A KRISZTALLOGRAFIAI FAZISPROBLEMA
ES A KOSSEL-VONALAK PROFILJA

Az anyagok atomi szintd szerkezetérdl a legtobb in-
formaciot mindmdig a kulonféle diffrakcidés mérések
szolgaltatjak. Az alkoto részecskék térbeli elhelyezke-
désérdl, azaz a szerkezetrdl az informaciot az altaluk
szort hullimok altal kialakitott interferenciakép hor-
dozza. Ezt tobbféle nyalab alkalmazasaval is megmér-
hetjiik, igy rontgensugirzadssal, elektronokkal vagy
neutronokkal. A lényeg, hogy a hullamhossz az atomi
méretek, azaz az angstrom (107" m) nagysagrendjébe
essen. A rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalat alapel-
veit és egyenleteit a 20. szizad elején P. P. Ewald,
M. von Laue, W. H. Bragg és W. L. Bragg (apa és fia)
ismerték fel és fogalmaztik meg. Az azobta eltelt id6-
szak eredményeit a rutinszerlen alkalmazott moédsze-
rek, adatbazisokban elérheté millios nagysiagrendbe
es6 megoldott szervetlen, szerves kismolekulas vagy
biologiai makromolekulds szerkezet [1-3] és tobb
tucat, a diffrakciohoz kothetd Nobel-djj is jellemzi. E

A cikk az Eotvos Lorand Fizikai Tarsulat szegedi Vandorgytlésén,
2016. augusztus 27-én elhangzott elGadas [17] irott valtozata.

Bortel Gdbor 1993-ban végzett az ELTE
TTK fizikus szakan, 1998 ota a fizikai tu-
domidny kandidatusa. Az amerikai APS
szinkrotronnal toltott két éves idSszakot
leszamitva, az MTA SZFKI, jelenleg az
MTA Wigner FK Szerkezetkutato Laborato-
riumdnak munkatdrsa. A klasszikus diff-
rakcio6 alkalmazasan tal kutatasi tevékeny-
ségét az anyag és rontgensugirzas kol-
csonhatasan alapuld Gj szerkezetvizsgalati
modszerek fejlesztése és kisérleti megva-
lositasa jellemzi.

Tegze Miklos, az MTA doktora 1979-ben
végzett az ELTE TTK fizikus szakan. Faigel
Gyulaval kozosen valositottak meg az elsé
belsé forrasos atomi felbontisa holografia-
mérést, amely eredménytikért Széchenyi-
dijban részesiiltek. Jelenlegi kutatasi tevé-
kenysége az egyedi, nem periodikus ré-
szecskék atomi szerkezetének szabadelekt-
ron-1ézerekkel torténd meghatarozasahoz
kapcsolodik.

Faigel Gyula, Széchenyi-dijas fizikus, 2007
oOta az MTA rendes tagja, az MTA Wigner FK
Szerkezetkutaté Laboratoriumanak alapitoja
és vezetGje. Nevéhez fizédik a nukledris re-
zonanciaszoras dinamikus elmélete tobb
joslatanak igazoldsa, a szinkrotron-sugarfor-
rasok interdiszciplinaris alkalmazasainak
itthoni elterjesztése. FG kutatasi teriilete a
szerkezetkutatds, a rontgen- és y-sugarza-
son alapul6 kisérleti technikak és a szerke-
zetkutatds Gj méréstipusai, a szinkrotronsu-
| garzas atommagokon valo rezonanciaja.
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jelentGs korszak tiszteletére nyilvanitottak 2014-et a
Krisztallogrifia Nemzetkozi Evének [4], amirSl a Fizi-
kai Szemle is megemlékezett [5].

Diffrakcios szerkezetmeghatarozast altalaban pe-
riodikus transzlacids renddel rendelkezé rendszere-
ken, azaz kristalyokon végeznek — ez a diszkrét
Bragg-reflexiok és a krisztallografia birodalma. A nem
periodikus rendszereken torténd diffrakcios mérése-
ket folytonos intenzitaseloszldsu szorasképek jellem-
zik. Ide tartozik a kisszogU szoras, a diffGz szords, az
amorf anyagok vagy folyadékok szorisa, illetve az
egyedi részecskéken végzett szoraskisérletek. A tel-
jesség kedvéért meg kell emliteni, hogy az atomi lép-
tékd szerkezetvizsgdlatban egyre nagyobb jelentGség-
gel birnak a direkt leképzésen alapul6 elektron- vagy
pasztazo szondas mikroszkopos modszerek, illetve az
atommagok spinjeinek kolcsonhatdsan alapul6d szer-
kezetmeghatdrozdsra is alkalmas magmagneses rezo-
nancia modszerek.

