
Anhang A

Begriffsdefinitionen

Im Folgenden werden einige in dieser Arbeit verwendeten Begriffe genauer definiert. Sie

können manchmal eine andere Bedeutung als beim üblichen, physikalischen Gebrauch ha-

ben.

zur Intensitätsverteilung

Die mit Röntgenstreuung beobachteten Intensitäten werden begrifflich unterteilt aufgrund

ihres Ursprungs im Probenmaterial. Es wird unterschieden zwischen Bragg-Reflex des

Substrats, Bragg-Reflex des (Manganit-)Filmes und Intensitäten des reziproken

Gitterstabes des Substrats und des Films. Insbesondere ist beim zweiten die gesamte

Intensitätsverteilung gemeint, die aufgrund der Streuung am Film verursacht wird. Bei

Letzterem wird die Intensität des reziproken Gitterstabes häufig dem Substrat zugeordnet,

weil es meistens den größten Anteil dazu liefert, aber genauso kommen weitere Beiträge

durch Streuung am Film, sowie Interferenzen zwischen Film und Substrat hinzu.

Des Weiteren werden die Intensitätsverteilungen begrifflich unterschieden aufgrund der

Symmetrie von Film bzw. Substrat. Es werden dabei die Begriffe verwendet, wie kubischer

Bragg-Reflex, Überstrukturreflex oder orthorhombischer bzw. monokliner Über-

strukturreflex. Unter kubische Bragg-Reflexe werden Intensitätsverteilungen verstanden,

welche ebenfalls vorhanden wären, hätte der Film (das Substrat) eine kubische Pm3̄m-

Symmetrie. In pseudo-kubischer Notation sind das alle Reflexe (H’,K’,L’) mit ganzzahligen

Indizes (H’, K’, L’ εZ). Alle weiteren Intensitätsverteilungen, welche aufgrund der niedri-

geren Symmetrie des Films (Substrates) zusätzlich gefunden werden, sind als Überstruktur-

reflex bezeichnet. In pseudo-kubischer Notation haben sie mindestens einen halbzahligen

Index H’, K’ oder L’. Da in der gesamten Arbeit nur zwischen den Raumgruppen Pbnm

(orthorhombisch), P21/m (monoklin), R3̄c (rhomboedrisch) und F 1̄ (triklin) unterschieden

wird, werden Überstrukturreflexe, welche ausschließlich bei orthorhombischer bzw. mono-

kliner Symmetrie, nicht aber bei rhomboedrischer bzw. trikliner Symmetrie gefunden wer-

den, als orthorhombischer bzw. monokliner Überstrukturreflex bezeichnet. Zusätzlich gibt
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322 A. Begriffsdefinitionen

es weitere Intensitätsmaxima, welcher obigen Strukturen nicht zugeordnet werden können.

Es handelt sich meistens um Orbital-Polaron-Ordnungsreflexe, welche aufgrund von

geringfügigen Gitterverzerrungen von geordneten Orbital-Polaronen im Film entstehen.

Die Intensitätsverteilung der Bragg-Reflexe des Films (außer den Orbital-Polaron-Ord-

nungsreflexen) hat mehrere Maxima, welche aufgrund dessen strukturellen Eigenschaften

entstehen. Es werden dabei die Begriffe Zentralpeak, Satellitenpeak (n-ter Ordnung)

(bzw. Modulationspeak), Zwillingspeak bzw. Bragg-Reflex der Zwillingsdomäne

(-individuums) verwendet. Die beiden letzten Begriffe beschreiben exakt dasselbe: es sind

Bragg-Reflexe aufgrund des Gitters von individuellen (nicht-kohärent zueinander betrachte-

ten) Domänen der Zwillingsindividuen. Aufgrund der lateral geringen (und manchmal auch

stark variierenden) Domänengröße sind die Zwillingspeaks relativ breit. Wegen der zum

kubischen Substrat verkippten Netzebenen stehen sie in einem festen Winkel zu entspre-

chenden Substrat-Reflexen. Der Zentralpeak und die Satellitenpeaks sind Maxima, welche

aufgrund periodischer Strukturmodulationen mit großen Periodenlängen entstehen — in

diesem Fall wegen einer periodischen Anordnung von Zwillingsdomänen. Die Abstände im

reziproken Raum zwischen benachbarten Zentral-/Satellitenpeaks sind — im Unterschied zu

den Zwillingspeaks — bei allen Bragg-Reflexe des Films gleich groß und stellen ein periodi-

sches Überstrukturgitter dar. Als Zentralpeak (Satellitenpeak 0. Ordnung) wird dasjenige

Intensitätsmaximum bezeichnet, welches auf dem reziproken Gitterstab des Substrates liegt.

Weil an dieser Position von verschiedenen Domänen Intensitätsbeiträge kommen können,

findet man manchmal ein Maximum, obwohl ansonsten keine Anzeichen für ein Überstruk-

turgitter zu finden sind. Die restlichen Maxima werden entsprechend ihres Abstandes zum

Zentralpeak als Satellitenpeaks n-ter Ordnung bezeichnet. Ihre Halbwertsbreite nimmt auf-

grund der kurzreichweitigen Ordnung der Modulation näherungsweise quadratisch mit n

zu.

zur Orientierung von Richtungen und Ebenen

Zur Bezeichnung von Richtungen im Real- und im reziproken Raum — letzteres entspricht

Ebenen im Realraum — werden die Begriffe out-of-plane und in-plane verwendet. Rich-

tungen im Realraum parallel zur Oberfläche (= Substratgrenzfläche) werden als in-plane

Richtung, senkrecht zu ihr als out-of-plane Richtung bezeichnet. Entsprechendes gilt für

den reziproken Raum: Richtungen im reziproken Raum (bzw. Bragg-Reflexe) werden als

in-plane bezeichnet, wenn sie senkrecht zur Oberflächennormalen liegen. Verläuft die Rich-

tung im reziproken Raum (bzw. Bragg-Reflex) in Richtung der Oberflächennormalen, so

spricht man von out-of-plane Richtung (bzw. Reflex). Haben Bragg-Reflexe sowohl nicht-

verschwindende in-plane als auch out-of-plane Komponenten, so werden sie als gemischte

Reflexe bezeichnet.
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zum Wachstum

Zum Wachstum der Manganit-Filme werden verschiedene Begriffe zu ihrer Struktur bezüglich

der Substrat-Referenz verwendet: Unter dem Begriff epitaktisch wird ein bezüglich der

Substratreferenz definiert orientiertes Wachstum verstanden, ohne dass man im Detail die

Filmstruktur kennt. Dagegen versteht man unter pseudomorphes Wachstum, dass die

in-plane Gitterkonstanten vom Film und Substrat identisch sind.

zur Leitfähigkeit

Bei der Diskussion zur Leitfähigkeitsmessung werden die Begriffe metallische Leitfähig-

keit und isolierende Leitfähigkeit (bzw. Metall, Isolator) oder Metall-Isolator-Über-

gang) verwendet. Damit ist das Temperaturverhalten des spezifischen Widerstandes der

Manganiten, nicht die Größe des Widerstandes oder gar Bindungsverhätnisse, gemeint, wel-

che entweder, entsprechend den Metallen, einen negativen Differentialkoeffizienten dρ/dT<0

(in der paramagnetischen, antiferromagnetischen oder orbital-polarongeordneten Phase)

oder, entsprechend Isolatoren oder Halbleitern, einen positiven Koeffizienten dρ/dT>0 (in

der ferromagnetischen Phase) haben können.

zum Festkörper

In Unterscheidung eines Festkörpers entsprechend ihrer Größe zwischen nahezu 2D-Materia-

lien und 3D-Materialien werden in dieser Arbeit die Begriffe Film und Volumenkristall

genannt. Letzteres entspricht dem englischen Begriff bulk.

Entsprechend ihrer kristallinen Beschaffenheit werden die Begriffe Einkristall und Poly-

kristall bzw. Pulver verwendet. Die Begriffe werden fast ausschließlich für 3D-Materialien

benutzt.

Entsprechend ihrer Funktion als Referenz-Matrix werden die SrT iO3-Kristalle als Sub-

strate bezeichnet, auf welchen die Manganit-Filme gewachsen werden.

zu den Zwillingen

Zur Beschreibung der verschiedenartigen Domänen wird der Begriff Zwilling verwendet (sie-

he Kapitel 5.1). Zur Unterscheidung der verschiedenen Bedeutungen für Zwilling werden

folgende Begriffe eingeführt: Zwillingsindividuum, Zwillingsindividuenpaar(e) und

Domäne eines Zwillingsindividuen(paars).

Unter ersterem werden alle Domänen mit gleicher Einheitszelle und gleicher Einheitszel-

lenorientierung verstanden, während unter Zwillingsindividuenpaar gemeint ist, zwei Zwil-

lingsindividuen, welche eine gemeinsame, niederindizierte Ebene (Zwillingsebene) und zwei

linear unabhängige, gemeinsame Achsen in der Zwillingsebene. Unter verschiedene Zwil-

lingsindividuenpaare sind Zwillingsindividuenpaare, welche aus dem ersten mittels Sym-

metrieoperationen (Spiegelung/Drehung) an der höhersymmetrischen Referenz (Substrat)
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entstehen. Die resultierenden Einheitszellen unterscheiden sich von den ausgehenden und

haben in der Regel keine gemeinsame, niederindizierte Ebene, sowie zwei linear unabhängi-

ge Achsen in der Ebene (d.h. Zwillingsebene), sondern können nur eine gemeinsame Achse

haben.

