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Streszczenie

Celem ¢wiczenia D1 jest zapoznanie si¢ z dyfrakcyjnymi metodami badania struktury
krystalicznej powierzchni. W ramach d¢wiczenia studenci otrzymuja obrazy dyfrakcyjne
dwuwymiarowych wzoréw periodycznych odpowiadajacych powierzchniom krysztaldéw o prostych
symetriach (np. kwadratowej, prostokatnej, sze$ciokatnej) oraz tzw. powierzchniom wysoko-
zrekonstruowanym - np. (7x7) Si(111) lub ¢(8x2) InSb(001). Cwiczenie jest wprowadzeniem do
badan powierzchni technikami dyfrakcji elektronow niskiej energii (LEED)

Uktad doswiadczalny sktada si¢ z lasera He-Ne, uktadu soczewek, masek — modeli struktur
krystalicznych oraz z uktadu detekcyjnego (soczewka, matéwka, kamera CCD rejestrujaca obraz,
komputer z kartg frame-grabber). Uzyskane dyfraktogramy oraz obrazy wzoréw sg analizowane
komputerowo z wykorzystaniem numerycznej transformaty Fouriera. Przeprowadzana jest proba
rekonstrukcji sieci rzeczywistej poprzez odwrotng transformate Fouriera.

Rozszerzeniem ¢wiczenia moze by¢ przygotowanie wilasnych modeli  sieci

dwuwymiarowych lub badanie filtracji optyczne;j.



1. Wykonanie ¢wiczenia

1.1. Aparatura do wykonania ¢wiczenia

& Lawa optyczna z uktadem prowadzenia wigzki §wiatta
& Laser He-Ne

& Kamera podtaczona do karty frame-grabber

& Komputer z kartg frame-grabber

@ Modele powierzchni krystalicznych

Uktad rozciagajacy

..........
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Matowka Soczewka model powierzchni
skupiajaca

Rys. 1. Schemat uktadu eksperymentalnego

Soczewka 1]

Rys. 2. Widok ukladu eksperymentalnego



1.2. Plan éwiczenia

(plan ¢wiczenia ustala prowadzacy w porozumieniu ze studentem, ponizszy plan nalezy
traktowac jako przyktadowy)

@ Wyjustowac uktad optyczny, tj. ustawi¢ wszystkie elementy, tak aby uzyska¢ mozliwie
jednorodng réwnoleglta wigzke $wiatta o $rednicy ok. 1.5 cm. Zapoznac si¢ z zestawem

aparaturowym.

@ Zapozna¢ si¢ z komputerowymi programami sterowania, akwizycji i obrobki danych. Patrz
Rozdziaty. 1.3, 1.4)

opcjonalnie:
Zarejestrowac obraz dyfrakcyjny ukltadu rownolegtych szczelin.
Zarejestrowac obraz papieru milimetrowego.

Zmierzy¢ wszystkie wielkosci potrzebne do wyliczenia statej sieciowe;.

Znalez¢ powigkszenie uktadu rejestrujgcego.

Zarejestrowac obrazy dyfrakcyjny dla dostarczonego zestawu modeli typowych powierzchni
ciat statych (masek).

Zarejestrowac obrazy masek rzutujac je na $cian¢ za pomocg rzutnika slajdow.
Przygotowac transformaty Fouriera obrazow dyfrakcyjnych

Przygotowac transformaty Fouriera obrazéw masek (wzoréw periodycznych)

Przedyskutowac otrzymane wyniki. Nalezy zwroci¢ uwage na to, ze wszystkie maski w
grupie (kwadratowej lub heksagonalnej) maja wspdlng bazowg stalg sieci. Np. maska
kwadratowa 2x1 brakujqce rzedy powstata przez usuni¢cie co drugiego rzgdu na masce
kwadratowa prosta ale poza tym nic nie zostato zmienione.

Mozna przygotowac¢ wlasny zestaw masek. Wzor przygotowujemy uzywajac wektorowego
programu graficznego, np. CorelDraw — patrz tez Rozdz. 4. Stale sieci przyja¢ wzorujac si¢
na maskach istniejagcych. Wzor nalezy sfotografowac analogowym aparatem fotograficznym
(ze statywu) na filmie o czuto$ci ISO 100 (drobnoziarnistym) najlepiej diapozytywowym

(slajdy)
Uwaga
Nie kierowa¢ promienia lasera bezposrednio na kamere!
Na czas wymiany modelu (maski) zasloni¢ obiektyw kamery.

Pracowac¢ tylko w okularach ochronnych. Nie zaglada¢ do lasera !!!



1.3. Obsluga zestawu do rejestracji obrazow kamerg cyfrowa

Wilaczy¢ komputer, kamere oraz monitor.

Uruchomi¢ program intellicam (skrét na pulpicie)

Wybra¢ tryb kamery video (continuous grab)

Zaakceptowac format obrazu PAL

Ustawi¢ kamere, ostro$¢ obrazu, powigkszenie, przystong itd.

Wybrac¢ tryb aparatu fotograficznego 1 zarejestrowac obraz

Format zapisu obrazu wybieramy wpisujac odpowiednie rozszerzenie w nazwie

1.4. Opis procedury obrdbki otrzymanych obrazow dyfrakcyjnych

Otrzymane wyniki majg format obrazow 768x576 pikseli. Zanim wykonamy transformaty Fouriera
nalezy obraz przyciag¢ do kwadratu o krawedzi 128, 256 lub 512 pikseli 1 zamieni¢ tryb na odcienie
szaroS$ci

Mozemy to wykona¢ np. w programie GIMP. Po wczytaniu pliku zmieniamy tryb bitmapy
operacja:

Obraz->Tryb-> Odcienie szarosci

Mozemy tez przesuna¢ liniowo poziomy szarosci tak by nasz obraz byl kontrastowy 1 wyrazny
operacja:

Kolory-> Krzywe (lub inng rownowazng)

Nastepnie wybieramy funkcje maski prostokatnej, ustalamy jej rozmiar na 512x512 i przesuwamy
maske w pozadane miejsce. Uwaga maska musi si¢ zmie$ci¢ na naszym obrazie inaczej obraz
zostanie przyciety — najlepiej zaczaé rysowac maske w lewym gérnym rogu.

Na masce mysza przeprowadzamy operacje: wytnij a nastgpnie: wklej jako nowy. W rezultacie
powinni§my otrzyma¢ nowy obraz kwadratowy o rozmiarze 512x512.

Jesli pracujemy pod Linuxem mozemy zainstalowa¢ do GIMPA wtyczke gfourier ktéra wykona
nam transformate¢ fourierowska obrazu bezposrednio z gimpa. Jesli pracujemy pod Windows
musimy zapisa¢ teraz nasz obraz do pliku. O formacie decyduje rozszerzenie nazwy, ktore
wpisujemy recznie. Transformate fourierowska wykonamy w tym przypadku za pomocag programu
scion image (skrot na pulpicie). Nalezy wczyta¢ plik do programu scion 1 wykonaé operacje
process->FFT->FFT 1 zapisa¢ wynik do pliku.