A diffrakcios szorasképet a szorasi szog fliggvé-
nyében mért intenzitds, vagy az azonos informaciot
hordozo I(q) fuggvény jellemzi, ahol a q szordsi vek-
tor a szort és a beesd sikhullam hullaimszamvektora-
nak kilonbsége. (Jelen cikk képleteiben a reciprok-
tér skalazasanal a k = 2n/A fizikai konvenciot kovet-
juk a & = 1/A krisztallogrifiai konvencidval szem-
ben.) Szor6é objektumok kiterjedt rendszere esetén
I(q@) meghatarozasihoz a szort hullamokat fazishe-
lyesen kell 6sszegezni. Az Gthosszkilonbségek alap-
jan konnyen beldthatd, hogy adott q vektorhoz tarto-
76 szOrdsi geometridban az r pontban elhelyezkedd
szorOcentrum jarulékat egy ¢ fazisfaktorral kell fi-
gyelembe venni. Ez arra vezet, hogy a szort hullam
amplitadojat a sz6r6 objektumok striségének Fou-
rier-transzformaltja, az intenzitdst pedig ennek ab-
szolutérték-négyzete adja:

AdQ) = fp(r) el dir

I ~ 1A I

Kristalyok esetében a striségfliggvény az a, b, c ele-
mi ricsvektorok szerint periodikus, aminek kovetkez-
tében a szordsi amplitddo két tényezd szorzatira sze-
paralhato:

oo

p(r) e dir X Z ez'q(n1 a+nb-+n, c>.

ny, My, Ny = —o0
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Az els6 az F(q) szerkezeti tényezs, amely egyetlen
elemi cella slriségének Fourier-transzformaltja, a
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masodik az L(q) racsosszeg, amely tovabb bonthato
hirom egydimenzios Osszeg szorzatara.

A mértani sor Osszegképletének segitségével az
egydimenziés racsosszeg véges N tagra zart alakra
hozhato:

LV(.X') - Nzl pin2nx = Sirll(NTE .X') ei(’N—l)nx.
! = sin(7 x)
E komplex fiiggvény modulusa x egész értékeinél
éles maximumokkal (értékik N), koztik N-1 zérus-
ponttal rendelkezik, fazisa pedig minden zérusatme-
netnél az elGjelvaltas kovetkeztében m-vel ugrik. N
novekvs értékeinél az oszcilliciok egyre strtibbé
valnak és fizikailag csak egy kis tartomanyra vett at-
lagérték lesz megfigyelhetS. Ebben a hataresetben a
racsosszeg az elemi cellak szimaval megegyezd érté-
ki rendkiviil éles maximumai biztositjadk a Bragg-ref-
lexiok konnyen mérhetS intenzitasat. Ezekben az
iranyokban az 6sszes elemi cella jaruléka koherensen,
vagyis azonos fazisban adodik 6ssze. Ugyanakkor a
reflexiok kozotti iranyokban bekovetkezs gyakorlati-
lag tokéletes kioltas lehetetlenné teszi a szerkezeti
tényezOk tetszSleges pontban torténd mérését. Sza-
munkra most a racsosszegnek az a jellemzgje is fon-
tos lesz, hogy az emlitett hataresetben a szort hullim
a Bragg-reflexio két dtellenes pontjin (a reciprok tér-
ben a q,,,*Aq pontokban) mindig ellenfazisban van.
A sz6rt hullam amplitadoéjat megado masik faktor, a
szerkezeti tényezG hordozza az elemi cella tartalmara
vonatkozo6 krisztallografiai informaciot. Mivel azonban
a racsosszeg csak a Bragg-reflexiok diszkrét pontjaiban
teszi lehetévé az intenzitas mérését, a reflexiok indexe-
lésével (b, k, D), és a sz6r6 objektumok atomos leirasa-
val, azaz az elemi cellan beliili frakcionalis koordinatak
hasznalataval (x, y, z) és rontgendiffrakcid esetén az
Sf(g@) atomszorasi tényezSk bevezetésével a szerkezeti
tényezGt a kovetkez alakban lehet felirni:

