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ABSTRACT

The diffraction pattern for atomic beams scattered off stepped surfaces
is calculated, using a hard-wall potential for the atom-surface inter-
action. An exact solution is found for the case of a single rectangular
step on a planar surface using the Wiener-Hopf method. The large extent
of a step defect gives rise to strong diffuse scattering due to inter-
ference between scattering off the different surface levels. The exact
solution provides information on the asymptotic behavior for the
scattering off the infinitely extended defect and at the same time
serves as a test for approximative methods. The eikonal approximation
(ER) describes well the interference effects due to differences in path
length and therefore it agrees well with the exact results for the single
step.

The EA is then used to calculate the diffuse scattering for several
configurations of random arrays of parallel steps. The scattering pattern
oscillates in shape and width with varying incident angle and this can
be used to get information on the step height, the step density, and the
step distribution. A

The distribution of steps can be given by an ad hoc distribution
function for a non-equilibrium surface. For a surface in thermodynamic
equilibrium a surface Hamiltonian can be defined which describes the
generation of steps microscopically. Such a description is used in the
final part of this work to examine the behavior of the diffraction
pattern for scattering off a rough surface. The characteristic of this
surface is the mere logarithmic divergence of the mean square height
difference, leading to an algebraic decay of the phase correlation
instead of the exponential behavior found for the non-equilibrium sur-
face before. The results for the diffraction pattern show that the
temperature dependent exponent of the phase correlation function and
the transition temperature can be determined by an atom scattering
experiment.



ZUSAMMENFASSUNG

In dieser Arbeit berechnen wir differentiellie Wirkungsquerschnitte fiir
die Streuung von Atomstrahlen an gestuften Oberfidchen., Die Atom-Ober-
fldchen Wechselwirkung wird durch eine harte Wand beschrieben, wobei
sich das quantenmechanische Streuproblem auf ein optisches Randwert-
problem reduziert. Zuerst losen wir das Streuproblem fir eine einzelne
Rechteckstufe auf einer glatten Oberfldche. Da die Stufe eine Stdrung
von unendlicher Ausdehnung ist, fiihrt dies auf eine starke diffuse
Streuung, welche sich auf die Umgebung des gespiegelten Strahles
konzentriert. Diese Streuung ist das Resultat von Interferenzeffekten
zwischen den beiden unendlich ausgedehnten, in der Hohe verschobenen
Halbebenen und zeigt ein nicht-triviales asymptotisches Verhalten. Die-
ses zu berechnen und ein Testbeispiel filir approximative Methoden zu ent-
wickeln war das Ziel dieser Aufgabenstellung.

Als halb-klassische Naherungsmethode wurde die Eikonal Approximation
erfolgreich getestet. Diese beschreibt zuveriédssig die Interferenz-
streuung zwischen den beiden Halbebenen, vermag aber nicht Aufschluss
iber die eigentliche Stufenform zu geben. Die Streuung wird jedoch von
den Interferenzeffekten dominiert.

Fiir ein realistisches Oberfldachenmodell mit zufdllig verteilten,
paralielen Rechteckstufen berechnen wir den differentiellen Wirkungs-
querschnitt filir verschiedene Verteilungen von Stufen in Eikonal Approxi-
mation. Das Beugungsmuster verdndert sich periodisch mit der Variation
des Einfallswinkels und diese Verdnderungen der Form und der Breite
geben Aufschluss iiber die Stufenhthe, die Dichte der Stufen und deren
Verteilung.

Die Beschreibung einer gestuften Oberfldche durch eine vorgegebene
Verteilungsfunktion fiir die Stufen ist fiir eine nicht im Gleichgewicht
befindliche Oberfldche angemessen. Befindet sich die Oberflache im
thermodynamischen Gleichgewicht, ist eine mikroskopische Beschreibung
durch eine Hamiltonfunktion befriedigender. Eine derartige, statistisch
mechanische Beschreibung benutzen wir im dritten Teil dieser Arbeit, um
die Streuung an einer rauhen Oberfidche (in EA) zu berechnen. Das



Charakteristikum einer solchen rauhen Oberflache ist die Tatsache, dass
die mittlere quadratische Hohendifferenz nur logarithmisch mit der
Distanz wachst, im Gegensatz zum obigen Fall, welcher ein quadratisches
{evt. lineares) Wachstum zeigt. Diese schwache Rauhigkeit fiihrt auf einen
algebraischen (statt exponentiellen) Abfall der Phasenkorrelation und
damit auf sehr kleine Verbreiterungen des gespiegelten Strahles fiir nied-
rige Temperaturen. Die Resultate fiir den differentiellen Wirkungsquer-
schnitt zeigen jedoch, dass diese Verbreiterung gemessen werden kann und
" dadurch Aussagen iiber den temperaturabhdngigen Exponenten der Phasen-
korrelationsfunktion sowie liber die Rauhigkeitstemperatur erméglicht

werden.



