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Der ideale Parakristall und die von ihm gestreute
kohirente Rontgenstrahlung.

Von
R. HoseEMANN, Treysa.

Mit 4 Figuren im Text,
(Eingegangen am 27. Juni 1950.)

I. Hinweis auf eine frithere Untersuchungl, wo mit Hilfe der Ewarpschen Kon-
struktion und einigen Eigenschaften der FouriEr-Transformation eine Berechnung
der Amplitude der von Raumgittern mit fliissigkeitsstatistischer Gitterstérung
gestreuten kohirenten Rontgenstrahlung gelang. II. Auseinandersetzung, inwie-
weit der ideale Parakristall, der die Interferenztheorie idealer Kristalle einschlieB-
lich gewisser Kristallgitterstdrungen der Bausteinlagen und Konfigurationen und
die DeBvEsche Flissigkeitstheorie in sich enthilt und eine Verallgemeinerung
beider Theorien darstellt, als erste angeniherte Beschreibung realer Parakristalle
aufgefaBt werden darf. Definition des idealen Parakristalls. III. Einige Eigen-
schaften des Gitterfaktors des idealen Parakristalls und Kennzeichnung zweier
Wege, die Streuintensitit zu berechnen. IV. Mittlere Streuintensitit bei kon-
stanter Form der Parakristalle, wobei diese aus nicht zu wenig Bausteinen be-
stehen diirfen. V. Mittlere Streuintensitit bei konstanter Zahl und gleichbleibender
Konfiguration der Bausteine. VI. Diskussion des Intensititsverlaufes im FOURIER-
Raum, der sich in sechs verschiedene Bereiche aufteilen 148t. In manchen dieser
Bereiche vereinfachen sich die Streuformeln zu Ausdriicken, die denjenigen der
klassischen Interferenztheorien entsprechen. VII. Die Integralintensitit. Hin-
weis auf die Strukturanalyse von Parakristallen und die richtige Interpretation
des diffusen Untergrundes von Réntgendiagrammen. VIII. Zusammenfassung.
Giiltigkeitsgrenzen der klassischen Interferenztheorien und Dualismus bei der
bisherigen Behandlung des Streuphinomens von Parakristallen.

1. Einleitung.

In einer vorangegangenen Untersuchung [1] wurde ein Raumgitter-
modell mit Gitterstérungen erster Art und zweiter Art beschrieben,
wobei erstere eine Erweiterung der bekannten idealen Kristallgitter-
stérungen [2], letztere aber fliissigkeitsstatistische Gitterstérungen dar-
stellen. Unter Erweiterung einer von EwALp [3] fiir ideale Kristalle
gegebenen Darstellungsweise auf das vorliegende Problem gelangte
man dort zu einem einfachen Ausdruck (64*) fiir die mittlere gestreute
Amplitude. Dazu wurde einerseits die Fourier-Transformation §§ und

1 R. HosEmaNN 1. Verdffentlichung Z. Physik 128, 1 (1950). Die dort abge-
leiteten Gleichungen werden, soweit sie zum Verstindnis des Folgenden notwendig
sind, im Text mit Sternchen versehen.
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ihre Inverse ¥ benutzt, die definiert sind durch

A(B) =F(o) = [ o(x) =i du,; }

o(%) = FHA) = [ A4 (b) e¥2ni 04 dy,. (10%).

x (Dimension A) und & (Dimension A-%) sind Ortsvektoren im physi-
kalischen und Fourier-Raum, die im Volumelement dv, (Dimension A3)
bzw. dv, (Dimension A-3) endigen, (bx) ist das dimensionslose skalare
Produkt beider Vektoren und g (x) sowie 4 (b) stellen zwei skalare Orts-
funktionen in den beiden Raumen dar, die durch die Transformation (10%¥)
eineindeutig ineinander iberfilhrt werden konnen. Von Bedeutung
war ferner das Faltungsprcdukt zweier Ortsfunktionen g, mit g, bzw.
A, mit A,:

00:(®) = e:01(®) =@ (9) ez (x—) dv,; (4%
A4y (0) = A, 4,(8) = [ 4(0) A5 (6 —0) do, (18%)

wobei y und ¢ zwei weitere Ortsvektoren in den beiden Réiumen sind,
die in obigen Integralen jeweils den ganzen Raum zu iiberstreichen
haben. Das Faltungstheorem der FouriEr-Transformation sagt aus:

F(e100) = Flen) - Floa); (16%)
F1(d; 4y) = FH(4y) - F1(4y). (17%)

Um beispielsweise das Intégral in (10*) nur iiber ein begrenztes Volu-
men v zu erhalten, fithrt man die ,,Gestaltfunktion” s(x)

( {1 fiir alle x, die in » endigen,
x) =

0 fir alle anderen x

und-ihre Fourigr-Transformierte, den Gestaltfaktor S, ein:

S() =) (13%)
und findet unter Benutzung der Relation (17%):
fo(x) e2mitady, = F(o-s) =4 S. (2)

v

Bildet man in (17*) den Grenzwert x—0, so erhilt man eine weitere,
fiir die spiteren Betrachtungen wichtige Beziehung:

[ (A7 dy) dv, = [ Ay dv,- [ Aydv,. (2a)

Bezeichnet f,(b) die Streuamplitude eines Elektrons, bezogen auf
seinen Mittelpunkt, und o(x) die Elektronendichte eines unbegrenzt
groBen Raumgitters, so ist die Stremamplitude A (b) eines durch die
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Gestaltfunktion 1.) begrenzten Raumgitters bezogen auf x =0 entspre-
chend 2.) gegeben durch

4,(0) =(£,(0) 4) S(b), (3)

falls man in Entfernungen grofl gegeniiber der Linearausdehnung des
Raumgitters beobachtet und der reziproke Ortsvektor gegeben ist durch
3 — 8, 2sind 5 _
= A“; o] = 3 (A,
A ist die Réntgenwellenldnge und 24 der Streuwinkel, &, der Einheits-
vektor der Einfallsrichtung und 8 der Einheitsvektor, in dessen Richtung
die Strahlung gestreut wird. Mit Hilfe der
Ewarpschen Konstruktion (Fig. 1) gewinnt
man bei gegebenem 3, und 4 aus der Ampli-
tudenverteilung 4 (b) im Fourigr-Raum die
zu einem bestimmten Azimut gehdorige Streu-
amplitude, indem man die Vektoren 3/4 und
8,/ entsprechend Fig.1 im FouriEr-Raum
ausspannt und den Wert von 4 abliest, der
am Endpunkt des Vektors 3/4 im FoURIER-

b

(11%)

Ewaipsche Konstruktion

Fig. 1.
zur Gewinnung der beim Winkel 2 3

Raum herrscht. Dieser Endpunkt selbst iiber-
streicht bei konstantem 8, und A4 eine durch
b =0 gehende Kugeloberfliche, die EwaLp-
sche Ausbreitungssphire.

Im folgenden soll nun auch die Intensitits-

_gestreuten  kohdrenten Rontgen-
strahlung aus der Intensititsvertei-

lung J(&) (
Raum. 8, Richtungsvektor der
Primirstrahlung, s Richtungsvek-
tor der Streustrahlung; (—.—.— }
Ewavpsche Ausbreitungssphire.

) im Fourigr-

verteilung /() im FouriER-Raum berechnet

werden. Eine Umrechnung auf Streuwinkel 24 eriibrigt sich dann und
kann im Bedarfsfall nachtriglich mittels der EwaLDschen Konstruk-
tion der Fig. 1 bewerkstelligt werden.

Es wird sich dabei dhnlich wie bei der Berechnung der Streuampli-
tude A4 (b) zeigen [1], daB das Streuphéinomen bei nicht zu groBen &-
Werten vollig dem idealer Kristalle, bei geniigend groBen Streuwinkeln
aber einer Erweiterung der DEBYEschen Fliissigkeitstheorie entspricht.
Die adidquate, durch Gl. (10*) illustrierte Darstellungsméglichkeit der
Kristalleigenschaften im physikalischen und im FouriEr-Raum legt es
darum nahe, daB die frither entwickelte Gittertheorie [1] auch im
physikalischen Raum die Gittertheorie idealer Kristalle und DEBYEscher
Fliissigkeiten in irgendeiner Form umfafit. Der Untersuchung dieser
Frage ist der folgende Abschnitt gewidmet.