Eyy = Z famm(%kl) elm b krtls = |FhL1| e,
atom
Amennyiben az 6sszes szerkezeti tényezGt ismernénk,
az elemi cellan belili elektronsiriség egy végtelen
inverz Fourier-sor segitségével tetszGleges pontossag-
gal meghatarozhat6 lenne:

p) =

1 = -iq,,
bl
E Fhkzl e .

cella b, k1

Ennek azonban egyik akadalya, hogy az osszes szer-
kezeti tényez6t nem tudjuk megmérni (ez altalaban a
felbontdst limitalja), a masik viszont az, hogy e komp-
lex mennyiségeknek csak az | F,,, | modulusat ismer-
juk, 0, fazisat nem. Ez azért van, mert az elektromag-
neses spektrum rontgentartomanyaban mikods de-
tektorok (valamint az elektron- és neutrondetektorok
is) csak a szort sugdrzds intenzitasiat képesek mérni.
(Mig a radi6hullamok, a mikrohullam tartomanyaban
egy elektromiagneses hullam fazisa elektronikai esz-
kozokkel a térergsség idofliggésén keresztil kozvet-
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lentill mérhetd, az optikai frekvencidkon és felette ez
mir nem lehetséges.) Igy a szerkezeti informacioknak
legalabb a fele — de tapasztalatok szerint a fontosabb
fele — a mérésbsl nem all rendelkezéstinkre. Ez a
krisztallografiai fazisprobléma.

A krisztallografia elmalt évszazad soran elért nagy-
szerd eredményei annak koszonhetSk, hogy tobb
modszert is kidolgoztak a fazisproblémabdl eredd in-
formacidhiany lektzdésére. Ezek jorészt matematikai
és statisztikai alapokon nyugszanak, vagy altalanos ké-
miai informaciokat hasznilnak fel, példaul az Ossze-
tételt, vagy egyes alkotoelemek ismeretét, de arra is
van lehet&ség, hogy kisérleti uton potoljuk a hianyzo
informaciot. Tobblet informaciot jelent, ha valtozatlan
szerkezeten — a szor6 objektumok szorasi paraméte-
reinek valtoztatasa mellett — tobb mérést végzink pél-
daul a rontgensugarzas energidjanak az abszorpcios
¢élek kozelében torténd hangoldsaval, vagy neutron-
szOras esetén az eltérd szordsi hosszal rendelkezé izo-
topok aranyanak valtoztatasaval. Masik kisérleti lehe-
t6ség, ha a kristaly specialis orienticidiban egyidejileg
tobb racssikot hozunk a Bragg-feltételt teljesitd hely-
zetbe. Ekkor a gerjesztett reflexiok intenzitasviszonyai-
bol fazisaik kozotti osszefliggéseket kaphatunk. A har-
madik lehet&ség, hogy a diffraktalt hullimok egy is-
mert, koherens hullimmal interferilnak, és igy a fazis-
informacié intenzitasinformaciéva konvertalhato,
amely mar mérhetS. Nem kristalyos esetben erre az
elvre példa az atomi felbontast belsS forrasos hologra-
fia (6], ahol a mintdn beliil elhelyezkedd forrasatomok
altal kibocsatott sugarzas és a kornyezetiikben elhe-
lyezked& atomokrol szorodott sugarzas folytonos in-
terferenciaképét detektaljak, és ebbdl rekonstrudljak a
forrasatomok kozvetlen kornyezetét. Jelen irasban egy
ezzel rokon, mégis sok részletében lényegesen eltéré
modszert mutatunk be, amely a Kossel-vonalak pro-
filjanak mérésén alapul és alkalmas a Bragg-reflexiok
fazisanak mérésbdl torténd meghatirozasara. A mod-
szer elvi alapjainak bemutatasan tal a kisérleti meg-
val6sitas nehézségeire, eredményeire és unikalis al-
kalmazasi lehetGségeire is kitériink.