Während mit Zwillingsindividuum oder -individuenpaar alle äquivalenten Domänen ge-

meint sind, wird für eine spezielle Domäne der Begriff Domäne eines Zwillingsindividuums

(oder eines Zwillingsindividuenpaars) verwendet.

Zwillingsindividuen können aneinander kohärent anschließen, falls sie eine gemeinsame

Zwillingsebene (+ zwei gemeinsame Achsen in der Ebene) haben.



Anhang B

Abkürzungen

1D eindimensional

2D zweidimensional

3D dreidimensional

a.u. arbitrary units

CMR collosal magnetoresistance

CTR crystal truncation rod

ED electron diffraction

ESRF European Synchrotron Radiation Facility (Grenoble, Frankreich)

EZ Einheitszelle(n)

FC field cooled

HASYLAB Hamburger Synchrotronlabor (DESY, Hamburg)

HERDA high-resolution elastic recoil detection analysis

JT Jahn-Teller

LCAO linear combination of atomic orbitals

MBE molecular beam epitaxy

MIT metal-insulator transition

NMR nuclear magnetic resonance

NSLS National Synchrotron Light Source (Brookhaven, USA)

MR magnetoresistance

OR orthorhombicity

PID proportional-integral-differential (Modus zur Temperaturregelung)

pc pseudo-cubic

PLD pulsed laser deposition

r.l.u. reciprocal lattice units (reziproke Gittereinheiten)

SQUID superconducting quantum interference device

TEM transmission electron microscopy

ZFC zero field cooled
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Anhang C

Baumpfaddiagramme

Zur Herleitung der Korrelationsfunktion für Verzwillingung von orthorhombischen/monokli-

nen Systemen, welche man in Volumenkristallen vorfindet, werden zwei Arten von Domänen

angenommen, welche den beiden Zwillingsindividuen entsprechen: Die (pseudo-kubischen)

Einheitszellen1 sind zum kubischen Referenzsystem verzerrt, so dass die pseudo-kubische

x-Achse auch eine Komponente in der y-Richtung hat. Die beiden Zwillingsindividuen un-

terscheiden sich nur im Vorzeichen der y-Komponente ihrer pseudo-kubischen x-Achse von

der Einheitszelle. Sie werden im nachfolgenden Text entsprechend als aufsteigender (↑) und

absteigender (↓) Domänentyp bezeichnet.

Abbildung C.1: Die pseudo-kubische Einheitszellen der beiden Zwillingsindividuen.

Da die y-Kompenenten der pseudo-kubischen x-Achse beider Domänentypen dem Be-

trag nach gleich groß sind, werden diskrete Auslenkungspositionen n eingeführt. Wenn man

der linearen Kette (x-Richtung) aus pseudo-kubischen Einheitszellen entlang folgt, so gilt,

dass die nachfolgende Zelle m+1, je nach Domänentyp, einen um eine Auslenkungsposition

höheren oder niedrigeren Wert als die Ausgangszelle m hat.

1Von den pseudo-kubischen Einheitszellen wird jeweils nur eine pseudo-kubische Achse betrachtet, da die

beiden anderen Achsen parallel zu den kubischen Koordinaten verlaufen und somit für die nachfolgenden

Überlegungen uninteressant sind.
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Abbildung C.2: Baumpfaddiagramme zur Bestimmung der Auslenkungskorrelationen des (a) nächsten und

(b) übernächsten Nachbarn bei ursprünglich aufsteigender Domäne

Im Modell des Kapitels 5.3.2 wird angenommen, dass die nachfolgende Einheitszelle

mit einer konstanten Wahrscheinkeit λ dem anderen Domänentyp angehört. Ohne Ein-

schränkung der Allgemeingültigkeit kann in diesem Fall als Ausgangspunkt für alle kommen-

den Überlegungen die Auslenkungsposition n = 0 und der Ort m = 0 angenommen werden.

Vor der Ausgangszelle wird ein aufsteigender Domänentyp angenommen.2 Das Baumpfad-

diagramm gibt dann an, mit welcher Wahrscheinlichkeit sich im Abstand von m Zellen eine

Einheitszelle um n Auslenkungspositionen höher oder tiefer befindet. Im Fall des nächsten

Nachbarn (m=1) ist die Lösung offensichtlich: Bei obigen Ausgangsbedingungen ist mit ei-

ner Wahrscheinlichkeit 1− λ die nächste Zelle um eine Auslenkungsposition höher und mit

einer Wahrscheinlichkeit λ um eine Auslenkungsposition tiefer (siehe Abbildung C.2a). Um

die möglichen Änderungen der Auslenkungspositionen der übernächsten Nachbarzelle zu be-

stimmen, muss man im Baumpfaddiagramm die weiteren Verzweigungen der Endpositionen

des Baumpfaddiagramms für den nächsten Nachbarn betrachten (siehe Abbildung (C.2b)).

Ausgehend von der Auslenkungsposition +1 für m = 1 kann mit einer Wahrscheinlichkeit

von 1 − λ die Auslenkungsposition +2 erreicht werden, so dass von der Ausgangsposition

aus gesehen die Wahrscheinlichkeit (1−λ)2 ist. Analog kann man die Wahrscheinlichkeit für

die Auslenkungsposition −2 errechnen. Zu beachten ist dabei, dass der Domänentyp sich

hier bereits zur Domäne ↓ geändert hat, so dass die Domäne von m = 1 zu m = 2 beibehal-

ten wird. Daraus folgt eine Wahrscheinlichkeit (von der Ausgangsposition aus gesehen) von

λ(1 − λ). Die Auslenkungsposition 0 kann auf zwei Wegen erreicht werden: Der eine Weg

ist der, dass der Domänentyp sich zweimal ändert, und der andere der, dass die aufsteigen-

2Für den absteigenden Domänentyp bekommt man um die n-Achse gespiegelte Resultate.
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de Domäne anfangs beibehalten wird und danach zur absteigenden Domäne ändert, so dass

man eine Gesamtwahrscheinlichkeit von λ2 +λ(1−λ) = λ erhält. Wenn man das Baumpfad-

diagramm zu immer entfernteren Nachbarn weiter verfolgt, so sind wegen der Verzweigungen

immer mehr Wege möglich, eine bestimmte Auslenkungsposition zu erreichen. In den fol-

genden fünf Gleichungen (m=1,2,3,4,5) wird die Wahrscheinlichkeit errechnet, dass man

beim m-ten Nachbarn eine Auslenkungsposition n erreicht. Die Auslenkungsposition wird

durch die Zahl vor dem Doppelpunkt gekennzeichnet, die Wahrscheinlichkeit steht rechts

vom Doppelpunkt und ist nach der Häufigkeit des Wechsels des Domänentyps sortiert.

+1 : 1 − λ

−1 : λ
(C.1)

+2 : (1 − λ)2

0 : λ(1 − λ) +λ2

−2 : λ(1 − λ)

(C.2)

+3 : (1 − λ)3

+1 : λ(1 − λ)2 +2 λ2(1 − λ)

−1 : λ(1 − λ)2 +λ2(1 − λ) +λ3

−3 : λ(1 − λ)2

(C.3)

+4 : (1 − λ)4

+2 : λ(1 − λ)3 +3 λ2(1 − λ)2

0 : λ(1 − λ)3 +2 λ2(1 − λ)2 +2 λ3(1 − λ) +λ4

−2 : λ(1 − λ)3 +λ2(1 − λ)2 +2 λ3(1 − λ)

−4 : λ(1 − λ)3

(C.4)

+5 : (1 − λ)5

+3 : λ(1 − λ)4 +4 λ2(1 − λ)3

+1 : λ(1 − λ)4 +3 λ2(1 − λ)3 +3 λ3(1 − λ)2 +3 λ4(1 − λ)

−1 : λ(1 − λ)4 +2 λ2(1 − λ)3 +4 λ3(1 − λ)2 +2 λ4(1 − λ) +λ5

−3 : λ(1 − λ)4 +λ2(1 − λ)3 +3 λ3(1 − λ)2

−5 : λ(1 − λ)4

(C.5)

Es ist offensichtlich, dass das Hauptproblem zur Berechnung der Korrelationsfunktion die

Bestimmung einer allgemeinen Formel für die Vorfaktoren vor den Potenzen (1 − λ)oλm−o

ist. Daher wurde im folgenden für m = 1, . . . , 9 nur die Vorfaktoren ohne die Potenzen

tabelliert, wobei nur Werte ungleich Null berücksichtigt wurden.