Prawdopodobnie oprocz jasnych punktow otrzymali$my poziome i pionowe linie ktorych zrodtem
sa krawedzie obrazu (funkcja skokowa heavisid'a (stopien) ma w rozkladzie wszystkie
harmoniczne). Mozemy wyeliminowac ten artefakt fagodnie wygaszajac obraz w strong krawedzi.
Mozemy to zrobi¢ naktadajac w GIMPIE gradient. Otwieramy okno gradientow. Wybieramy
ksztalt promienisty, kolor pierwszoplanowy na przezroczysty, znaczymy okienko odwroc¢ (<->) aby
byto odwrotnie (kolor przezroczysty na pierwszoplanowy) oraz ustawiamy kolor pierwszoplanowy
na czarny. Aby natozy¢ gradient rysujemy myszka odcinek ze §rodka obrazu w stron¢ krawedzi.
Dhugo$¢ odcinka nalezy dobra¢ metodg prob i btedéw. Nastepnie zapisujemy otrzymany obraz i



wykonujemy transformate fourierowska.

Do wydruku w sprawozdaniu wycinamy istotne czesci z obrazéw transformowanych. (nie
drukujemy duzych szarych pdl z matymi wzorami w srodku). Wycinanie nalezy przeprowadzi¢ tak
samo dla wszystkich transformowanych obrazéow (ten sam rozmiar maski) aby nie zmieni¢ ich
rozmiarow wzglednych. Jesli tak zrobimy bedziemy mogli je poréwnywac wprost.

Przed wydrukiem nalezy poprawi¢ skale szarosci tak by obejmowaty zakres od czerni do bieli np.
operacja:

Kolory-> Krzywe (wtedy przesuwamy granice skali szarosci tak by obejmowaty caty histogram ale
niewiele wiecej).

Jesli obrazy sg zaszumione mozemy sprobowac je wygtadzi¢ operacja
Filtry -> Rozmycie -> Rozmycie Gaussa
Po wygladzaniu powtorzy¢ operacje :

Kolory-> Krzywe



2. Struktura geometryczna powierzchni.
2.1. Wprowadzenie

Na poczatku zdefiniujmy powierzchni¢ jako kilka wierzchnich warstw atomowych, ktore
odzdzielaja wnetrze ciala statego od fazy gazowej lub prozni. Powodem, dla ktérego wyrdzniliSmy
te zewnetrzne warstwy jest to, ze ich wlasciwosci nie sg opisywalne poprzez teorie opracowane dla
wnetrza ciala statego, a co wigcej te zewnetrzne warstwy sa niezwykle wazne dla wielu
wspotczesnych technologii. Aby zda¢ sobie sprawe ze znaczenia powierzchni w technologii
wyobrazmy sobie proces budowy piramidy egipskiej. Piramida powstaje poprzez uktadanie warstw
prostopadtosciennych blokéw, przy czym uktadanie odbywa si¢ zawsze tylko na powierzchni a
kolejne warstwy stajg si¢ warstwami wewng¢trznymi w miar¢ jak sg przykrywane przez warstwy
nastgpne. Ulozenie blokow w calej piramidzie jest prosta konsekwencja tego jak réwna byla
poczatkowa powierzchnia i tego czy ukltadanie kolejnych warstw nie spowodowato powstania
nier6wnos$ci na powierzchni. Analogiczne problemy pojawiaja si¢ np. w trakcie produkcji uktadow
mikroelektronicznych tzw. metodami epitaksji z wiazki molekularnej (MBE).

Badaniem wlasciwosci fizyko-chemicznych powierzchni na potrzeby réznych zastosowan
zajmuje si¢ fizyka powierzchni. Jedno z podstawowe pytan, na ktdre fizyka powierzchni stara si¢
znalez¢ odpowiedz dotyczy struktury geometrycznej powierzchni czyli ulozenia atomow na
powierzchni.

2.2. Sieci krystaliczne

Zanim przejdziemy do opisu powierzchni przypomnimy sobie podstawowe wiadomosci
dotyczace opisu krysztalow trojwymiarowych.

Krysztat sktada si¢ z atoméw, molekul lub jondw rozmieszczonych w ten sposdb, ze tworza
regularne, powtarzalne wzory we wszystkich trzech wymiarach przestrzennych. Podstawowym
pojeciem stuzacym do $cistego opisu budowy krysztatow jest sie¢ krystaliczna. Przypomnijmy
sobie kilka definicji:

Sie¢  Bravais'go’ (definicja 1): dyskretny nieskonczony zbiér punktdéw w przestrzeni,
uporzadkowanych w ten sposob, ze przy obserwacji uktadu z dowolnego nalezacego don punktu
wzajemne rozmieszczenie punktow ukladu i jego orientacja sg zawsze doktadnie takie same.

(definicja II): zbior punktow w przestrzeni, ktorych wektory wodzace maja
postaé: R=n,d,+n,a,+nyd; ,gdzie d,..d; sadowolng trojkg wektorow nie lezacych w jednej
plaszczyznie a n, .. n; sg liczbami catkowitymi (2).

(Powyzsze dwie definicje sq rownowazne.)

Prymitywna komorka elementarna (pke): element objetosci (figura przestrzenna), ktora w wyniku
wielokrotnego powielenia przez operacje translacji o wszystkie wektory sieciowe (R) zapehi
calg przestrzen. Komorka ta nie jest zdefiniowana jednoznacznie, jednak do$¢ oczywistym
wyborem “pke” jest zbior punktow przestrzeni spetniajacy warunek

F=xd,+yad,+zd,;0<x,y,z<1 (czyli rownolegloscian, ktorego krawedzie maja kierunki i
dtugosci prymitywnych wektorow sieciowych). Komorka prymitywna na ogo6t nie oddaje pelnej
symetrii krysztatu.

1 w/g N.W. Ashcroft, N.D. Mermin, Fizyka Ciala Stalego.
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Konwencjonalna komorka elementarna (lub po prostu komorka elementarna): (kke): element
objetosci (figura przestrzenna), ktéra w wyniku wielokrotnego powielenia przez operacj¢ translacji
o wektory z pewnego podzbioru wektorow sieciowych zapetni calg przestrzen. “kke” jest z reguty
wieksza niz “pke” 1 oddaje pelng symetri¢ sieci Bravais. Rozmiar “kke” jest okreslony przez tzw.
state sieciowe.

Komorka elementarna Wignera-Seitza: komorka prymitywna, ktora posiada pelng symetri¢ sieci.
Komorka ta jest wyznaczana dla danego punktu (wezla) sieci jako zbior punktow, ktérych
odleglosci od tego punktu sa mniejsze niz ich odleglosci od dowolnego innego wezta sieci.

Budowe krysztatu czyli strukture krystaliczng mozna opisa¢ okreslajac odpowiadajacg tej strukturze
sie¢ Bravais'go oraz rozmieszczenie atomow molekut jondéw itp. wewnatrz wybranej komorki
elementarnej (baza). Opis ten mozna jeszcze bardziej zredukowa¢ wykorzystuja symetrie komorki
elementarnej. (Np. jesli komorka ma symetrie odbiciowq wstarczy podac potozenia atomow tylko w
Jjednej potowie komorki i zaznaczy¢ plaszczyzne odbicia)

Wiecej wiadomosci dotyczgcymi sieci Bravais'go w trzech wymiarach w szczegolnosci okreslenie
plaszczyzn sieciowych i wskaznikow Millera znajdzie czytelnik w podrecznikach do fizyki ciata
statego, np. w: N.W Ashcroft, N.D. Mermin, Fizyka Ciata Stalego, Rozdzialy 4 i 5.