II. Der ideale Parakristall.
Betrachtet sei ein noch niher zu definierendes Gitterwerk I, aus N,
Gitterbausteinen 77, deren jeder eine Elektronendichteverteilung

Gir1 (% — %;41) (4)
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aufweist. Der Vektor x,,; kennzeichnet die Lage eines irgendwie defi-
nierten Bezugspunktes des Bausteines 12/. Die Elektronendichte g ()
des begrenzten Haufwerkes der Bausteine ist offensichtlich gegeben
durch

0s(%) =2 oini(% —%ina) (5)
ik

wobei die Summe iiber alle Bausteine zu nehmen ist. Worin unter-
scheidet sich dieses ,,Gitterhaufwerk’ nun von irgendeinem ,,amorphen‘*
° _ Haufwerk, wie dieses beispielsweise von GuI-
® i \1eR [4] diskutiert worden ist? Offensicht-
lich doch wohl dadurch, daB innerhalb des
Volumens v, welches diese N-Gitterbausteine
ausfiillen, irgendein Ordnungsprinzip obwal-
tet. Wir postulieren zunichst, daB jeder
bt Gitterbaustein 7%/ die gleiche Zahl irgendwie
Pﬂ’\a,\. ° definierter koordinierter Gitternachbarn hat.
pl V;::’“f;‘:l};inxlfgd(if‘)‘“i‘i’;‘; Dieses Gitter ist dann also frei von SMEKAL-
idealen Parakristalls. a,und aysind  schen Fehlstellen. Beschranken wir uns hier
die ’f;;‘;‘d,’;:;;‘;:‘::;’;‘,f;‘;;:;‘gg‘l;9}}, auf eine Koordinationszahl 6 (bei Raum-
und Hy gehorchen [GL (9a)]. xx  gittern) bzw. 4 (bei Kreuzgittern) bzw. 2 (bei

ist der Kombinationsvektor zwi- . . . .
-schen dem ldealpunkt des Bau- Fadengittern)l. Es ist dann in jedem Fall
stenes ik‘f)az::ai:::lp::s Bezugs-  eine Numerie ung der Gitterbausteine mdg-
lich, indem man vom Baustein p g7 ausgehend
K, Koordinationsabstéinde der Sorte 1, K, der Sorte 2 und K, der
Sorte 3 zuriicklegen muB, um zum Baustein 7%/ zu gelangen, wobei
zwischen diesen positiven oder negativen ganzen Zahlen die Rela-

tion besteht

i—p =K;; k—gqg=K,; l—-r=K,;, (6)

wobei ferner diese drei Koordinationsvektoren a4;; a,; a; nicht zu einem
Kreuzgitter gehoren diirfen, also nicht komplanar sein diirfen und man
fiir das Zahlentrippel K, des weiteren vereinfachend K schre.bt:

(Ky; K, K3) =K. (6a)

Die drei Koordinationsvektoren a,(k=1; 2; 3} schwanken der Richtung
und dem Betrage nach von Baustein zu Baustein. In dem in Fig. 2
gezeichneten Beispiel eines ,,verwackelten” Raumgitters [5] erreicht
man den Baustein ¢k von pgr aus z.B. iiber K, =2 Koordinations-
vektoren a; und K, ==3 Vektoren 4,. Die Reihenfolge, in der man diese
Schritte zuriicklegt, ist gleichgiiltig. Die Koordinationsvektoren 4, aber

1 Es ist an anderer Stelle gezeigt [1], daB dies zugleich der allgemeinste Fall
ist, aus dem sich Bausteine mit htheren Koordinationszahlen durch entsprechende
spezielle Wahl der statistischen Gitterparameter ableiten lassen.
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mogen die oben erwihnten, noch nicht niher definierten Bezugspunkte
koordinierter Bausteine miteinander verbinden.

Nun hat man zur Beschreibung der Elektronendichte (4) eines Bau-
steines aber noch drei Freiheitsgrade. Denn es ist

0ini(%— %ix)) = Qi1 (¥ — #ip)) (7)

wenn nur die beiden Ortsfunktionen ¢’ und p”’ der Relation geniigen:
Gia1(9) = Qi (y — (Hip1— %)) - (8)

Die Ortsfunktion g;,; entsteht also offensichtlich dadurch, daB man
0;x um den Vektor x;,,— %;;, parallel in sich im physikalischen Raum
verschiebt. Es erhebt sich nun die Frage, in welcher Weise man iiber
diese drei Freiheitsgrade des Verschiebungsvektors verfiigen soll, um
die Bezugspunktlagen x;,, in (5) festzulegen.

Dazu vergegenwirtige man sich, daB in einem verwackelten Raum-
gitter auch verwackelte Netzebenen vorkommen (Fig.2). Nicht nur
schwankt der Abstand von Netzebene zu Netzebene, die Netzebenen
sind auch in sich verkriimmt und verzerrt. Man wird z.B. beobachten,
daB eine Netzebene 2 oft iiber eine groBere Fliche von ihrer Nachbar-
netzebene 1 weiter entfernt ist, als es dem mittleren Netzebenenabstand
entspricht. Die iibernidchste Netzebene 3 wird dann unter Umstinden
an dieser Stelle gleichfalls dieser Ausbuchtung von 2 folgen. Es fehlt
dann offensichtlich eine ,Fernwirkung* zu 1. In anderen Fillen aber,
wo diese Fernwirkung zwischen 1 und 3 besteht, wird an der Stelle der
Ausbuchtung von 2 der Abstand von 2 nach 3 besonders klein, von
1 und 2 besonders groB sein und umgekehrt. In einem gestérten
Kristall existiert offensichtlich nur diese zweite Art der Gitterstérung
mit Fernwirkung. Es macht sich dann diese Gitterstorung erster Art in
(5) dadurch bemerkbar, daB die #;,, die Gitterpunkte eines idealperiodi-
schen Kristallgitters sind, wihrend die Streudichten g,,, der Bausteine
entsprechend um diese Ruhelagen schwanken.

Die erste DEyBEsche Theorie des Temperatureinflusses in Kristall-
gittern [6] ebenso wie die iibliche Behandlung ,,chemisch gestorter
Gitter”, wo etwa wie in Mischkristallen die Gitterbausteine von verschie-
dener Beschaffenheit sein kénnen, setzt voraus, daB die einzelnen g;,,
wohl unterschiedlich sind, doch sich rein statistisch, also ohne nachbar-
liche Beeinflussung, iiber das Gitter verteilen. Die Beriicksichtigung
eventuell nachbarlicher statistischer Kopplungseffekte hat sich wenig-
stens fiir die chemischen Gitterstérungen nach LAvuE [2] fiir Kristalle
als noch nicht notwendig erwiesen, da diese Wirkungen nur auf wenige
Bausteine iiberzugreifen scheinen!. Es scheint uns also beim ersten

1 Vgl. dazu M. v.LAvE [2], wo auf S. 207 iiber eine miindliche Mitteilung
von P. DEBYE berichtet wird.
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Entwurf einer Interferenztheorie des idealen Parakristalls die Annahme
gerechtfertigt, daB hier derartige statistisch unabhingige Gitterstdrun-
gen bestehen, die zudem die Fernwirkung nicht beeintréchtigen. Bezieht
man in sie die Moglichkeit mit ein, daB sich auch die Atomkonfiguration
von Baustein zu Baustein individuell und rein statistisch dindert, wie
man dies etwa bei hochmolekularen Stoffen zu erwarten hat [14], so
bezeichnet man zweckmiBig alle diese Gitterstérungen in einem Para-
kristall als Stérungen erster Art [1].

Neuvartig am Parakristall ist aber gegeniiber dem Kristall, daB auch
mit Gitterstérungen ohne Fermwirkung zu rechnen ist. Die oben be-
sprochene Ausbuchtung der Netzebene 2 ist in diesem Falli dann auch
bei der Netzebene 3 irgendwie bemerkbar. Wir verfiigen nun iiber die
in (8) beschriebenen Freiheitsgrade in der folgenden Art [1]:

Die Bausteinbezugspunkte x;,, werden ,Idealpunkfe’” genannt.
Die a-priori-Wahrscheinlichkeit, den die Idealpunkte des Bausteines 747
und pgr verbindenden ,, Kombinationsvektor” der GréBe

Xg = Xip1— Xpgr (1*)
im Parakristall anzutreffen, ist gegeben durch v, Hg (%) und sei bei un-
endlich ausgedehntem Parakristall stets die gleiche, auf welchen Bezugs-
bausten pgr man sich auch immer beziehen mag. Dabei ist v, das
mittlere Volumen einer Gitterzelle und Hy eine Héufigkeitsverteilung,
die noch weiter unten besprochen wird. Speziell sind die Kombinations-
vektoren

F100 = 1, Y10 = 43, Foor = 43 (9)
die oben erwdhnten Koordinationsvektoren «, und ihre Statistiken
Hyoo = Hy; Heyyo = Hy; Hyy = H, (9a)

die sog. ,,Koordinationsstatistiken. Die a-priori-Wahrscheinlichkeit,
iiberhaupt irgendeinen Idealpunkt am Ort x anzutreffen, ist dann
gegeben durch

W(x)=v,2 3 Y Hr,;x,;x,= 0, 2 Hr (%), (10)

K, K, K, F3

wobei x =0 die Lage des Idealpunktes eines Bezugsbausteines ist. Die
Annahme einer fiir alle Bezugsbausteine gleichen a-priori-Wahrschein-
lichkeit W (x) ist nicht neu, sondern eine wesentliche Aussage der klas-
sischen Fliissigkeitstheorien von ZERNICKE-PRINS [9] und DEevyBE-
MEeNKE [7], {10], nur daB DevBE fiir sie vereinfachend Kugelsymmetrie

postuliert:
W(x) =W (x)). (14)

Es erscheint darum nicht abwegig, aus diesem und anderen Griinden bei
der Abfassung einer Theorie des idealen Parakristalls die obengenannten
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Freiheitsgrade (8) fir die Wahl der Bausteinbezugspunkte so aus-
zunutzen, daB die nun festgelegten Idealpunkte stets die a-priori-Wahr-
scheinlichkeit (1U) aufweisen unabhangig von der Wahl des Bezugs-
idealpunktes. Die mit v, dividierte W-Funktion wurde Gesamtstatistik
z1(x) genannt:

(%) =§H x (%) (8%)

Wegen des oben postulierten Fehlens von Fehlstellen, das sich iibrigens
zwangsweise auch aus (10) und (8%) ergibt, ist die Erwartung, einen
Gitterbaustein K;; K,; K, iberhaupt im unbegrenzt groen Raumgitter
anzutreffen, vom Wert1. Es gilt fiir jede Statistik Hy also die Nor-
mierungsbedingung

[Hy(x)do, =1, (3%
Somit ergibt die Integration von (10)
; dv, v, N,
va(x) = =, (12)

sofern man nur iiber ein geniigend groBes Volumen v integriert, das
N,-Gitterbausteine enthdlt. Die a-priori-Wahrscheinlichkeit ist also im
Raummittel, wie das auch nicht anders sein darf, vom Wert 1. Im
Gegensatz zur klassischen Fliissigkeitstheorie ist sie aber nicht wie in (11)
kugelsymmetrisch, sondern zeigt entsprechend {10) eine azimutale For-
mierung, durch die man unter anderem in Stand gesetzt ist, der STEWART-
schen cybotaktischen Flissigkeitsstruktur [8]. Rechnung zu tragen.