1

1

1

1 1

1

1

1 2

1 1 1

1

1

1 3

1 2 2 1

1 1 2

1

1

1 4

1 3 3 3

1 2 4 2 1

1 1 3

1

1

1 5

1 4 4 6

1 3 6 6 3 1

1 2 6 3 3

1 1 4

1

1

1 6

1 5 5 10

1 4 8 12 6 4

1 3 9 9 9 3 1

1 2 8 4 6

1 1 5

1

1

1 7

1 6 6 15

1 5 10 20 10 10

1 4 12 18 18 12 4 1

1 3 12 12 18 6 4

1 2 10 5 10

1 1 6

1

1

1 8

1 7 7 21

1 6 12 30 15 20

1 5 15 30 30 30 10 5

1 4 16 24 36 24 16 4 1

1 3 15 15 30 10 10

1 2 12 6 15

1 1 7

1

Man findet auf dem ersten Blick einige Gemeinsamkeiten der Tabellen (mit unterschiedli-

chem Abstand m):

Es gibt insgesamt m+1 Zeilen und m+1 Spalten, wobei nur in einem Bereich eines Keils

die Werte ungleich Null sind. In der ersten Spalte ist nur die erste Zeile (Zeile q=0 mit dem
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Wert Eins) ungleich Null.3 In der zweiten Spalte sind die Werte von Zeile q=1 bis Zeile q=m

immer eins. In der dritten Spalte kann man die Werte ab Zeile q=1 in der Formel m − q

zusammenfassen. Des Weiteren haben ab der 2. Spalte (o = 1) m-o+1 Zeilen Vorfaktoren

ungleich Null.

Eine Systematik zur Bestimmung des Vorfaktors findet man, wenn man die gleichen

Zeilen- und Spaltenpositionen bei unterschiedlichem Abstand m betrachtet.

q\o 0 1 2 3 4 5 6 7 8 · · ·
0 ·
1 � ·
2 · · � ·
3 · · · · � ·
4 · · · · · · � ·
...

...
...

...
...

...
...

...
...

. . .

(C.6)

Schreibt man aus jeder Tabelle die Werte horizontal nebeneinander, deren Position durch ein

Kästchen in Abbildung (C.6) skizziert sind, so kann man anhand der entstandenen Tabelle

(siehe Tabelle C, unten) deren Werte durch Binome allgemein schreiben.

u=1 q=1 q=2 q=3 q=4 q=5

m o=1 o=3 o=5 o=7 o=9

1 1

2 1

3 1 1

4 1 2

5 1 3 1

6 1 4 3

7 1 5 6 1

8 1 6 10 4

9 1 7 15 10 1

In diesem Fall erhält man die Formel:
(

m − q

m − q − (q − 1)

)

(C.7)

Dabei ist der Binom nur definiert, wenn beide Zahlen nicht negativ und die untere Zahl

nicht größer als die obere Zahl ist. Sind diese Bedingungen nicht erfüllt, so steht stattdessen

der Wert Null.
3Die Spalten werden im folgenden mit der Variablen o belegt und starten in der ersten Spalte mit

dem Wert o = 0. Die Zeilen werden mit der Variablen q = m−n
2 beschrieben und starten ebenfalls in der

ersten Zeile mit dem Wert q = 0. Die Tabellen, die aus den Baumpfaddiagrammen entstanden sind, werden

entsprechend dem Abstand des betrachteten Einheitszellenpaar mit der Variablen m beschrieben.
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Das oben genannte Beispiel wurde mit dem Index u=1 beziffert. In entsprechender Weise

kann man weitere Reihen zu Tabellen zusammenfassen. In Tabelle (C.8) werden die Posi-

tionen für andere Reihen gezeigt, die mit anderen Indizes u beziffert werden.

q\o 0 1 2 3 4 5 6 7 8 · · ·
0 0

1 1 0

2 3 2 1 0

3 5 4 3 2 1 0

4 7 6 5 4 3 2 1 0
...

...
...

...
...

...
...

...
...

. . .

(C.8)

Für weitere Indizes u sehen die Tabellen folgendermaßen aus:

u=0 q=0 q=1 q=2 q=3 q=4

m o=0 o=2 o=4 o=6 o=8

1 1

2 1 1

3 1 2

4 1 3 1

5 1 4 3

6 1 5 6 1

7 1 6 10 4

8 1 7 15 10 1

9 1 8 21 20 5

u=2 q=2 q=3 q=4 q=5

m o=2 o=4 o=6 o=8

1

2

3 1

4 2

5 3 2

6 4 6

7 5 12 3

8 6 20 12

9 7 30 30 4

u=3 q=2 q=3 q=4 q=5

m o=1 o=3 o=5 o=7

1

2 1

3 1

4 1 2

5 1 4

6 1 6 3

7 1 8 9

8 1 10 18 4

9 1 12 30 16

u=4 q=3 q=4 q=5

m o=2 o=4 o=6

1

2

3

4 1

5 2

6 3 3

7 4 9

8 5 18 6

9 6 30 24

u=5 q=3 q=4 q=5 q=6

m o=1 o=3 o=5 o=7

1

2

3 1

4 1

5 1 3

6 1 6

7 1 9 6

8 1 12 18

9 1 15 36 10

u=6 q=4 q=5 q=6

m o=2 o=4 o=6

1

2

3

4

5 1

6 2

7 3 4

8 4 12

9 5 24 10

u=7 q=4 q=5 q=6

m o=1 o=3 o=5

1

2

3

4 1

5 1

6 1 4

7 1 8

8 1 12 10

9 1 16 30

Diese Tabellen können, ähnlich wie für u = 1, zu einem Binom zusammengefasst werden,

jedoch ist für u > 1 ein zusätzlicher Faktor nötig, der ebenfalls als Binom geschrieben werden

kann. In der Tabelle (C.9) sind die Formeln für die Vorfaktoren für verschiedene u - Werte

dargestellt:

u = 0
(

m−q
m−q−q

)(

q
0

)

u = 1
(

m−q
m−q−(q−1)

)(

q−1
0

)

u = 2
(

m−q
m−q−(q−1)

)(

q−1
1

)

u = 3
(

m−q
m−q−(q−2)

)(

q−1
1

)

u = 4
(

m−q
m−q−(q−2)

)(

q−1
2

)

u = 5
(

m−q
m−q−(q−3)

)(

q−1
2

)

u = 6
(

m−q
m−q−(q−3)

)(

q−1
3

)

u = 7
(

m−q
m−q−(q−4)

)(

q−1
3

)

(C.9)
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Man kann (abgesehen von q = o = 0) daraus für allgemeine u-Werte den Vorfaktor bestim-

men.4
(

m − q

m − q − (q − [(u + 1)/2]

)(

q − 1

[u/2]

)

(C.10)

Nun ist aber u keine unabhängige Variable, sondern wurde nur als Hilfsmittel eingesetzt,

um die Vorfaktoren in Formeln zusammenfassen zu können. Aus den Kopfzeilen der oben

gezeigten Tabellen für die diversen u-Werte lässt sich der Zusammenhang zwischen u und

den Spalten- und Zeilenindizes zu u = 2q − o angeben.

Damit erhält man die in Gleichung 5.76 verwendete Formel für die Vorfaktoren:

(

m − q

m − q − [o/2]

)(

q − 1

q − [(o + 1)/2]

)

(C.11)

Die ganze Herleitung wurde für den Fall berechnet, falls anfänglich eine aufsteigende Domäne

verhanden war. Mit gleicher Wahrscheinlichkeit ist auch anfangs eine absteigende Domäne

möglich. Die Formeln und Argumente sind für diesen Fall ebenso wie für m < 0 identisch,

so dass sich die Korrelationsfunktion folgendermaßen errechnet:

〈F0Fm〉 = (1 − λ)|m| cos

(

2π Qy slope |m|
)

(C.12)

+

|m|
∑

q=0

1

2

(

ei2πQy slope (|m|−2q) + e−i2πQy slope (|m|−2q)
)

·




|m|
∑

o=0

( |m| − q

|m| − q − [ o
2
]

)(

q − 1

q − [o+1
2

]

)

(1 − λ)|m|−oλo





Dabei wird nur über die Terme summiert, bei denen beide Binomialkoeffizienten definiert

sind, ansonsten ist der Wert Null einzutragen.

Qy ist die y-Komponente des Streuvektors in reziproken Gittereinheiten und slope ist

der Tangens des Winkels zwischen der pseudo-kubischen x-Achse der Einheitszelle und der

x-Achse des kubischen Koordinatensystems (Zwillingswinkel Φ).

4Nur in diesem Kapitel bedeuten die eckige Klammern [ ] (in den Formeln), dass die nächst-niedrige

ganze Zahl ihres Arguments zu verwenden ist.



Anhang D

Raumgruppen von

Perowskitstrukturen

In diesem Abschnitt sind nach Glazer alle Raumgruppen von Perowskitstrukturen auf-

geführt, welche alleine ohne Verzerrung aber mit Verkippung der Sauerstoff-Oktaeder möglich

sind. Die Werte sind aus der Veröffentlichung von Woodward [55] entnommen. Neben den

von Glazer [15, 54] eingeführten Symbolen des Verkippungstyps sind auch Raumgruppe,

Gitterzentrierung, Größe der Einheitszelle sowie Zellparameter aufgeführt. Die Einheitszell-

größe wurde hier so gewählt, dass die Länge der Zelle in Richtung der pseudo-kubischen

Achsen der Oktaeder durch die periodische Wiederkehr eines bestimmten, verkippten Ok-

taeders definiert ist. Jedoch entspricht dies nicht immer der kleinst-möglichen Einheitszelle

für diese Raumgruppe.