2.3 Struktura krysztalu objetosciowego a struktura powierzchni krystalicznej

Powierzchnie¢ krystaliczng otrzymujemy (przynajmniej w teorii) poprzez rozcigcie krysztatu
objetosciowego po pewnej wybranej plaszczyznie. Przyklady cie¢ przez komorke elementarna, dla
struktury kubicznej prostej, po ptaszczyznach o indeksach Millera (001), (011) 1 (111) ilustrujemy

D1
SR

Rys. 3. Fragmenty plaszczyzn (100) (110) i (111) dla
krysztatu o strukturze kubicznej prostej.

Cwiczenie: zastanowi¢ sig jaki wzor utworzq atomy na powierzchniach otrzymanych w wyniku cie¢
jak na Rys. 3. Powtorzy¢ rozwazania dla struktur kubicznych przestrzennie centrowanej i
powierzchniowo centrowanej.

Symulatorem powierzchni “przecigtych” krysztatow mozna réwniez “pobawic si¢” w internecie:

http://w3.rz-berlin.mpg.de/~rammer/surfexp_prod/SXinput.html



(111)

(100)

bl i

Rys. 4. Powierzchnie o niskich indeksach Millera dla krysztatu fcc
(NIST Surface Structure Database)

Przypus¢my teraz, ze przeci¢lismy krysztat (np. typu fcc) po pewnej plaszczyznie. Jesli
zatozymy, ze atomy powierzchniowe pozostajg na swoich miejscach mozemy poda¢ potozenia
atomOw na otrzymanej powierzchni (Patrz przyktad na Rys. 4). Zwykle na takiej powierzchni
“wida¢” okoto 1x10" atomdéw/cm®, i nie zawsze wszystkie “widoczne” atomy lezg na jednej
plaszczyznie w $cistym znaczeniu (niektdre powierzchnie moga by¢ “szorstkie™). “Widoczne”
atomy tworzg tzw. powierzchniowg monowarstwe fizyczng?® .

Budowe atomowa powierzchni krysztatu (strukture powierzchni) mozemy opisa¢ podajaé
odpowiadajaca tej powierzchni dwuwymiarowg sie¢ Bravais'go oraz polozenia atomow wewnatrz
komorki elementarnej tej sieci.

Kazdy punkt » dwuwymiarowej sieci Bravais'go moze by¢ okre$lony za pomocg pary
wektorow: @ , b :

p=na+m b, gdzie n i m sg liczbami catkowitymi.

Przyjmuje si¢ konwencje, w ktorej wektory @ 1 b sa wybierane w taki sposob, aby a < b,
oraz od pierwszego do drugiego przechodzimy w kierunku przeciwnym do ruchu wskazowek
zegara.

2 Dla odroznienia “monowarstwa geometryczna’ to podzbior atomow monowarstwy fizycznej pozostajgcych w
identycznym otoczeniu, czyli lezqcych w jednej plaszczyznie. Monowarstwa fizyczna moze skladac¢ sie z kilku
monowarstw geometrycznych.



2.4 Rekonstrukcje powierzchni

W ogo6lnym przypadku potozenia atomdéw powierzchniowych nie sg takie jakie wynikatyby z
modelu przecigtego krysztatu, ktéry przedstawiliSmy powyzej. Nawet jesli powierzchnie
rzeczywidcie otrzymujemy roztamujgc krysztal po tzw. plaszczyznie tupliwosci® to i tak atomy
powierzchniowe na ogot przesuwaja si¢ do nowych potozen réwnowagi. Méwimy wtedy, ze
powierzchnia si¢ zrekonstruowata (przebudowata). Oprocz wspomnianego lamania powierzchnie
przygotowuje si¢ czesto poprzez rozpylanie wybranej $ciany krysztalu energetycznymi jonami (w
celu oczyszczenia), wtedy sktad chemiczny tej powierzchni nie musi odpowiada¢ sktadowi wnetrza
krysztatu, podobnie i jej struktura. Adsorbcja czyli przyczepianie si¢ obcych atoméw lub molekut
do powierzchni w $rodowisku gazu, takze moze spowodowaé przebudowe powierzchni. Aby
uporzadkowa¢ powierzchni¢ zaburzong np. w procesie rozpylania stosuje si¢ wygrzewanie
krysztatbw w prozni do temperatury, w ktorej atomy moga odrywac si¢ od swoich weztow
sieciowych 1 dyfundowa¢ po powierzchni. Uktad dazy wtedy do realizacji minimum energii
swobodnej, co moze spowodowacé powstanie nawet bardzo nieoczekiwanych wzoréw utworzonych
przez atomy na powierzchni.

Jednym z najprostszych przyktadéw rekonstrukcji jest tzw. dimeryzacja czyli grupowanie atomow
W pary- patrz Rys. 5a i 5b.

Rys. 5-b Model rzeczywistej powierzchni

(100) krzemu o rekonstrukcji (2x1), ktora
tworzy sie wyniku wzajemnego wysycania
wolnych wigzan chemicznych i

powstawania dimerow (NIST Surface
Structure Database ). Opis rekonstrukcji, notacja
Wooda — patrz Appendix.

Rys. 5-a Teoretyczna powierzchnia (100)
krzemu (1x1) powstata w wyniku
przecigcia krysztatu. Atomy
powierzchniowe majq niewysycone
wigzania chemiczne. Kolorami
Zaznaczono rozne warstwy geometryczne
k}'ySZtaht (NIST Surface Structure Database )

3 W ten sposob mozna otrzymac np. powierzchnie typu (100) krysztatow halogenkow metali alkalicznych, ub
powierzchnie (110) zwigzkow III-V.
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Innym przyktadem elementarnej rekonstrukcji powierzchni sg brakujgce rzedy — patrz Rys. 6.

Rys. 6. Model rekonstrukcji powierzchni (2x1) —
powstajgcej w wyniku braku co drugiego rzedu
atomow. Kolorami zaznaczono rozne warstwy

geometryczne na powierzchni (NIST Surface Structure
Database )

Tak jak juz wspominaliSmy adsorbcja atoméw lub molekut na powierzchni czgsto powoduje
pojawienie si¢ zupelnie nowych wzoréw. Interesujacy przyktad to struktura powierzchni rodu (111)
z zaadsorbowanymi molekutami C,H; 1 CO (patrz Rys. 7). Chcieliby$Smy tutaj podkresli¢, ze dla
naszych rozwazan nie ma istotnej réznicy pomiedzy adsorbatem czyli obcym atomem zwigzanym
chemicznie na powierzchni, a adatomem czyli samotnym atomem na powierzchni tego samego
rodzaju co atomy podloza.