A Kossel-vonalakat el6szor Walther Kossel (1888—
1956) német fizikus figyelte meg munkatarsaival
1935-ben [7, 8]. Elektronnyaldbbal gerjesztette egy réz
egykristaly atomjait, és azok fluoreszcens sugarzasa a
kristaly szimmetriajat tikrozs éles fekete-fehér vonal-
rendszert hozott létre a kristaly kozelébe helyezett
filmen. A jelenség magyarazatat Max von Laue irta le
a részletes kisérleti publikaciot kozvetlentl kovets
cikkében [9]. Az elektronok kristalyokban bekovetke-
73 szoOrasi folyamatainak analdg kovetkezményei a
mar évekkel korabban felfedezett Kikuchi-vonalak.

Kossel-vonalak a kristalyon belil keltett monokro-
matikus gombhullimforrisok és a kristalyos rend
kolcsonhatasaként keletkeznek. Egy gombhullamnak
ugyanis mindig van olyan sikhullimkomponense,
amely a Bragg-egyenletnek megfelelé szogben éri a
kristaly egy adott racssikjat, igy reflektaldodni fog.
Ezek — a sikkal adott Bragg-szoget bezaro irinyok — a
sikra merdleges tengelyd kipok mentén helyezked-
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1. dbra. A Kossel-vonalak kialakulasinak szemléltetése. A mintan
beliili keltett gombhullimforrasok A, direkt sugarzasa interferdl
ugyanezen sugarzas kristalysikok altal reflektalt részével (A4,). A
reflexios feltétel a racssikokra merdleges tengelyd kipok mentén
teljestil, amelyek egy sikdetektoron kapszeletekként jelennek meg
a siksereg mindkét oldalan. Ezek rendszere a kristdly szimmetriajara
és racsparamétereire jellemzd, intenzitasprofiljuk pedig a komplex
szerkezeti tényezGvel all dsszefliggésben. A reflexio fazisara vonat-
koz6 informaciot a kipok mentén az interferencia kovetkeztében
kialakuld intenzitismodulacio, azaz a Kossel-vonalak szerkezete
hordozza.

nek el (1. abra). Azonban az eredeti gdmbhullamfor-
ras a reflexios kapok irinyaba is sugaroz, és — a két
hullam koherens l1évén — a kipok mentén interferencia
1ép fel. A belsG forrasok altal kibocsatott sugarzas ter-
mészetesen az Osszes racssiknak megfelel6 kiip men-
tén modosul és a kristalyon kivil jellegzetes vonalmin-
tazatként detektalhato. A Kossel-vonalakat a 20. szazad
masodik felében dontSen a kristalyracsok szimmetridja-
nak, torzulasinak és pontos
racsallandéinak meghataroza-
sara hasznaltak.

Mar a diffrakcid kordbban
emlitett kinematikus elmélete
is megmutatta, hogy egy ref-
lexio atellenes oldaldn a ref-
lektalt hullamok ellenfazisban
vannak. A Kossel-vonalak jel-
legzetes fekete-fehér szerke-
zetének (az eredeti német iro-
dalomban Hell-Dunkel Struk-
tur) ez az oka, de mivel ez a
tisztin geometriai elmélet
nem alkalmas a reflexiok vé-

4 00;

azaz a mar reflektdlodott hullaimok ismételt reflexio-
jat. Ennek az elméletnek tobbféle formalizmusa is
létezik [10-13], amelyekre kitérni most nincs lehets-
ség. Eredményik szerint egy Bragg-reflexioé komplex
reflektivitasat a legegyszertbb, Ggynevezett szimmet-
rikus Bragg-esetben a kovetkezs figgvénnyel lehet
leirni:
R(x) = xtyx*-1.

Itt x egy anyagi allandokkal és szerkezeti paraméte-
rekkel skalafiiggetlenné tett mennyiség, amely alap-
vetGen a reflexio irdnyszogét méri. A két eldjel koziil
fizikai megfontolasok alapjan kell valasztani. Ez a
komplex fuggvény helyesen irja le a reflexiok véges
szélesség teljes visszaverddési tartomanyat és a fazis
linedris valtozasit e tipikusan ezredfoknyi szélességi
szogtartomanyon.