Nummer des Symbol Raumgruppe Gitter- Einheitszellengröße relative pseudo-kubische

Verkippungstyps zentrierung Subzellparameter

3-fache Verkippung

(1) a+b+c+ Immm (Nr. 71) I 2apc × 2bpc × 2cpc apc 6= bpc 6= cpc

(2) a+b+b+ Immm (Nr. 71) I 2apc × 2bpc × 2cpc apc 6= bpc = cpc

(3) a+a+a+ Im3̄ (Nr. 204) I 2apc × 2bpc × 2cpc apc = bpc = cpc

(4) a+b+c− Pmmn (Nr. 59-2) P 2apc × 2bpc × 2cpc apc 6= bpc 6= cpc

(5) a+a+c− P42/nmc (Nr. 137-2) P 2apc × 2bpc × 2cpc apc = bpc 6= cpc

(6) a+b+b− Pmmn (Nr. 59-2) P 2apc × 2bpc × 2cpc apc 6= bpc = cpc

(7) a+a+a− P42/nmc (Nr. 137-2) P 2apc × 2bpc × 2cpc apc = bpc = cpc

(8) a+b−c− P21/m (Nr. 11-1) A 2apc × 2bpc × 2cpc apc 6= bpc 6= cpc, α 6= 90

(9) a+a−c− P21/m (Nr. 11-1) A 2apc × 2bpc × 2cpc apc = bpc 6= cpc, α 6= 90

(10) a+b−b− Pbnm (Nr. 62) A 2apc × 2bpc × 2cpc (∗) apc 6= bpc = cpc, α 6= 90

(11) a+a−a− Pbnm (Nr. 62) A 2apc × 2bpc × 2cpc (∗) apc = bpc = cpc, α 6= 90

(12) a−b−c− F1̄ (Nr. 2) F 2apc × 2bpc × 2cpc apc 6= bpc 6= cpc, α 6= β 6= γ 6= 90

(13) a−b−b− I2/a (Nr. 15) F 2apc × 2bpc × 2cpc (∗) apc 6= bpc = cpc, α 6= β 6= γ 6= 90

(14) a−a−a− R3̄c (Nr. 167) F 2apc × 2bpc × 2cpc apc = bpc = cpc, α = β = γ 6= 90

2-fache Verkippung

(15) a0b+c+ Immm (Nr. 71) I 2apc × 2bpc × 2cpc apc < bpc 6= cpc

(16) a0b+b+ I4/mmm (Nr. 139) I 2apc × 2bpc × 2cpc apc < bpc = cpc

(17) a0b+c− Pmmn (Nr. 59-2) B 2apc × 2bpc × 2cpc apc < bpc 6= cpc

(18) a0b+b− Pmmn (Nr. 59-2) B 2apc × 2bpc × 2cpc apc < bpc = cpc

(19) a0b−c− I2/m (Nr. 12-3) F 2apc × 2bpc × 2cpc apc < bpc 6= cpc, α 6= 90

(20) a0b−b− Imma (Nr. 74) F 2apc × 2bpc × 2cpc (∗) apc < bpc = cpc, α 6= 90

1-fache Verkippung

(21) a0a0c+ P4/mbm (Nr. 127) C 2apc × 2bpc × cpc apc = bpc < cpc

(22) a0a0c− I4/mcm (Nr. 140) I 2apc × 2bpc × 2cpc apc = bpc < cpc

keine Verkippung

(23) a0a0a0 Pm3̄m (Nr. 221) P apc × bpc × cpc apc = bpc = cpc

333
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(*) Die Raumgruppensymbole entsprechen den Achsen, die nach einer Koordinatentransformation von






0 0 1

1/2 −1/2 0

1/2 1/2 0






aus den in

”
Einheitszellengröße“ angegebene Achsen entstehen.

D.1 Atompositionen im Raumgitter

In einer ausführlicheren Übersicht werden für die in der vorigen Tabelle aufgeführten Raum-

gruppen die expliziten Atompositionen der Perowskitstruktur, sowie deren Auswirkungen

auf die Röntgenstreu-Reflexe skizziert.

Im Detail werden für jede dieser Raumgruppen deren im International Tables [94] ver-

wendeten Nummer, ihre Symmetrie, sowie die Kantenlänge und Winkel der Einheitszelle

angegeben. Im Falles eines 90o - Winkels wird die Winkelangabe weggelassen, kann aber

durch die Symmetrie erschlossen werden.

Die Koordinaten für die Atompositionen sind in Bruchteilen der Einheitszell-Dimension

in Richtung der vorgegebenen Achsen gegeben. Zusätzlich werden noch Strukturfaktor und

Auswahlregeln der Raumgruppen in den obig angegebenen Koordinaten gezeigt.

Schließlich werden die erlaubten Bragg-Reflexe im pseudo-kubischen Koordinatensystem

skizziert, aufgeschlüsselt nach Mangan-, Lanthan/Strontium- und Sauerstoff-Beiträgen. Bei

einigen der Raumgruppen werden zusätzlich die erlaubten Bragg-Reflexe aller möglichen

Domänen skizziert, welche man durch Drehung um die drei pseudo-kubischen Achsen erhält.

Pm3̄m (Nr. 221) - kubisch

a = b = c = apc

x y z x y z x y z

Mn (1a) m 3̄ m 0 0 0

La/Sr (1b) m 3̄ m 1/2 1/2 1/2

O (3d) 4/m m . m 1/2 0 0 0 1/2 0 0 0 1/2

F = f(Mn)

+ f(La/Sr) eiπ(H+K+L)

+ f(O)

(

eiπH + eiπK + eiπL

)

Auswahlregeln: keine
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Abbildung D.1: Bragg-Reflexe der Pm3̄m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)
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Im3̄ (Nr. 204) - kubisch

a = b = c = 2 apc

x y z x y z

Mn (8c) . 3̄ . 1/4 1/4 1/4 3/4 3/4 1/4

3/4 1/4 3/4 1/4 3/4 3/4

3/4 3/4 3/4 1/4 1/4 3/4

1/4 3/4 1/4 3/4 1/4 1/4

La/Sr (2a) m 3̄ . 0 0 0 1/2 1/2 1/2

(6b) mmm . . 1/2 0 0 0 1/2 0

0 0 1/2 0 1/2 1/2

1/2 0 1/2 1/2 1/2 0

O (24g) m . . 0 1/4+y 1/4+z 0 3/4-y 1/4+z

0 1/4+y 3/4-z 0 3/4-y 3/4-z

1/4+z 0 1/4+y 1/4+z 0 3/4-y

3/4-z 0 1/4+y 3/4-z 0 3/4-y

1/4+y 1/4+z 0 3/4-y 1/4+z 0

1/4+y 3/4-z 0 3/4-y 3/4-z 0

1/2 3/4+y 3/4+z 1/2 1/4-y 3/4+z

1/2 3/4+y 1/4-z 1/2 1/4-y 1/4-z

3/4+z 1/2 3/4+y 3/4+z 1/2 1/4-y

1/4-z 1/2 3/4+y 1/4-z 1/2 1/4-y

3/4+y 3/4+z 1/2 1/4-y 3/4+z 1/2

3/4+y 1/4-z 1/2 1/4-y 1/4-z 1/2

F =
(

1 + eiπ(H+K+L)
)

∗
[

f(Mn) ei π
2

(H+K+L)

(

1 + eiπ(H+K) + eiπ(K+L) + eiπ(H+L)

)

+f(La/Sr)
(

1 + eiπ(H+K) + eiπ(K+L) + eiπ(H+L)
)

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
(K + L) + 2π(yK + zL)

}

+ cos
{π

2
(K − L) + 2π(yK − zL)

}

+ cos
{π

2
(H + L) + 2π(zH + yL)

}

+ cos
{π

2
(−H + L) + 2π(−zH + yL)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + 2π(yH + zK)

}

+ cos
{π

2
(H − K) + 2π(yH − zK)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n
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Abbildung D.2: Bragg-Reflexe der Im3̄-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)
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R3̄c (Nr. 167-1) - rhomboedrisch

hexagonale Koordinaten

a = b '
√

2 apc c ' 2
√

3 apc γ = 120◦

x y z x y z

Mn (6b) 3̄ . 0 0 0 0 0 1/2

2/3 1/3 1/3 2/3 1/3 5/6

1/3 2/3 2/3 1/3 2/3 1/6

La/Sr (6a) 3 2 0 0 1/4 0 0 3/4

2/3 1/3 7/12 2/3 1/3 1/12

1/3 2/3 11/12 1/3 2/3 5/12

O (18e) . 2 1/2+x 0 1/4 0 1/2+x 1/4

1/2-x 1/2-x 1/4 1/2-x 0 3/4

0 1/2-x 3/4 1/2+x 1/2+x 3/4

1/6+x 1/3 7/12 2/3 5/6+x 7/12

1/6-x 5/6-x 7/12 1/6-x 1/3 1/12

2/3 5/6-x 1/12 1/6+x 5/6+x 1/12

5/6+x 2/3 11/12 1/3 1/6+x 11/12

5/6-x 1/6-x 11/12 5/6-x 2/3 5/12

2/3 1/6-x 5/12 5/6+x 1/6+x 5/12

F =

(

1 + ei 2π
3

(2H+K+L) + ei 2π
3

(H+2K+2L)

