Messungen, die in den
Bildern 13, 15 und 17 enthalten sind, zusammengestellt.
Die uniibersichtlichen Oszillationen fiir die Kurven mit

Energien > 90 eV sind dabei nicht berilicksichtigt.

In allen aufgefiihrten Beispielen liegt die Struktur der
Polarisationskurve in der N&he eines relativen Minimums der
Intensitdt. Minima (und auch Maxima) in der Intensitdt ein-
zelner Strahlen oder in dem gesamten Riickstreuvermdgen des
Kristalls konnen entstehen, wenn filir gewisse Streuparameter
(quasistationédre) Eigenzustdnde im Kristall resonant ange-
regt und dadurch die Amplituden der gestreuten Wellen ver-
dndert werden (siehe z.B. Pendry 1974, S. 109). Bevor die
Tabelle 1 ndher diskutiert wird, seien diese Anregungen kurz
behandelt:

Elektronenzustidnde im Kristall sind in dem Energiebereich von

30 - 200 eV, in dem bei der Beugung "niederenergetischer"

Elektronen an Oberfldchen gearbeitet wird, durch inelastische

Wechselwirkungen mit dem Elektronengas stark geddmpft. In der

Ndhe der Kristalloberfldche ist die Dichte der Elektronen

niedriger als im Kristallinnern (siehe Bild 16). Entsprechend
werden Zustidnde, die an die Kristalloberfldche gebunden sind,

schwdcher geddmpft und kdnnen merkbar resonant angeregt wer-
den (McRae und Caldwell 1967, McRae 1971, Sinharoy et al.
1972, Bedell und Farnsworth 1973, Henrich 1975, Adnot und
Carette 1977, McRae et al. 1977 u.a.).




Anderungen in der Intensitdt gebeugter Strahlen, die von Re-

sonanzen abhidngen, k&nnen beobachtet werden,

(a) wenn die Schwelle fiir den Austritt eines Strahls ins
Vakuum erreicht wird ("Strahl-Schwellen-Effekt", Gersten
und McRae 1972). An der Austrittsschwelle gilt fiir als
frei betrachtete Elektronen

g .9 2 _
o™ =k Koy * 95517 =0 (31)

k, ist dabei die Komponente des Wellenvektors k in Rich-

tung der Oberfldchennormalen, Eou die in der Oberfldche

liegende Komponente von k_, ﬂij ein Vektor des zweidimen-

_o
sionalen, reziproken Gitters (siehe Bild 10) und
_ _ 1 . , .
k = |kl = k| = 5~ J2mE' (E die Energie, m die Masse der
Elektronen) .

(b) wenn die Elektronen in Eigenzustdnde der obersten Netz-
ebene (Atomlage) des Kristalls hineingestreut werden
("in plane"-Resonanz, McRae 1966, Kambe 1970) . Fir diese
7zustinde verschwindet wie an der Austrittsschwelle der

)

Teilchenstrom senkrecht zur Oberfléiche"E .

(c) wenn Oberflichenzustédnde, die zwischen der obersten Netz-
ebene und der &duBeren Oberfldchen-Potentialbarriere ge-
bunden sind, angeregt werden. Flir Elektronen in diesen
7ustinden liegt die Energie einerseits unterhalb der
Schwellenergie fiir den Austritt ins Vakuum (siehe a), an-
dererseits liegt sie in einer Bandliicke des Kristalls
(also oberhalb der Energie einer "in plane"-Resonanz (b)).

Sie werden daher an der Oberfléchenbarriere und - bei Ver-

) Falls auch hier die Elektronen als frei betrachtet werden,
muB wie im Fall (a) die Komponente des Wellenvektors senk-
recht zur Oberfliche verschwinden. Dabei ist der Energiege-
winn in der Oberflichen-Potentialbarriere zu beriicksichtigen.
Wie in 31 gilt dann

2 r2 .
k lkou i iij

kY
wobei k' = l-~\/2m (E+V ry der Betrag des Wellenvektors &'
in der oberSten Atomlage, k', seine Komponente senkrecht zur
Oberfldche und VOr der Realteil des inneren Potentials ist.

|12 =0 (31%)
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nachldssigung inelastischer Effekte - auch an der obersten
Netzebene vollstdndig reflektiert. Ihre Energie liegt da-
bei in der Regel knapp unter der, die der Austrittsbedin-
gung (31) filir einen gebeugten Strahl entspricht (Ober-

fldachen-Barrieren~Resonanz, Hirabayashi 1968, McRae 1971).

Alle Resonanzarten koénnen durchlaufen werden, wenn entweder die
Streuerergie E oder die Orientierung des Kristalls zum einfal-
lenden Strahl variiert wird. Sie rufen dann deutliche Enderun-
gen in der Intensitdt gestreuter Strahlen hervor. Dabei schwi-
chen sie die Amplitude eines gebeugten Strahls oder verstirken

sie, indem sie Partialwellen entziehen oder zufiihren.

Die Energiebreite [T der Resonanzen (Halbwertsbreite) hingt von
der Dampfung der beteiligten Zustdnde ab. Fiir Energien E unter
der Anregungsschwelle fiir Plasmonen liegt [ stets unter 1 eV,
flir gréBere Energien kann [ bis auf 20 eV anwachsen (siehe z.B.
McRae 1971, Sinharoy 1972, Bedell und Farnsworth 1973, Adnot
und Carette 1977, McRae et al. 1977). Werte von [ unterhalb von
1 eV sind an der Austrittsschwelle auch fiir Energien E oberhalb
der Plasmonen-Anregungsschwelle zu beobachten (siehe Henrich
L978] &

Ausgeprdgte Minima in Intensitdtskurven sind in der Regel
durch Resonanzen verursacht. Die eindeutige Zuordnung zum
Austritt bestimmter Strahlen kzw. zur Anregung einzelner Zu-
stdnde ist jedoch nur bei ausfilihrlicher Untersuchung ihres
Verhaltens unter: Anderung der Beugungsbedingungen mdglich
(siehe z.B. Sinharoy et al. 1972).

Im Hinblick auf Polarisationseffekte sind scharfe und tiefe
Resonanzminima der Intensitdt von besonderem Interesse. Spal-
ten sie infolge von Spin-Bahn-Wechselwirkung auf oder exi-
stieren sie nur fir eine Spinkomponente, sind in ihrer N&he
dhnlich wie bei der Elektron-Atom-Streuung auffallende Polari-
sationsstrukturen zu erwarten (vergleiche 1.2.2). Jennings

(1971 b) hat in Rechnungen fiir eine Oberflichen-Barrieren-

e



- 60 -

EINFALLSWINKEL 3,

65° 60° 55° 550 55° 55¢ o5¢ 55¢ 50° 45°
100 T T T T ‘ T ‘ T T
' foooA
- L f\ £
ll ] 1
. ’ / - q
i 1
50 ', / ,l / I\
i ! 1
L ,’ \
'\
]

POLARISATION [%]
o

T T
-
pE——
4
-
T

| /
_ \ / | ( [
e | |
R
| ! -
LLeV  LBeV  4LBeV 50eV  52eV  SkeV -
-100
T T
i 5 [
T sf '
E
5 o . AR
& ! ]
o
N } i \ I
| 4
| TR !
Ay N
: v oy } i |
. A .
50° 60° 70° 70° 70° 70¢ 70° 70° 80° 90°

STREUWINKEL ©

Bild 18: Beispiel fiir ein Resonanzminimum der Intensitdt

(zdhlrate) und fiir die zugeordnete Polarisations-

struktur. Untsr
Azimut ‘-f"—‘-’ 35

sucht ist der

(00) -Strahl mit dem

(Beispiel 9 aus Tabelle 1).




resonanz an einer Kupfer-(001)-Oberfldche entsprechende
Effekte gefunden; filir die eine Spinkomponente hat er ein
tiefes Minimum und ein nachfolgendes Maximum der Intensitdt
als Funktion der Energie erhalten, fiir die andere Spin-

komponente dagegen einen glatten Kurvenverlauf.

Die in Tabelle 1 angegebenen Beispiele weisen darauf hin,

daB mit Resonanzen verkoppelte Polarisationseffekte auch in
Messungen auftreten. Deutlich ist in Bild 18 - es zeigt
Spinpolarisation und Z&hlrate (Intensitidt) bei Variation

der Streubedingungen fiir das Beispiel 9 - die Zuordnung der
Polarisationsstruktur zum Zdhlratenminimum zu erkennen. Eine
Korrelation mit einem austretenden (01)-Strahl kdnnte exi-
stieren, sie ist jedoch den Messungen nicht eindeutig zu ent-
nehmen,

Der Anderung A E der Streuenergie E miiBte, falls eine

der Beziehungen (3la) oder (31b) gilt, eine Anderung'A4ﬂ6
des Einfallswinkels Lﬁo entsprechen. Filir sie folgt nach
Einsetzen von E +AE und Lﬂb + Aﬁ% in (3la) oder (31b)

(1-sin¢ﬁ‘)
o)

A L 4E
: . cos bﬁo ()

Mit A E = 2 eV, E = 50 eV, 4,4'0 = 54%ergibt sich aus (32)
44ﬂ6 &=O,4O. Eine systematische Verschiebung der Extrema der
Polarisation und ihrer Nulldurchgédnge in dieser Gr&Be ist in
den Messungen nicht zu erkennen. Zusdtzlich f311lt auf, daB
die symmetrische Resonanzform nur in einem engen Energie-
bereich existiert. Ein &hnliches Verhalten von Resonanz-
strukturen haben Adnot und Carette (1977) bei Intensitdts-

messungen beobachtet.

Wenn die hier gefundenen Polarisationseffekte auf eine Auf-
spaltung einer Resonanz zurlickzufihren wdren, kdnnte aus der
Winkeldifferenz zwischen dem Maximum und dem Minimum der Po-

larisation liber (32) eine obere Schranke von etwa 3 eV fiir




die Spin-Bahn—Wechselwirkungsenergie bestimmt werden. Die
fehlenden energieabhdngigen Verschiebungen der Kurven
weisen jedoch darauf hin, daB entweder keine einfache Auf-
spaltung existiert, oder daB apparative Effekte (Energie-
unschirfe, Winkeldivergenz des Strahls) einen zu grofBen

Winkelabstand der Extrema vortduschen.

Fiir einige der Beispiele in Tabelle 1 ist die Austritts-
schwellenbedingung (3la) fiir die in den beiden letzten
Spalten angegebenen Strahlen gut erfiillt; trotzdem wdren
fiir eine sichere Zuordnung ausfiihrlichere Messungen unter
Variation der Winkel und der Energie ndtig (siehe Sinharoy
et al. 1972). In der Gruppe der Beispiele 1-5 der Tabelle 1
£311t auf, daB die Ausfallswinkel jeweils nahezu gleich
sind, obwohl die Energie verdndert wird. Der Ausfallswinkel
liegt fiir alle 5 Streubedingungen in der Nihe des Neigungs-
winkels wvon 54,7o der (l111)-Facetten der rauhen Gold-(110) -
Oberfliche (siehe Bild 10) . Fiir die Streubeispiele 4 und 5
ist es nicht gelungen, eine zugeordnete Strahlaustritts-
schwelle zu finden. Der Strahllauf l&angs der (111)-Facetten
k&nnte daher bei allen fiinf Streubedingungen die resonanz-
artigen Strukturen hervorrufen. (Dieser besondere Strahl-

lauf wird in Abschnitt 4.2.4 ausfiihrlicher diskutiert).

zusammenfassend gesehen, ergibt sich aus den hier darge-
stellten Ergebnissen, daB in Resonanzen auffallende Polari-
sationseffekte existieren. Fiir ein genaueres Verstdndnis
miiBte jedoch einerseits ausfiihrlicher gemessen, andererseits
die Theorie weiter entwickelt werden. Interessant fiir eine
Anwendung in einem Polarisationsdetektor ist, daB als
Funktion des Einfallswinkels relativ breite Polarisations-
maxima am Rand von breiten Intensitdtsmaxima auftreten kon-
nen (siehe Bild 18, Kurven fir 52 eV und 54 eV).
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4.1.3 Reproduzierbarkeit der Effekte bei

Symmetrie-Operationen - Reziprozitdt -

Die stark strukturierten Polarisationsprofile 1&sen die

Frage aus, wie zuverldssig die Messungen sind.