Rys. 7. Geometria powierzchni Rh(111)+c(4x2)-
CH;+CO (NIST Surface Structure Database )
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Bardzo ciekawym przyktadem powierzchni zrekonstruowanej jest powierzchnia 7x7 Si (111) ktora
powstaje jako kombinacja dimerdw, brakujacych atomoéw 1 adatomoéw- patrz Rys. 8. Istnienie
powierzchni krysztalu krzemu o takiej rekonstrukcji stwierdzono w roku 1959 (Schlier 1
Farnsworth), jednak potrzeba byto ponad dwudziestu lat badan r6znymi metodami i wynalezienia
skanningowgo mikroskopu tunelowego (Binnig Rohrer -1983) by ostatecznie znalez¢ poprawnag
strukture tej powierzchni (Takayanagi, Tong -1986).

adatom
dimer
restatoms

(1x1) bulk

.
e
.l

—
]

”9 ’.-a .

Rys. 8. Model powierzchni 7x7 Si(111), . U gory po lewej mapa STM tej
powierzchni — uwidocznione sq tylko adatomy (jednego brak) . U dotu po lewej
dyfrakcyjny obraz tej powierzchni otrzymany metodg LEED (NIST Surface Structure
Database, Omicron Nanotechnology, Institut fiir Experimentalphysik der Universitit Hamburg).

3. Metody dyfrakcyjne badania powierzchni

3.1. Rozwazania ogdlne

Jak badaé¢ powierzchni¢ ? Dwa warunki muszg by¢ speilnione, aby mozna bylo bada¢
strukture geometryczng powierzchni krysztatu. Po pierwsze musimy uzy¢ promieniowania, ktorego
zasigg penetracji jest niewielki. Po drugie dlugos¢ fali tego promieniowania musi by¢ rowniez
odpowiednia.

Problemy z droga penetracji. Powierzchnia obejmuje zaledwie kilka zewngtrznych warstw
atomowych (~ 1 nm) i techniki badawcze stosowane do badania struktury ciata statego, oparte o
przenikliwe promieniowanie rentgenowskie, zupelnie nie nadaja si¢ do jej badania poniewaz
informacja o wtasciwosciach fizykochemicznych powierzchni ginie w znacznie silniejszym sygnale
od bardziej licznych atoméw z wnetrza krysztatu. Do badania powierzchni potrzebne jest wigc
promieniowanie o znacznie mniejszym zasiegu. Mozna wykorzysta¢ niskoenergetyczne elektrony.
Ponizej (Rys. 9.) pokazano, wyliczong teoretycznie (linia przerywana) i zmierzong doswiadczalnie
zalezno$¢ pomiedzy Srednig drogg swobodng elektronéw (Srednia droga, po ktorej elektron zderza
si¢ z innym elektronem tracac przy tym energi¢) a ich energia.
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Rys. 9. Zaleznos¢ sredniej drogi swobodnej elektronow od energii

Jak wida¢ przy energii 50-100 eV droga ta wynosi ponizej 1 nm. Jezeli wigc bedziemy rejestrowac
elastycznie rozproszone elektrony (rozproszone bez straty energii), to rzeczywiscie uzyskamy
informacj¢ o samej powierzchni.

Problemy z dlugos$cia fali. Aby w danym ukladzie powstat obraz dyfrakcyjny, ktory moglibysmy
zmierzy¢, tj. w ktorym odleglo$¢ pomigdzy maksimami interferencyjnymi jest wystarczajaco duza,
dhugos¢ fali uzytego promieniowania A powinna by¢ porownywalna z odlegto$cig miedzyatomowa.
W przypadku atomoéw i molekut, z ktérymi mamy do czynienia w krysztatach ta odlegtos¢ wynosi
kilka angstremow (1 angstrem A =0.1 nm = 10719 m). Tak wiec dlugo$¢ fali promieniowania
powinna rowniez wynosi¢ kilka angstreméw (promieniowanie X). Wezmy, na przyklad, fotony
rentgenowskie o energii 5 keV:

g,
A

gdzie h jest stalg Plancka, c jest predkoscig Swiatta w prozni, a A jest dlugoscia fali.

* T 1018 el
j'Lzh_C: HESFI07T . 3.00 1190 M 2 100 = 2 A
E A4000eW - 1.60-1077 T/ W

Teraz przeprowadzmy podobne obliczenia dla elektrondw o energii 20 eV. Dlugos¢ fali de
Broglie’a wynosi:

» — B, gdzie p jest pedem elektronu.
P

p=mv = ~2mE = 2911 107 kg 206V 1.60- 10776V = 242 10Mkg m 57

w1 (=3
pohoo OO0 g qgtn-274
E 24210% kgm o

Tak wiec zarowno elektrony o energii 20 eV, jak i fotony o energii kilku kiloelektronowoltow
pozwola na uzyskanie obrazu dyfrakcyjnego sieci krystalicznej. Jednak tylko elektrony maja
wystarczajgco krotki zasieg, aby przekaza¢ informacje o powierzchni krysztalu W tym przypadku
moéwimy o dyfrakcji niskoenergetycznych elektronéw (Low Energy Electron Diffraction), lub w
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ekran fluorescencyjny

Zrédto elektronéw
prébka

A - . -
**\, 'S siatka uziemiona

\

siatka filtrujaca

Rys. 10. Schemat dyfraktometru elektronow niskiej energii
(LEED)

Rys. 11. Aparatura prozniowa do badan powierzchni z wbudowanym
dyfraktometrem elektronow niskiej energii (okienko na pierszym planie) znajdujgca
sie w Zaktadzie Fizyki Doswiadczalnej IF-UJ.
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skrocie o technice LEED — patrz Rys.10 1 11. Powyzej na Rys. 10. pokazano schemat dyfraktometru
LEED: elektrony o energii (20-200 eV) sa emitowane z dziata elektronowego (czerwone) i po
rozproszeniu na krysztale (niebieskie) sg rejestrowane na ekranie fluorescencyjnym (Zob. Rys. 12.).
Po drodze elektrony muszg przejs$¢ przez uktad siatek, ktorych zadaniem jest przepuszczenie tylko
elastycznie rozproszonych (bez straty energii) elektronow.

Rys. 12-a. Dyfraktogram LEED dla Rys. 12-b. Dyfraktogram LEED dla
powierzchni ¢(8x2)InSh(001) powierzchni (1x6)GaAs (001)
IF-UJ
IF-UJ

Zauwazmy, ze podobne obrazy dyfrakcyjne uzyskamy, gdy do badan struktur o rozmiarach
kilku A uzyjemy elektronéw oraz, gdy uzyjemy promieniowania o dlugosci fali kilku tysiecy A
ale rownoczesnie odpowiednio zwi¢kszymy rozmiary badanych obiektow. Ta wlasnos¢ jest
wykorzystana w ¢wiczeniu D1, w ktorym Swiatlo lasera helowo-neonowego ulega dyfrakcji na
maskach o makroskopowych rozmiarach.
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3.2 Doswiadczenie Younga

Rys 13. Doswiadczenie Younga. Na lewo od przestony pokazano powierzchnie stalej
fazy fali padajgcej. Wektory R, i R, “wskazujg” punkt X na ekranie
odpowiednio z gornej i dolnej szczeliny. O oznacza réznice diugosci wektoréw

R, i R, .