)

∗
[

2 f(Mn) ei π
2

L cos
π

2
L

+ 2 f(La/Sr) eiπL cos
π

2
L

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
L + πH + 2πxH

}

+ cos
{π

2
L + πK + 2πxK

}

+ cos
{π

2
L + π(H + K) − 2πx(H + K)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL -H+K+L=3n

HH̄L -2H+L=3n, L=2n

H0L -H+L=3n, L=2n

0KL K+L=3n, L=2n
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Abbildung D.3: Bragg-Reflexe der R3̄c-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)
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Abbildung D.4: Bragg-Reflexe der R3̄c-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von allen denk-

baren Domänen. Die Zellachsen (reziproker Raum) stammen von der rhomboedrischen Darstellung der

R3̄c-Raumgruppe
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I4/mcm (Nr. 140) - tetragonal

a '
√

2 apc b '
√

2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (4c) 4/m . . 0 0 0 0 0 1/2

1/2 1/2 1/2 1/2 1/2 0

La/Sr (4b) 4̄ 2 m 0 1/2 1/4 1/2 0 1/4

1/2 0 3/4 0 1/2 3/4

O (4a) 4 2 2 0 0 1/4 0 0 3/4

1/2 1/2 3/4 1/2 1/2 1/4

(8h) m . 2m 1/4+x 3/4+x 0 3/4-x 1/4-x 0

1/4-x 1/4+x 0 3/4+x 3/4-x 0

3/4+x 1/4+x 1/2 1/4-x 3/4-x 1/2

3/4-x 3/4+x 1/2 1/4+x 1/4-x 1/2

F =

(

1 + eiπ(H+K+L)

)

∗
[

f(Mn)

(

1 + eiπL

)

+ f(La/Sr) eiπ L
2

(

eiπH + eiπK

)

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
L
}

+ cos
{π

2
(H − K) + 2πx(H + K)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + 2πx(−H + K)

})

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n

H0L H,L=2n

0KL K,L=2n
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Abbildung D.5: Bragg-Reflexe der I4/mcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)
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Abbildung D.6: Bragg-Reflexe der I4/mcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von allen

denkbaren Domänen
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I4/mmm (Nr. 139) - tetragonal

a ' 2 apc b ' 2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (8f) . . 2/m 1/4 1/4 1/4 3/4 3/4 1/4

3/4 1/4 1/4 1/4 3/4 1/4

3/4 3/4 3/4 1/4 1/4 3/4

1/4 3/4 3/4 3/4 1/4 3/4

La/Sr (2a) 4/m m m 0 0 0 1/2 1/2 1/2

(2b) 4/m m m 0 0 1/2 1/2 1/2 0

(4c) m m m . 1/2 0 0 0 1/2 0

0 1/2 1/2 1/2 0 1/2

O (8h) m . 2m 1/4+x 1/4+x 0 3/4-x 3/4-x 0

1/4+x 3/4-x 0 3/4-x 1/4+x 0

3/4+x 3/4+x 1/2 1/4-x 1/4-x 1/2

3/4+x 1/4-x 1/2 1/4-x 3/4+x 1/2

(16n) . m . 0 1/4+y 1/4+z 0 3/4-y 1/4+z

3/4-y 0 1/4+z 1/4+y 0 1/4+z

0 1/4+y 3/4-z 0 3/4-y 3/4-z

3/4-y 0 3/4-z 1/4+y 0 3/4-z

1/2 3/4+y 3/4+z 1/2 1/4-y 3/4+z

1/4-y 1/2 3/4+z 3/4+y 1/2 3/4+z

1/2 3/4+y 1/4-z 1/2 1/4-y 1/4-z

1/4-y 1/2 1/4-z 3/4+y 1/2 1/4-z

F =

(

1 + eiπ(H+K+L)

)

∗
[

f(Mn) ei π
2
(H+K+L)

(

1 + eiπH

)(

1 + eiπK

)

+ f(La/Sr)

(

1 + eiπH

)(

1 + eiπK

)

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
(H + K) + 2πx(H + K)

}

+ cos
{π

2
(H − K) + 2πx(H − K)

}

+ cos
{π

2
(K + L) + 2π(yK + zL)

}

+ cos
{π

2
(H + L) + 2π(yH + zL)

}

+ cos
{π

2
(K − L) + 2π(yK − zL)

}

+ cos
{π

2
(H − L) + 2π(yH − zL)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n
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Abbildung D.7: Bragg-Reflexe der I4/mmm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)
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P42/nmc (Nr. 137-2) - tetragonal

a ' 2 apc b ' 2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (8e) 1̄ 0 0 0 1/2 1/2 0

1/2 0 1/2 0 1/2 1/2

0 1/2 0 1/2 0 0

1/2 1/2 1/2 0 0 1/2

La/Sr (2a) 4̄ m 2 3/4 1/4 3/4 1/4 3/4 1/4

(2b) 4̄ m 2 3/4 1/4 1/4 1/4 3/4 3/4

(4d) 2m m . 1/4 1/4 1/4+z 1/4 1/4 3/4+z

3/4 3/4 3/4-z 3/4 3/4 1/4-z

O (8g) . m . 1/4 a b 1/4 1/2-a b

3/4 1/2+a -b 3/4 -a -b

1/2-a 1/4 1/2+b a 1/4 1/2+b

1/2+a 3/4 1/2-b -a 3/4 1/2-b

(8g) . m . 1/4 1/2+c 1/2+d 1/4 -c 1/2+d

3/4 c 1/2-d 3/4 1/2-c 1/2-d

-c 1/4 d 1/2+c 1/4 d

c 3/4 -d 1/2-c 3/4 -d

(8f) . . 2 1/2+f 1/2-f 1/4 -f f 1/4

f 1/2+f 3/4 1/2-f -f 3/4

1/2-f 1/2+f 3/4 f -f 3/4

-f 1/2-f 1/4 1/2+f f 1/4

F = f(Mn)

(

1 + eiπH

)(

1 + eiπK

)(

1 + eiπL

)

+ 2 f(La/Sr)
(

cos
{π

2
(H − K + L)

}

+ cos
{π

2
(−H + K + L)

}

+ cos
{π

2
(H + K + L) + 2πzL

}

+ cos
{π

2
(H + K − L) + 2πzL

}

)

+ 2 f(O)
(

cos
{π

2
H + 2π(aK + bL)

}

+ cos
{π

2
H + πK + 2π(−aK + bL)

}

+ cos
{π

2
K + π(H + L) + 2π(−aH + bL)

}

+ cos
{π

2
K + πL + 2π(aH + bL)

}

+ cos
{π

2
H + π(K + L) + 2π(cK + dL)

}

+ cos
{π

2
H + πL + 2π(−cK + dL)

}

+ cos
{π

2
K + 2π(−cH + dL)

}

+ cos
{π

2
K + πH + 2π(cH + dL)

}

+ cos
{π

2
L + π(H + K) + 2πf(H − K)

}

+ cos
{π

2
L + 2πf(−H + K)

}

+ cos
{π

2
L + πK − 2πf(H + K)

}

+ cos
{π

2
L + πH + 2πf(H + K)

})

Auswahlregeln: HK0 H+K=2n

HHL L=2n
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Abbildung D.8: Bragg-Reflexe der P42/nmc-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)
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P4/mbm (Nr. 127) - tetragonal

a '
√

2 apc b '
√

2 apc c ' apc

x y z x y z

Mn (2a) 4/m . . 0 0 0 1/2 1/2 0

La/Sr (2c) m .m m 0 1/2 1/2 1/2 0 1/2

O (2b) 4/m . . 0 0 1/2 1/2 1/2 1/2

(4g) m . 2m 1/4+x 3/4+x 0 3/4-x 1/4-x 0

1/4-x 1/4+x 0 3/4+x 3/4-x 0

F = f(Mn)

(

1 + eiπ(H+K)

)

+ f(La/Sr) eiπ(H+L)

(

1 + eiπ(H+K)

)

+ f(O)

(

eiπL

(

1 + eiπ(H+K)

)

+ 2 cos
{π

2
(H − K) + 2πx(H + K)

}

+ 2 cos
{π

2
(H + K) + 2πx(−H + K)

}

)

Auswahlregeln: 0KL K=2n

H0L H=2n



351

B-Atom (Mn)

-2

A-Atom (La/Sr)

0

H

-1 1 2

0
K

Ligand (O)

2

1

-1

L = 0

-2

L = 0,5

L = 1

L = 1,5

L = 2

L
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352 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

Imcm (Nr. 74) - orthorhombisch

a '
√

2 apc b '
√

2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (4c) . 2/m . 1/4 1/4 1/4 1/4 1/4 3/4