Wird vorausgesetzt, daB der Kristallzustand stets reprodu-

zierbar ist, bleiben nur systematische Fehlerquellen, z.B.

Fehljustierungen der Beugungsanordnung oder magnetische
StOrfelder. Um Stdrungen zu erkennen, kdnnen Symmetrie-
operationen ausgenutzt werden, die die Polarisationseffekte

nicht dndern. Geeignet sind

a) die Spiegelung S in der Streuebene an dem auslaufenden
Strahl (siehe Bild 19)

Bild 19: Spiegelung S in der Streuebene

Sie ist in der Beugungsanordnung zu realisieren, da die
Kanone in einem zum auslaufenden Strahl teilweise symme-
trischen Winkelbereich bewegt werden kann (siehe 2.2)
und da die Kristalloberfldche selbst zweizdhlige
Symmetrie hat. Die Spinvorzugsrichtung p bleibt bezo-

gen auf den Vektor p=fi_= [on E]/|}_<Ox k| erhalten, im

Raum geht sie in antiparallele Richtung {liber.
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b) Die Zeitumkehr T: der einfallende und auslaufende Strahl
werden miteinander vertauscht (Woodruff und Holland 1970,
Lagally et al. 1971). Bei der Zeitspiegelung bleibt die
Spinvorzugsrichtung ebenfalls beziiglich P = ﬁs=[}0x g}ﬂgoxgl

erhalten.

Einfallender und auslaufender Strahl koénnen in diesem
Experiment nicht miteinander vertauscht werden. Moglich
ist jedoch, den Strahlweg einer Zeitspiegelung durch
eine Drehung D des Kristalls einzustellen. Bild 20 gibt
ein Schema der dazu notwendigen Symmetrieoperationen;
bei ihnen ist wieder die zweizdhlige Symmetrie des
Kristalls ausgenutzt. Fiir einen (00) -Strahl folgt bei

Ausfilhrung dieser Operationen die Identitédt.

(o)

T

—a

Bild 20: Anwendung der Zeitspiegelung T im Experiment

Bild 21 zeigt Polarisationsprofile P(©) fir den (0Ol)- bzw,.
(01)-Strahl, die mit vier mdglichen &dquivalenten Strahl-
liufen gemessen sind. Die erzielte Ubereinstimmung ist Uber-
raschend gut, sie ist besser als die, die in Intensitdts-
messungen zum Reziprozitdtstheorem von Lagally et al. (1971)

erreicht worden ist.

Die Kurvenpaare, bei denen der Sstrahllauf konstant gehalten
worden ist, sind die Kurven 1 und 2 bzw. 3 und 4 (Operation TDS)
die Paare, die spiegelsymmetrisch gemessen sind, die Kurven 1
und 3 bzw. 2 und 4 (Operation S). Die Kurven 1 und 3 stimmen

quantitativ innerhalb der statistischen Fehler liberein, zwi-
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Bild 21: Symmetrie-Messungen zur Kontrolle apparativer
Fehler (siehe Text)
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schen den Kurven 2 und 4 treten in den Polarisationsspitzen
Abweichungen auf, die auf Fehler in der Justierung des Beu-
gungssystems schlieBen lassen. Die Kurven 1 und 2 bzw. 3 und

4 zeigen bei dem Polarisationsminimum in der N&he von

e = 1100 eine Winkeldifferenz A®© = 20. Dieser Fehler kann so-
wohl durch magnetische Stdrfelder als auch durch Ungenauig-
keiten in der Justierung der Apparatur ausgelOst sein.

7.B. ist die Justierung des Primidrstrahls zur Achse des Kano-
nenmanipulators fehlerhaft; die Abweichung liegt bei etwa 1 mm.
Der Auftreffbereich des Primdrstrahls auf dem Kristall &dndert
sich damit, Winkelfehler konnen entstehen - besonders bei
streifendem Einfall. Der streifende Einfall ist prinzipiell
problematisch, da die vom Strahl getroffene Fldche mit

1/cos oﬂo wichst. Da die Kristalloberfldche nicht ideal ist,

bricht dieser Effekt einerseits die T-Symmetrie in einem realen

Experiment, andererseits verfilscht er winkelabhédngige Mefi-
reihen. Ein Zusammenwirken dieses Fehlers mit Justierfehlern
kann fiir das Auffiillen der Mulde (Absenken des Maximums) bei

e ~105° in der Kurve 4 verantwortlich sein. Es kénnte glinstig
sein, winkelabhidngige Kurven aus Teilstiicken mit zueinander
reziproken Strahlldufen zusammenzusetzen, flir die 4}6 stets

kleiner 50° gehalten wird.

Insgesamt zeigt das hier gebrachte Beispiel die hohe Zuver-

lissigkeit der Ergebnisse; trotz des einfachen, gewiB nicht

optimalen experimentellen Aufbaus sind die Messungen in sich
konsistent. Die in 3.4.2 gegebene Fehlerschranke 486 = + 2

fiir den Streuwinkel © ist unter Verwendung dieser Messungen

geschdtzt.

Die allgemeine Justierung des Beugungssystems ist spdter noch
verbessert worden. Gearbeitet wird bei fast allen Untersuchun-

gen im Kanoneneinstellbereich der Kurven 1 und 3.
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4.2 Vergleich Rechnung - Experiment i

4.2.1 Theoretische Behandlung: Prinzip

Nachdem gezeigt ist, daB starke Polarisationseffekte exi-
stieren und die MeBmethode zuverldssig ist, folgt als
ndchster interessanter Schritt ein Vergleich mit der Theo-
rie. Dieser Vergleich ist durch Zusammenarbeit mit R. Feder
méglich geworden. Feder (1971, 1972, 1976) hat die Theorie
der Beugung niederenergetischer Elektronen im Formalismus
der Dirac-Gleichung ausgearbeitet. Seine Behandlung des
Problems ist durch geschicktere Wahl der Summationen einer
von Jennings (1970, 1974) entwickelten spinabhdngigen Theo-
rie bezliglich Rechenzeit und Flexibilit&dt liberlegen (siehe
Feder et al. 1976). Das theoretische Modell ist in beiden
Theorien das folgende (Feder et al. 1976):

(a) der einfallende Strahl ist eine ebene Welle,

(b) die Kristalloberfldche hat eine ideale zwei-

dimensionale Periodizitédt,

(c) die Streupotentiale der Ionenrimpfe sind in der

"muffin-tin"-Form darstellbar,

(d) die inelastischen Effekte k&nnen durch Dampfung
der elastisch gestreuten Wellen beriicksichtigt

werden.

+) Dieser Vergleich ist Thema einer gemeinsamen Arbeit

R. Feder, N. Mililler, D. Wolf "Spin Polarization in
Low Energy Electron Diffraction from Au (110):
Theory and Experiment", die zur Ver&ffentlichung in
Z. Physik B angenommen ist.



Das Beugungsproblem wird dann in drei Stufen geldst:

(1) Einzelstreuung an den Ionenrimpfen,

(2) Zusammensetzung der Streuung an den Ionenriimpfen zur
Mehrfachstreuung innerhalb einer zur Oberfldche pa-

rallelen Schicht ("intra-layer scattering"),

(3) Kombination der Streuung einzelner Schichten

("inter-layer scattering").

In Stufe (1) wird dabei die radiale Dirac-Gleichung mit
einem in der Elektron-Atom-Streuung bewdhrten Programm
(Bunyan und Schénfelder 1965) gel&st. Beil Stufe (2) und
(3) folgen dann Jennings und Feder jeweils Verallgemei-
nerungen unterschiedlicher, nichtrelativistischer Beu-
gungstheorien (Einzelheiten siehe bei Feder et al. 1976

und in der dort genannten Literatur).

Bei dem derzeitigen Entwicklungsstand der Untersuchungen
zur Spinpolarisation bei der Beugung niederenergetischer
Elektronen ist es nicht sinnvoll, Rechnungen fiir re-
konstruierte Oberflichen durchzufiihren. Im Hinblick auf
eine Uberpriifung theoretischer Ergebnisse ist mit der Ent-
scheidung, in diesem Experiment die Gold~-(110) -Oberflédche
zu untersuchen, eine ungiinstige Wahl getroffen worden. Der
strukturelle Ubergang der Fldche bei 700 - 750 K, bei dem
sich das (1x2)-Uberstruktur-Beugungsbild in ein (1x1) -Grund-
gitter-Beugungsbild wandelt, erlaubt jedoch eine Gegeniliber-
stellung von Theorie und Experiment. Diese M&glichkeit wird
hier ausgenutzt; Rechnungen fiir eine nicht rekonstruierte
Gold-(110) -Oberfldche werden mit Hochtemperaturmessungen
verglichen, fiir die der EinfluB der tiberstruktur stark

zuriickgedrdngt ist.
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Zwischen den beiden gegeniibergestellten Systemen bestehen

dabei erhebliche Unterschiede:

In der Rechnung wird angenommen, daB der (unpolarisiert)
einfallende Strahl an einer fehlerfreien Kristalloberfldche
gestreut wird, deren Atome voneinander unabhdngige, isotrope
thermische Schwingungen ausfiihren. Im Experiment dagegen
trifft der Primdrstrahl auf eine stark fehlgeordnete, rauhe
Oberfldche, in der die Atome gekoppelt (anisotrop) schwin-
gen. Die gebeugten Strahlen enthalten also stets Streu-
anteile der fehlgeordneten Schicht (siehe z.B. Duke und

Liebsch 1974) und Auswirkungen gekoppelter Schwingungen.

In den Rechnungen werden wie im Experiment die Polarisation
(und die Intensitdt) als Funktion der Streuenergie E und

der Orientierung des einfallenden Strahls zum Gitter be-
stimmt. Dabei wird die Streuung an 8 monoatomaren Schichten
berlicksichtigt. Bis zu etwa 37 Strahlen (reziproke Gitter-
vektoren) werden fir die Streuung innerhalb einer einzelnen
Schicht mitgenommen, die Auswahl wird dabei den Einfalls-
bedingungen angepaft. Auswahlkriterium ist immer die Konver-

genz der Rechnung.

Die Streuung an den Ionenrimpfen wird mit einem "muffin-tin"
Bandstrukturpotential (nach Andersen) behandelt; sie wird
dabei durch spinabhdngige Streuphasen bis zu 4= 7 be-

schrieben.