Fala ptaska (Rys. 13.) o$wietla przestong z dwiema szczelinami oddalonymi od siebie o
odlegltos¢ d. Za przestong w odlegtosci | znajduje si¢ ekran. Pytamy o nat¢zenie $wiatta na ekranie
w dowolnym jego punkcie X. Uklad wspotrzednych na ekranie wprowadzamy tak by o§ symetrii
uktadu doswiadczalnego przechodzita przez zero. Uklad posiada symetri¢ translacyjng w kierunku
prostopadtym do kartki. Zgodnie z zasadg Huyghensa kazdy punkt szczeliny staje si¢ zrodtem fali
kulistej. Jako wynik dostaniemy fale cylindryczne. Opiszemy je rGwnaniami:

. i .

Al(ﬂ’t):fcos(klfl_wt) [1]
1

. Vi .

A2<rz,r>:7°cos (k,F—wt) [2]
2

gdzie A L1 Zz opisujg amplitudy pola elektrycznego fali elektromagnetyczneja 7, i 7,
sg wektorami wodzacymi odpowiednio z pierwszej 1 drugiej szczeliny.

Mamy: ||/, &ll7, 4|4, [ |2l przyjmijmy rowniez, ze wektory R, i R,
wskazujg punkt X na ekranie (patrz Rys. 13).

Wyliczmy teraz sume¢ tych amplitud dla punktu X na ekranie:
A(X , t)=—=>cos(kR,—w t)+——cos (kR,—w t) 3
, cos w cos wt) .
VR, : N R, ? 3]

Odlegtos¢ (d) miedzy szczelinami w doswiadczeniu Younga jest rzedu utamka milimetra, odleglos¢
(1) miedzy przestong a ekranem jest rzgdu kilkunastu - kilkudziesigciu centymetrow, zatem

ledna t6mi dpy o Ao do zaniedbani . fom 2 -
wzgledna roznica pomigazy \/]Tl oraz \/R—z Jest do zaniedbania, przyjmiemy zatem Zze :
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ﬂ_ﬂ_ﬂ dzie R iest $rednia R, i R
JR,I_JE—JE , gdzie R jest Srednig R; 1 R..

stad: A(X,t):%[cos(le—wt)+cos(kR2—wt)] (4]
idalej: A(X t)—2A0 cos|kR wt]*cos[kw] 4 [5]
. , )= \/E - 2 .

Odrzucamy czton oscylujacy 1 wyliczamy nate¢zenie jako proporcjonalne do kwadratu amplitudy:

2

1~4 Ig cos’[ k

(RI_RZ)
2

| [6]

mozemy jeszcze wyrazi¢ w przyblizeniu réznice R, i R, przez d, X,/ i zapisac:

1

Ly 2kdX
2

I:Iocosz[kd—X] lub 7= ]

[

[ 14 cos( )| , gdzie Iy jest maksymalnym nat¢zeniem na

ekranie.

Na ekranie obserwujemy prazki (prostopadie do ptaszczyzny rysunku ) o czestotliwosci 2kd/I.

4 Roznica R, i R, wyrazona np. w metrach jest niewielka jednak liczba falowa wyrazona w jednostkach zgodnych
[1/m] jest bardzo duza i k(R-R;) nie jest bliskie zeru.
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3.2. Dyfrakcja fal na sieci dwuwymiarowej

Zamiast przestony z dwiema szczelinami wstawiamy teraz mask¢ z periodycznym wzorem -
patrz rys 14. Sprobujmy teraz wyliczy¢ natezenie §wiatta w pewnym punkcie P za maska.

Rys. 14. Interferencja fali rozproszonej na sieci dwuwymiarowej. Czerwone strzatki po lewej stronie oznaczajg spojng
wigzke Swiatla (fale plaskq). Dla przejrzystosci pominigto wzor na czesci maski. Czerwonym kolorem zaznaczono
“s” czyli powierzchnie komorki elementarnej sieci wzoru na masce.

element powierzchni “s
Uktad wspotrzednych przyjmujemy tak by maska znajdowata si¢ w plaszczyznie XY. Przyjmijmy
tez, ze amplitudowa funkcja transmisji maski ma posta¢ f(x,y). Fala padajaca jest falg ptaska a jej
kierunek rozchodzenia si¢ jest prostopadly do plaszczyzny maski. Zatem wszystkie punkty siatki
emitujg fale kuliste o zgodnej fazie. Oznaczymy powierzchni¢ maski jako S. Podobnie jak w
do$wiadczeniu Younga musimy dla punktu P znalez¢ sume amplitud fal, ktére sa emitowane przez
wszystkie elementy ds (= dx dy) powierzchni S.
Przy zalozeniu ze amplituda fali padajacej wynosi 1, przyczynek od elementu ds wynosi’:

Ji= _flx, y)e (F.R-w Ex,y)e (£, (Ry=7)=r) 4 Ex,y)e (6, Riwt) =ik, 7 g 7]

R | o T | | o T |

Wyjasnijmy teraz sobie znaczenie wektora k:y ; jest to wektor falowy fali Huyghensa
pochodzacej z punktu maski o wspotrzednych (x,y) i wyemitowanej w kierunku punktu P. Jego

dlugo$¢ jest rowna liczbie falowej natomiast kierunek jest zgodny z kierunkiem rozchodzenia sig¢
fali. W $cistym ujeciu zatem w wyrazeniu [7] k_;y zalezy od 7 1 od wspotrzednych punktu P w
przestrzeni. Oznaczmy wektor falowy fali wychodzacej ze $rodka maski w kierunku punktu P jako

% . Jesli oddalimy si¢ od maski z punktem P w kierunku % bardzo daleko (tak by z punktu P

nie dato si¢ dostrzec rozmiaréw poprzecznych maski) to mozemy przyjacé, ze®:

-~ fx,y)_f(x p)
k,=k oraz =2
|R0—r| R

1 znacznie upros$ci¢ nasze wyrazenie do postaci:

5 Dla wygodnych rachunkow uzywamy teraz reprezentacji zespolonej - kazdq funkcje falowq rzeczywistq u(r,t) mozna
wyrazié przez funkcje zespolong U(r,t)=a(r)exp[ip(r)]exp(icot) takq by u(r,t) byla jej czescig rzeczywistg.

6 Przyblizenie dalekiego pola
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dZ:f(X, y) i(lzﬁv—wt)e—i(kA,x+k‘,y)dxdy [8]
R, ’

gdzie k,, k, to rzuty wektora k , odpowiednio na osie Xi Y.