E reflexios profil ismeretében felirhatjuk egy Kos-
sel-vonal intenzitasinak szogfliggését:
I(x) ~ |1+ R(x) e %" ’

Az els6 tag a mintat kozvetlentl elhagyé hullam, a
masodik pedig a reflektalodott hullaim komplex amp-
litddoja. Ez utdbbi harom, a fazist befolyasolo ténye-
76 szorzata. Az els6 adja a reflexios profil szogfligge-
sét és a fazisugrast, a masodik a reflexio krisztallog-
rafiai fazisa, amely ezen a kis szogtartomanyon allan-
donak vehetd, a harmadik pedig a forrasatom elemi
cellan belili elhelyezkedésébdl adodo konstans fa-
ziseltolodas. Amikor a két tag azonos fazisban van, a

2. dbra. A Kossel-vonalak profiljanak fliggése a reflexio krisztallografiai fazisatol. A Kossel-vonalak
finomszerkezetében a reflektalt hullim Bragg-reflexional bekovetkezd fazisugrasa tikrozédik. A
profil kialakulasat azonban befolyasolja még a reflexiok szerkezeti tényezGje és a forrdsatomok
szerkezetben elfoglalt helye. A krisztallogrifiai fazis 45°-os 1épéseinél abrazolt profil jol szemlélteti
a fazisinformacio kodoldsat”.

ges intenzitisdnak, szélessé-
gének és a fazis 180°-os val-
tozasinak pontos visszaada-
sara, a diffrakcio egy Osszetet-
tebb elméletéhez, a dinami-
kus elmélethez kell fordul-
nunk. Ez az elmélet tobb fizi-
kai effektust is figyelembe
vesz, igy az anyagok rontgen-
sugarzasra vonatkozd torés-
mutatdjat, a Bragg-reflexiok

normadlt intenzitas, 7(x)

sordn a direkt nyalab gyengti-
1ését, és a tobbszords szorast,
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3. abra. Szinkrotronsugarzas altal keltett Kossel-vonalmintazat fel-
vételére alkalmazott mérési elrendezés vazlata. A gerjeszté nyaldb
energidjanak kivalasztasa Si(111) monokromdtorral, fokuszalasa
Kirkpatrick—Baez-tiikorrel tortént. A fokuszalasira és a detektorta-
volsdag novelésére az ezredfoknyi szogfelbontas elérése érdekében
volt sziikség. Ez viszont a korlatozott méretd detektor minta kortli
mozgatasat és a képek mozaikként valo 6sszeillesztését tette sziik-
ségessé.

felvett érték maximalis, azaz (1+1)? = 4, ellenfazis-
ban pedig minimalis, (1-1)* = 0. A reflexi6tol tavol
az intenzitas a moédosulatlan gémbhullam amplitado-
jahoz, ezen a normalt skdldn 1-hez tart. E gorbe jel-
legzetes alakjai kulonb6z6 krisztallografiai fazisok
esetén (2. dbra) jol illusztraljak a fazisinformacio
Kossel-vonalprofilba torténd kodoldsat. Ez a kezde-
tektsl fogva ismert volt; a fenti gorbe mar Laue elsé
magyardazatiban is megjelent. Azota tobb, ezekre az
elvi alapokra épulé mérést is végeztek, de ezekben
csak egyedi vonalak jatszottak szerepet. Olyan mérés
azonban, amely a fazisprobléma megoldasara foku-
szdlva elemezte volna nagyszimu Kossel-vonal szer-
kezetét, nem sziiletett.

Ebben az irasban egy szinkrotronforras altal ger-
jesztett rontgen-fluoreszcens sugarzas keltette Kos-
sel-vonalmintazat mérését [14], és a reflexiok krisz-
tallografiai fizisinak kisérleti meghatarozasat mutat-
juk be [15]. Az eddig vazolt egyszerd, de az elveket
jol mutat6 elméletnél a valodi mérések leirasa joval
bonyolultabb. Ennek egyik oka, hogy a valodi krista-
lyok dont§ tdbbsége a kristalyhibik kovetkeztében
tobb, a kristalyos rendhez képest kis mértékben elto-
lodott és elfordult mozaikblokkbol all. Igy az egyes
blokkoktol szirmaz6 és orientdcioban akdr néhany
tized fokot is eltérd Kossel-vonalmintazatok intenzi-
tasa adodik Ossze. Ennek kovetkeztében a profilok
kiszélesednek és rendkiviil jo kontrasztjuk akar tobb
nagysigrenddel is romolhat. A masik nehézség a
vonalak leirasakor, hogy a dinamikus elmélet szerinti
reflexios profil fligg a szorasi és a hullamszamvekto-
rok kristalyfeliilethez viszonyitott irdnyatol is. Ez arra
vezet, hogy a Kossel-vonalak profilja — a szimmetri-
kus esetektdl eltekintve — a kiipok mentén folytono-
san valtozik.