3/4 3/4 3/4 3/4 3/4 1/4

La/Sr (4e) m m 2 1/4 3/4+z 0 3/4 1/4-z 0

3/4 1/4+z 1/2 1/4 3/4-z 1/2

O (4e) m m 2 1/4 1/4+a 0 3/4 3/4-a 0

3/4 3/4+a 1/2 1/4 1/4-a 1/2

(8f) 2 . . 0 0 1/4+b 1/2 0 3/4-b

0 0 3/4-b 1/2 0 1/4+b

1/2 1/2 3/4+b 0 1/2 1/4-b

1/2 1/2 1/4-b 0 1/2 3/4+b

F =

(

1 + eiπ(H+K+L)

)

∗
[

f(Mn) ei π
2
(H+K+L)

(

1 + eiπL

)

+ 2 f(La/Sr) cos
{π

2
(H − K) + 2πzK

}

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
(H + K) + 2πaK

}

+

(

1 + eiπH

)

cos
{π

2
L + 2πbL

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n

H0L H,L=2n
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354 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

Immm (Nr. 71) - orthorhombisch

a ' 2 apc b ' 2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (2a) m m m 1/4 1/4 1/4 3/4 3/4 3/4

Mn (2b) m m m 3/4 3/4 1/4 1/4 1/4 3/4

Mn (2c) m m m 3/4 1/4 3/4 1/4 3/4 1/4

Mn (2d) m m m 1/4 3/4 3/4 3/4 1/4 1/4

La/Sr (8k) 1̄ 0 0 0 0 1/2 1/2

1/2 1/2 0 1/2 0 1/2

1/2 1/2 1/2 1/2 0 0

0 0 1/2 0 1/2 0

O (8l) m . . 0 1/4+y 1/4+z 0 3/4-y 3/4-z

0 3/4-y 1/4+z 0 1/4+y 3/4-z

1/2 3/4+y 3/4+z 1/2 1/4-y 1/4-z

1/2 1/4-y 3/4+z 1/2 3/4+y 1/4-z

(8m) . m . 1/4+a 0 1/4+b 3/4-a 0 3/4-b

3/4-a 0 1/4+b 1/4+a 0 3/4-b

3/4+a 1/2 3/4+b 1/4-a 1/2 1/4-b

1/4-a 1/2 3/4+b 3/4+a 1/2 1/4-b

(8n) . . m 1/4+f 1/4+g 0 3/4-f 3/4-g 0

3/4-f 1/4+g 0 1/4+f 3/4-g 0

3/4+f 3/4+g 1/2 1/4-f 1/4-g 1/2

1/4-f 3/4+g 1/2 3/4+f 1/4-g 1/2

F =

(

1 + eiπ(H+K+L)

)

∗
[

f(Mn) ei π
2
(H+K+L)

(

1 + eiπ(H+K) + eiπ(H+L) + eiπ(K+L)

)

+ f(La/Sr)

(

1 + eiπ(H+K) + eiπ(H+L) + eiπ(K+L)

)

+ 2 f(O)
(

cos
{π

2
(K + L) + 2π(yK + zL)

}

+ cos
{π

2
(K − L) + 2π(yK − zL)

}

+ cos
{π

2
(H + L) + 2π(aH + bL)

}

+ cos
{π

2
(H − L) + 2π(aH − bL)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + 2π(fH + gK)

}

+ cos
{π

2
(H − K) + 2π(fH − gK)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n
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Abbildung D.11: Bragg-Reflexe der Immm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)



356 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

Cmcm (Nr. 63) - orthorhombisch

a ' 2 apc b ' 2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (8d) 1̄ 1/4 1/4 0 3/4 3/4 1/2

3/4 1/4 1/2 1/4 3/4 0

3/4 3/4 0 1/4 1/4 1/2

1/4 3/4 1/2 3/4 1/4 0

La/Sr (4c) m 2m 0 y 1/4 0 -y 3/4

1/2 1/2+y 1/4 1/2 1/2-y 3/4

(4c) m 2m 0 1/2+z 1/4 0 1/2-z 3/4

1/2 z 1/4 1/2 -z 3/4

O (8e) 2 . . 1/4+a 0 0 3/4-a 0 1/2

3/4-a 0 0 1/4+a 0 1/2

3/4+a 1/2 0 1/4-a 1/2 1/2

1/4-a 1/2 0 3/4+a 1/2 1/2

(8f) m . . 0 1/4+b c 0 3/4-b 1/2+c

0 1/4+b 1/2-c 0 3/4-b -c

1/2 3/4+b c 1/2 1/4-b 1/2+c

1/2 3/4+b 1/2-c 1/2 1/4-b -c

(8g) . . m 1/4+d 1/4+e 1/4 3/4-d 3/4-e 3/4

3/4-d 1/4+e 1/4 1/4+d 3/4-e 3/4

3/4+d 3/4+e 1/4 1/4-d 1/4-e 3/4

1/4-d 3/4+e 1/4 3/4+d 1/4-e 3/4

F =

(

1 + eiπ(H+K)

)

∗
[

f(Mn) ei π
2
(H+K)

(

1 + eiπK

) (

1 + eiπ(H+L)

)

+ 2 f(La/Sr)

(

cos
{π

2
L + 2πyK

}

+ cos
{π

2
L + πK + 2πzK

}

)

+ 2 f(O)

(

(

1 + eiπL
)

cos
{π

2
H + 2πaH

}

+ cos
{π

2
K + 2π(bK + cL)

}

+ cos
{π

2
K + πL + 2π(bK − cL)

}

+ cos
{π

2
(H + K + L) + 2π(dH + eK)

}

+ cos
{π

2
(−H + K + L) + 2π(−dH + eK)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K=2n

H0L H,L=2n
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358 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen
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360 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

Pbnm (Nr. 62) - orthorhombisch

a '
√

2 apc b '
√

2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (4b) 1̄ 1/2 0 0 0 1/2 0

1/2 0 1/2 0 1/2 1/2

La/Sr (4c) . m . z x 1/4 1/2+z 1/2-x 3/4

-z -x 3/4 1/2-z 1/2+x 1/4

O (4c) . m . 1/2+a b 1/4 a 1/2-b 3/4

1/2-a -b 3/4 -a 1/2+b 1/4

(8d) 1 1/4+f 1/4+g h 3/4+f 1/4-g -h

3/4-f 3/4-g 1/2+h 1/4-f 3/4+g 1/2-h

3/4-f 3/4-g -h 1/4-f 3/4+g h

1/4+f 1/4+g 1/2-h 3/4+f 1/4-g 1/2+h

F = f(Mn)

(

1 + eiπL

) (

eiπH + eiπK

)

+ 2 f(La/Sr)

(

cos
{π

2
L + 2π(zH + xK)

}

+ cos
{

π (H + K) +
π

2
L + 2π(−zH + xK)

}

)

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
L + πH + 2π(aH + bK)

}

+ cos
{π

2
L + πK + 2π(−aH + bK)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + 2π(fH + gK + hL)

}

+ cos
{π

2
(3H + K) + 2π(fH − gK − hL)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + πL + 2π(fH + gK − hL)

}

+ cos
{π

2
(3H + K) + πL + 2π(fH − gK + hL)

}

)

Auswahlregeln: H0L H+L=2n

0KL K=2n
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362 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen
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364 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

Pmmn (Nr. 59-2) - orthorhombisch

a ' 2 apc b ' 2 apc c ' 2 apc

x y z x y z

Mn (4c) 1̄ 0 0 0 1/2 1/2 0

0 1/2 0 1/2 0 0

(4d) 1̄ 0 0 1/2 1/2 1/2 1/2

0 1/2 1/2 1/2 0 1/2

La/Sr (2a) m m 2 1/4 1/4 1/4+w 3/4 3/4 3/4-w

(2a) m m 2 1/4 1/4 3/4+x 3/4 3/4 1/4-x

(2b) m m 2 1/4 3/4 1/4+y 3/4 1/4 3/4-y

(2b) m m 2 1/4 3/4 3/4+z 3/4 1/4 1/4-z

O (4e) m . . 1/4 a b 1/4 1/2-a b

3/4 1/2+a -b 3/4 -a -b

(4e) m . . 1/4 c 1/2+d 1/4 1/2-c 1/2+d

3/4 1/2+c 1/2-d 3/4 -c 1/2-d

(4f) . m . e 1/4 f 1/2-e 1/4 f

-e 3/4 -f 1/2+e 3/4 -f

(4f) . m . g 1/4 1/2+h 1/2-g 1/4 1/2+h

-g 3/4 1/2-h 1/2+g 3/4 1/2-h

(8g) 1 k l 1/4+m 1/2-k 1/2-l 1/4+m

-k 1/2+l 3/4-m 1/2+k -l 3/4-m

-k -l 3/4-m 1/2+k 1/2+l 3/4-m

k 1/2-l 1/4+m 1/2-k l 1/4+m

F = f(Mn)

(

1 + eiπL

) (

1 + eiπK

) (

1 + eiπH

)

+ 2 f(La/Sr)

(

cos
{π

2
(H + K + L) + 2πwL

}

+ cos
{π

2
(H + K − L) + 2πxL

}

+ cos
{π

2
(H − K + L) + 2πyL

}

+ cos
{π

2
(H − K − L) + 2πzL

}

)