GewiB sind die anschaulichen Schwierigkeiten nicht unbedeutend,
sich ein Raumgitter vorzustellen, in dem die Abstandsstatistik der Ideal-
punkte fiir jeden Bezugsidealpunkt die gleiche ist. Im eindimensionalen
Gitter bieten derartige Vorstellungen keinerlei Schwierigkeit, wie die
Untersuchungen von ZERNICKE-PRINS [9], J. J. HERMANS [15] u. a. [16]
zeigen. Es ist aber bemerkenswert, dall KRATKY schon seit lingerem
zur Interpretation der Rontgendiagramme ,,amorpher Festkdrper
derartige Gitterstérungen zweiter Art diskutiert [5]. Auch er skizzierte
in den Grundziigen, wie man die Gesamtstatistik 2! aus den Koordina-
tionsstatistiken H, entfalten kann.

Wenn nimlich die Koordinationsstatistiken H,, H, und H; vor-
gegeben sind, so erhdlt man hieraus eindeutig z.B.

Hyo = Hy Hy; Hy 3= H/ITILS H_, H;\H/I?I_s usw. ,

wobei die Reihenfolge, in der diese Faltungen vorgenommen werden,
auf das Resultat ohne EinfluB ist (Eindeutigkeitsbeweis der Gitter-
entfaltung) und die Identitit gilt

H_g(x) = Hg(—%).

Zeitschrift fiir Physik. Bd. 128. 31
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Diese die weitere Rechnung auBerordentlich erleichternden Beziehungen
folgen einzig und allein aus der Annahme (10), wonach jeder Idealpunkt
die gleiche Abstandsstatistik um sich aufbaut.

Wenn man daher in (5) bei der entsprechend (8) noch freien Wahl
der #,,; unterstellt, daB diese im idealen Parakristall Idealpunkten mit
der Abstandsstatistik (10) entsprechen, und wenn man weiterhin postu-
liert, daB sich die Elektronendichten p;,;(y) um jeden dieser Idealpunkte
statistisch unabhingig entfalten:

e ——
0int(% — X,10) = Qigi (%) PH(%— %;1) (13)

wobei P(y) eine entsprechend (3*) normierte Punktfunktion (5%) ist,
die iiberall auBer bei y =0 verschwindet, so hat man in diesem Ansatz (5)
nicht nur die klassische Fliissigkeitstheorie von ZERNICKE-PRINS [9],
DevsE [10] und MENKE [7], sondern auch die klassische Kristalltheorie
von LAUE [11], BracG [13] und EwALD [12] einschlieBlich der DEYBE-
schen Kristallgitterstérungen seiner Fassung vom Jahr 1913 [6] sowie
der weiteren oben erliuterten Gitterstérungen erster Art eingebaut.

In Analogie zur Definition des idealen Kristalls [2] und der durch
die Forderung (11) gegebenen F.iissigkeitstheorie [7] wird man ein der-
artiges Raumgitter daher als dasjenige eines ,idealen Parakristalls™
ansprechen diirfen. Man findet dann etwa folgende Definition fiir den
idealen Paraeinkristall:

Definition. Die Elektronendichteverteilung in irgendeinem Stoff
entspricht immer dann derjenigen eines idealen Paraeinkristalls, wenn
man jedem Baustein dieses Stoffes einen Idealpunkt zuordnen kann
derart, daB die Abstandsstatistik dieser Idealpunkte von jedem belie-
bigen Bezugsidealpinkt dieselbe ist und die Elektronenkonfiguration
jedes Bausteines um seinen Idealpunkt statistisch unabhingig von der-
jenigen der Nachbarbausteine erfolgt. Ein Baustein entspricht dann
dem stofflichen Inhalt einer Zelle dieses ,,verwackelten* Raumgitters,
das selbst als Paraeinkristall anzusprechen ist.

Diese Definition gilt streng nur fiir einen unbegrenzt grolen Para-
einkristall. Viele Stoffe, wie cybotaktische Fliissigkeiten, amorphe
Festkorper und gestért kristallisierende Korper wie hochmolekulare
Stoffe und andere parakristalline Substanzen bestehen aus einem Hauf-
werk vieler verschieden groBer Parakristalle, deren Streuintensitit dann
in bekannter Weise aus dem Zusammenwirken aller Parakristallite zu
errechnen ist. Insbesondere gilt diese Definition aber auch fiir Para-
kristalle, deren Bausteine wie in vielen EiweiBstoffen ganze Molekiil-
komplexe, deren Gitter also ,,Makromolgitter' mit ,,Makrozellen'* sind.
Es kann sich im besonderen auch um Gitter handeln, in denen sich
irgendwelche Molekiilaggregate im nematischen oder smektischen Zu-
stand in ,,Uberstrukturen zusammenlagern.
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Tabelle 1. Beispiéle filr einige Typen von Parakristallen. a; mittleve Ausdehnung
einer Gitierzelle quer, &; pavallel zur Faservichtung (4).

Gitter Gitterbausteine ay @s

Molekiilgitter der Zellulose . . . . . 4 Glukoseringe 10 8
Makrogitter vom f-Federkeratin

(Seemdwenfederkiel} . . . . . . . EiweiBkomplex | 93 34
Uberstruktur von Tabakmosaikvirus-

nidelchen (nematisch) . . . . . . 1 Virusnidelchen >600 |150—2301
Uberstruktur verstreckter Polyamid-

faden . . . .. .. ... ... | einige polar layers | 74—1992 ?

Es wird spiteren Untersuchungen vorbehalten sein, durch Vergleich
dieses hier entworfenen Gittermodells mit realen Parakristallen fest-
zustellen, bis zu welchem Grade die Theorie des idealen Parakristalls
den realen Parakristallen gerecht wird. Die folgenden Ausfithrungen
werden zeigen, daB} die Theorie des idealen Parakristalls eine mathema-
tisch besonders leicht zu handhabende Interferenztheorie erméglicht,
die bereits viele charakteristische Merkmale der Streudiagramme realer
Parakristalle abzubilden vermag, im einzelnen aber noch weitere Ver-
feinerungen offen 14Bt, wie diese etwa auch durch spitere Fassungen des
Temperatureinflusses an der Kristallgittertheorie vorgenommen wurden.

III. Vorbemerkiingen zur Berechnung der Streuintensitit.

Da beim praktischen Interferenzversuch an parakristallinen Sub-
stanzen meist eine Vielzahl von Einzelparakristalliten zur Wirkung
kommt, ist es angebracht, die mittlere Streuintensitit vieler bis auf ihre
statistisch-individuellen Einzelziige sonst gleichgebauter Paraeinkristalle
zu berechnen, zumal diese mittlere Streuintensitit besonders leicht
anzugeben ist. An anderer Stell {16] wurde eine derartige Mittelwert-
bildung der ,statistische Uberlagerungseffekt genannt.

Die Streuamplitude des Gitterbausteines (4) ergibt sich entsprechend
zu (3)

wobei

Appi(8) = fofip g2t Brinn (14)
Fint(b) = & 0in1 (%) (12*)

,,Bausteinfaktor“ genannt sei und A4,,, sich auf x=0 bezieht. Zur
Berechnung der Streuamplitude des begrenzten Haufwerkes (5) fiihrt
man zweckmiBig dessen Gestaltfunktion (1) ein und erhilt entsprechend

) und ( ) .

{25 0¥ ,ul erfzkl" dmitbrid) G (15)

ikl ik

1 Je nach Quellungsgrad.
% Je nach der mechanischen und Wirmebehandlung und der chemischen
Konstitution.

31*
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Liegt insbesondere der Bezugsidealpunkt pg7 stets bei x=0 und be-
trachtet man den Mittelwert dieser Streuamplitude (15), der also der
Streuamplitude vieler Parakristalle gleicher Gestalt und gleicher Koor-
dinationsstatistiken, entspricht, falls diese alle parallel zueinander
orientiert sind und keine ,,4ullere Interferenzen® zwischen den einzelnen
Parakristallen auftretenl, so ergibt sich wegen der statistischen Un-
abhéngigkeit der Gitterstérungen erster Art von denen zweiter Art

/_\—
A (b) = S(b) [1,(6) (6) Z» ()], (64*)
wobei
i E—Zni(bxx) :Zv,. (b) (16)
K=0

der ,,Gitterfaktor'* des Parakristalls genannt wird. Da der Kombina-
tionsvektor xy entsprechend dem oben unter (1 ) Gesagten m Volum-
element dv, mit der Wahrscheinlichkeit Hy ( xx)dvy vorkommt, so kann
man unter Einfiihrung der in (8%) definierten Gesamtstatistik z!(x)
statt des StrELTJES-Integrals (16) ein.acher schreiben:

Zvn(b) = F(2Y). (15%)

Der Gitterfaktor Z*» ist also nichts weiter als die FOURIER-Transformierte
der Gesamtstatistik 2!, Wihrend bei letzterer der Index 1 angibt, daB
entsprechend (3*) jede ihrer Hiufigkeitsm xima ein Volumintegral vom
Wert 1 hat, so deutet der Index v, bei ersterem darauf hin, daf3 jeder
»Knoten* des Gitterfaktors im FoUrIER-Raum ein Volumintegral vom
Wert v, (A~3) aufweist:

[ Z?2(b) dv, =v,. (55%)