Az European Synchrotron Radiation Facility szink-
rotron ID18 [16] mérdnyaldbjanal megvalositott de-
monstracios mérésiink két fG feladata a megfelels
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energidji és intenzitisi fokuszalt gerjesztényalab
kialakitasa, illetve a minta kortl kialakulé Kossel-vo-
nalrendszer minél nagyobb térszogl és felbontist
rogzitése volt (3. abra). A vizsgalandé mintaknak a
rontgentartomanyban fluoreszcens sugdrzast kibocsa-
to atomokat is kell tartalmaznia. K elektronok esetén
ez a periddusos rendszer atmeneti fémeknél, L elekt-
ronok esetén a lantanidaknal nehezebb elemeit jelen-
ti. A mozaikszélesedés minimalizalasa érdekében a
kristailynak minél tokéletesebbnek kell lennie, és cél-
szer(, ha a kristalyszerkezet nem centroszimmetrikus,
kilonben a szerkezeti tényez6k valosak, és a fazis-
probléma egy eldjelproblémara redukalodik. E feltéte-
lek mindegyikének eleget tesz egy GaAs egykristaly,
ezért valasztasunk erre esett. A gerjesztnyaldb 14,4
keV-os energidja joval a két alkotoelem emisszios
vonala folé esik, igy az altala okozott hattér és a po-
tencialisan sz6r6 helyzetbe kertil6 Bragg-reflexiok
hatdsa energia-diszkrimindciéval csokkenthets. A
Kossel-vonalak szerkezetének detektalasa jol definialt
nyalabmeneteket kovetel a minta és a detektor kozott.
Ez tette sziikségessé a gerjeszté nyalab 10 um-es fo-
kuszalasat és az 55 um-es pixelmérettel rendelkezd
detektor minél tavolabbra helyezését. Ezzel az elren-
dezéssel egy kép felvétele tipikusan néhany percig
tartott. Mivel a rendelkezésre 4116 hibrid pixeldetektor
mérete csupdn 28x 28 mm? volt, a detektalas térszogé-
nek novelését csak a detektor minta korili mozgata-
saval lehetett megoldani.

A felvett képek feldolgozasa tobb 1épésben tortént.
A detektorszegmensek és pixelek eltérs érzékenysé-
gének kompenzildsa utin a szomszédos helyzetek-
ben mért képeket pixelpontossiaggal kell 6sszeillesz-
teni (4. dbra, bal oldali panel). Ez az éles Kossel-
kapok indexelésével és sikmetszeteinek képekhez
torténd illesztésével tortént. Majd a Kossel-vonalak
mentén keskeny, koncentrikus sivokban végzett in-
tegralassal kinyerhetS a vonalakra merGleges irdinya
intenzitasprofil (4. dbra, jobb oldali panel). A befeje-
76 1épés az elméleti gorbék illesztése e profilokhoz.
Ebben reflexionként 4 paraméter szerepel, a szerke-
zeti tényezGk modulusa és fazisa, a vonal helye és
mozaikszerkezet miatti szélesedése. A vazolt eljaras-
sal a GaAs egyetlen limitalt térszogd (5107 sr) Kos-
sel-vonal felvételébdl 26 reflexio krisztallografiai fazi-
sat hataroztuk meg mintegy 10° pontossaggal. A ta-
pasztalatok szerint ez mar elegendS pontossig egy
kezd6 elektronstriség inverz Fourier-transzforma-
cioval torténd direkt meghatarozasihoz, majd egy
szerkezeti modell megalkotasihoz és finomitasihoz.
A mérési elrendezés és a demonstracios mérés ered-
ményeinek részletes lefrasa a két mdr idézett publi-
kacioban talalhato [14, 15].