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
H + 2π(aK + bL)

}

+ cos
{π

2
H + πK + 2π(−aK + bL)

}

+ cos
{π

2
H + πL + 2π(cK + dL)

}

+ cos
{π

2
H + π(K + L) + 2π(−cK + dL)

}

+ cos
{π

2
K + 2π(eH + fL)

}

+ cos
{π

2
K + πH + 2π(−eH + fL)

}

+ cos
{π

2
K + πL + 2π(gH + hL)

}

+ cos
{π

2
K + π(H + L) + 2π(−gH + hL)

}

+ cos
{π

2
L + 2π(kH + lK + mL)

}

+ cos
{π

2
L + π(H + K) + 2π(−kH − lK + mL)

}

+ cos
{π

2
L + πK + 2π(kH − lK + mL)

}

+ cos
{π

2
L + πH + 2π(−kH + lK + mL)

}

)

Auswahlregeln: HK0 H+K=2n
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Abbildung D.16: Bragg-Reflexe der Pmmn-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)



366 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

I2/c (Nr. 15-3) - monoklin

a ' 2 apc b '
√

2 apc c '
√

2 apc α 6= 90◦

x y z x y z

Mn (4b) 1̄ 0 0 1/2 1/2 0 1/2

1/2 1/2 0 0 1/2 0

La/Sr (4e) 2 1/4 y 0 3/4 -y 0

3/4 1/2+y 1/2 1/4 1/2-y 1/2

O (4e) 2 1/4 1/2+z 0 3/4 1/2-z 0

3/4 z 1/2 1/4 -z 1/2

(8f) 1 a 1/4+b 1/4+c 1/2-a 1/4+b 3/4-c

-a 3/4-b 3/4-c 1/2+a 3/4-b 1/4+c

1/2+a 3/4+b 3/4+c -a 3/4+b 1/4-c

1/2-a 1/4-b 1/4-c a 1/4-b 3/4+c

F =

(

1 + eiπ(H+K+L)

)

∗
[

f(Mn) eiπL

(

1 + eiπH

)

+ 2 f(La/Sr) cos
{π

2
H + 2πyK

}

+ 2f(O)}
(

cos
{π

2
H + πK + 2πzK

}

+ cos
{π

2
(K + L) + 2π(aH + bK + cL)

}

+ cos
{π

2
(K − L) + πH + 2π(−aH + bK − cL)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n
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368 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen
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Abbildung D.18: Bragg-Reflexe der I2/a-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von allen denk-

baren Domänen



370 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

I2/m (Nr. 12-3) - monoklin

a '
√

2 apc b '
√

2 apc c ' 2 apc γ 6= 90◦

x y z x y z

Mn (4e) 1̄ 1/4 1/4 1/4 3/4 3/4 1/4

3/4 3/4 3/4 1/4 1/4 3/4

La/Sr (4i) m 3/4+z 1/4+x 0 1/4-z 3/4-x 0

1/4+z 3/4+x 1/2 3/4-z 1/4-x 1/2

O (4i) m 1/4+a 1/4+b 0 3/4-a 3/4-b 0

3/4+a 3/4+b 1/2 1/4-a 1/4-b 1/2

(4g) 2 0 0 1/4+c 0 0 3/4-c

1/2 1/2 3/4+c 1/2 1/2 1/4-c

(4h) 2 0 1/2 1/4+d 0 1/2 3/4-d

1/2 0 3/4+d 1/2 0 1/4-d

F =

(

1 + eiπ(H+K+L)

)

∗
[

f(Mn) ei π
2
(H+K+L)

(

1 + eiπ(H+K)
)

+ 2 f(La/Sr) cos
{π

2
(−H + K) + 2π(zH + xK)

}

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
(H + K) + 2π(aH + bK)

}

+ cos
{π

2
L + 2πcL

}

+ cos
{π

2
L + πK + 2πdL

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H+K+L=2n
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Abbildung D.19: Bragg-Reflexe der I2/m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)



372 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen
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Abbildung D.20: Bragg-Reflexe der I2/m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von allen denk-

baren Domänen



374 D. Raumgruppen von Perowskitstrukturen

P21/m (Nr. 11-1) - monoklin

a '
√

2 apc b '
√

2 apc c ' 2 apc γ 6= 90◦

x y z x y z

Mn (2b) 1̄ 0 1/2 0 0 1/2 1/2

(2c) 1̄ 1/2 0 0 1/2 0 1/2

La/Sr (2e) m z x 1/4 -z -x 3/4

(2e) m 1/2+a 1/2+b 1/4 1/2-a 1/2-b 3/4

O (2e) m c 1/2+d 1/4 -c 1/2-d 3/4

(2e) m 1/2+e f 1/4 1/2-e -f 3/4

(4f) 1 1/4+g 1/4+h i 3/4-g 3/4-h 1/2+i

3/4-g 3/4-h -i 1/4+g 1/4+h 1/2-i

(4f) 1 3/4+j 1/4+k l 1/4-j 3/4-k 1/2+l

1/4-j 3/4-k -l 3/4+j 1/4+k 1/2-l

F = f(Mn)

(

1 + eiπL

) (

eiπH + eiπK

)

+ 2 f(La/Sr)

(

cos
{π

2
L + 2π(zH + xK)

}

+ cos
{π

2
L + π(H + K) + 2π(aH + bK)

}

)

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
L + πK + 2π(cH + dK)

}

+ cos
{π

2
L + πH + 2π(eH + fK)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + 2π(gH + hK + iL)

}

+ cos
{π

2
(H + K) + πL + 2π(gH + hK − iL)

}

+ cos
{π

2
(−H + K) + 2π(jH + kK + lL)

}

+ cos
{π

2
(−H + K) + πL + 2π(jH + kK − lL)

}

)

Auswahlregeln: 00L L=2n
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F 1̄ (Nr. 2) - triklin

a ' 2 apc b ' 2 apc c ' 2 apc α 6= β 6= γ 6= 90◦

Mn (4a) F1̄ 0 0 0 1/2 1/2 0

0 1/2 1/2 1/2 0 1/2

(4b) F1̄ 0 0 1/2 1/2 1/2 1/2

0 1/2 0 1/2 0 0

La/Sr (8i) F1 1/4+x 1/4+y 1/4+z 3/4-x 3/4-y 3/4-z

3/4+x 3/4+y 1/4+z 1/4-x 1/4-y 3/4-z

1/4+x 3/4+y 3/4+z 3/4-x 1/4-y 1/4-z

3/4+x 1/4+y 3/4+z 1/4-x 3/4-y 1/4-z

O (8i) F1 1/4+a b c 3/4-a -b -c

3/4+a 1/2+b c 1/4-a 1/2-b -c

1/4+a 1/2+b 1/2+c 3/4-a 1/2-b 1/2-c

3/4+a b 1/2+c 1/4-a -b 1/2-c

O (8i) F1 d 1/4+e f -d 3/4-e -f

1/2+d 3/4+e f 1/2-d 1/4-e -f

d 3/4+e 1/2+f -d 1/4-e 1/2-f

1/2+d 1/4+e 1/2+f 1/2-d 3/4-e 1/2-f

O (8i) F1 g h 1/4+i -g -h 3/4-i

1/2+g 1/2+h 1/4+i 1/2-g 1/2-h 3/4-i

g 1/2+h 3/4+i -g 1/2-h 1/4-i

1/2+g h 3/4+i 1/2-g -h 1/4-i

F =

(

1 + eiπ(H+K) + eiπ(H+L) + eiπ(K+L)

)

∗
[

f(Mn)

(

1 + eiπL

)

+ 2 f(La/Sr) cos
{π

2
(H + K + L) + 2π(xH + yK + zL)

}

+ 2 f(O)

(

cos
{π

2
H + 2π(aH + bK + cL)

}

+ cos
{π

2
K + 2π(dH + eK + fL)

}

+ cos
{π

2
L + 2π(gH + hK + iL)

}

)

]

Auswahlregeln: HKL H,K,L=2n oder H,K,L=2n+1
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Anhang E

Überstrukturreflexe des 25nm Films

LSM F6 bei Raumtemperatur

Die folgenden Abbildungen zeigen die Positionen der bei Raumtemperatur gemessenen Peak-

maxima der Überstrukturreflexe (vom Typ (Halb,Halb,Halb)) des Films LSM F6 (25nm).

Abbildung E.1 zeigt die untersuchten Überstrukturreflexe, die folgenden Abbildungen be-

schreiben die Positionen der gefundenen Peaks bei den entsprechenden Überstrukturreflexen.

Die Abbildungen zeigen die Projektionen der gefundenen Peaks auf der H-K-, H-L- und der

K-L-Ebene des benannten Überstrukturreflexes. Die Positionen wurden während der Mes-

sung mittels Zentrierung der Peaks bestimmt (d.h., es ist kein Fit). Daher können durch

dieses Verfahren die Positionen schwacher Peaks nicht ganz korrekt bestimmt sein bzw. ei-

nige Maxima übersehen worden sein, falls sie in Flanken von stärkeren Peaks gefallen sind.