Po scatkowaniu:
i(RR,~wit)

Ak, k)= ffxy R gy e 9]

Sprobujmy teraz zinterpretowaé otrzymany wynik. Zauwazmy, ze dtugo$é wektora % jest stata
(bo rozpraszanie nie zmienia dlugo$ci fali) 1, ze liczby k. k, parametryzuja przestrzen kierunkow
wybiegajacych ze $rodka maski (lub inaczej przestrzen katow do osi z w polprzestrzeni z > 0).
Daleko od maski amplituda fali w kierunku na punkt P maleje proporcjonalnie z odlegto$cia (co jest
oczywiste bo z falg ptynie strumien energii ktory rozptywa si¢ na coraz wigksza powierzchnig, a
pozostata czg$¢ wyrazenia opisujacego amplitude jest dwuwymiarowg transformatg Fouriera funkcji
transmisji maski. Mozemy zatem powiedzie¢, ze odwzorowali§my rozktad czestosci przestrzennych
wzoru maski na kierunki Inaczej mowigc intensywne $wiatlo pojawi si¢ w kierunku wersora
(kx k \}k k -

k’ k

powtarzajacych su—; z czgstoscig k. w kierunku osi X 1 z czestoSca k, w kierunku osi Y. Jesli
podstawimy maske o wzorze $cisle periodycznym (z dyskretnym widmo czestosci) uformujg si¢
tzw. refleksy dyfrakcyjne czyli wigzki $wiatta wybiegajace tylko w §cisle okreslonych kierunkach.

) wtedy gdy we wzorze maski bedzie istnie¢ duza liczba cech

Sprobujmy jeszcze zredukowacé wzor [9] w oparciu o periodyczno$¢ wzoru maski, zaktadajac ze
okresy wzoru s3 a i b w kierunkach odpowiednio osi X i Y. Rozbijamy catkg¢ ze wz. [9] na caltki po
poszczegdlnych komodrkach elementarnych wzoru, ktore indeksujemy przez (n,m) i sumujemy.
Wykorzystamy tez periodycznos¢ funkcji f(x,)):

f(x+na, y+mb)=f(x,y) ,
gdzie n 1 m sg liczbami catkowitymi.

z J’f —1 [kK(x+na)+ky(y+mb)dedy] ei(%ﬁo—wt) [10]

011mS

Catkowanie przebiega teraz po “s mate” czyli po powierzchni jednej komorki elementarnej maski.

A(kx,ky):RL[ze_i[kv(na)-f—k‘.(mbﬂff(x}y)e—i[kvx-*—kyddy] iR, ~wi) 1)
0 n,m B
,z X —i na (m i}'ofw
_R_[ff(x:y [k, +kyd dy][z [k (na)+k ,( b)]]e( R—wi) [12]
0 s n,m

Przyjmijmy wektory prymitywne sieci Bravais'go naszego wzoru 2D jako &d=axX i b=b y
zauwazmy (wz. 12.), ze wyrazenie na amplitud¢ fali w kierunku na punkt P rozpadto si¢ na czynnik
strukturalny zalezny od funkcji transmisji w komorce elementarnej (catka) oraz czynnik zalezny od
geometrii sieci Bravais'go (suma dyskretna). Zajmijmy si¢ teraz tym ostatnim:
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Ze wzoru na sumg szeregu geometrycznego:

Tk, (na) +k,(mb)] (=ik,a) ik _|1=e ™ 1= ™™ [13]
—ilk (na J(mb)] _ n(—ik, a m(—ik,b) _
z e - Z € Z € B Y

n,m n n,m 1 1

aby wyliczy¢ natezenie nalezy pomnozy¢ zespolong amplitude przez amplitudg sprzezona,
oznaczmy tez Ak =(k,, k,) dostajemy wtedy:

x» Vy

NAkja MA
1— —iNAkG | _o M4 i b P Sinz—zﬂ sinz—zu—
[1_em“H1 ]— LAk || L AkD ]
S _2“_ S _2U_

mozemy’ teraz juz wypisa¢ tzw. warunki Lauego dla refleksow dyfrakcyjnych:

Ak a=2mi
Ak b=2m [15]

gdzie 1, j sg liczbami catkowitymi. Zbior punktow wyznaczonych przez wektory A I;H
spetniajacych warunki Lauego nazywamy siecig odwrotnag.

Zastanowmy si¢ jeszce jaka jest rola czynnika strukturalnego w tworzeniu obrazéw dyfrakcyjnych.
Kierunki wystepowania reflekséw zalezg tylko od sieci Bravais ale nie od tego czynnika. Czynnik
ten decyduje natomiast o wzglednych natezeniach refleksow (moze tez niektére z nich zupetnie
wygasi¢). W obrazie dyfrakcyjnym informacja o strukturze komorki elementarnej jest zapisana
tylko w wzglednych nat¢zeniach refleksow.

Obraz dyfrakcyjny ktory, otrzymaliSmy znajduje si¢ w przestrzeni kierunkow ( przestrzeni pedow

k , przestrzeni odwrotnej) i oczywiscie aby zarejestrowaé ten obraz musimy znalezé sposéb by
przenie$¢ go na plaszczyzng. Z pomoca przychodzi tutaj zwykla soczewka, ktéra biegnace w
okreslonym kierunku §wiatlo skupia w jednym punkcie swojej ptaszczyzny ogniskowej. Wystarczy
zatem postawi¢ tam matowke. Ponizej na Rys. 15. schematycznie przedstawiamy tg wlasciwosé
soczewki sferycznej. (Dla dyfraktometru LEED detektor jest polsferq a probka znajduje sie¢ w
centrum tej polsfery. W takim schemacie w oczywisty sposob kierunek odwzorowuje si¢ na punkt na
polisferze — zob Rys. 10.).

7 korzystajgc z whasnosci funkcji sin’(Nx)/sin’x, patrz Appendix
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Rys. 15. Swiatlo (zaznaczono powierzchnie stalej fazy) pada
na soczewke pod niewielkim kqtem 6, od osi optycznej (z).
Zostaje ono skupione w punkcie x=(tg6.)f (x jest mierzone od
osi optycznej) na plaszczyznie ogniskowej soczewki. W
ogolnym przypadku soczewka odwzorowuje kierunek (6, , 6,)
w punkt (1g6.f , tgb,f ) na plaszczyznie ogniskowej.

Pozostat jeszcze jeden szczegdl wymagajacy wyjasnienia — refleksy w postaci fal ptaskich w
Scistym sensie, uformuja si¢ dla maski o nieskonczonych rozmiarach. Jednak dla niewielkich
rozmiaro6w maski, jesli oddalimy si¢ na znaczng, w pordwnaniu z rozmiarami poprzecznymi maski,
odlegto$¢ mozemy skorzysta¢ z przyblizenia Frauhoffera, i przyja¢ ze daleko od zrodta mozemy
kazdg falg przyblizy¢ za pomoca fali ptaskiej (zob. tez Rys. 16) a zatem wyprowadzone powyzej
formuty pozostaja stosowalne.

WW””"””””””"""””IWIWHH(”W{W
oo I
mmn\m\m\\\m\\\\\\\W\\\\\\

i

Polprzezroczysty
Matéwka Soczewka model powierzchni
skupiajaca

Rys. 16. Wigzka pierwotna i refleksy dyfrakcyjne. Soczewka
odwzorowuje kierunki na punkty na matowce ustawionej w
plaszczyznie ogniskowej

4. Grupy symetrii w jednym i dwoch wymiarach

W jednym wymiarze istnieje 7 grup symetrii zawierajacych trzy rozne elementy symetrii
(pojecie “grupa’” pojawia si¢ poniewaz zwykle ta sama symetria da si¢ przedstawic jako ztoZenie
kilku elementarnych symetrii na kilka sposobow):

odbicie zwierciadlane (oznaczone m)
odbicie z poslizgiem (oznaczone g)

obrot o 180 ° oznaczony przez 2 (obrot o 360 “oznaczony jako 1)
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Rys. 17. Typy symetrii sieci (wzoru) w jednym wymiarze (frieze pattern®). Operacje symetrii dzialaja na motyw i
powielajq go w granicach komorki elementarnej. Tak wigec opis komorki redukuje sie do podania motywu i elementow
symetrii komorki (grupy symetrii).