.-70_

4.2.2 Parameter der Rechnung

Das innere Potential

In den Rechnungen werden der Realteil VOr und der Imagindr-
teil VOi des inneren Potentials als konstant angenommen
(siehe dazu 3.4.1). Der Realteil wird durch Vergleich mit
Messungen ermittelt, filir den Imagindrteil - er bestimmt

die Dampfung der Elektronenwellen durch inelastische Streu-
ung - wird VOi = 4 eV angesetzt (VOi = 4 eV entspricht dem
Amplituden-Abschwdchungskoeffizienten A‘eecu 7 3, siehe
Demuth et al. 1975).

Fiir die dem Realteil zugeordnete Potentialbarriere an der
Oberflidche werden zwei eindimensionale Modelle benutzt: eine
brechende, aber nicht reflektierende Stufenbarriere, und
eine exponentialartig abfallende, glatte Funktion, die

den Ergebnissen von Lang und Kohn (1970) fiir das freie
Elektronengas angepafBt ist (siehe Feder et al. 1976) .
Strukturierungen der Barriere parallel zur Oberfldche, die
beim realen Kristall auftreten, werden vernachldssigt
(vergleiche 4.1.1, Bild 16).

Gitterkontraktion

Fiir den Abstand zwischen der ersten und der zweiten Atom-
schicht wird eine Kontraktion von O - 10 % bezogen auf den
Grundgitterabstand c = ao/d7‘= 2,88 ] angenommen. Bei einer
Kontraktion von 10 % ist der Abstand ndchster Nachbarn mit
2,49 ® kleiner als es Tabellenwerte fiir den Ionenradius
(1,34 R) erlauben. Der Ionenradius ist jedoch keine abso-
lute untere Schranke fiir Atomabstdnde; denn z.B. im zwei-
atomigen Molekiil Au2 ist der Kernabstand signifikant kleiner

als der zweifache Ionenradius (Huber 1972).
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Kristalltemperatur

Da ein Vergleich mit Messungen bei hohen Kristalltemperatu-
ren durchgefiihrt werden soll, sind Temperatureffekte zu be-
ricksichtigen. Die thermische Ausdehnung des Gitters wird

vernachldssigt, ihr EinfluB istim Vergleich zu dem der
thermischen Gitterschwingungen unbedeutend. Die Schwingun-
gen selbst kdnnen wegen der Vielfachstreuung nicht einfach
durch einen Debye-Waller Faktor berlicksichtigt werden. Um
ihren EinfluB zu erfassen, wird die Streuung an den Ionen-
rimpfen mit Streuamplituden beschrieben, die die Auslenkung
der Ionen aus der Ruhelage enthalten. Fiir die Auslenkungen
wird ein Debye-Schwingungsspektrum angesetzt. Eine Mittelung
ergibt dann temperaturabhdngige komplexe Streuphasen

(Pendry 1974, Seite 201 ff). An dieser Stelle geht die
Debye-Temperatur TD in die Theorie ein. Fiir sie wird in
allen Schichten des Kristalls der gleiche Wert angesetzt;
denn bei den prinzipiellen Unterschieden zwischen der realen
Oberfldche und der Oberflidche des theoretisch behandelten
Modells ist es nicht sinnvoll, durch Variation iiber die
Schichten zusdtzlich Komplikationen einzufiihren. Stattdessen
werden Extremwerte, die Grundgitter-Debye-Temperatur

TDl = 170 K (Henry und Lonsdale 1959) und die Oberflichen-
Debye-Temperatur TD2 = 111 K (Jackson 1974), benutzt. Als
Kristalltemperatur wird T = 723 K, also T/TDl = 4,25 bzw,
T/TD2 = 6,5 angenommen.

4.2.3 Bestimmung des realen inneren Potentials VOr

Der erste Schritt in einem Vergleich zwischen Rechnung und
Experiment ist die Anpassung des Realteils VOr des inneren
Potentials. Dazu ist glinstig, bei senkrechtem Einfall des
Primdrstrahls einen gebeugten Nebenstrahl zu untersuchen.
In diesem Fall ist ndmlich VOr gleich der Verschiebung

einer energieabhdngig gemessenen Intensitidts- oder Polari-
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sationskurve I(E) bzw. P(E) gegen die entsprechende fir
Vor = O berechnete Kurve, denn Rechnungen fiir Nebenstrah-
len sind von der Form der angesetzten eindimensionalen

%)

Potentialbarriere.nahezu unabhdngig . Das MeBprinzip, bei
fester Energie den Streuwinkel zu variieren, wird bei die-

sen Messungen allerdings durchbrochen (siehe 3.4.1).

Mit dem senkrechten Einfall tritt ein experimentelles Prob-
lem auf: Sowohl der Kristall als auch die Kanone missen ver-
dreht werden, um nach einer Energiednderung den auslaufen-
den Strahl durch das Loch im Leuchtschirm hindurch in den
Polarisationsdetektor zu leiten und gleichzeitig den senk-
rechten Einfall beizubehalten. Die erforderliche Bewegung
um gleiche Winkel ist eine Quelle fiir Fehler. Das bereits
in 4.1.3 benutzte Reziprozitdtstheorem (Zeitumkehrsymmetrie)
bietet einen Ausweg: werden senkrecht auslaufende, gebeugte
Strahlen untersucht, braucht der Kristall nicht verdreht zu
werden. Stattdessen wird allein der Einfallswinkel L;o so
verdndert, daB der gebeugte Strahl optimal auf dem Aus-
fidelloch des Leuchtschirms zentriert ist. Die notwendige
Bewegung der Kanone kann sowohl visuell als auch {lber die
durchgelassene Intensitdt (Z&hlrate im Mott-Detektor) gut
kontrolliert werden.

In den Bildern 22 und 23 werden fiir den (10) Strahl bzw.
(11) Strahl bei senkrechtem Einfall berechnete, energieab-
hingige Intensitdts- und Polarisationskurven mit entspre-
chenden, reziprok gemessenen Zdhlraten- und Polarisations=
kurven verglichen (Indizierung siehe Bild 10). Die Kristall-

temperatur liegt in diesen Messungen bei T = 745 + 20 K.

Es ist damit eine Temperatur gewdhlt worden, bei der noch
Reste der halbzahligen Reflexe vorhanden sind ("Nahordnungs=

) Ein EinfluB der Barrierenform entsteht, wenn Ober-

flichen-Barrieren—-Resonanzen auftreten.
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Bild 22:

(10) =Strahl: Intensitét,
Z&dhlrate und Spinpolari-
sation fiir senkrechten
Einfall als Funktion der
Energie E ( 0O % Kon-
traktion, 5 % Kon-
traktion). Fiir die Rech-
nung ist die Kristall-
temperatur T = 723 K an-
gesetzt, in den Messungen
liegt sie bei T = 745 +
20 K. Die berechneten
Kurven sind flir V__= 14 eV
gezeichnet. (Fehlgf der
Messung siehe bei

Bild 13).
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reste"), denn bei noch hoherer Temperatur werden einerseits
die MeBzeiten wegen der sinkenden Intensitdt zu lang,
andererseits kodnnen die Ergebnisse durch tiberlagerung aus
dem diffusen Untergrund stdrker verfilscht werden (verglei-
che 3.2; die giinstigere "groBe" Streugeometrie im Polarisa-
tionsdetektor - siehe 2.3.1 - konnte fiir diese Messungen
noch nicht eingesetzt werden) . Dazu besteht bei hoheren
Temperaturen die Gefahr, daB vermehrt Verunreinigungen

aus dem Kristallinnern an die Oberfliche diffundieren,

sich eventuell eine hexangonale iberstruktur ausbildet
(siehe Wolf 1972) und die Oberfldche zunehmend aufgerauht

wird (siehe Jackson und Gilmer 1976).

Da im Polarisationsdetektor nur die zur Streuebene (der
Beugung) senkrechte Polarisationskomponente Py erfaft wird,
ist in den Rechnungen nur diese Komponente beriicksichtigt
(beim 11-Strahl sind Komponenten in der Streuebene zZu er-
warten) . Die berechneten Kurven werden dabei mit einer Ener-
gieskala gezeigt, der ein reales inneres Potential

\Y = 14 eV zugeordnet ist.
or

Die gemessenen und berechneten polarisationskurven P (E)

fiir den (10)-Strahl (Bild 22) unterscheiden sich stark von-
einander sowohl in ihrem verlauf, als auch in der GroBRe der
Polarisation P(E), nur die Lage der Extrema stimmt inner-
halb weniger eV iiberein. Die Intensitdtskurven I(E) wiirden
fiir ein inneres Potential vor - 4 eV zusammenpassen. Ein SO
kleiner Wert erscheint jedoch physikalisch nicht sinnvoll;
denn schon allein die Austrittsarbeit ist bei Gold mit

4,8 eV (nach Formenko 1966) grofer als 4 eV, und zu ihr

wire noch eine Energie von der GroBenordnung der Fermi-
energie zu addieren (siehe Pendry 1974, Seite 35 ff). Die
erheblichen Abweichungen sind nur als Ausdruck der Unter-
schiede zwischen der realen Oberfldche, an der gemessen
wird, und der in der Theorie vorausgesetzten idealen Ober-

fliche zu verstehen.
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Bild 23: (11) -Strahl: Intensitdt, Zd&hlrate und Spin-
polarisation filir senkrechten Einfall als
Funktion der Energie E (—— O % Kontraktion,
--- 5 % Kontraktion). Filir die Rechnung ist
die Kristalltemperatur T = 723 K angesetzt,
in den Messungen liegt sie bei T = 745 + 20 K.
Die berechneten Kurven sind fir Vg, = 14 eV
gezeichnet. (Fehler der Messung siehe bei
Bild 13).
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Fiir die gemessenen Intensit&dten und Polarisationen sind
zwei MeBreihen filir zwei zum auslaufenden Strahl symme-
trische Kanonenpositionen gegeben. Wird vorausgesetzt, daB
unabhdngig von der Streuenergie E der Primdrstrahl den
Kristall immer in dem gleichen Oberfldchenbereich trifft
und keine magnetischen Stdrfelder existieren, ist eine
Bquivalenz der beiden symmetrischen MeBkurven eine notwen-
dige und hinreichende Bedingung flir die Richtigkeit der
Daten. Storeffekte kdnnen in diesem Experiment nicht ausge-
schlossen werden, trotzdem gibt die Ubereinstimmung der
symmetrischen Messungen in Bild 22 Zutrauen zu den Ergeb-
nissen.

Die Kontrolle der Symmetrie ist notwendig: weicht ndmlich
der auslaufende Strahl von der Normalen zur Kristallfldche
ab, kénnen sich die Kurven drastisch &dndern. Die Kurven am
unteren Rand von Bild 22 zeigen dieses Verhalten fiir eine
Fehljustierung im Polarwinkel des auslaufenden (10)-Strahls
von 4 = 0,8 - 1°. Die Polarisationskurven &ndern sich
krdftig. Hier wird deutlich demonstriert, wie kritisch Fehl-

justierungen in energieabhdngigen Messungen sein konnen.