Knoten &g,

v, ist das Volumen einer Zelle des reziproken Gitters im FOURIER-Raum.
Falls speziell die Koordinationsstatistiken H, ein Symmetriezentrum
haben, gilt vereinfachend

v,v,=1, (17}

wobei v, also das mittlere Volumen einer Elementarzelle des Parakristall-
gitters im physikalischen Raum bedeutet. Auf Grund des Faltungs-
theorems (16 ) 148t sich der Gitterfaktor eines idealen Parakristalls
in einfacher Weise berechnen. Es bezeichnet der Statistikfaktor F, (b)
die Fourier-Transformierte der Koordinationsstatistik H, [s. (9a)]:

F®)=§H); k=12 3. (14%)

1 Die Beriicksichtigung dieser duBeren Interferenzen wird an anderer Stelle
vorgenommen [22].
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Pann ist einfach ‘
§ (Hg,; k,; k) =GP Gl Gl

wobei gilt!:
gt F, fiir Kk>0}

Gy, = .
Er fur K,<o.
Es ist also einfach

Zvn(p) = +Z Z Z GlKngiKalglKal (19)

Ki=—00 Ky=—00 Ky=—00

woraus sich nach einfacher Rechnung ergibt:

Z() = [ Re () E=1i23 (35%)

Diese iibersichtliche Funktion der drei Statistikfaktoren (14*) wurde
ausfiihrlich diskutiert [1] und zeigte unter anderen folgende fiir die
spiteren Betrachtungen wichtige Eigenschaften:

Genau wie z(x) im physikalischen Raum, so weist auch Z% () im
Fourier-Raum eine Vielzahl knotenartiger Erhebungen der Integral-
werte (55*) bzw. (3*) auf, die mit wachsendem |« | bzw. |b| immer ver-
schmierter werden. Bei b ~0 dagegen erhebt sich aus verschwindendem
Untergrund stets als Unstetigkeitsstelle eine Punktfunktion P1(d) $:

limZem(b) = 0;  Zv(b) = — PL(b). (59%)
b—0 b0 Yr

Der rdumliche Mittelwert des Gitterfaktors hat genau wie die a-priori-
Wahrscheinlichkeit W(x) in (10) und (12) den Wert 1:

Un ﬂk:_— *
Sz, (58*)

falls man nur iiber e n ausreichend gro8es Volumen v, integriert, das sich
bis in den reflexlosen Bereich Bj,, hinein erstreckt (s unten). In B;,,
hat der Gitterfaktor seinen Endwert

lim Zv (b) =1 (60%)
{o >0

1 Die Gl (19%) der vorigen Untersuchung [1] gilt, was dort versehentlich
nicht erwihnt wurde, nur fiir positive K,. Die hier dargestellte Summation (19)
ist dort in gleicher Weise vorgenommen worden, wie man aus dem Text unter
(34*) erkennt.

t Die Punktfunktion P!(p) bzw. P!(%) ist definiert durch
PL(p) =0 fiir alle b0 mit [PL()du, =1,
PY(x) =0 fiir alle x40 mit [P'(x)duv, = 1.

Sie entspricht vollig der uneigentlichen Diracschen d-Funktion.
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praktisch erreicht. Weiterhin gilt allgemein, wie man aus (10*) und (13%*)
sofort verifiziert, indem man dort b =0 bzw. ¥ =0 einsetzt!:

JSB)dv,=s(0)=1; SO =[s@)dv,=v; [|SPdv,=v. (20)

SchlieBlich sei noch auf zwei verschiedene Wege hingewiesen, nach
denen man die Streuintensitdt eines homogen mit der Elektronen-
dichte g, erfiillten Koérpers der Gestaltfunktion (1) berechnen kann.
Hierfiir gilt zunichst allgemein:

J=0ifi [ e tnitbm=rnl dy,dv,. (21)
v

Der erste Weg besteht darin, das Doppelintegral zu zerlegen und jedes
Einzelintegral getrennt zu integrieren:

] — Qﬁ fffe—-zni(bxn) d'l)n .f62ni(bxm) d'l)m, (22)
v v

woraus entsprechend (2) oder (13*) folgt:

J=cifeS-S*=qafe|S]* (23)
Gl (23) gilt streng nur, wenn der Streukérper aus einer groBen Zahl
von Elektronen besteht (Beweis dafiir s. Abschnitt IV).

Der zweite Weg besteht darin, daB man in (21) zunédchst iiber alle

dv, und duv,, gleichzeitig bei konstantem Vektor

XK = Xy X }xK[=§
integriert, wobei dieser dem Betrag nach um d&, der Richtung nach um
den Raumwinkel 42 schwanken mége. Verschiebt man mit STokES und
WiLson [17] den Streukérper um diesen Vektor xi parallel in sich aus
seiner urspriinglichen Lage, so hat der so entstehende ,,ghost” mit dem
urspriinglichen Korper das Volumen v, gemeinsam. Die Wahrschein-

lichkeit Wy, den Vektor x; innerhalb der Toleranzen d£&, 4£2 bei der
Integration (21) anzutreffen, ist somit:

v EszdQ v dv
WK= K " — szK .
Aus (21) ergibt sich also
[e]
J=0if2 [dE [daQe iy, £2
0

oder als STIELTJES-Integral angeschrieben:
] — Q?} ff 22 Z WK e—2ni(bxx) (25)
K

(24)

1 Zum Beweis der letzten Relation in (20) schreibe man das Integral ent-
sprechend (10*) und (17*) in der Form

I
H §F1(S . S*) =lim s(x) s(—#) = [s2(y) dv, = v,
z—>0

z—0

was zu beweisen war,
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PoroD [18] ging bei der Berechnung der , Partikelstrenung® kolloider
Systeme diesen letzten Weg und bildete nach Integration iiber alle
Raumwinkel durch Normierung von Wy auf Kérper mit der Maximal-
ausdehnung v, =1 aus diesem W;y eine also normierte ,,Abstands-
funktion®.

In den folgenden beiden Abschnitten wird auf diese beiden Weisen (23)
und (25) die mittlere Streuintensitit von Parakristallen berechnet, die
alle zueinander parallel orientiert das erste Mal (Abschnitt IV) die
gleiche Gestaltfunktion s(x), das andere Mal (Abschnitt V) die gleiche
Zahl N, von Gitterbausteinen der gleichen Konfiguration aufweisen.
Infolge der Gitterstdrungen erster und zweiter
Art unterscheidet sich also statistisch das indi-
viduelle Streubild jedes einzelnen Parakristalls
etwas von dem des anderen, wobei diese sta-
tistische Schwankung der Streuintensitit natiir-
lich mit zunehmender Zahl N, abnimmt. Der
erste Weg des Abschnitt IV gilt nur fiir nicht
zu kleine Zahl der Gitterbausteine, bietet aber
gegeniiber dem zweiten Weg den Vorteil, daf Fig.3. Zow Porochmng der mitt.
hier der EinfluB der duBeren Gestalt des Para-  ieren Streuintensitat parallel ori-
kristalls auf das Streubild in allgemeiner Form  foeie” Paraimsiate konstaner
explizit angebbar ist, wihrend der zweite Weg  Idealpunktes vom Baustein 000,
auch fir beliebig kleine Bausteinzahlen N, 4 liﬁﬁfﬁ;ﬂ;ﬁﬁﬁ,des
Giiltigkeit hat. Doch beschrinkt sich die Aus-
rechnung der Streuformel in Abschnitt V auf verwackelte Parallel-
epipede, deren Kanten durch Koordinationsvektoren a, gebildet sind.
Andere Koordinationsformen der Bausteine lassen sich entsprechend be-
rechnen, worauf hier nicht niher eingegangen werden soll.

IV. Mittlere Streuintensitit bei konstanter Form der Parakristalle.

Die folgende Berechnung der Streuintensitit zeigt fiir Parakristalle aus N,
Bausteinen einen héchstens zu 4/ ]/7\7_: proportionalen prozentualen Fehler, falls nur
die Zahl der von der Gestaltfunktion s(x) zerschuittenen Oberflichenbausteine
im Réntgendiagramm gegeniibér der Gesamtzahl N, in im Text ndher erliuterter
‘Weise nicht ins Gewicht fallt. v

Es habe jeder der zu berechnenden Parakristalle die gleiche Gestalt-
funktion s(x) [s. Gl. (1)], wobei stets der Idealpunkt eines Gitterbau-
steines 000 an der gleichen Stelle 4 des Parakristallvolumens liegen
moge, die zugleich als Ursprung des Ortsvektors x gewihlt werde (Fig.3).
Der Baustein pg7 liegt also mit entsprechender Wahrscheinlichkeit am
Orte x=x,,,. Die mittlere Streuintensitit ergibt sich zu:

J=R2 Zhnilpg e 0 sk, (20)

ikl pgr
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wobei die Summen also jeweils iiber alle im Volumen v liegenden Bausteine
zu erstrecken sind. Dabei werden die an der. Oberfliche liegenden Bau-
steine, soweit sie aus dieser herausragen, wegen der Gestaltfunktion s(x)
zerschnitten. Setzt man nun voraus, daB die Zahl dieser Oberflichenbau-
steine klein ist gegeniiber der Zahl der inneren Bausteine, so wirken
sich die durch die Zerschneidung gednderten Bausteinfaktoren praktisch
auf das Resultat nicht aus. Dieses ist, wie man zeigen kann, schon dann
der Fall, wenn etwa 75% aller Bausteine nicht zerschnitten werden.

Tabelle 2. Zahl N, der Bausteine lings der Kanten verschiedemer verwackelter
Prismen, bei demen die Oberflichenbausteine zahlenmipig etwa 25% aller Bau-
steine Ny, beiragen.