Zilustrowane powyzej na rys. 17. grupy symetrii posiadaja nastepujace elementy symetrii:

pl

tylko obrot o 360 °(brak symetrii)

pg odbicie z poslizgiem

pm odbicie zwierciadlane

pm odbicie zwierciadlane wzgledem osi w linii wzoru

p2 obrot 0 180°

p2mg obrot o 180 odbicie zwierciadlane wzgledem osi prostopadiej do linii wzoru,
odbicie z przesunigciem

p2mm © obrot o 180 odbicie zwierciadlane wzgledem osi prostopadiej do linii wzoru,
odbicie zwierciadlane wzgledem osi w linii wzoru

Wzory symetryczne na plaszczyznie mogq zawiera¢ nastepujace elementy symetrii:
obroty 0 180° 1205 90, 60 °(liczbami 2,3,4,6 opisujemy krotno$¢ symetrii obrotowej)
odbicia zwierciadlane (m)

odbicia z poslizgiem (g)

wzor moze by¢ zbudowany na sieci prymitywnej (p ) lub centrowane;j (c¢)

8 Terminu "fryz" uzywa sie dla okreslenia poziomego pasa dekoracyjnego umieszczanego na naczyniach,
malowidtach lub jako ozdoby architektonicznej, zbudowanego z powtarzajqcych sie motywow geometrycznych, lub
scen figuralnych.

9 symbole p2mm itp. okreslajq typ symetrii poprzez podanie elementow symetrii
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Na ptaszczyznie istnieje siedemnascie typodw symetrycznych wzoréw - zob. przyktad wzoru na
Rys.18., (oznaczonych cm, cmm, pl, p2, p3, p4, p6, pm, pg, pmm, pmg, pgg, p31m, p3ml, p4g, p4m,
pbém ze wzgledu na elementy symetrii, ktore zawierajq)

S Sl g
Rys. 18. Wzor dwuwymiarowy o wysokiej symetrii pbm i jego elementy symetrii (prawy
panel);czerwone linie - osie odbié zwierciadlanych, czerwone kdtka — centra obrotu o 60°,
niebieskie trdjkqty — centra obrotu o 120° czarne kropki centra obrotu o 180° Motywem jest
trojkgt prostokqtny, stanowigcy 1/12 prymitywnej komorki Wignera Seitza (czyli szesciokgta, w
ktorego wierzchotkach sq niebieskie trojkgty — na prawym panelu).

Symetrie majq ogromne znaczenie dla upraszczania opisu uktadow — dla uktadow symetrycznych
czesto wystarczy rogwigzac problem tylko dla elementu powierzchni stanowigcego motyw.

Aby zbada¢ typ symetrii wzoru nalezy najpierw wyznaczy¢ jego symetri¢ obrotowa, nastepnie osie
odbi¢ zwierciadlanych 1 osie odbi¢ z poslizgiem. Dodatkowo czasem konieczne jest wyznaczenie
potozenie centrow obrotow (np. aby rozrdézni¢ p3ml 1 p31m). Z drugiej strony majac podany motyw
, osie symetrii 1 sie¢ Bravais'go mozna zbudowa¢ wzdr powielajac motyw poprzez operacje
symetrii.

Np. dla p6m: najpierw kopiujemy motyw operacjq odbicia (m) a nastepnie tworzymy kopie wyniku
obracajgc go 0 60° 1207, ..., 270°, czyli operacjg szesciokrotnej symetrii obrotowej (6). Otrzymang
komorke elemetarng powielamy na sieci heksagonalnej.

Konstrukcje wzorow z motywu i symetrii, oraz sprawdzanie symetrii Wzoru mozna pocwiczy¢ z
pomocg wektorowego programu graficznego (np. CorelDraw).

Aby rozwing¢ dowolny wzor nalezy uzy¢ jednej z pigciu podstawowych dwuwymiarowych sieci
Bravais'go (patrz. Rys 19.).
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aﬁ’ heksagonalna
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a, ¥ prostokatna
b

a "{l" . prostokatna

: centrowana

a@ ukoina

Rys. 19. Pig¢ podstawowych sieci Bravais'go w 2D

Na nastgpnych stronach zilustrowane jest siedemnascie typéw wzordw symetrycznych czyli 17 grup
symetrii (wallpaper groups™” ) na plaszczyznie, ktére powstajg poprzez kombinacje wymienionych
pieciu sieci Bravais'go i symetrycznych komorek elementarnych. Wzory te powstaja w ten sposob,
ze trojkatny motyw, (patrz rys. ponizej) jest powielany przez operacje obrotéw, odbi¢ i odbi¢ z
poslizgiem aby otrzymac¢ komorke elementarng, ktdéra nastepnie jest powielona wielokrotnie na
odpowiedniej sieci Bravais'go przez operacje translacji. Aby budowany wzor miat zagdang symetrie,
symetria komorki elementarnej musi by¢ zgodna z symetrig sieci Bravais'go. (Np. jesli komorka
elementarna posiada symetrie p3 i chcemy by pelny wzor mial tez symetrie p3 to musimy go
rozwing¢ na sieci heksagonalnej. Jesli sprobujemy to zrobi¢ np. na sieci

dostaniemy petny wzor tylko o symetrii pl.)

10 wallpaper: ang. tapeta.
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Rys. 20. (ponizej). Illustracje wszystkich typow wzorow symetrycznych na ptaszczyznie. Wzory rozwinieto na sieciach
rombowej, kwadratowej i heksagonalnej. Przy kazdym wzorze podano elementy symetrii, ktore ten wzor zawiera oraz
sie¢ Bravais'go o minimalnej wymaganej symetrii (np. dla wzoru o symetrii p2, wystarczy sie¢ ukosna lecz mozna tez

uzy¢ sieci prostokqtnej lub kwadratowej).
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Cwiczenie: okreslic typ symetrii wzoru utworzonego przez atomy na powierzchni

mapy na stronie tytutowej.

Interesujqce przyktady symetrycznych wzorow w 2D z rzetelnym opisem elementow symetrii, ktore
zawierajq mozna tez znalez¢ w internecie np. na stronie:_http://www.clarku.edu/~djoyce/wallpaper/
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ze strony internetowej grupy M. Horn von Heagen'a z Uniwersytetu w Hannowerze.
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5. Appendix
1. Notacja Wood'a

Notacja Wooda jest bardzo intuicyjna i tatwa do opanowania na przykladach. Tekst ponizej jest
swobodnym tlumaczeniem ze stron Queen Mary Uniwersity of London: Co prawda ponizsze
przyktady  dotycza  adsorbatow, nie umniejsza to jednak  ogoOlnosci  rozwazan.

(http:/twww.chem.qmw.ac.uk/surfaces/scc/scat6_1.htm).

