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Obsah prednasky

e Interakce rtg zareni s pevnou latkou
e Difrakce rtg zareni

e Braggova rovnice

e Roviny (hkl)

e Ewaldova konstrukce




Vlastnosti zareni pro vyzkum krystalu

e )\= Plankova konstanta(h) / (m™*v)
e A = typicka vzdalenost mez1 zkoumanymi objekty

Typ zatfeni zdroj Charakter
interakce s
objektem

X-ray, RTG lampa, Odraz na
Rentgenove zareni | synchrotron elektronech

pomalé neutrony |Jaderny reaktor, |Interakce s jadrem
synchrotron atomu

elektrony Elektronovy Odraz na
mikroskop elektrostatickych
potencialech




Elektromagnetické zareni
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Zdroje rentgenoveho zareni — RTG
lampa

Material lampy MKa) A (A=10"1m)
Mo 0.71073
Cu 1.54184
Co 1.79026
Fe 1.93736




Zdroje rentgenoveho zareni — RTG




Zdroje rentgenoveho zareni —
synchrotron

Booster
Synchrotron
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Vyhody ve srovnani s RTG-lampou:

vysoka intenzita, nastavitelna vinova delka, zaostieny svazek



Zdroj neutronoveho zareni
jaderny reaktor




Zdroj neutronoveho zareni
- Stepny zdroj

Princip:

-Urychlen¢ vodikové H-
atomy jsou zbavney
elektornu (Linac)

-Zikan¢ protony jsou
uchovavaneé v
5 il Front-End Systems akumul étoru

(Lawrence Berkeley)

i -Dopadem protonu na
kapalnou rtut’ vznikaji
neutrony

(Los Alarmos and
Jefferson)

Instrument Systems |
(Argonne and Ook Ridge)




Zdroje elektronu
transmisni elektronovy mikroskop
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Interakce krystalu a zareni

e Absorbce
[=I,*e’** Lambertuv-Beeruv zakon
U - absorbCni koeficient , x- tloustka vrstvy

e Fluorescence
7\‘prim<7\‘ﬂuro Eprim>Eﬂuor
Efektu vyuziva Rentgenova fluorescenCni analyza

(analyza obsahu prvku ve vzorku)

e Rozptyl — difrakce
A je konstantni, rozkmitane elektrony dale emituji




Srovnani zareni
atomovy rozptylovy faktor / typ atomu

Lh

4

L

“Neutrons

r—

=
5
3
f
=
—
o
3
=
=
'E.- 2
m
=11}
£
2
3
7 p]

| | | |
- B0 100
Atomic weight

=

—




Srovnani zareni
atomovy rozptyloveho faktoru / uhel
difrakce

- pro neutrony
rozptylovy faktor
nezavisi na uhlu
rozptylu

- pro elektrony
schopnost rozptylu s

uhlem rychle klesa
sin /A

Fig. 3.B.7. Typical scattering curves for: (1)
electrons; (2) X-rays; (3) neutrons.




Srovnani zareni
atomovy rozptyloveho faktoru / vinova
delka zareni

- ¢im kratSi vilnova
délka tim mensi
intenzita difrakce pri
stejném difrakénim
uhlu

sin ¥/4

Fig. 3.B.7. Typical scattering curves for: (1)
electrons; (2) X-rays; (3) neutrons.




Vyhody a nevyhody ruznych typu
zareni

Zareni

Malé
krystaly-

mikrokry
staly

Presne
pozice
atomu

Viditelnos
t lehkych

atomu

Doba
experimen
tu

Cena
experimen
tu

X-ray
lampa

nevhodné

Spatna

stredni

nizka

X-ray
synchrotron

stifedni

kratka

vysoka

neutrony

vyborna

velmi
dlouha

vysoka

elektrony

stifedni

velice
kratka

nizka




Skladani vin

c

Obr. 51. Vliv velikosti fazového posunu (Ghlu) @ na zesileni (a, b), zeslabeni (¢) nebo
zaniku (d) vln&ni p¥i interferenci dvou vin