N, ] N, l N, N,
Verwackelter Kubus . . . . . . 20 20 20 8000
Verwackeltes Stdbchen . . . . . 16 40 16 10000
Verwackelte Lamelle . . . . . . 8 100 100 80000
Einschichtige (,,amorphe‘‘) Lamelle 1 14 14 196
Einreihiges (,,amorphes‘‘) Stibchen 1 8 1 8

Die folgende Berechnung gilt also, wenn die mittlere Zahl von Bau-
steinen im Parakristall die in Tabelle 2 angefiibrten Mindestzahlen N,
erreicht oder iibertrifft. Die Bezeichnung ,,amorph’ fiir die Parakri-
stalle der beiden letzten Spalten der Tabelle ist deshalb berechtigt,
weil derartige Gebilde keine Raumgitterinterferenzen eizeugen und da-
rum im Réntgendiagramm nur recht verwaschene Reflexe erzeugen,
die mehr oder weniger zum ,,diffusen’ Untergrund beitragen.

Offensichtlich treten in (26) neben jeweils N-Summanten mit K, =0
[vgl. GL (6)] weitere N,(N,—1)-Summanten auf, in denen zwei verschie-
dene Bausteine zur Kombination gelangen. Addiert man zu letzteren
jeweils N, Summanten mit ]}‘_]2 und bezeichnet diese Intensititskompo-
nente mit J,, so gilt:

]:]1+]2) (27)
wobei
h=F NrpZ (Foqr—Fint) Fogr (28)

ist. Da die Zahl N, allein durch die Koordinationsabstinde ¢, gegeben
ist, im idealen Parakristall also unabhingig ist von den Gitterstérungen
erster Art, diese selbst wieder im Baustein 7%/ statistisch unabhéngig
von denen in pgr sind, so kann man statt (28) schreiben:

L=Np-A2f| mit 42)f|=[F—|f2, (29)
wobei also A|f| die mittlere statistische Schwankung des Baustein-
faktors und —

N, =—- (292)
r

die mittlere Zahl der Gitterbausteine ist.
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Zur Berechnung der zweiten Komponente [, summiert man (26)
entsprechend (22) zundchst bei konstantem pgr iiber alle ¢%/. Man
nennt entsprechend (16)

[ve]
Z e—2mi(b, Xiki—%pgr) — Z;’,"q, (30)
ikl

den , individuellen Gitterfaktor’ des Bausteines g7 in dem betrachteten
Parakristall. In (26) hat man jedoch nur {iber eine begrenzte Zahl von
Bausteinen 7%/ zu summieren. Man wird hier also ganz wie in (2) eine
Gestaltfunktion einfiihren, hat dabei aber zu beachten, daB diese auf den
Baustein pg7 bezogene Funktion s,,, mit der auf den Punkt 4 bezo-
genen s (Fig. 3) in dem Zusammenhang steht:

qur(xK) :S(x—f—xﬁqf)' (31)

Denn man erhilt die Ortsfunktions,,, durch Parallelverschiebung der
Funktion s um den Vektor —x,,,. Ihr Gestaltfaktor ergibt sich zu

Spar(b) = F(Spg,) = S 2nilbapan), (32)

So erhilt man aus (26)

L= P25y (S @it mar), (33)
par
Bei der Summation iber die pg7 ist zu bedenken, daB jedes Z,,, etwas

anders ist. Besonders erschwerend aber kommt hinzu, daB der auf den
Baustein 000 bezogene individuelle konjugierte Gitterfaktor

Zggg =3 3000 (332)
pyr

statistisch nicht unabhingig ist von (30). Denn bei vorgegebener Lage x,,,
aller Idealpunkte sind beide individuelle Gitterfaktoren (30) und (33 a) bei
unbegrenztem Parakristall festgelegt. Da in diesem Abschnitt aber
eine hohe Bausteinzahl N, vorausgesetzt wird, sind die Schwankungen
dieser beiden individuellen Gitterfaktoren von ihrem Mittelwert (16) so
unerheblich, da3 man mit nur einem kleinen Fehler schreiben kann®:

- /—\’.\
L= [ [22) (S -2 5¥). (34)

Wegen der vorausgesetzten hohen Zahl N, hat nun S(b) im FOURIER-
Raum seine eventuellen Nebenmaxima bei so kleinen 5-Werten, daB an
der Stelle b, des ersten Knotens des Gitterfaktors neben dem Zentral-
fleck b==0 der Gestaltfaktor S den Wert 0 erreicht hat. Es ist darum

1 Die in Tabelle 2 Zeile 1 bis 3 angegebenen Mindestzahlen N ergeben im
Parakristall schon eine so hohe Zahl individueller Kombinationen mit konstan-
ten K, daB die individuellen Gitterfaktoren hier nur wenig schwanken.
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in (34) beim Faltungsprodukt 7" 5% nur der Verlauf in Nahe des Zentral-
flecks zu diskutieren. Nach (59%) ist dort der Gitterfaktor eine Punkt-
funktion, so daB man unter Beachtung von (2a), (17) und (55%) findet:

S-Zms*=_1|Sp. (34a)

Uy

Gl. (34) vereinfacht sich dann also fiir Parakristalle zu
—_ 1 e i 2
=L@ |2 TS 35)

Wenngleich die Diskussion dieser Gleichung erst in Abschnitt VI erfolgt,
sei schon hier darauf hingewiesen, welchen EinfluB es auf das Resul-
tat (34) hatte, daB man in (33) die Schwankungen der individuellen
Gitterfaktoren (30) und (33a) vernachlissigte. Im Zentralfleck ergibt
sich fiir [, aus (26) einfach

Je=12(0) [fO)2N}. (35a)

Die in (34) zur Vereinfachung vernachlissigte statistische Kopplung
zwischen beiden Gitterfaktoren ist gleichbedeutend damit, daB in (35a)
statt

72
N nun N

gesetzt wurde. Bezeichnet

Ay, = V(“l 4y a5)2 — (@, 45 a5)

die mittlere statistische Schwankung des Volumens einer Elementar-
zelle, so ist wegen der im idealen Parakristall vorausgesetzten stati-
‘'stischen Unabhiingigkeit der Schwankung der einzelnen Elementarzellen
(Gitterstérungen zweiter Art!) bei konstantem Gesamtvolumen des
Parakristalls die relative Schwankung der in ihm enthaltenen Baustein-
zahl N, gegeben durch

AN, 1 Ay,

A A

Somit ist der streng zu N2 proportionale Zentralfleck (und ebenso eine
in allen nicht stark gestérten Reflexen auftretende gleichfalls zu N?

proportionale ,,Spiegelkomponente*) mit einem zu % 4+ propor-

tionalen Fehler behaftet, wenn man (35) anwendet. Die'Komponente h
dagegen ebenso wie eine in allen stirker gestorten Reflexen auftretende
diffuse Komponente ist proportional zu N, und damit nur mit einem
zu 1/1[1\7', proportionalen Fehler behaftet. Auflerdem ist der in diesem
Abschnitt gemachte Fehler also proportional zur relativen mittleren
Schwankung des Volumens einer Elementarzelle bzw. zum Quadrat
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dieser Schwankung. Es ist damit die zu Eingang dieses Abschnittes
gemachte Behauptung bewiesen und gezeigt, daB sich die Berechnungs--
weise dieses Abschnittes vor allem fiir Parakristalle eignet, die aus nicht
zu wenig Bausteinen bestehen (vgl. Tabelle 2).

V. Mittlere Streuintensitdt bei konstanter Bausteinkonfiguration.

Die folgende Berechnung gilt exakt fiir ideale Parakristalle einer beliebigen,
aber festen XKonfiguration aus beliebig vielen oder wenigen Bausteinen derart,
daB alle Parakristalle genau gleichgebaut und orientiert wéren, falls jegliche Gitter-
stérungen fehlen. Die Streuformel (39) bis (41) beziehen sich speziell auf verwackelte
Koordinationsepipede.

Wieder trennt man aus (26) zunichst die N-Summanten mit K, ==0
ab und addiert zur Komponente J, in (27) N-Summanten mit |f[*.
Man findet also entsprechend (29)

L=N4Af|. (36)

Zur Berechnung von J, benutzt man nun aber einen den Gl. (24) und (25)
entsprechenden Weg. Es bezeichnet hier dann N2 Wy die Zahl der im
Parakristall vorkommenden Kombinationen K mit konstantem Zahlen-
trippel (6a). Es ist also

R=RITPNIT X X W0, (37)
K, K; Kg

wobei die Summen iiber alle méglichen K-Kombinationen im Kristall
zu nehmen sind. Da nun in jedem der betrachteten Parakristalle der
Kombinationsvektor x; mit der Wahrscheinlichkeit Hy (xx)dvg vor-
kommt, so ergibt die Mittelwertbildung in (37) einfach:

Je=P PN 3 D Wy [ e=2mites0 Hy () dvg. (38)

K, K; X,

Zur weiteren Ausrechnung beschrinken wir uns hier auf den Fall eines
verwackelten Parallelepipedes, dessen verwackelte Kanten aus jeweils
N, Koordinationsvektoren a, gebildet sind. Offensichtlich ist dann

N)Wy = JT.(Ny— K, ); k=1; 2,3 mit N =NNN, (39)
k

Das Integral in (38) stelit die Fourier-Transformierte von Hj dar.
Es ergibt sich also aus (38) unter Substitution von (39) und (18):

Jo=RITEIT z N[y 6. (40)

Jede A-Teilsumme ist leicht zu berechnen, wenn man zweckmiBig je
zwei Summanten mit gleichem |K,| zusammenfaBt und (18) beachtet:

FEd | FIEH — 2 Re FK*,
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Beachtet man weiter, daBB

Ny
1— FN*
.F;ZK"":E,,— k
1—F,
Kp=1
und daB3
FKk) 1 — FN: FNg
K, 3 &
ZKka ZF’* LT )2 Nkki F,
Krp=1 Kp=1

ist und vergiBt bei der Summation in (40) den Summanten K,=0
nicht, so findet man sofort:

— 1 — FN&
L= [ [{MRe {55 —2ReFr—is). 1)
k

Der erste Summant in der geschweiften Klammer entspricht zusammen
mit J; der an anderer Stelle [16] gefundenen ,,diffusen” Streukompo-
nente. Phasenbeziechungen zwischen den einzelnen Bausteinen wirken
sich in dieser Intensititskomponente offensichtlich nur im relativen
Intensitdtsverlauf aus, wihrend ihre Proportionalitit zu N, anzeigt,
daB der Parakristall wie ein inkohdrenter Bereich wirkt. Der zweite
Summant in der geschweiften Klammer entspricht dagegen der dort
beschriebenen ,,Spiegelkomponente”. Eine ausfithrliche Diskussion von
{41) erfolgt im nichsten Abschnitt.

