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dtzen und der aufwendigen Ro6ntgentopographie beobachtet werden. An Si
[1], Ge [2] und GaAs [3] wurde vor einigen Jahren schon das Dekorations-
verfahren mit metallischen Ausscheidungen erfolgreich angewandt. Analog
dazu wurde diese Methode nun fiir InP entwickelt.

Im vorliegenden Beitrag werden die Priparation der Proben und
Ergebnisse gezeigt. Auf die bis zu 2 mm dicken Proben wurde eine Cu-
Schicht galvanisch abgeschieden. Die Losung bestand aus einer gesittigten
CuSO,-Losung, die im Verhdiltnis 1:2 mit Wasser verdiinnt wurde. Die
nachfolgende Temperung wurde 2 Stunden lang bei 670°C in einer Ar-
Atmosphidre durchgefiihrt. Daraufhin wurden die Proben gelidppt und
poliert. Im Infrarotmikroskop konnten nun die Versetzungen als dunkle
Linien im Durchlicht beobachtet werden.

Als Voraussetzung [3] fir die Dekoration von Versetzungen withrend der
Wirmebehandlung gelten aus der Versetzungstheorie die Cottrellwechsel-
wirkung und die Fahigkeit der Versetzungen, als Leerstellenquelle zu wirken.
Die verstirkte Diffusion und die bevorzugte Keimbildung der Partikel
entlang den Versetzungen konnten als weitere Voraussetzungen qualitativ
belegt werden.

Eine Ubersicht von verschiedenen in einer InP-Scheibe gefundenen
Versetzungstypen zeigt Abb. 1. Weitere Beispiele findet man in [4).
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E. Kraka und D. Cremer (Institut fiir Theoretische Chemie der Universitit
Koln). Die Konzentrationsverteilung der Elektronen im Molekiil — Ein
Schliissel zur Bestimmung der molekularen Reaktivitiit.

Der Begriff Elektronenkonzentration wird in der Kristallographie oft im
Sinne einer Akkumulation von Elektronendichte gegeniiber einer promole-
kularen Referenzdichte verwendet. Eine Konzentrationsbeschreibung mit
Hilfe von Differenzdichten birgt jedoch das Problem der Definition einer
geeigneten Referenzdichte in sich. Eine alternative und eindeutige Erfassung
der Elektronenkonzentration bietet das Laplace-Feld F2g(r) der Elektronen-
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dichteverteilung ¢(r). Eine wichtige Eigenschaft des Laplace-Feldes besteht
darin, Konzentrationen des zugehdrigen Skalarfeldes ohne Bezug auf cin
Referenzfeld anzuzeigen [1]. Negative Werte von V20(r) deuten eine Konzen-
tration der Elektronendichte an, positive Werte eine Expansion.

Inder Konzenlrationsverleilung der Elektronen spiegelt sich dje Schalen-
struktur der Atome wider. In einem isolierten Atom mit isotrop gemittelter
Elektronendichleverteilung verlaufen die Konturlinien des Laplace-Feldes
konzentrisch zum Atomkern. Bei der Ausbildung einer Bindung wird die
Konzenlrationsverteilung der Elektronen, insbesondere in der Valenzschale,
in Abhingigkeit von GréBe und Elektronegativitit des Bindungspartners
verzerrt. Es bilden sich lokale Maxima im Bindungsbereich und im Bereich
der einsamen Elektronenpaare aus, in Einklang mit bekannten chemischen
Konzepten.

Aus der Konzentrationsverleilung der Elektronen im Molekiil konnen
chemische Eigenschaften wie z.B. die Reaktivitdt abgeleitet werden. Geht
man davon aus, daB ein elektrophiler Angrift in einem molekularen Bereich
mit grofer Elektronenkonzentration, ein nucleophiler Angriff in einem
molekularen Bereich mit geringer Elektronenkonzentration erfolgt, lassen
sich diese Stellen direkt aus dem Konzentrationsbild der Elcktronendichte-
verteilung eines Molekiils ablesen. Die Laplace-Konzentration im Bereich
der einsamen Elektronenpaare erlaubt Riickschliisse auf die Basizitit eines
Molekiils. Dieser Tatbestand wird am Beispiel von Stickstoffheterocyclen
demonstriert,
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P. Kramer und R. Neri (Institut fiir Theoretische Physik der Universitit
Tibingen) Nichtperiodische Quasi-Kristalle mit Ikosaeder-Symmetrie.

In Kristallen mit translativer (periodischer) Ordnung sind nur Punktsymme-
trien mit 2-, 3-, 4- und 6-zihligen Drehachsen moglich. Im November 1984
berichteten Shechtman [1] iiber eine Festkorper-Phase des Systems Al mit 14
at.% Mn, die bei Elektronenstreuung das Diffraktionsmuster der Ikosaeder-
Punktgruppe mit funfzdhligen Drehachsen zeigt. Diese Phase wird von den
Autoren als neuartige Orientierungsordnung langer Reichweite interpretiert.
Quasi-Kristalle dieser Art lassen vollig neue physikalische Eigenschaften
erwarlen, wic von Levine und Steinhardt [2] erortert wurde. Sie erfordern die
Einfihrung neuer Begriffe und Ordnungstypen auBerhalb des Rahmens der