Fiir den (11)-Strahl (Bild 23) stimmen die gemessenen
Polarisationskurven mit den fir die Debye-Temperatur

TD = 170 K berechneten gut iiberein, wenn in der N&he von

E = 50 eV - wie in der Darstellung der gerechneten Kurven -
fiir den Realteil des inneren Potentials VOr = 14 eV ange-
setzt wird und vor mit steigender Energie E bis auf VOr =
10 eV bei E = 90 eV f&llt. Eine Abhdngigkeit des inneren
Potentials von der Energie ist auch in anderen Untersuchun-
gen gefunden worden (z.B. Jepsen et al. 1972); sie ist auf
Austausch- und Korrelationsbeitr&ge zum Potential zurick-

zufihren.
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Auf eine Anderung im Abstand der obersten Atomlage (des
Kristallmodells der Theorie) gegen das Grundgitter ist der
Bereich um E = 50 eV empfindlich; durch Vergleich der
Rechnung fiir TD = 170 K mit dem Experiment folgt filir die
Kontraktion ein Wert nahe O %. Da aber das Polarisations-
maximum bei 50 eV auch von der gewdhlten Debye-Temperatur,
also von den thermischen Schwingungen abhdngt - in den
Kurven fiir TD = 111 K ist es wie bei der Kontraktion von

5 % verschwunden - , ist diese Aussage nicht zweifelsfrei.

Flr TD = 111 K zeigen die berechneten Polarisationskurven
insgesamt weniger Strukturen; sie stimmen mit dem Experiment
schlechter ilberein. Dieses Verhalten ist zu erwarten, denn
bei dem senkrechten Einfall bzw. Ausfall tragen auch tiefer
im Kristall liegende Schichten stark zur Streuung bei;

ihre Gitterschwingungen werden durch die Debye-Temperatur
des Grundgitters besser charakterisiert.

Die sehr gute Ubereinstimmung der beiden symmetrisch ge-
messenen Polarisationskurven gibt hier wieder einen Hin-
weis auf die Qualitdt der Messungen. Die Unterschiede zwi-
schen den gemessenen und den berechneten Polarisationskurven
zeigen eine dhnliche Tendenz wie die beim (10)-Strahl in
Bild 22: Positionen der Extrema stimmen sehr gut iiberein,
Polarisationswerte und ihre Anderungen etwas schlechter.

Die gewlinschte Aussage iiber das innere Potential ist fiir

den 50 eV-Bereich an dem signifikanten Polarisationsmaximum
zuverldssig zu entnehmen. Auch der Vergleich der berechneten
Intensitdt mit den Z&hlratenkurven bringt keinen Wider-
spruch zu Vor = 14 eV bei E = 50 eV.
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4.2.4 Winkelabhingige Rechnungen und Messungen

Der nichste Schritt filir den Vergleich zwischen Theorie und

Experiment ist, winkelabhdngige Kurven gegeniiberzustellen.

Mit dem realen Potential vor = 14 eV als konstantem Para-
meter sind bei fester Energie E = 50 eV und bei festem
Azimut ¥ = 90° (EinschuB senkrecht zu den Ketten) vom
Streuwinkel © abhdngige Polarisations- und Intensitdtskur-
ven P(®) bzw. I(®) fiir den (O1l)- und fiir den (00)-Strahl
berechnet. Sie werden mit entsprechenden Messungen beil der
Kristalltemperatur T = 735 + 20 K verglichen. (Zur Wahl
der Temperatur siehe 4.2.3; Messungen bei hoheren Tempera-
turen sind hier mdglich gewesen, sie ergeben praktisch
identische Resultate: vergleiche Bild 25 fiir den (01)-
Strahl, Bild 27 fir den (00) -Strahl.) Widhrend in den Rechnun-
gen filir den (01) -Strahl kein direkter Beitrag von der
Barriere auftritt, ist diese Komplikation beim (00)-Strahl
zu beachten; daher werden in Bild 24 zundchst Ergebnisse
fiir den (01)-Strahl gezeigt.

Fiir Streuwinkel & > 115° stimmt die gemessene Polarisations-
kurve P (@) sehr gut mit der fir die Debye-Temperatur

TD = 170 K berechneten iiberein, wenn in der Modellober-
fliche eine geringe Kontraktion des Abstandes zwischen den
beiden oberen Atomschichten angenommen wird. In diesem
Winkelbereich mit © > 115° liegen beim (01)-Strahl die
Einfallswinkel Lﬂo und Ausfallswinkel‘dlstets zwischen O

und 450, und mindestens einer der beiden Strahlen verlduft
nahe der Flichennormalen; fir die Debye-Temperatur gilt

also dasselbe Argument wie beim (11)-Strahl in Bild 23.

Auch die schwache Kontraktion ist nicht im Widerspruch zu
dem Ergebnis wvom (11)-Strahl. Zu beachten ist, daf im Bereich
des sehr tiefen Minimums der Intensitdt, das in der Rech-
nung sowie in der Zdhlratenmessung gleichartig auftritt,

eine tberlagerung thermisch diffuser Streuung ein schmales
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tion). Flir die Rechnung ist die Kristalltemperatur
T = 723 K angenommen, in der Messung liegt sie bei
T = 735 X 20 K. (Fehler der Messung siehe Bild 13).




Minimum in der Polarisation verfdlschen (siehe 3.2) und

so die Forderung nach einer Kontraktion abschwdchen kann.
Auffdllig ist, daB in Messungen nahe Raumtemperatur die-
sem Intensitdtsminimum eine symmetrische resonanzartige
Minimum/Maximum-Polarisationsstruktur zugeordnet ist (siehe
Abschnitt 4.1.2 sowie Bild 25).

Flir Streuwinkel 6 <115° stimmen berechnete und gemessene
Polarisationswerte nur in einem kleinen Winkelbereich um

e = 100° Uberein, signifikante Unterschiede bestehen in der
Nihe von © = 110° und fiir © <:90°. Auffallend in den Mes-
sungen ist, daB verbunden mit dem Polarisationsminimum bei

e = ~110° die Zzéhlrate im Widerspruch zur Theorie zu
kleinen Winkeln hin drastisch abf&llt und dann im Vergleich
zu der berechneten Intensitidt stets sehr klein bleibt. Hier
zeigt sich deutlich ein Unterschied zwischen der idealisier-
ten Oberfldche, filir die gerechnet wird, und der realen Ober-
fldche, an der gemessen wird. In der realen Oberfliche exis-
tieren noch die ungeordnet an Pl&tzen des Grundgitters lie-
genden Bruchstilicke der Ketten, die bei Kristalltemperaturen
unter 700 K die (1x2) Uberstruktur bilden (siehe 2.4.2).
Wird der Streuwinkel © kleiner als 1100, wird der Ausfall-
winkel'JLgréﬁer als 50°. Die Neigung der (111)-Fl&chen-
stlcke, die die Facetten der Uberstruktur bilden, ist -

wenn Grundgittergeometrie angenommen wird - 54,7O (siehe
Bild 10). Die Vermutung liegt nahe, daB ab einem kritischen
Ausfallswinkel Lgé (bzw, ab einem kritischen Einfallswin-
kel Lﬁoc bei einer reziproken Messung) eine Art Abschat-
tung auftritt, d.h. daB Streuprozesse zunehmend bevorzugt
sind, in denen eine Streuung an einem der Uberstruktur-
schicht zugeordneten Kettenatom enthalten ist. Die totalen
Wirkungsquerschnitte sind fiir eine derartige "Abschattung"
hinreichend groB; sie liegen in der GrdBenordnung von

10 32 (vergleiche Webb und Lagally 1973). Eventuell werden
bei diesem kritischen Ausfalls- bzw. Einfallswinkel



L;c (4}60) zusdtzlich Resonanzen mit Zustdnden in den
(111)-Facettenfldchen angeregt. Ein Zusammenhang mit dem
Erreichen der Austrittsschwelle flir einen halbzahligen
Strahl (siehe 4.1.2, Tabelle 1) erscheint bei der relativ
hohen Temperatur unwahrscheinlich, obwohl filir Nahordnungs-
reste die entsprechende Resonanzbedingung noch gelten k&nn-

te (siehe dazu 4.1.2 und 4.3.1, vergleiche auch bei Bild 25).

Eine genaue Angabe von dzc ist dabei schwierig, da die spe-
zielle Form der Oberfldchenbarriere an der atomar rauhen
Fldche (siehe Bild 16), die genaue HOhenlage fir die auf

dem Grundgitter liegenden Ketten und die Streuquerschnitte
berilicksichtigt werden miissen.

Die beioﬁc einsetzende Abschattung kann den Unterschied
zwischen dem Verlauf der Zd&hlratenmessung im scharfen (01)-
Reflex und der berechneten Kurve erkldren: Die Atome (Ionen)
der Uberstrukturschicht sind auch nach einem Zerfall der
Ketten auf Pldtzen zu lokalisieren, die die Periodizitéat

des Grundgitters haben. Werden Stufen in der Oberfldche ver-
nachléssigt+), kann nach Duke und Liebsch (1974) filir die
Streuung an der ungeordneten oberen Schicht ein Wellenfeld
angesetzt werden, das zwar dem fiir die Streuung an einer
Grundgitterschicht dhnlich ist, dessen Amplituden jedoch
stark abgeschwdcht sind. Zusdtzlich vermindert die thermisch
diffuse Streuung, die in der zerfallenen Uberstrukturschicht
verstdrkt ist, das Streuvermdgen der Schicht. Gewinnt also
diese Schicht durch "Abschattung" einen bevorzugten Anteil
an der Beugung, 1ist bei gleichbleibender Struktur des Beu-
gungsdiagramms ein Abfall der Intensitdt in den scharfen

Reflexpositionen zu erwarten. Die Abschattung kann spinabhédn-

+)

Die Vernachldssigung der Stufen in der Oberfldche ist

bei dieser Betrachtung zuldssig, denn die den Stufen
zugeordneten Antiphasenbereiche mit Verschiebungsvektoren
senkrecht zur Oberfldche beeinflussen die Beugung nicht
in weiten Bereichen des Einfallswinkels gleichartig.




gig sein und so - wie beobachtet - zu einer signifikanten

Struktur in der Polarisationskurve P(8) filihren.
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Das Polarisationsminimum bei & ¥ o zeigt zusdtzlich ein

interessantes Verhalten: es dndert sich zwischen T =

320 K

und T = 780 K nur geringfiigig; der dieses Minimum bestimmen-

de StreuprozeB scheint nahezu temperaturunabhdngig zu sein

(vergleiche Bild 25). Dieser geringe TemperatureinfluB

spricht einerseits gegen einen zusammenhang des Polarisations-

minimums mit einem austretenden Uberstrukturstrahl, anderer-

seits bestdtigt er, daB beim Zerfall der iberstrukturschicht

Kettenbruchstiicke erhalten bleiben und so (111)-Facetten

auch bei hoher Temperatur bestehen. Auf den Zusammenhang des

Polarisationsminimums mit einer speziellen Eigenschaft der

realen Fliche weisen dabei zusdtzliche Rechnungen fiir die

idealisierte Oberfldche hin; auch bei vielfdltiger Variation

von Parametern k&nnen sie das Minimum nicht darstellen.




In Bild 26 werden fiir den (00)-Strahl Rechnung und Experi-
ment gegenilibergestellt. Der Streuanteil der Barriere ist

in den Rechnungen mit der kontinuierlichen Barriere beriick-
sichtigt, die Stufenbarriere ist als nicht reflektierend an-
gesetzt. Wesentlich deutlicher als die Intensitdtsprofile
zeigen die berechneten Polarisationsprofile den starken
EinfluB der Barrierenart und auBerdem die Auswirkungen

einer Kontraktion sowie der thermischen Gitterschwingen.