Hier sei nur die folgende Bemerkung vorweg genommen: Fiir ein
parakristallines Netz aus einer Lage von Bausteinen, die durch die
Vektoren a, und a, koordiniert sind, ist N;=1. Es ergibt sich dann
in (41) fir den k=3—Faktor einfach:

— K

Die Produktbildung ist dann in (44), wie auch nicht anders zu erwarten,
nurmehr iiber 2=1;2 vorzunehmen. - Ebenso entartet (41) fiir einen
fadenférmigen Parakristall, der nur aus einer einfachen Reihe von
durch a;-Vektoren verbundenen Bausteinen besteht, unter Addition
von [, aus (36) zul:

Traes = R[N T4 |7 (M (20— 1) —2Re B, )], (49

wobei Z» nun der Gitterfaktor des Fadenparakristalls ist. Die Diskus-
sion derartiger Fadenmolekiile usw. ist einer anderen Untersuchung
vorbehalten.

1 In #hnlicher Form hat auch Poron [18] diese Gl. (43) bei der Untersuchung
von Mizellbiindeln, mit Gaussscher Abstandsstatistik gefunden.
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VI. Der Verlauf der mittleren Streuintensitit im Fourier-Raum.

Genau wie bei der Diskussion der Streuamplitude aufgezeigt 148t sich auch
hier der FOouriER-Raum in sechs Bereiche zergliedern, die einander schalenftrmig
mit dem Zentrum im Zentralfleck b 0 umschlieBen: Zentralfleck Bo ,» Bereich
der ungestdrten (,,Kristall)-Reflexe By, Ubergangsbereich B, , der Reflexe
verschiedenen Storungsgrades, Bereich der stark gestérten Reflexe B, ,, Bereich
der Fliissigkeitsinterferenzen B, , und schlieBlich bei geniigend groBen b-Werten
der sich bis ins Unendliche erstreckende reflexlose Streubereich B ,.

Die diffuse Komponente J.

Stets erstreckt sich entsprechend (29) und (36) iber den FoURIER-
Raum die zur Bausteinzahl und der mittleren statistischen Schwankung
des Bausteinfaktors proportionale dif use Komponente J;. Sie ver-
schwindet bei kleinsten Streuwinkeln dann und nur dann, wenn alle
Bausteine gleichviel Elektronen enthalten. Denn es ist entsprechend
(12%) und (20) die Zahl der Elektronen im Baustein ¢%/ gegeben durch

Jeiri(x) dv, = £4,(0), (432)

so daB dann bei gleicher Elektronenzahl die GréBe A |f| mit gegen 0
gehendem b selbst verschwindet.

Doch ist eine Analyse des diffusen Untergrundes im Roéntgendia-
gramme dadurch erschwert, daB auch J, einen — allerdings bei kleinsten
Streuwinkeln verschwindenden -- derartigen Untergrund erzeugt, der
sich der Komponente J; zu einem schwer analysierbaren Gesamtunter-
grund iiberlagert. Wie schon frither gezeigt [1] nimmt der diffuse Unter-
grund der Komponente J,/fsf? mit wachsendem b erst langsam, dann
immer schneller zu und ndhert sich schlieBlich asymptotisch in B; , dem
Grenzwert 1, wihrend gleichzeitig die sich aus diesem Untergrund er-
hebenden ,,Reflexe’ immer verschmierter werden und sich in B, , mit
dem Untergrundanteil zu einem gleichfalls schwer analysierbaren Ganzen
vermischen.

Der Bereich B, , der ungestirten Reflexe (, Kristallveflexe™).

Er wird dadurch definiert, daB in ihm {iiberall die Knoten b, des
Gitterfaktors gegeniiber dem Quadrat des Gestaltfaktors als Punkt-
funktion wirken!. Es vereinfacht sich damit (35) entsprechend (2a),
(20) und (55%) zu

h= g TS0, (44)

wobei die b, die Gitterknotenpunkte des reziproken Gitters im
Fourier-Raum représentieren und die Summe iber alle in B, , liegende

1 Der Bereich By, fiir die Strenampiitude ist etwas ausgedehnter. Es geniigt
dort, wenn die Knoten des Gitterfaktors gegeniiber dem Gestaltfaktor selbst als
Punktfunktion wirken [1].
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Gitterpunkte zu nehmen ist. (44) entspricht vollig der Intensititsver-
teilung in jedem Reflex eines idealen Kristalles, weshalb B, auch
,,Bereich der Kristallreflexe'* genannt werden konnte.

Die Diskussion von (41) ist nicht so leicht durchfithrbar. Wie im
Eindimensionalen gezeigt wurde [16], hat hier jeder Reflex die Form

o= |TFS[SE=3)F, (45)

indem nun ja trotz konstanter Zahl der Gitterbausteine die duBere
Gestalt der Parakristalle infolge der Gitterstérungen zweiter Art stati-
stisch schwankt, so daB der Querstrich die statistische Mitteilung iiber
alle individuellen Gestaltfaktoren bedeutet (,,statistischer Uberlage-
rungseffekt™). Bemerkenswert ist also, daf alle ungestorten Reflexe
den gleichen relativen Intensitdtsverlauf aufweisen, aus dem man die
Gestalt der Parakristalle bzw. ihre Gestalt und GréBenstatistik berech-
nen kann.

Der Zentralfleck (die ,,Kletmwinkelstreuung ).

Speziell der stets innerhalb B, , liegende Reflex 0,0, 0 entartet
wegen (43a) und
tf(O)VU, = Qo
in Gl. (44) stets in die durch (23} gegebene Form. Da der Knoten b, =0
des Gitterfaktors gemiB (59*) stets eine Punktfunktion ist, so ist der
Zentralfleck also stets ein Kristallreflex, wie gro8 auch immer die Gitter-
stérungen zweiter Art sein mogen. Aus seinem Studium kann man also
stets Gestalt und mittlere Elektronendichte des Parakristalls bestimmen.
Aus diesem Grund eignet sich auch die Kleinwinkelstreuung stets zur
Bestimmung der ,,KristallitgroBen®, ganz im Gegensatz zu den iibrigen
b,-Reflexen, falls sie nicht in B, , liegen. Auf diese bemerkenswerte
Tatsache wurde schon wiederholt aufmerksam gemacht [19], [20], [21]
und auch auf die Giiltigkeitsgrenzen der 1Laukschen Methode der Kri-
stallitgroBenbestimmung hingewiesen [19].
Im Bereich des Zentralflecks ist bekanntlich fiir die meisten Kombi-
nationsvektoren x

(b2 < =,

wobei N, die mittlere Bausteinzahl lings aller Geraden bedeutet, die
parallel zu b, liegen. Fiir N,>>1 geht (38) wegen

[FO)[ N, = gov

einfach in (25) iber, so daB aiso auch die zweite Integrationsmethode
des Abschnitt V auf eine (45) fiir ,=0 entsprechende Intensitits-
verteilung fithrt, wie das auch nicht anders zu erwarten war. Da nach
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(44) der relative Intensititsverlauf in allen Kristallreflexen der gleiche
ist, ist damit auch nachtriglich der mehrdimensionale Beweis fiir die
Richtigkeit der Gl. (45) erbracht.

Zur quantitativen Interpretation der Kleinwinkelstreuung sind aber
auch die ,,duBeren Interferenzen‘ zwischen den einzelnen Parakristalliten
in Rechnung zu stellen, wie dies bereits an anderer Stelle versucht
wurde [22]. Ist man sicher, daB auch ein auBerhalb des Zentralflecks
liegender Reflex vollig ungestért ist, so gilt flir diesen streng (45). Man
kann in diesem Fall dann aus dem Studium seines Verlaufes also die
GrofBenstatistik der Parakristallite gewinnen, ohne auf derartige duBBere
Interferenzen Riicksicht nehmen zu miissen. Aus der Differenz zwischen
seinem relativen Intensitdtsverlauf und dem des Zentralflecks konnte
man dann umgekehrt diese Komponente der duBeren Interferenzen
experimentell gewinnen, was fiir manche Feinstrukturfragen bedeutsam
sein kann [22].

Der Bereich B, der stark gestorten Reflexe.
Zusammenhang wut der DEBYEschen Fliissigkeitstheorie.