Desweiteren können auch Peaks übersehen worden sein, falls sie im reziproken Raum zu

weit von den anderen Maxima liegen.

Die (H,K,L)-Werte sind die unverarbeiteten Original-Daten von der Messung (X22A,

November 2001), und beziehen sich auf einem angenommenen, tetragonalen Einheitszelle des

Films (a=b=3.905Å, c=3.865Å). Aufgrund der nicht ganz präzise bestimmten Drehwinkel

für die beiden Stützvektoren bzw. aufgrund der etwas von der Annahme abweichenden

Struktur ist die Matrix zum Auffinden weiterer Bragg-Reflexe nicht vollständig korrekt,

so dass die angegebenen reziproken Gitterpositionen von den tatsächlichen Werten leicht

abweichen. Dieser Fehler wurde bei diesen Daten nicht nachträglich korrigiert. Jedoch kann

man grob die tatsächliche Position abschätzen:

In Analogie zu den
”
kubischen“ Bragg-Reflexen liegt der zentrale Filmpeak bei genau

halbzahligen H- und K-Werten. Für die L-Werte der K- (H-) Satellitenpeaks gilt auch für

die Überstrukturreflexe die Formel L = L′ · 1.01±H ′ · 0.007 bzw. L = L′ · 1.01±K ′ · 0.007.

Allerdings fand man bei manchen Reflexen nicht alle 4 Möglichkeiten, so dass bei einigen

Überstrukturreflexe über die tatsächlichen L-Werte geraten werden muss.
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Zusätzlich zu den Zentral- und Satellitenpeaks des Films findet man noch weitere, zum

Teil intensive Peaks, deren Ursprung nicht geklärt werden konnte, welche aber eventuell

durch ein intensives Studium aller gezeigten Peakpositions-Mappen gelöst werden könnte.

Nach dem Überblick der gemessenen Überstrukturreflexe in Abbildung E.1 werden die

Positionen der gefundenen Peaks von den Überstrukturreflexe (H’,K’,L’) in der Ebene L’=2.5

dargestellt (Abbildung E.2 und E.3). Danach werden die Peakmaxima von Überstrukturre-

flexe bei Variation von L’ (mit K’=1.5 und H’=-1.5 bzw. H’=-0.5) (siehe Abbildung E.4),

sowie diejenigen bei einer Variation von H’ (mit K’=1.5 und L’=2.5) (siehe Abbildung E.5)

bzw. diejenigen bei einer Variation von K’ (mit H’=-1.5 und L’=2.5) (siehe Abbildung E.6)

gezeigt. Abschließend wurde ein Satz
”
äquivalenter“ Reflexe verglichen, d.h. Reflexe mit

gleichem | ~Q|-Vektor, welche sich durch Drehen um die L-Achse oder durch Spiegeln entlang

(H=0)- oder (K=0)-Ebene ineinander überführen lassen. Gewählt wurde als Ausgangsreflex

(H’,K’,L’)=(-0.5,1.5,2.5).
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Abbildung E.1: Überblick über die gemessenen Überstrukturreflexe des 25nm Films LSM F6
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Abbildung E.2: Gefundene Peaks der Überstrukturreflexe eines Quadranten von der Ebene L’=2.5 (Teil 1)
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Abbildung E.3: Gefundene Peaks der Überstrukturreflexe eines Quadranten von der Ebene L’=2.5 (Teil 2)
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Abbildung E.4: Gefundene Peaks der Überstrukturreflexe mit verschiedenen L’-, aber gleichen H’- und

K’-Werten.
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Abbildung E.5: Gefundene Peaks der Überstrukturreflexe mit verschiedenen H’-, aber gleichen K’- und

L’-Werten.
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Abbildung E.6: Gefundene Peaks der Überstrukturreflexe mit verschiedenen K’-, aber gleichen H’- und

L’-Werten.
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Abbildung E.7: Gefundene Peaks von einer Reihe
”
äquivalenter“ Überstrukturreflexe.



392 E. Überstrukturreflexe des 25nm Films LSM F6 bei Raumtemperatur



Anhang F

Filmübersicht

Eine Zusammenstellung aller untersuchten Proben wird in Tabelle F.1 gegeben, da in den

verschiedenen Veröffentlichungen unterschiedliche, zum Teile falsche Bezeichnungen für die

gleichen Proben zu finden sind. Für alle Proben sind in Tabelle F.1 die in der jeweiligen

Veröffentlichung bzw. Arbeit angegebenen Namen, Zusammensetzungen und Dicken aufge-

listet, sofern entsprechende Proben verwendet wurden.
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Tabelle F.1: Überblick über die bei den Veröffentlichungen unterschiedlich angegebenen Zusammensetzun-

gen und Dicken der untersuchten Manganitfilme.
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7.74 H-, K- und L-Scans des Überstrukturreflexes (0,0,3.5) des 360nm Films bei

einer Temperatur von T=150K. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 277

7.75 Temperaturabhängigkeit der integrierten Intensität vom Zentralpeak und Sa-

tellitenpeaks 1. Ordnung, sowie die der H- bzw. K-Scans um den Zentralpeak

des (0,0,4)-Bragg-Reflexes des 10nm Films C4 LSM6. . . . . . . . . . . . . . 279

7.76 Temperaturabhängigkeit der integrierten Intensität des Zentralpeaks und des

Satellitenpeaks 1. Ordnung des (0,0,5)-Bragg-Reflexes des 10nm Films

LSM F7 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 280

8.1 Temperaturabhängigkeit der Magnetisierung der La0.88Sr0.10MnO3-Filme mit

den Dicken 10nm, 25nm, 50nm, 75nm und 250nm bzw. der La7/8Sr1/8MnO3-

Filme mit den Dicken 10nm und 360nm . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 288



405

8.2 Temperaturabhängigkeit der Magnetisierung der La0.90Sr0.10MnO3-Filme mit

der Dicke 26nm und 195nm. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 290

8.3 Skizze zum Messaufbau des elekrischen Widerstandes der Manganit-Filme . . 291

8.4 Temperaturabhängigkeit des Widerstandes der La0.88Sr0.10MnO3-Filme mit

den Dicken 10nm, 25nm, 50nm, 62nm, 75nm und 250nm . . . . . . . . . . . 292

8.5 Temperaturabhängigkeit des Widerstandes der La7/8Sr1/8MnO3-Filme mit

den Dicken 10nm und 50nm bzw. der La0.90Sr0.10MnO3-Filme mit den Dicken

26nm und 195nm. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 293

8.6 Temperaturabhängigkeit der Streuintensität von Zentral- und Satellitenpeak

1. Ordnung des (0,0,4)-Film-Bragg-Reflexes, von den beiden Zentralpeaks

des (-2,0,3)-Film-Bragg-Reflexes und von dem Zentralpeak des monoklinen
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D.1 Bragg-Reflexe der Pm3̄m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . 335

D.2 Bragg-Reflexe der Im3̄-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . . 337

D.3 Bragg-Reflexe der R3̄c-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . . 339

D.4 Bragg-Reflexe der R3̄c-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von

allen denkbaren Domänen. Die Zellachsen (reziproker Raum) stammen von

der rhomboedrischen Darstellung der R3̄c-Raumgruppe . . . . . . . . . . . . 341

D.5 Bragg-Reflexe der I4/mcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) 343



406 Abbildungsverzeichnis

D.6 Bragg-Reflexe der I4/mcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)

von allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 345

D.7 Bragg-Reflexe der I4/mmm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) 347

D.8 Bragg-Reflexe der P42/nmc-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) 349

D.9 Bragg-Reflexe der P4/mbm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) 351

D.10 Bragg-Reflexe der Imcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . 353

D.11 Bragg-Reflexe der Immm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . 355

D.12 Bragg-Reflexe der Cmcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . 357

D.13 Bragg-Reflexe der Cmcm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)

von allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 359

D.14 Bragg-Reflexe der Pbnm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . 361

D.15 Bragg-Reflexe der Pbnm-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)

von allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 363

D.16 Bragg-Reflexe der Pmmn-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . 365

D.17 Bragg-Reflexe der I2/a-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . 367

D.18 Bragg-Reflexe der I2/a-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von

allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 369

D.19 Bragg-Reflexe der I2/m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . 371

D.20 Bragg-Reflexe der I2/m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von

allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 373

D.21 Bragg-Reflexe der P21/m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . 375

D.22 Bragg-Reflexe der P21/m-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten)

von allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 377

D.23 Bragg-Reflexe der F1̄-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) . . . 379

D.24 Bragg-Reflexe der F1̄-Raumgruppe (in pseudo-kubischen Koordinaten) von

allen denkbaren Domänen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 381
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Raumsymmetrie in SrTiO3 mit Hilfe hochenergetischer Synchrotronstrahlung, PhD the-

sis DESY, HASYLAB Hamburg (19944).

[64] G. Carbone, Structural and magnetic studies of strained thin films of La2/3Ca1/3MnO3,

PhD thesis , Max-Planck-Institut für Metallforschung, Universität Stuttgart (2004).

[65] S. Pflanz, Ein- und zweidimensionale Fehlordnung an Oberflächen: Analyse von
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