Beim Vergleich von gemessenen und berechneten Polarisations-
kurven ist zundchst iliberraschend, daB die nicht reflektie-
rende Barriere zusammen mit der Debye-Temperatur TD = 111 K
in dem Bereich des Streuwinkels © zwischen 70 und 100° die
beste Ubereinstimmung bringt. Die Bevorzugung der Stufen-
barriere kann in diesem Winkelbereich durch die ungeordnete
atomare Rauhigkeit, die sich insbesondere iiber die hervor-
stehenden Ionenriimpfe mit fehlender Kompensation der positi-
ven Ladung (siehe Bild 16) auf die Barriere Ubertrédgt, aus-
geldst sein. Die niedrig anzusetzende Debye-Temperatur ent-
spricht dem starken Anteil der obersten (abschattenden)
Atomlage an der Streuung (vergl. (0Ol)-Strahl). Bei Streu-
winkeln © < 60° scheint die kontinuierliche Barriere die
Messung besser zu beschreiben. Wegen der Rauhigkeiten der
realen Oberfldche sollte dieser Vergleich jedoch bei dem
hier gegebenen streifenden Einfall nicht durchgeflihrt werden;
die gemessenen Zdhlraten weichen auch deutlich von der berech-

neten Intensitdtskurve ab.

Fiir Streuwinkel © > 120° gibt - wie bei den kleineren Ein-
fallswinkeln fiir den (Ol)-Strahl - die Debye-Temperatur

TD = 170° eine bessere Ubereinstimmung. Die Barrieren-

form ist weniger Kkritisch. Aus dem Vergleich flir den Winkel-
bereich 100 < 6 < 120 kdnnte wieder eine geringe Kontraktion
fir den obersten Schichtabstand der Modelloberfliche abge-

leitet werden.
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In der Diskussion des (00)-Strahls ist bislang der beim
(0O1) -Strahl gefundene "kritische" Ausfall (Einfall) nicht
berilcksichtigt worden. Er sollte sich gerade in der

Nihe des Polarisationsminimums bei © *~ 76° auswirken.
Dieses Minimum ist das "Warm"-Minimum der in Ab-

schnitt 4.3.1 dargestellten temperaturabhdngigen Messun-
gen; sein dort gefundenes Verhalten zeigt deutlich, daB
eine dem Austritt eines halbzahligen Strahls (siehe 4.1.2,
Tabelle 1) zugeordnete Resonanz auszuschlieBen ist; eine
Resonanz mit einem Zustand in den (l111)-Facettenfldchen wire
jedoch méglich (siehe (0l1)-Strahl). Da einfallender und aus-
laufender Strahl im Falle der spiegelnden Reflexion

((00) =Strahl) zueinander symmetrisch sind, k&nnte eine sol-
che Resonanz zu einem Intensitdtsmaximum fiihren, dem dann
ein Abfall des Polarisationsgrades [ P| zuzuordnen wire.

Der Unterschied zwischen der Rechnung filir die kontinuierli-
che Barriere und der Rechnung flir die nicht reflektierende
Stufenbarriere bei 6 = 111 K kdnnte so durch Beriicksichti-
gung dieser Resonanz beseitigt werden. Die Z&hlratenkurve
zeigt in der N&he des "kritischen" Einfalls eine deutliche
Minimum-Maximumstruktur. Das Auftreten dieser Struktur
weist auf eine Resonanz hin; fiir eine eindeutige Kl&rung

sind jedoch weitere Messungen und Rechnungen ndétig.

Eine Folgerung ergibt sich zwangsl&dufig aus der hier gegebe-
nen Gegeniiberstellung von Experiment und Rechnung: die aus-
gesuchte Au-(110)-Oberflédche ist zu kompliziert, um ihre
Streueigenschaften bei dem derzeitigen Entwicklungsstand

des Gebiets der Spinpolarisation bei der Beugung voll zu
erfassen. Trotzdem ist es niitzlich, Messungen an der realen
Kristalloberfldche mit Rechnungen fiir eine idealisierte
Oberfldche zu vergleichen; es ist zu erkennen, daB die
Theorie bei geeigneter, physikalisch sinnvoller Wahl der
Parameter zutreffende Ergebnisse liefert und daB Unterschiede
der Resultate durch spezielle Eigenschaften der realen Ober-
fldche bedingt sind.



4.3 Untersuchungen zum Ordnungs-/Unordnungsiibergang
der Gold-(110)-Oberfldche

Den vorangegangenen Abschnitten ist zu entnehmen, daB die
Spinpolarisation gebeugter Strahlen iber die Vielfach-

streuung von der Struktur der Kristalloberfldche abhdngt.

Die strukturelle Ordnung der Gold-(110)-Oberfldche &dndert
sich - wie bereits in 2.4.2 beschrieben - mit der Tempe-
ratur. In diesem Teil der Arbeit wird versucht, Anderungen
der Spinpolarisation in den scharfen Reflexpositionen bei
Enderung der Struktur einer Oberflédchenschicht qualitativ
zu verstehen und aus temperaturabh&ngigen Polarisations-
messungen Aussagen zu dem Ordnungs-/Unordnungsibergang der

Gold-(110)-Oberfldche zu gewinnen.

4.3.1 Experimenteller Befund

Fiir die Untersuchungen sind die gebeugten Strahlen (die
Reflexe) in zwei Gruppen einzuteilen, in Grundgitterstrah-
len und in Uberstrukturstrahlen. Die Grundgitterstrahlen
enthalten Streuanteile aus Strukturen mit Grundgitter- und
mit Uberstrukturperiode, die Uberstrukturstrahlen nur aus
Strukturen mit Uberstrukturperiode. Entsprechend verschwin-
den beim Zerfall der Uberstruktur die Intensitdten der ihr
zugeordneten Strahlen, wdhrend die der Grundgitterstrahlen
im wesentlichen erhalten bleibt. Auch die Spinpolarisation

sollte sich fiir beide Strahltypen unterschiedlich verhalten.

Die in Bild 27 dargestellten Messungen bestdtigen, daB ver-
bunden mit der Strukturumwandlung signifikante Anderungen
in der Spinpolarisation auftreten. Flir Kristalltemperaturen
T = 320, 420, ....830 K ist bei der Energie E = 50 eV und
bei EinschuB senkrecht zu den dichtest gepackten Ketten
(\P= 900) die Polarisation im (scharfen) (00)-Strahl in

Abhdngigkeit vom Streuwinkel © erfaft. Zur Heizung ist
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Bild 27 : Spinpolarisation im (OO)-Strahl bei EinschuB
senkrecht zu den dichtest gepackten Ketten der
Gold-(110) -Oberflédche. Fir feste Energie und
feste Temperaturen T = 320 K, 420 K ... 830 K
ist der Streuwinkel © variiert. Fehler in der
Temperaturangabe: X 5 K bei T = 320 K bis I 20 K
bei T = 830 K. (Weitere Fehler der Messung siehe
Bild 13).




- 88

TEMPERATUR/ SCHMELZTEMPERATUR T/Tp,

02 03 04 05 06 07 08 09 1
100 v —t T A T T 2 T Ay + L 100
400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 T{K]
%ot ’ {90
80 [ | | 80
I‘hnl |||I
- ° II Il |[| | l I | I
70 F ° lll Il 170
oo ° ! (00)- STRAHL ©=76°
o
oo
Oo o
0 / “o 60
SR / %
o " ! * e
X | - o
':' ax *" ey * @
Q. Sof / A 150
e || e
5 >
o]
2 1w "8"%0 40
o *
= % ° (00)-STRAHL ©=96°
n * N
o
5 30+t 430
o * (0])- STRAHL ©~91°
20 20
10} 110
O 1 L 'l 1 1
300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200

TEMPERATUR TIK]

Bild 28:Polarisationsgrad |P| in Abh&dngigkeit von der Kristall-
temperatur T bei E = 50 eV, ¥ = 90° fiir das "Warm"-Minimum der
Polarisation im (00) Strahl bei & = 76°, fir das "Kalt"-Minimum
des (00)-Strahls bei © = 96° (siehe Bild 27) und fiir das Pola-
risationsminimum im (O 1/2)-Strahl bei © = 91° (siehe Bild 17).
Der Fehler in der Temperaturangabe ist kleiner %+ 20 K. In dem
"Warm"-Minimum ist mit Gleichstrom geheizt, bei den beiden an-
deren Streubedingungen gepulst. (Die Messungen im "Kalt"-Mini-
mum und im (O 1/2)-Strahl sind in Bild 29 ausfiihrlicher darge-
stellt, Fehler der Messung im "Warm"-Minimum wie bei Bild 13).




Gleichstrom benutzt worden; Fehler durch magnetische Stoér-
felder des Heizstroms sind bei dieser winkelabhdngigen
Messung unkritisch (siehe 3.4.1).

Bei zweli Streuwinkeln ist Auffallendes zu beobachten:

bei © ~ 96° verschwindet das ausgeprdgte "Kalt"-Minimum
mit dem Heizen, wdhrend bei 6 = 76° gleichzeitig aus einer
schwachen Struktur ein deutliches "Warm"-Minimum heraus-

wdchst.

Bild 28 zeigt filir diese zwei Streubedingungen den Polari-
sationsgrad |P| in Abhdngigkeit von der Temperatur. Er ist
jeweils in der Position des scharfen Reflexes gemessen.
Zusdtzlich ist in Bild 28 eine gleichartige Messung flir den
(O 1/2)-Strahl gegeben; fir die Energie E = 50 eV und fiir
den Azimut ¥ = 90°
Minimum bei 86 = 91O beobachtet (vergleiche Bild 17), Bei

ist die Polarisation im ausgeprdgten

der Kurve flr das "Warm"-Minimum ist mit Gleichstrom-
heizung gemessen worden, bei den beiden anderen mit gepulster
Heizung (siehe 3.4.4). Deutlich &ndert sich der Verlauf

der drei Polarisationskurven in der Ndhe der Temperatur,

bei der sich die Ordnung der Oberfldche &dndert (nach

Wolf et al. 1977 TC &~ 700 K, siehe auch Jagodzinski 1977).
In dem Uberstrukturstrahl setzt dabei der mit 'I'c korrelierte
Abfall des Polarisationsgrades bei hdherer Temperatur ein als
im Grundgitterstrahl. An der (0O0)-Strahl Messung bei 6 = 76°
("Warm"-Minimum in Bild 28) f&llt der fortlaufende Anstieg
des Polarisationsgrades weit oberhalb Tc bis zur MeBgrenze

T = 1120 K auf (1120 K = 0,84 x Schmelztemperatur Tm’

Tm = 1336 K). Die hohen Werte des Polarisationsgrads bei

T = 1100 K sind nur durch einen glinstigen MehrfachstreuprozeB
zu erkldren; thermische Schwingungen benachbarter Atome
miissen dazu gekoppelt sein. Dem Streuwinkel 6 = 76° ent-
spricht der Einfalls- bzw. Ausfallswinkel 1ﬂb == B3,

Der einfallende und der auslaufende Strahl liegen damit in



der Ndhe des in Abschnitt 4.2.4 diskutierten kritischen
Strahllaufs ldngs der (111)-Facetten der Oberfldche.
Eigenarten dieses besonderen Strahllaufs bestimmen offen-
sichtlich das Verhalten der Polarisation; denn der Anstieg
des Polarisationsgrades oberhalb von T= 850 K schlieBt
deutlich den EinfluB einer Resonanz mit dem austretenden
(O 1/2)-Strahl aus; Nahordnungsreste der Uberstruktur
sollten bei diesen Temperaturen zerfallen sein (siehe da-

zu auch 4.2.4).