In diesem Bereich B;, wirkt im Gegensatz zu B, , das Quadrat
des Gestaltfaktors gegeniiber jedem Knoten des Gitterfaktors als Punkt-
funktion! und jeder dieser Knoten erhebt sich deutlich separierbar aus
einem ,,diffusen Untergrund” ([vgl. Gl. (51) unten]. Es entartet hier
also Gl. (35) entsprechend (2a), (20) und (55%) zu:

R=N{ iRz (46)

Wie im Eindimensionalen gezeigt [16], ist in (41) der zweite Summant
in der geschweiften Klammer gegeniiber dem ersten vernachlissigbar,
wenn man die Bereiche B,,, B,, und B;, betrachtet. Substituiert
man in (41) nun (35%), so erhilt man also auch auf diesem Weg das
Resultat (46), wobei N, nur durch N, zu ersetzen ist. Addiert man
hierzu (29) bzw. (36), so ergibt sich fiir die Gesamtintensitit:

T=NE[fE+ fE (@=—1)]. (47)

Es ist in diesem Streuwinkelbereich also in keinem Fall mehr die GréBe
der Parakristalle erkennbar. Bei unorientierten Haufwerken von Para-
kristalliten ist Z%* iiber aller Raumwinkel zu mitteln und fithrt somit
im FOURIER-Raum auf eine kugelsymmetrische Ortsfunktion Z% (b).
Man kommt dann und nur dann in den Giiltigkeitsbereich der DEBYE-
schen Fliissigkeitstheorie [7]. Allerdings ist die DEBYEsche Annahme (11),

! Erst recht wirkt dann |S[? auch in B, , und B; , als Punktfunktion, wes-
halb die hier abgeleiteten Formeln auch in diesen anderén Bereichen Giiltigkeit
haben. Doch entarten sie in B; , in eine noch einfachere Form (s. unten).
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daf3 auch W (x) Kugelsymmetrie zeigt, keinesfalls gerechtfertigt [vgl.
(10)]. In bezug auf die Interferenzwirkung wird dann vielmehr die
iiber alle Raumwinkel gemittelte Gesamtstatistik z!(x) wirksam, und
auch dies nur in B, ,, B,, und B;,. In diesem Fall 148t sich (15*) in

Kugelkoordinaten
o=|x|/A; s=|b|A; (bx)=gscosf usw.

in der Form anschreiben:

Zow(8) — 200 [ do [ (% g) e=*isecss? (g3 sin fdp.
0 0

Versteht man mit DeByvEe [7] unter P{p) nur eine a-priori-Abstands-
wahrscheinlichkeit zwischen verschiedenen Gitterbausteinen, setzt man
also

7@ = PLx) +--Plo), (48)
so gilt wegen ’
& PL(x) =1
schlieBlich statt (47):
T=R a4 p+ 17+ 22

s,

0?,P(g)g_)~sir123tgsd )]

Da diese Gleichung sowieso nur in By , usw. weit auBerhalb des Zentral-
flecks Giiltigkeit hat, dndert es an ihrem Wert nichts, wenn man eine
Punktfunktion P! (b) abzieht, und man erhilt mit DERYE bei verschwin-
dender Bausteinfaktorschwankung einfach die bekannte Gleichung [7]:
= 28 ¥ .
]=N,f3|fl2[1—-;7, (1—Plo) e sin2mpsdp|. (49)
0
Man erkennt also, daB8 bei der DEBYEschen Theorie verschiedene Ver-
einfachungen an der allgemeingiiltigen Formel (47) vorzunehmen sind
und daB es insbesondere nicht statthaft ist, diese Theorie auch auf
den Bereich B, , und B, , auszudehnen. Vor allem sind darum die Be-
mithungen, mit Hilfe der DEBYEschen Theorie die Kleinwinkelstreuung
bis zu kleinsten Streuwinkeln hin erkliren zu wollen, von vornherein
zum Scheitern verdammt, weil man dadurch den Giiltigkeitsbereich
dieser Theorie in Partien des FouriER-Raumes ausdehnt, wo sie not-
wendigerweise versagen mufB. Die mit dieser Frage zusammenhingenden
Probleme komnen hier nicht niher diskutiert werden.

Der reflexlose Bereich By, (Bereich der Gasinterferenzen).

Er ist dadurch definiert, daB8 in ihm der Gitterfaktor praktisch
seinen Endwert 1 erreicht hat [vgl. Gl. (60*)]. Es vereinfacht sich damit
(47) zu -

J=NfifE. (50)
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Das Streuphinomen besteht hier also bemerkenswerterweise in einer
interferenzfreien Superposition der Beugungsbilder der einzelnen Gitter-
bausteine. Es hat sich hier also das Gitter des Parakristalls in bezug
auf seine Interferenzwirkung vollig aufgelést. Je groBer die Stérungen
zweiter Art sind, um so niher riickt dieser Bereich an den Zentralfleck,
wobei alle dazwischenliegenden Bereiche B, , bis B, , im FOURIER-Raum
immer mehr zusammenschrumpfen. Ja, es sind Félle denkbar, wo B;,
fast unmittelbar neben dem Zentralfleck beginnt [22]. Ein Beispiel
dafiir bildet das kolloide Gitter gewisser amorpher Kohlesorten, in dem
jeder Baustein aus einem Kohleparakristalliten besteht. Da derartige
,,Ubergitter aber keine regelmaBigen Koordinationsverhiltnisse kennen,
hat die Berechnung ihrer Streuintensitit auch auf andere Weise zu
erfolgen. RILEY [2}] nennt derartige Stoffe, deren Gitterfaktor sich
nur unwesentlich vom Wert 1 unterscheidet, ,,Festkérper vom Gastyp®,

Der Ubergangsbereich B, , der Reflexe verschiedenen Storungsgrades.

In diesem zwischen B; , und B, , liegenden Bereich sind weder die
Knoten des Gitterfaktors punktférmig gegeniiber S? noch S? punkt-
formig gegeniiber den Knoten. Es sind hier darum die allgemeinen
Ausdriicke (35) und (41) zur Anwendung zu bringen. Beispielsweise
wiichst hier die integrale Linienbreite eines Reflexes mit abnehmender
GroBe der Parakristalle und zunehmender Gitterstérung zweiter Art:
An anderer Stelle [19] wurde aus (41) fiir die integrale Linienbreite eine
Niherungsformel abgeleitet, in der sich diese additiv aus einem Anteil
der KiristallitgroBe und einem Anteil der Gitterstérung zweiter Art
zusammensetzt. Die urspriingliche I Avrsche KristallitgréBenbestim-
mung ist hier also in keinem Falle zuldssig, sondern bedarf einer ent-
sprechenden Korrektur, falls sie nicht iiberhaupt fir zu stark gestorte
Reflexe versagt.

Der Bereich B, , der Fliissigkeitsinterferenzen.

Er ist dadurch definiert [1], daB hier die Knoten des Gitterfaktors
nicht mehr wie in B, einen um ein Vielfaches groBeren Maximalwert
als der sie umgebende diffuse Untergrund haben und daf sie umgekehrt
noch nicht wie in B; , fast ganz in diesem Untergrund verschwunden sind.

Dazu ist es notwendig und hinreichend, wenn hier an jeder 5-Stelle

mindestens ein |F,(b)| = 0,3 } (51)

mindestens ein |F,(b)]<0,3
ist, wihrend fiir einen eigentlichen Reflex stets alle

|F.(8)| = 0.3
sein miissen.
Zeitschrift fir Physik. Bd. 128. 32
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Der in der Definitionsgleichung (51) eingefiithrte Zahlenwert 0,3 ent-
behrt natiirlich nicht einer gewissen Willkiirlichkeit und kénnte ebensogut
durch einen &hnlichen Wert ersetzt werden. Hat er aber etwa diese
GroBe, so treten die eigentlicher Reflexe gerade noch deutlich aus dem
diffusen Untergrund hervor und ermoéglichen umgekehrt bis an ihre
Bereichsgrenze eine fiir spitere Auswertungsverfahren bequeme. Ni-
herungsrechnung (s. Abschnitt VII).

Je nachdem, welche Form die Koordinationsstatistiken haben,
verschmieren sich hier auch schon mehrere benachbarte Knoten zu
stabchen- und scheibchenférmigen Gebilden [1]. In diesem Ubergangs-
gebiet zwischen B; , und B; , vollzieht sich die Auflésung des ,,reziproken
Gitters”. Die Bezeichnung ,,Bereich der Fliissigkeitsinterferenzen* ist
vielleicht nicht ganz gliicklich gewihlt, weil viele Flissigkeiten zweifellos
auch stark gestérte Reflexe erzeugen. Uberhaupt vollzieht sich der
Ubergang von B, , iiber B, , nach B; , ebenso wie der von B, iiber B, ,
nach B;, so flieBend, daB es nicht sehr sinnvoll wire, die einzelnen
Bereichsgrenzen allzu genau anzugeben.

VII. Integrale Intensitdten.

Zur quantitativen Feinstrukturanalyse parakristalliner Stoffe sind die Inte-
gralwerte der gestreuten Intensitidt von besonderer Bedeutung, fiir die sich einige
einfache Beziehungen ableiten lassen.

Aus (35) ergibt sich unter Benutzung von (2a) und (20) fiir die Inte-
gralintensitit von [, einfach

[ Lav,=F,[f|fpzmdo,. (52)

Da Z'» entsprechend (58*) im Raummittel den Wert 1 hat, entsprechend
(55%) aber in jedem Knoten b, eine Integralintensitit aufweist, die gleich
ist dem Volumen v, jener Zelle des reziproken Gitters, so kann man
unter Beriicksichtigung von J, fiir (52) in B, ,, By, und B, , schreiben:

[T dv,= N3 12, (F@)+ 42]) v,, (53)

B; s ba

wobei f(5,) und 4, f von der Form des Knotens und dem Verlauf von
und Af abhingige Mittelwerte dieser beiden letzten GréBen innerhalb
der betrachteten b,-Elementarzelle sind. Je weniger sich § und Af
innerhalb dieser Zelle dindern, um so genauer ist das STIELTJES-Inte-
gral (53) ausdriickbar durch das Integral

[T dv,=N,[f2[f®)Fdv,. (54)
By By

Letzteresaber gilt wegen (60*) stets exakt im reflexlosen Streubereich B ,.
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Man erkennt leicht beim Vergleich mit (58*%), daB die Integral-
intensitit bei punktformigen Gitterbausteinen véllig unabhingig von
den Gitterstérungen zweiter Art nur durch die Zahl der Bausteine
gegeben wire, andernfalls aber auBerhalb des Bereiches By, doch in

geringer Weise auch durch die Gitter-
storungen beeinfluBt wird. Und dieses
um so mehr, je stirker sich der Bau-
steinfaktor im Bereich einer reziproken
Gitterzelle dndert, je dichter gepackt
die Bausteine also zusammenliegen.