Notacja Wood'a to najprostsza i najczgsciej uzywana metoda do opisu natozonych na substrat
krystaliczny struktur (superstruktur, supersieci), ktora jednakze jest stosowalna jesli supersie¢ na
powierzchni posiada podobng symetri¢ jak sie¢ substratu, a doktadniej, kat pomigdzy wektorami
supersieci b, i b, jest taki sam jak kat pomi¢dzy wektorami a, i a, sieci substratu. W przypadku

rekonstrukcji bez adsorbatow pordwnujemy rzeczywistg strukture powierzchni z hipotetyczng
struktura powierzchni otrzymanej poprzez “przecigcie” krysztatu.

Oznaczenie struktury w notacji Wood'a polega na wyznaczeniu dtugosci wektorow supersieci b, i

b, , w relacji do dtugo$ci wektorow a, ia, i zapisaniu nastgpujacego symbolu:
(byl/lay| x [b,l/a,l)

Np. struktura ( 2 x 2') odpowiada sytuacji gdy [b,| = 2|a,| i |b,| = 2]a,| .

Przyktady:

Warstwa adsorbatu zwigzanego w pozycji wierzchotkowej'' o strukturze (2 x 2 )(czytaj “dwa razy
dwa ) na powierzchni fcc(100).

Substrat : fcc(100)
Kom. el. substratu

Komorki elementarne sieci substratu (100) i supersieci adsorbatu ( 2 x 2 ) zaznaczono kolorami.

Nastepny przyktad pokazuje réwniez strukture ( 2 x 2 ), lecz w przypadku gdy atomy adsorbatu sa
umieszczone w pozycjach pomiedzy atomami substratu (mostkowych).

Substrat : fcc(100)
Kom. el. substratu
Kom. el. adsorbatu

Oznaczone kolorami komorki elementarne substratu (100) 1 warstwy adbsorbatu ( 2 x 2 ) maja
identyczny ksztatt jak w poprzednim przyktadzie.

11 ang. “on-top” tzn. pod atomem adsorbatu znajduje si¢ atom substratu
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Oba powyzsze przyktady dotycza tzw. struktury prymitywnej( 2 x 2 ), oznaczanejtezp(2x2),

n.n

jednak zwyczajowo opuszcza si¢ literke "p" przy oznaczaniu struktury prymitywne;.

Struktury ( 2 x 2 ) mozna takze znalez¢ na innych substratach np. na fcc(110):

Q /g\ Substrat : fee(110
>< >< Kl:)nsl.r;;. s.ul?s:gratl:
AN

0,

Komoérka elementarna supersieci adsorbatu jest znowu dwukrotnie wigksza w kazdym kierunku niz
komorka elementarna substratu, ma ten sam stosunek dtugosci bokéw (1 : 1.414) 1 tg sama
orientacje.

Nastepna ilustracja ukazuje strukture ( 2 x 2 ) na powierzchni fec(111) ...

Substrat : fce(111)
Kom. el. substratu

Komorka elementarna supersieci ma ponownie tg samg symetri¢ jak komorka elementarna substratu
1 dwukrotnie wieksze rozmiary.

Nastepny przyktad ilustruje strukturg powierzchniowa blisko “spokrewniona” ze strukturg (2x2 )z
adsorbatami “on-top”’: r6znigcg si¢ jednak od tej ostatniej tym, ze zawiera dodatkowy atom w
srodku komorki elementarnej (2x2).

Poniewaz ten srodkowy atom jest nierozréznialny od tych w wierzchotkach zaznaczonej komorki
elementarnej (tzn. ma on takie same otoczenie) nowa struktura nie moze by¢ sklasyfikowana jako

prymitywna (2 x 2 ).

Substrat : fcc(100)

e(2x2)
XX (¥2 x ¥2)R45

opisujemy ja natomiast na jeden z dwoch sposobow (do wyboru):

(1) jako strukture centrowang (2 x2 ) tj. ¢(2 x 2 ) z nieprymitywna komodrka elementarng lub ...
(i1) jako strukture " (‘a"f 2x ‘v'f2)R45 " z prymitywng komorka elementarng .

W przypadku (ii) symbol Wood'a méwi nam o tym, ze komorka elementarna supersieci jest 2
razy wigksza w obu kierunkach oraz, ze jest obrécona o 45° wzgledem komorki substratu.

Jesli “srodkowy” atom nie jest krystalograficznie rownowazny tym w wierzchotkach komorki
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elementarnej, to utworzona struktura jest opisana przez sie¢ prymitywng p(2x2) z dwuatomowq
bazg.

W niektorych przypadkach mozliwy jest opis superstruktury za pomoca sieci centrowanej nawet
wtedy gdy nie da si¢ jej opisa¢ za pomocg sieci prymitywnej w notacji Wood'a — np. strukture
¢( 2 x 2 ) na powierzchni substratu fcc(110):

°

- Substrat : fcc(110)
¢(2x2)

Na koncu pokazemy jeszcze czgsto spotykana superstrukture na fcc(111) (sie¢ heksagonalna):

Substrat : fce(111)
(3 x ¥3)R30+°

(Czytelnik sam z tatwos$cig odczyta symbol Wood'a i sprawdzi jego znaczenie na rysunku).
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2. WlasnoS$ci funkcji transmisji siatki dyfrakcyjnej ( f(x) = sin’(Nx)/sin’x)
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	2.2. Sieci krystaliczne
	Budowę kryształu czyli strukturę krystaliczną można opisać określając odpowiadającą tej strukturze sieć Bravais'go oraz rozmieszczenie atomów molekuł jonów itp. wewnątrz wybranej komórki elementarnej (baza). Opis ten można jeszcze bardziej zredukować wykorzystują symetrie komórki elementarnej. (Np. jeśli komórka ma symetrię odbiciową wstarczy podać położenia atomów tylko w jednej połowie komórki i zaznaczyć płaszczyznę odbicia) 
	Więcej wiadomości dotyczącymi sieci Bravais'go w trzech wymiarach w szczególności określenie płaszczyzn sieciowych i wskaźników Millera znajdzie czytelnik w podręcznikach do fizyki ciała stałego, np. w: N.W Ashcroft, N.D. Mermin, Fizyka Ciała Stałego, Rozdziały 4 i 5.
	Tak jak już wspominaliśmy adsorbcja atomów lub molekuł na powierzchni często powoduje pojawienie się zupełnie nowych wzorów. Interesujący przykład to struktura powierzchni rodu (111) z zaadsorbowanymi molekułami C2H3 i CO (patrz Rys. 7). Chcielibyśmy tutaj podkreślić, że dla naszych rozważań nie ma istotnej różnicy pomiędzy adsorbatem czyli obcym atomem związanym chemicznie na powierzchni,  a adatomem czyli samotnym atomem na powierzchni tego samego rodzaju co atomy podłoża.

	4. Grupy symetrii w jednym i dwóch wymiarach
	W jednym wymiarze istnieje 7 grup symetrii zawierających trzy różne elementy symetrii (pojęcie “grupa” pojawia się ponieważ zwykle ta sama symetria da się przedstawić jako złożenie kilku elementarnych symetrii na kilka sposobów):