Um den Verlauf der Kurven in Hinblick auf den Ordnungs-/
Unordnungsiibergang der Gold-(110)-Oberflédche ndher zu dis-
kutieren, sei zundchst dargestellt, in welcher Weise die
Polarisation durch Anderungen in der Struktur einer Ober-
fldchenschicht beeinfluBt wird.

4.3.2 Phinomenologische Beschreibung der Polarisations-

dnderungen

In diesem Abschnitt wird versucht, im Verhalten der Spin-
polarisation bei Anderungen der Uberstruktur Unterschiede
zwischen (scharfen) Uberstrukturstrahlen und (scharfen)
Grundgitterstrahlen aufzuzeigen. Zur Erleichterung wird
dabei ein vereinfachtes zweidimensionales Modell der

Gold- (110)-Oberfldche angenommen:

Die oberste Atomschicht der Fldche, die die Uberstruktur
bildet, sei als eine Schicht von Adatomen auf einem festen

Grundgitter behandelt. Sie sei also als zweidimensionales

)

. + . . .
Gittergas aufgefaBt. Die Adatome seien an Grundgitter-

+)

Ein Modell unter EinschluB von Verschiebungen senkrecht
zur Oberfliche beschreibt die Fehlordnung der Gold-(110)-
Flidche richtiger (siehe 2.4.2), erschwert aber die Dis-
kussion. Die Ergebnisse sollten qualitativ dhnlich sein.
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pldtzen gebunden. Zwischen Adatomen auf benachbarten
Plitzen bestehe in [110]-Richtung,der a-Richtung des
Oberfldchengitters, eine anziehende Wechselwirkung mit der
Energie J_ < 0, in [001] -Richtung, der b-Richtung, eine
abstoBende mit Jb > 0. Die Teilchenzahl in der Adatom-
schicht entspreche einer halben Monolage. Thermische

Schwingungen der Atome seien vernachldssigt.

Flir die Besetzung der Grundgitterpl&dtze bestehen damit ge-
nau zwei Zustdnde, besetzt und unbesetzt. Die Dichte bei-
der Zustdnde ist gleich. Dieses Modell ist als zweidimen-
sionales Ising-Modell mit Beschrdnkung auf die Wechsel-
wirkung zwischen ndchsten Nachbarn aufzufassen (vergleiche
Lee und Yang 1952). Der Grundzustand ist die (1x2)-Uber-
struktur mit dichtest gepackten Ketten in [11@]-Richtung,
die in [OOi]-Richtung jeden zweiten mdglichen Platz besetzen
(vergleiche Abschnitt 2.4.2, Bild 10). Fiir die Anordnung
der Adatome besteht ein Ordnungs-/Unordnungsiibergang, bei
dem auch oberhalb der kritischen Temperatur Nahordnungen
erhalten bleiben (siehe z.B. Green und Hurst 1964). Bei
entsprechender Wahl der Wechselwirkungen kann Nahordnung
in der 'ﬁIQ]—Richtung stdrker ausgeprdgt sein als in der
[001] -Richtung (siehe Wolf 1972 und Wolf et al. 1977, das
System ist dort auf eine eindimensionale Anordnung von
Ketten reduziert). Unordnung kann in diesem Modell durch
Bildung einzelner Fehlstellen oder durch (Antiphasen-)
Domédnen entstehen, in denen wechselseitig die dichtest ge-
packten Ketten um b verschoben sind (Verrlickung um eine
Furche im Grundgitter, Domdnengrenzen ld&ngs b-Richtung) ;
denn wegen Jb:> O ist ein Nebeneinanderliegen geschlossener

Ketten unwahrscheinlich (siehe z.B. Green und Hurst 1964).

Die spinabhdngige Beugung an diesem System sei in Fort-
flihrung von Abschnitt 1.2.3 behandelt:
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Die Streuebene der Beugung sei eine Spiegelebene des
Kristalls. Der unpolarisierte Primdrstrahl sei gemdB (11)
in zwei entgegengesetzt total polarisierte Teilstrahlen
zerlegt. Ihre Vorzugsrichtungen mbgen senkrecht zur Streu-
ebene stehen, ihre Intensitdten seien IJ = IO¢= 1. Alle
Elektronen jedes Teilstrahls seien im gleichen Anfangs-
zustand

W _ ik r yN
v o=t S = X (33)
Bei der Beugung an dem System Adatom-Grundgitterfldche

kénnen die mdglichen Streuprozesse in zwei Gruppen einge-
teilt werden (Duke und Liebsch 1974):

(a) Streuprozesse, die keine Wechselwirkungen mit den

Adatomen enthalten (reine Streuung vom Grundgitter)

(b) Streuprozesse, die Wechselwirkungen mit den Adatomen
enthalten.

Fiir die gebeugten Teilstrahlen folgt entsprechend dieser
Aufteilung

27

X (34)

I8

(\f/f‘f: [A‘N, (EO']_{_) + B’Nf (Eolkﬂ 4 ei.]‘i'

Die Amplituden Afw, B

ordnet. BN kann in Grundgitter- und Uberstrukturstrahlen

N sind dabei den Gruppen (a), (b) zuge-

von O verschieden sein, A" nur in Grundgitterstrahlen.

Ohne Einschridnkung der Allgemeinheit kann angesetzt werden

af(x_,k) =|a"(k_ ,k)|, also A'reell und > O
=o'= —o'=

(35)
T "
™ (k_,k)-e™® ;  b'reell una >0

s™ = g™ (x ,x)
_O —

BY (k k)
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s i
Der Phasenfaktor elB enthdlt sowohl die dem Streuweg als

auch die der Streuung an den Ionenrilimpfen zugeordnete
Phasendifferenz. AuBer von Eo und k hdngen die Amplituden
A" und B* dabei von der Struktur der Adatomschicht ab.

Fiir die gestreute Intensitdt folgt in Grundgitterstrahlen

H

M _ ¢ 14 iR 2
(36)
,f
= A/H 2 + 2A¢‘ bH cos BH + b ¢ 2
und in Uberstrukturstrahlen (halbzahlig)
o - ptv2 37
Ib (50'3) b (37 )

Die Polarisation der Strahlen ergibt sich aus den Intensitdten
nach (10) zu:
14 = I ¢
_ (a+b) f.b (a+b)Jb (38)
) 7
Ta+b) ,b ¥ Lla+b) ,b

B rash) B

Die Frage ist jetzt, wie sich die Polarisation Pa und P

+b b
bei Strukturdnderungen (zunehmender Fehlordnung) in der
Adatomschicht verhalten. Zundchst seien {Uiberstrukturstrahlen

behandelt, anschlieBend Grundgitterstrahlen.

Uberstrukturstrahlen

Um den EinfluB von Strukturédnderungen in der Adatomschicht
auf die Streuamplituden B" und BY und damit auf die Polari-
sation Pb qualitativ zu erkennen, sei das Streuproblem im
Rahmen der Cluster-Einbettungsndherung behandelt (siehe

Wolf 1972, Jagodzinski 1977, Jagodzinski et al. 1977,




Moritz et al. 1977). Das Ziel ist dabei, Streufaktoren mit
pseudo-kinematischer Form zu erhalten. Die spinabhédngigen

Effekte bei der Streuung sind dann von Gitterbedingungen
separiert.

Alle Streuprozesse, die zur Amplitude B™ Partialwellen bei-
tragen, enthalten nach Voraussetzung mindestens eine Wech-
selwirkung mit einem Adatom. Sie seien dem Adatom (i) am
Gitterplatz r, =m-a + n, b zugeordnet, das dem Ort des
letzten Streuprozesses im System Grundgitter + Adatom-
schicht am ndchsten liegt.

Jedem Adatom (i) seien dreidimensionale Mehrfachstreuberei-
che zugeteilt. Ihre Ausdehnung sei so gewdhlt, daB sie die
wesentlichen strukturabhdngigen Streuprozesse, die dem Ad-
atom (i) zugeordnet sind, voll enthalten. Elektronen, die
nach einer Wechselwirkung mit der Adatomschicht aus anderen
Kristallbereichen in sie hineingestreut werden, seien durch
eine strukturunabhdngige mittlere Streuung beriicksichtigt.
Alle betrachteten Streuprozesse sind damit durch ein Ad-
atom (i) einem Mehrfachstreubereich (i) zugeordnet. Die fir
die Mehrfachstreubereiche notwendige GroBe hdngt von der
Streuenergie, der Orientierung der einfallenden und auslau-
fenden Strahlen zum Kristall, von der Dadmpfung der Elektro-
nenwellen im Kristall und von der gewilinschten Giite der N&ahe-
rung ab. Entsprechend der GroBe des Amplituden-Abschwdchungs-
koeffizientenP\EE =7 R fiir E = 50 eV (siehe 4.2,2) sollten
Mehrfachstreubereiche mit einer Ausdehnung bis zu den dritt-

+)

nichsten Nachbarn ausreichen ‘. In der Adatomschicht ist

*) Von Moritz et al.(1977)ist eine Modellrechnung fiir die
Silber-(110)-Oberfliche unter EinschluB ndchster und Uber-
nichster Nachbarn durchgefiihrt. Energieabhdngige Intensi-
titskurven geben eine relativ gute Ubereinstimmung mit
Ergebnissen der vollen dynamischen Rechnung. Die vorhan-
denen Abweichungen k&nnen jedoch nach den Erfahrungen
aus 4.2 Spineffekte bereits merkbar dndern.
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wegen der geringeren Elektronendichte die Dampfung jedoch
schwdcher (siehe Bild 16 und 4.1.2). Daher ist filir die
Wellenausbreitung in der Adatomschicht eine vergr&Berte
Reichweite anzusetzen (bis zu etwa 6-a in Kettenrichtung
und 4:b senkrecht dazu).

Der spinabhdngige Streufaktor der Mehrfachstreubereiche
; 1 43 : P
sei Fb (Eo,ﬁ,Ei). Fir die Amplituden folgt dann

kx) e el & (39)

FJL sei in einen Uber alle Positionen r, gemittelten

=1 5
Strukturfaktor Fbt (k ,k) und einen Rest AFfV(EO,g,gi)
zerlegt:

koxy) = Flk_k)+ aFV(k L k,r) (40)

In dem ersten Term sind Effekte der Spinpolarisation von der
Anordnung der Mehrfachstreubereiche auf den Grundgitter-
pldtzen unabhdngig; Fehlordnung fiihrt in den hier behandel-
ten scharfen Uberstrukturstrahlen iiber Antiphasenbeziehun-
gen nur zu einer gleichmdBigen Abschwdchung der beiden
Amplituden B® und BV.

Ist die Uberstrukturschicht geordnet (1x2 Uberstruktur),
verschwinden alle z&FJ¢(£i); existiert dagegen in der Uber-
strukturschicht Fehlordnung (Punktfehler, Antiphasendomd-
nen) , ist fir die Mehrfachstreubereiche (j), die Fehler
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enthalten, ‘ngL(Ej) # O. Die A Fg¢(£j) zeigen im allge-
meinen eine andere Spinabhdngigkeit als die'ﬁg* ;sie kon-
nen damit die Spinpolarisation des auslaufenden Strahls
dndern. Ihr Streuanteil in den scharfen halbzahligen Re-
flexen kann jedoch durch Antiphasenbeziehungen zwischen
Partialwellen benachbarter Mehrfachstreubereiche teilweise
ausgeldscht werden. Insgesamt werden die legw(Ej) die
Spinpolarisation in den scharfen Uberstrukturstrahlen nur
schwach beeinflussen, solange sie als Storung zu behandeln

sind.