Interakce se zarenim




Interakce se zarenim - analogie




Braggova rovnice

in phase

electron dense

2d*sin(0)=n*\




Millerovy indexy




Millerovy indexy

X (1,1,0

T =

Millerovy indexy pouzité pro
popis vnéjsSiho tvaru krystalu
pyritu

Millerovy indexy v prostoru




Vztah d-hkil,

A\ A4

mrizkove
parametry

' Trojklonn4 soustava

1 h? k2 2 2hk |
‘—15 2sm ac—l———-sm ﬁ+ sm y + --—b—(cosozcosﬁ——cosy)-I—
a

2kl 2/h '
=+ Be (cos Bcosy — cosa) + (cos y cos @ — cos B)

/(1 — cos? a — cos? B — cos? y + 2 cos « cos B cos y)

Jednoklonna soustava (prvni orientace os)

1 R 1*  2hicos B\ | . , k2
ﬁ=(a“z+c—z“7)/sm bt

Kosoétvereéna soustava

Klencova soustava

1 (4 K+ Pysin® a4 2(hk + kI ki) (cos® & — cos @)
d? a*(1 — 3 cos? o + 2 cos? )

Ctveredna soustava
1 hZ + k2 + 2
d? a? c?

Sesterecni soustava

1 4R+ hk + k%)
d? 3a?

Krychlova soustava

1 B4+ P
a=




UrcCeni mrizkovych parametru — kubicka
soustava Si

1/(d*d) = (h*h+k*k+1*1)/(a*a) = Q /(a*a), A=1.54056

20 d=0.5*)/sin(0) | h,k,1 | Q=h*h+k*k+1*] a=sqr(Q*d*d)

3.1343 001 |1
1.9201 011 |2
1.6374 111 |3
Spravna indexace
3.1343 111 |3 5.428821708
1.9201 220 |8 5.430999045
1.6374 311 |11 5.430664514




Reciproka mrizka
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Evaldova konstrukce - sféra

[nicotmng
X -tray heatn

Transrutted
H-ray heam

Ongin of
reciprocal
lattice, F(OOO)




Evaldova konstrukce — reciproka

A\ A4

mrizka

Ewald Sphere
=LA




Evaldova konstrukce — Braggova
rovnice

sin(0) = (1/2d)/(1/h)
sin(0) = A/2d
2d * sin(0) = A

“'l— Ewald Sphere —l*
r=1/A '




Evaldova konstrukce - experiment

Ewald Sphere :
radiz detemmined

by wavelength, 104

Incorming
Hray

Fiberoptic
Taper

Resolution Sphere:
radius detemmined
by di fraction limat
of crystal, 1/dires)




Ukazka programu diffractOgram
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Typy difrakCnich experimentu

Nazev Zateni Poznamky
experimentu

Difrakce na  |monochromaticke |nutny
monokrystalu monokrystal

Monokrystal — | polychromatickeé rychle vice
Laueho reflexi, tézka
metoda interpretace

Praskova monochromaticke |praskove vzorky,
difrakce ztrata informace
o pozici difrakce




CtyFkruhovy difraktometr




Difraktometr s plosnym detektorem




Praskovy difraktometr




Praskovy difraktometr Bragg-Brentano
semifokusacni geometrie

ohnisko lampy fokusacéni kruznice

T ~

vzorek

——%— normala k difraktujicim

. [:,[ E\]S rovinam

/ divergenéni
“detektor Toa—— / &térbina

D ) /

Sollerovy &érbiny

Sérbina pfed
detektorem

Schema Braggovy-Brentanovy geometrie Systém Stérbin v BB geometrii

Vyhody: Intensita difrakce
Nevyhody: Preferen¢ni orientace

Vhodné¢ pro rutinni laboratorni méfeni a 1dentifikaci fazi




Praskovy difraktometr s pozicne
Cltllvym detektorem

-




Debye-Scherer geometrie

(Lo )l

Vzorek je v kapilare
Vyhody:

-sniZzena preferencni
orientace

Nevyhody:

-nizka intenzita

Vhodné¢ pro
synchrotron a feseni
struktury




Debye Scherer dlfraktometr

Difraktometr s Debye-Scherer geometrii na zdroji ESRF Grenobl