Koribban mar emlitettiik, hogy a belsé forrdsos
atomi felbontist holografia-kisérletek kozeli rokon-
sagban allnak az itt leirt Kossel-vonalakon alapulo
fazismeghatarozassal. Mindkét esetben a bels§ forras
altal kibocsatott hullam és a szerkezet tobbi atomjai-
rol szorodott hullimai interferdlnak. Lényeges kii-
lonbség azonban, hogy a holografia-méréseknél az
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4. dbra. Egy GaAs egykristalymintan végzett mérés eredményei. Balra: a Kossel-vonalmintizat indexeléséhez felvett nagyobb térszogi
osszeillesztett mozaikkép és a fekete négyzettel jelolt részen nagyobb felbontassal felvett kép néhany jellegzetes Kossel-vonal kiemelésével.
A képen parhuzamosan futé azonos indexd vonalak (valéjaban koaxialis kipok) a mintaban eléfordul6 kétféle forrdsatom (Ga, As) 3-3 —
Ko, , €s KB — emisszios vonala, azaz a hatféle energia kovetkezménye. Jobbra: néhiny kivilasztott példa a képbdl kinyert profilok és az
elméleti gorbék illeszkedésére a Kossel-vonal adatainak feltiintetésével.

interferenciakép a reciproktérben kiterjedt, igy a di-
rekt térben lokalizalt, azaz csak a forrdsatom kornye-
zetérSl hordoz informaciot. Tovabba tobb azonos
kornyezetd forrasatom elemi hologramja intenzitas
szerint adodik Ossze, mivel egy altalanos iranyban
még a forrisatomok kristalyracsban valé elhelyezke-
désekor sincs koherencia. Ezért ilyen méréseknél a
transzlacios rend (kristalyok) nem is kovetelmény,
csak az orientacios rend (kvazikristilyok). A hologra-
mok kiértékelésekor alkalmazott eljards megkoveteli
még, hogy a targyhullim gyenge legyen a referencia-
hullamhoz képest. A Kossel-vonalak esetében mindez
forditva van. A kihasznalt interferenciajelenség a sz6-
rasi térben lokalizalt, a hosszatava transzlaciés rendre
vonatkozo6 informaciot hordoz, és az egyes forrasato-
moktol szarmazo Kossel-vonalprofilok azonossaga-
nak feltétele, hogy a forrasatomok a kristaly transzla-
cios rendjében meghatarozott 7, helyet foglaljanak el.
Amennyiben ez a feltétel nem teljestl, példaul a kris-
talyon kiviili makroszkopikus divergens forras alkal-
mazasa esetén, pszeudo Kossel-vonalakrol beszéliink.
Ezek intenzitasprofiljabol elvész a krisztallografiai
fazisinformaci6 a forrasatomok elhelyezkedésére vo-
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natkozo e’ fazisfaktorokra torténd dtlagolds miatt.
Erdemes még parhuzamba 4llitani, hogy a hologrifia
inverz kisérleti megvaldsitisinak megfelelGje a Kos-
sel-vonalak esetén az allohullammodszer. Ez az opti-
kai reciprocitas elvét kihasznalva ,forditott iranyban”
mér. A Kossel-kupok alkotdja mentén beess sikhul-
lam irdnyanak finom hangolasaval, igy a kristalyban
kialakul6é hullamtér fazisanak eltoldsaval a szerkezet-
ben (vagy a kristaly felszinén) elhelyezkedé detektor-
atomok helyét lehet meghatarozni.

Végul kitekintésként megemlitjiik a Kossel-vona-
lakon alapulé szerkezetmeghatirozdsi modszer
olyan unikalis jellemzg&it, amelyek kihasznalasaval
mas meérésekkel nem megkaphatd informacidkat
nyerhetiink a jovében. Mindezek ahhoz a tényhez
kotédnek, hogy a teljes szerkezeti informacioé egyet-
len, a minta kortli sugarzast rogzité képben talalha-
t6. MegfelelS intenzitiasa forrds és nagy térszogu €és
szogfelbontasa detektor alkalmazisa esetén a mérés
soran semmilyen paramétert nem kell valtoztatni,
vagyis a mérés ideje elvileg tetszélegesen rovidithe-
t3. A stacionarius minta egyben Osszetettebb minta-
kornyezet alkalmazasat is lehetévé teszi, igy példaul
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rovid ideig fenntarthaté extrém korilmények (erds
magneses tér, magas hémérséklet vagy nyomas,
optikai gerjesztés) hatdsara kialakulé szerkezeti sa-
jatsdgokrol is krisztallografiai értelemben teljes in-
formaciot kaphatunk egy szabadelektronlézer-im-
pulzussal torténd mérés soran.
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