Sind die Lingen der dichtest gepackten Ketten in der Uber-
strukturschicht gréBer als die Ausdehnung der Mehrfachstreu-
bereiche in a-Richtung, ist wegen der dann auch in b-Rich-
tung bestehenden Nahordnungen die Aufspaltung (40) der
Streufaktoren Fgw(gi) in einen gemittelten Anteiltﬁgb und
eine Stdrung A.FSJ(Ei) sinnvoll mdglich. Die Spinpolarisa-
tion in scharfen halbzahligen Strahlen sollte sich also
erst dann wesentlich &ndern, wenn die Kettenldngen die
Ausdehnung der Mehrfachstreubereiche erreichen und unter-
schreiten; in temperaturabhidngigen Messungen sollte die
Polarisation iiber einen weiten Temperaturbereich nahezu

konstant sein.

Dieses Verhalten der Spinpolarisation im scharfen halbzahli-
gen Strahl kdnnte bei der Untersuchung von Adsorbatsystemen
Vorteile bringen. Im Gegensatz zu den Intensitdten ist die
Polarisation eine von der Fehlordnung in der Adsorbatschicht
(von der Domidnenstruktur) weitgehend unbeeinfluBte MeBgrodBe.
Die Lage des Adsorbats zum Grundgitter sollte damit bei
einem Vergleich von Polarisationsmessungen mit entsprechen-
den Rechnungen sicherer bestimmt werden k&nnen als tiber

Intensitdtsmessungen.
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Grundgitterstrahlen

In der Polarisation der Grundgitterstrahlen wirkt sich die
Streuung von der Adatomschicht sowohl iber ihre Polarisa-
tionsabhdngigkeit als auch liber ihren Anteil an der Inten-
sitdt aus. Die Polarisation von Grundgitterstrahlen ist da-

her auch auf Fernordnung in der Adatomschicht empfindlich.

Durch Einsetzen von (36), (37) in (38) folgt

(et 2-a% 2y 4 (b1 2-pt 2) +20t b cosn? —2at bV cosaY
a+b ~ (42)

* .
it 24av2), bt 242y +2at b cospt+2nY b cossY

Wesentlich an diesem Ausdruck sind die Interferenzterme

AT - bl . cos st ; verschwdnden sie, wdre das Ergebnis
identisch mit dem einer inkohdrenten Uberlagerung der bei-
den entgegengesetzt polarisierten Teilstrahlen (%) und (§)
(siehe Abschnitt 3.2). Eine Auswertung ist im allgemeinen
schwierig, jedoch ist zu erkennen, daB bei geeigneter

Wahl von b', bY und 8", 8% der Uberstrukturanteil die
A’Z—Apz)/A12+AL2) des Grund-
gitteranteils beliebig verdndern kann.

"partielle" Polarisation %a = i

ns

Zu der "partiellen" Polarisation Pa seien noch zus&dtzliche

gleichartige Kilirzungen eingefiihrt:

N

= (b'2-pv2) /@t 2apt 2y

Py

T o= at? 4 at?
a

g _ 12 v2
Ib = Db + b

Wird die Streuung an der Uberstrukturschicht wie fiir die
halbzahligen Strahlen behandelt, so ist jetzt zu beachten,

daB durch Fehler keine Antiphasenbeziehungen entstehen.
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Enderungen in den Streuamplituden und in der partiellen

Polarisation Eb werden Jjetzt im wesentlichen durch die

A FI;H’ (£j ) hervorgerufen.

Flir einen Spezialfall sei das Verhalten der Polarisation

Pa+b im Grundgitterstrahl ndher betrachtet:
: 2 gl Y
Es seil Pa =1, (Ib/Ia) << ]

Aus dieser Voraussetzung folgt wegen avt=o

AfZ 42 ¥ 2

+ b4 - b ° + 2a" bt coss?
atb a'% b4 + 4 + 22" bl coss?
- b+2 B b+2
a2 4+ 2a*pt coss?
b¢2 + bv2
1+ 42 # 1
A + 2a' b’ cosn
~ 2
Hz-bn ﬁ2+g2 OCE)
~ 1l + - 5 :-._2
A*z + ZA’b* 00st A*z + Zfb*cos B’ Ia
~ 2
§2 t ' I
2b 2b cosB
R
A af I




-:l A ~
Mit 2H'Z = I, x P,) (siehe (15)) und I = aT2 ergint
sich
I, L,
_ _ - D _ ~ Db '
Pasp = 17 (1-F) 2 |1 201+By) 22 +cos 8 (45)
a a

Sind ﬁb und st konstant, so sind Polarisationsdnderungen
in einem (scharfen) Grundgitterreflex ein MaB fir Anderun-
gen im Verhdltnis Eb/fa' Die Empfindlichkeit hédngt dabei

von der Reproduzierbarkeit AP der Polarisationsmessung und
den Parametern ib und 8" ab. Mit Mott-Detektoren ist |AP|<0,5%
erreichbar. In dem Sonderfall Pb = -1 geht (45) in die ein-

fache Form

1l = Pa+b{t 2 Ib/Ia (46)

iiber und die Empfindlichkeit auf relative Intensitdtsédnde-
rungen wird mit 1/2 « (4P) <€ 0,25 % besonders groB. Dieser

Sonderfall wird allerdings nur schwer zu realisieren sein.

Im Hinblick auf Adsorbatsysteme ist interessant, daB8 bei
Variation der Bedeckung t aus dem Verlauf einer MeBkurve
Pa+b = P(t) lber (45) die Gréﬁsn ?b uniﬂT bestimmt werden
konnen, sofern sie esenso wie Pa (und Ia) von der Bedeckung
unabhdngig sind und Ib proportional zu t ist (Grenzfall

kleiner Bedeckung).

=3
Der Spezialfall mit der zu Pa = 1 entgegengesetzten Voraus-
A A A
setzung wdre Pb = 1. Fir Ig >> Ii ist er identisch mit Fall

5a = 1, wenn alle GrdBen entsprechend vertauscht werden. Fir

~

I, < fa 148t sich Pa+b nur bei Vernachldssigung von fg/Ia
gegen 1, also in wesentlich schlechterer Nidherung, vereinfacht
darstellen. Das Ergebnis ist qualitativ &hnlich, wie im Fall
ne 2

B = 15 Eﬁ<hifa , ist aber wesentlich schlechter zu liber-

schauen.




- 100 -

Der Fall Tb:c>¥a kann verbunden mit einer Resonanz in der
tiberstrukturschicht bei gewissen Streubedingungen auf-

treten. Beim Verschwinden der Resonanz, also beim Zerfall
iiner tiberstruktur, ist dann aber zu erwarten, daB Eb und

Ia vergleichbar werden und daher die volle Gleichung (42)

zu diskutieren ist.

zusammenfassend betrachtet =zeigt diese phdnomenologische
Beschreibung, daB die in der Position der scharfen Strah-
len gemessene Spinpolarisation als KenngrdBe fir die Uber-
struktur - sowohl fiir ihre Nahordnung, als auch fiir ihre
Fernordnung - verwendet werden kann. Fiir eine quantitative
Diskussion wire eine genaue Kenntnis der spinabhédngigen
Streufaktoren und ihrer Anderungen durch Fehler in der

Struktur ndtig. Rechnungen hierzu existieren noch nicht.

4.3.3 Diskussion der temperaturabhdngigen Messungen

In Bild 28 sind drei temperaturabhingige MeBkurven gege-
ben. Von diesen wird die im wesentlichen ansteigende Kurve
fiir das "Warm"-Minimum des (0OO)-Strahls bei © ~ 76° in der
folgenden Diskussion nicht beriicksichtigt. In ihr wird das
Verhalten der Polarisation offensichtlich durch Eigenarten
des Strahllaufs ldngs der (111)-Facetten bestimmt. Das
Heizen fiihrt dabei zu einer stetigen Anderung der Grund-
gitterstreuung. Die Voraussetzungen des im vorausgehenden
Abschnitt benutzten Modells sind damit schlecht erfillt.

Fiir die beiden anderen Strahlen, den (O 1/2)-Strahl bei
6 ~ 91° und den (00)-Strahl bei © =~ 96° sind in Bild 29

die Messungen aus Bild 28 in einem vergrdBSerten Ausschnitt

d

dargestellt.
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Bild 29: Polarisationsgrad |P| in Abhdngigkeit von der

Kristalltemperatur fiir das "Kalt"-Minimum der
Polarisation im (0Q)~Strahl bei E = 50 eV,

¥ = 90°, ® = 96° und fiir das Polarisationsminimum
des (0 1/2)-Strahls bei E = 50 eV, Y= 90°,

& = 91°, Zur Messung ist die "groBe" Streuanord-
nung im Mott-Detektor benutzt; geheizt ist im
Pulsbetrieb. Die Fehlerbalken geben den statisti-
schen Fehler der Polarisationsbestimmung. Zusdtz-
liche Fehler der Messung sind: Eichung der Polari-
sation * 10 % vom angegebenen Wert, Nullpunktslage
der Polarisation ¥ 1 % , Temperatur X 20 K
(Winkelfehler siehe bei Bild 13).

POLARISATIONSGRAD IPI [%]
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Der (0O 1/2)-Strahl zeigt das aus den obigen Uberlegungen
(4.3.2) geforderte Verhalten: der Polarisationsgrad des
Strahls bleibt iiber einen grofBen Temperaturbereich bis
etwa T = 700 K nahezu unabhdngig von der Temperatur und
wird dann stufenartig kleiner. Dieses Verhalten ist mit
einer bei der kritischen Temperatur merkbar einsetzenden
Anderung in der Struktur der Mehrfachstreubereiche, d.h.
mit einsetzenden Anderungen der Cluster-Streufaktoren FJ‘
zu erklidren. Der schwache Abfall bis T = 700 K kann durch
den zunehmenden EinfluB eines unpolarisierten thermisch
diffusen Streuanteils verursacht sein, denn die kohdrent
gestreute Intensitdt nimmt in den Messungen mit steigen-
der Temperatur fortlaufend ab, wihrend die diffus gestreu-
te anwichst (siehe 2.4.2, Gleichung (30)).

Auch das Verhalten des (00)-Strahls ordnet sich in die oben
in 4.3.2 angegebene phidnomenologische Beschreibung ein:
Einer Grundgitterstreuung mit einer "partiellen" Polari-
sation ﬁa ~ - 35 % ist eine Uberstrukturstreuung kohdrent
beigemischt, deren "partielle” Polarisation Py bei etwa

- 75 % liegt und deren Amplituden bt , bY mit wachsender Tem-
peratur abnehmen. Solange die Struktur der Mehrfachstreu-
bereiche im wesentlichen erhalten bleibt, also nach dem Ver-
halten des (O 1/2)-Strahls bis etwa T = 700 K, ist P
konstant und die Phasenbeziehungen bleiben fest; der Pola-
risationsgrad P_. 4 des Strahls fillt dann entsprechend (45)
durch die Abnahme der Amplituden b’, bY.