Damit werden aufs beste die ex-
perimentellen Ergebnisse von BARKLA,
CovEN, JAUNCY, PENNEL u. a. besti-
tigt, wonach die integrale Streuintensi-
tiat von Gasen (ein Baustein ist klein
gegeniiber einer Gitterzelle) unabhéngig
ist von deren ridumlichen Abstands-
verhiltnissen, wihrend umgekehrt aber
nicht erwartet werden darf, dall etwa
1 g eines KCl-Pulvers exakt die gleiche
integrale Streuung aufweist wie 1g
Argongas cder 1 g Argon-fliissig! (die
Zahl der Elektronen ist in beiden Stoi-
fen je Gramm etwa dieselbe).

Doch ist die integrale Streuintensitit
in erster roher Nidherung auch bei festen
Stoffen unabhidngig von den Gitter-
storungen zweiter Art. Diese Bemer-
kung ist deshalb von Bedeutung, weil
in der Literatur gelegentlich die Mei-
nung anzutreffen ist, die ,kristalline
Phase” in Hochmolekularen erzeuge
nur dort eine Streuintensitidt, wo auf
dem Rontgendiagramm diskrete Re-
flexe zu beobachten sind (vgl. [24] bis

e Ay

Fig. 4a u. b. Weitwinkelpulverdiagramm
(photometriert) von nativer Ramie (a) und
Viskose {b) nach HerMANS-WEIDINGER als
Beispiel eines parakristallinen Molekiilgitters.
Der schraffierte Bereich entspricht der in-
koharenten und Luftstreuung. Die integrale
koharente Intensitit, gegeben durch den In-
halt der iibrigen Fliche, entspricht etwa der
Zabl der Elektronmen im Streukorper. Die
Trennungslinie (~ — —) zerlegt diese nach
HERMANS in einen Anteil, der zur , kristalli-
nen Phase** (obere Fliche) und einen Anteil,
der zur ,,amorphen Phase’ (untere Flache)}
gehort. Es ist bei dieser Zerlegung nicht be-
riicksichtigt, daB Parakristalle auch it reflex-
losen Streubereich streuen. Die Trennungs-
linie (— - — - — ) entspricht etwa der Theorie
des idealen Parakristalls und zeigt, daB der
Anteil an groBen Parakristallen {,,kristalline
Phase*) groBer ist als bisher angenommen,
dies vor allem beim reflexarmen Diagramm b
der Viskose.

[29] und Fig. 4). Man hat in diesem Fall also die oben beschriebene ,,dif-
fuse’ Streukomponente der Parakristalle nicht mit in Rechnung gestellt.

Die Gl (53) ist fiir die Strukturerforschung von Parakristallen be-
deutungsvoll. Sie zeigt, daB die integrale Streuintensitit in einem Reflex

1 Vgl. hierzu A. H. Compron u. S. K. ArrisoN, X-Rays in Theorie and Ex-
periment. London 1935, S. 18 ff. Unberechtigterweise wird dort allerdings der
Einflu8 der Gitterstdrungen zweiter Art auf die integrale Streuintensitit auch

bei Stoffen hoher Packungsdichte vernachlissigt. Der dort gegebene Beweis ist
nur fiir Gase stichhaltig.

32%
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in erster Ndaherung unabhingig von den Stérungen zweiter Art nur
durch das Volumen der reziproken Gitterzelle und die mittlere Streu-
intensitit der Bausteine an der Stelle des Reflexes gegeben ist. Eine
Auswertung wird erst dann schwieriger, wenn sich diese Reflexe in B, ,
aus einem betrichtlichen diffusen Untergrund erheben und man nicht
mehr entscheiden kann, welchen Anteil dieses Untergrundes man bei
der Integration (53) mit erfassen soll.

Zu einer vollstindigen Strukturanalyse derartiger Parakristalle
gehort auch die Bestimmung der Statistikfaktoren F, in den GI. (35)
und (41), deren Inverstransformierte Einblick in die statistischen Ab-
standsverhiltnisse, bei Molekiilgittern speziell also Einblick in die sta-
tistischen Schwankungen der Valenzvektoren usf. gestatten. Es wird
jedenfalls nicht mehr so einfach wie bei der DEByEschen Theorie sein,
wo man durch Inverstransformation aus der Streuintensitit (49) die
Gesamtstatistik P (g) gewinnen kann. Denn nun ist die Streuintensitit
eine kompliziertere Funktion dieser Statistikfaktoren F,.

VIII. Zusammenfassung.

1. Es wird gezeigt, daB sich ein idealer Parakristall definieren 14Bt,
der sowohl alle theoretischen Ansitze des idealen Kristalls einschlieBlich
gewisser Gitterstorungen erster Art, wie etwa den TemperatureinfluB
in der DEBvEschen Fassung von {913, chemische Stérungen durch
Mischkristallbildung, individuelle Eigenziige der Bausteine in bezug auf
inneren Aufbau und Verwacklung enthilt, als auch die Grundidee der
DeBvEschen Fliissigkeitstheorie aufweist.

2. Mit Hilfe des Faltungstheorems der FourIER-Transformation
wird der Verlauf der gestreuten Réntgenintensitit im Fourier-Raum
angegeben. Wie schon bei der Berechnung der Streuamplitude gezeigt({1],
existieren im FOURIER-Raum sechs Bereiche unte schiedlichen Charak-
ters der Streustrahlung, in denen die allgemeinen Streuformeln in ein-
fachere Ausdriicke entarten.

3. In einem Gebiet treten klassische , Kristallreflexe*, in einem ande-
ren ,,Gasinterferenzen*, in einem dritten Interferenzen auf, die eine Ver-
allgemeinerung der DEBYEschen Fliissigkeitstheorie unter Hinzuziehung
cybotaktischer Struktureffekte darstellen. Die Kleinwinkelstreuung
findet eine vertiefte Erklirung. In einem Ubergangsgebiet hat die
Lavesche KristallitgroBenbestimmung bedingte Giiltigkeit, in einem
anderen wirken sich die cybotaktischen Effekte besonders stark aus.

4. Die Berechnung der mittleren Streuintensitit erfolgt auf zwei
verschiedenen Wegen. Das eine Mal besteht der Parakristall aus nicht
zu wenig Bausteinen; seine duBere Gestalt wirkt sich explizit in der
Streuformel aus. Das andere Mal besteht der Parakristall aus einer
beliebigen Zahl von Bausteinen einer ganz gewissen Konfiguration; die
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Streuformeln werden hier speziell fiir verwackelte Koordinationsepipede
explizite angegeben.

5. In allen Streuformeln erscheinen explizit die Fourier-Trans-
formierten der Koordinationsstatistiken. Eine Feinstrukturunter-
suchung derartiger Parakristalle liefert neben den Werten fiir die mitt-
leren Translationsperioden dann auch die Statistik ihrer Schwankungen
und neben der mittleren Elektronenverteilung in einer Elementarzelle
auch deren mittlere statistische Schwankung. Ebenso liefert sie neben
der mittleren ParakristallitgréBe auch deren Grofenstatistik. Der groBe
Vorteil der Rontgenmethode gegeniiber der Elektronenmikroskopie liegt
offensichtlich darin, dall erstere bei entsprechender Auswertung diese
statistischen Werte direkt gewinnen 1i8t. Diese bestimmen zweifellos
in entscheidender Weise die physiko-chemischen und technologischen
Eigenschaften der Parakristalle und kénnen elektronenoptisch - wenn
iiberhaupt — nur durch Auszihlen gewonnen  werden.

6. Es wird zum Ausdruck gebracht, daf die vorliegende Theorie des
idealen Parakristalls einen Beitrag dazu liefern wird, die Feinstruktur
mancherlei realer Parakristalle zu ergriinden, handelt es sich dabei nun
um cybotaktische Fliissigkeiten (STEwaRrT), amorphe Festkorper
(RaNDALL-KRATRY), Festkérper vom Gastyp (Riiky), Makrogitter in
EiweiBen, Ubergitter in smektischen und nematischen Zustinden
(FRIEDEL-RINNE-HERMANN), kristalline Phasen in Hochmolekularen
(HERMANS), parakristalline Viren (BErRNAL-FANKUCHEN), kolloide Ag-
gregationen wie Lamellenpakete (KraTky), Netz- und Fibrillirstruk-
turen in Mizellen (GERNGROSS-HERMANN-ABITZ u. &.) oder um sonstige
Mesophasen und pseudokristalline Gebilde.

7. Die Giiltigkeitsgrenzen der klassischen Intetferenztheorien werden
besprochen. Insbesondere versagt die klassische Kristalltheorie ange-
wandt auf Parakristaile bei zu groBen b-Werten im FouriEr-Raum,
wihrend die DEBvEsche Fliissigkeitstheorie stets bei kleinen -Werten
nicht mehr anwendbar ist. Auf eine Reihe von Unstimmigkeiten wird
hingewiesen, die sich zwangsweise ergeben miissen, wenn man die Rént-
gendiagramme realer Parakristalle mit Hilfe der klassischen Interferenz-
theorien auBerhalb deren Giiltigkeitsbereich interpretieren will.

Herrn Prof. v. LAUE danke ich fir eine anregende Unterhaltung, der
Notgemeinschaft der deutschen Wissenschaft fiir die IF'érderung dieser
Untersuchung.
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