Einen Fehler kann diese Beschreibung enthalten: die Vor-
aussetzung, daf die Amplituden b, b* mit steigender Tempe-
ratur kleiner werden. Das Wellenfeld der total ungeordne-
ten Uberstrukturschicht ist in den Positionen der scharfen
Reflexe, in denen gemessen wird, ein abgeschwichtes Wellen-
feld der Grundgitterschicht, bei Ordnung zeigen sich dage-
gen im Wellenfeld Einfliisse der Uberstruktur (Duke und
Liebsch 1974). Die Amplituden b', b' kénnten daher mit

steigender Temperatur auch wachsen.
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Offen ist jetzt noch die Frage, was aus den temperatur-
abhdngigen Messungen {iber den Ordnungs-/Unordnungsiibergang
der Gold-(110)-Oberfldche zu lernen ist. Die Messungen zei-
gen eine dhnliche charakteristische Temperatur der Umwand-
lung, wie sie von Wolf (1972) und Wolf et al. (1977) ange-
geben wird: T = 700 K + 20 K. Diese Temperatur ist jedoch

nicht die kritische Temperatur des zweidimensionalen

Systems. Sie ist eine Grenztemperatur, bis zu der die Ket-
ten so lang sind, daB die Struktur der Mehrfachstreube-
reiche nahezu gleich bleibt. Ab etwa T = 700 K dndert sich

die Struktur dieser Bereiche wirkungsvoll.

Der Abfall des Polarisationsgrades selbst ist durch das Ver-
halten des Gesamtsystems (gestreute Elektronen + Kristall)
bestimmt. Da die Ausdehnung der Kohdrenzbereiche fiir die
einfallenden Elektronen in der GrdBenordnung von etwa

100 R liegt (Park et al. 1971), wird in dem Experiment nur
die Nahordnung in Bereichen von der Ausdehnung weniger

100 ® GrdBe untersucht (Lagally et al. 1977). Daher ist -
wie beobachtet - nicht eine scharfe, sondern eine auslau-
fende Anderung des von der Strukturwandlung abhingigen MeB-
effekts zu erwarten, denn Nahordnung existiert auch ober-
halb der Umwandlungstemperatur einer Struktur (vergl. z.B.
Doyen et al. 1975).

Auffallend sind die Schwankungen im Verlauf der gemessenen
Polarisationswerte. Sie kOdnnten durch temperaturabhdngige
Wechsel in der Oberfldchenstruktur oder durch Moden thermi-
scher Schwingungen (Phononen) hervorgerufen sein. Da sie
jedoch in der Gr&Benordnung der statistischen Schwankungen

liegen, k&nnten sie auch vorgetduscht sein.

Fiir eine genauere Diskussion des gesamten Temperaturver-
haltens sollten Messungen mit besserer Statistik flr ver-

schiedene Beugungsbedingungen (Strahlen) vorliegen. Insge-
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samt paBft das hier gefundene Verhalten zu den Resultaten
von Wolf (1972) und Wolf et al. (1977); mit einer Auswer-
tung temperaturabhidngiger Reflexprofile im Rahmen einer
Fehlordnungstheorie erhalten sie ebenfalls einen Hinweis
auf den Zerfall der Ketten bei der charakteristischen Tem-
peratur von etwa 700 K. DaB Kettenbruchstiicke bei den in
Frage kommenden Temperaturen existieren und nicht durch
Abdampfen verlorengehen, zeigt sich in den Messungen am
(01)-Strahl am Verhalten des Minimums der Polarisation

bei © m=1100; es existiert nahezu unverdndert bis 780 K
(vergl. 4.2.4, Bild 25) und weist deutlich auf das Vorlie-

gen einer rauhen Oberfldchenstruktur hin.
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5. SCHLUSSFOLGERUNGEN UND AUSBLICK

In dieser Arbeit zur Beugung spinpolarisierter Elektronen
an einer Gold-(110)-Oberfldche wird demonstriert, daB die
MeBgrdBe Spinpolarisation sinnvoll zur Untersuchung viel-
fdltiger Eigenschaften der Kristalloberfldchen eingesetzt

werden kann.

Die Spinpolarisation ist hier unter weitgehender Variation
der experimentellen Parameter - der Streuenergie, der
Orientierung des einfallenden Strahls zum Kristall und

der Kristalltemperatur - systematisch untersucht worden.

An dem Datensatz ist zu erkennen:

- signifikante spinabhdngige Effekte existieren;
Polarisationsgrade bis zu 80 % und Sprilinge der
Polarisation von etwa + 75 % auf - 75 % bei einer
Anderung des Einfallswinkels um weniger als 32
sind zu beobachten,

= dynamische Streuprozesse bestimmen die Spin-
polarisation wesentlich; bei festem Strahllauf
und konstanter Energie dndert sich die Pola-
risation bei Variation der Kristallstellung oder

der Oberfldchenstruktur drastisch,

= den Resonanzen mit Zustdnden im Kristall sind, wie
von Jennings (1971b) fliir die Resonanz mit einem Ober-
fldchenzustand vorausgesagt, auffallende Polarisa-
tionsstrukturen zugeordnet,

- die Zuverldssigkeit der Messungen kann unter Aus-
nutzen von Symmetrien {iberpriift werden,
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- der Vergleich mit Rechnungen ist trotz Schwierig-
keiten mit der Uberstruktur der Gold-(110)-Fldche
sinnvoll durchzufiihren; Hinweise auf spezielle

Eigenschaften der Oberfl&dche werden gewonnen,

- die Empfindlichkeit der Spinpolarisation auf
Strukturdnderungen kann zur Untersuchung von
Ordnungs-/Unordnungsiibergdngen eingesetzt wer-
den; Anderungen der Atomanordnungen in der Ober-
fliche duBern sich in Anderungen der Spinpolari-

sation,

- Kopplungen zwischen thermisch schwingenden Atomen
scheinen erfafbar; bei einer Temperatur, die nur
etwa 15 % unterhalb der Schmelztemperatur des Gol-
des liegt, existieren noch Mehrfachstreuprozesse,
die ferngeordnete Gruppen gekoppelter Atome vor-

aussetzen.

Viele der in dieser Aufzdhlung enthaltenen Effekte sind
im Rahmen dieser Arbeit nur kurz behandelt, es ist dabei
das Ziel verfolgt, Mdglichkeiten fiir nachfolgende Unter-

suchungen aufzuweisen.

Ein nidchster Beitrag zum Problemkreis der Spinpolarisation
bei der Beugung sollte sein, eine nicht rekonstruierte
Oberfldche, z.B. eine Gold-(111)-Fldche, sowohl experi-
mentell als auch theoretisch griindlich zu untersuchen. Die
Unterschiede zwischen dem im Experiment und dem in der
Theorie behandelten System wdren dann beseitigt; die Nitz-
lichkeit und Empfindlichkeit der Spinpolarisation zur
Erforschung von Oberflidchenstrukturen kénnte im Vergleich
zur herkdmmlichen Intensitdtsanalyse an einem quantitativ
behandelten Beispiel gezeigt werden. Erst anschlieBend ist
eine Weiterentwicklung der Theorie zum EinschluB von Uber-

strukturen sinnvoll durchzufiihren (Feder 1977c).
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Wahrend die rekonstruierte Gold-(110)-Fldche filir einige
Teile dieser Arbeit deutliche Nachteile gebracht hat, hat
sie jedoch gerade wegen ihrer Uberstruktur Hinweise auf
zusdtzliche Anwendungen der Spinpolarisation gegeben.
Ordnungs-/Unordnungsiibergdnge sowie Strukturen "leichter"
Adsorbate auf einem "schweren" Grundgitter, z.B. Wasser-

stoff auf Wolfram, kdnnten untersucht werden.

Alle bislang diskutierten Fragen beschdftigen sich damit,
spinabhdngige Effekte bei der Beugung zur Untersuchung
der streuenden Oberfldche zu verwenden. Die Frage stellt
sich, ob die gefundenen Effekte mit Nutzen auch in einem
Analysator oder Polarisator bei der Erforschung anderer
spinabhdngiger Wechselwirkungen einzusetzen sind. Einen
Analysator unter Verwendung der Beugung zu bauen, ist ein
naheliegender Schritt, da die fir einen Mott-Detektor not-
wendige Hochspannungstechnologie entfdllt. Jedoch birgt
die primitive symmetrische Zwei-Strahl-Anordnung nach Art
des Mott-Detektors wegen der Justierempfindlichkeit der
Beugung die Gefahr, daB apparative Asymmetrien MeBeffekte
vortduschen (vergleiche Bild 22, untere MeBkurven). In je-
dem Fall sollten mehrere sich gegenseitig kontrollierende
Strahlen erfaBt werden. Aus Intensitdtsgriinden und wegen
abnehmender Justierempfindlichkeit erscheint ein

schrdger Einfall des zu untersuchenden Strahls besonders
glinstig. Die Nachweisempfindlichkeit kann noch nicht ab-
geschdtzt und mit der des Mott-Detektors verglichen wer-
den; die dazu notwendigen Intensitdtsmessungen fehlen.
Jedoch erscheint es schwierig, einen guten Mott-Detektor
wesentlich zu ilberbieten, da groBe Polarisationseffekte
auch bei der Beugung stets in der N&he eines relativen
Minimums der Intensitdt liegen. Randbereiche von Resonan-
zen konnten dabei besonders giinstige Streubedingungen bie-
ten (vergleiche 4.1.2 Bild 18).
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Eine zuverlidssige Quelle filir Strahlen spinpolarisierter
Elektronen lieBe sich unter Verwendung der Beugung auf-
bauen; jedoch liegen bei Streubedingungen mit hohem Pola-
risationsgrad |Pl die erreichbaren Strahlintensitdten

auch bei Kiihlung des Kristalls wahrscheinlich stets unter
1 % der Primdrstrahlintensitédt (fir das Minimum der Pola-
risation bei E = 50 eV, ¢ = 900, & = 96° - das "Kalt"-
Minimum, siehe Bild 17, 27 - ist bei T % 320 K ein Intensi-
tdtsverhdltnis I/IO = 10_4 gefunden worden) . Bei Berlick-
sichtigung der Vorteile, die eine modulierbare GaAs-Quelle
fliir polarisierte Elektronen nach Pierce und Meier (1976)
bietet, erscheint es uninteressant, eine Quelle zu ent-

wickeln, die spinabhédngige Effekte bei der Beugung ausnutzt.

MeBtechnisch bringt das Erfassen der Polarisation bei der
Beugung niederenergetischer Elektronen an Oberfldchen
gegeniliber Intensitédtsmessungen Vorteile: Es ist nicht
ndtig, Reflexprofile zu integrieren, eine einzige Messung
in der scharfen Position eines Reflexes enthdlt die volle
Information liber den (scharfen) Reflex. Dazu ist die
Empfindlichkeit unabhdngig von der Intensitdt, die gerade
in Minima der Intensitdt starken dynamischen Effekte sind
voll erfaBbar. Der thermisch diffuse Untergrund stdrt
dabei allerdings &hnlich wie bei Intensitdtsmessungen
durch Uberlagerung.

Zum AbschluB dieser Arbeit kann die Vermutung ausgedriickt
werden, daB in der Folgezeit die Spinpolarisation bei der
Beugung niederenergetischer Elektronen an Kristalloberfla-
chen an Bedeutung fiir die Kldrung der Eigenschaften von

Festkdrperoberfldchen gewinnen wird; vielfdltige Arbeits-
richtungen sind aufgezeigt, die ersten Ergebnisse sind er-

mutigend.
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