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Obsah pObsah přřednednášáškyky

� Interakce rtg záření s pevnou látkou 
� Difrakce rtg záření
� Braggova rovnice
� Roviny (hkl) 
� Ewaldova konstrukce 



Vlastnosti zVlastnosti záářřeneníí pro výzkum krystalpro výzkum krystalůů

� λ= Plankova konstanta(h) / (m*v)
� λ ≅ typická vzdálenost mezi zkoumanými objekty 
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ElektromagnetickElektromagnetickéé zzáářřeneníí



Zdroje rentgenovZdroje rentgenovéého zho záářřeneníí –– RTG RTG 
lampalampa

1.93736Fe

1.79026Co

1.54184Cu

0.71073Mo

λ(Kα) Å (Å=10-10m)Materiál lampy



Zdroje rentgenovZdroje rentgenovéého zho záářřeneníí –– RTG RTG 
lampalampa



Zdroje rentgenovZdroje rentgenovéého zho záářřeneníí ––
synchrotronsynchrotron

Výhody ve srovnání s RTG-lampou:

vysoká intenzita, nastavitelná vlnová délka, zaostřený svazek



Zdroj neutronovZdroj neutronovéého zho záářřeneníí
jaderný reaktorjaderný reaktor



Zdroj neutronovZdroj neutronovéého zho záářřeneníí
-- ššttěěpný zdroj pný zdroj 

Princip:

-Urychlené vodíkové H-

atomy jsou zbavney
elektornů (Linac)

-Zíkané protony jsou 
uchovávané v 
akumulátoru

-Dopadem protonů na 
kapalnou rtuť vznikají
neutrony



Zdroje elektronZdroje elektronůů
transmisntransmisníí elektronový mikroskopelektronový mikroskop



Interakce krystalu a zInterakce krystalu a záářřeneníí

� Absorbce
I=I0*e-µx Lambertův-Beerův zákon
µ - absorbční koeficient , x- tloušťka vrstvy

� Fluorescence 
λprim<λfluro Eprim>Efluor

Efektu využívá Rentgenová fluorescenční analýza 
(analýza obsahu prvků ve vzorku)

� Rozptyl – difrakce
λ je konstantní, rozkmitané elektrony dále emitují



SrovnSrovnáánníí zzáářřeneníí
atomový rozptylový faktor /atomový rozptylový faktor / typ atomutyp atomu



SrovnSrovnáánníí zzáářřeneníí
atomový rozptylovatomový rozptylovéého faktoru / ho faktoru / úúhel hel 

difrakcedifrakce

- pro neutrony 
rozptylový faktor 
nezávisí na uhlu 
rozptylu

- pro elektrony 
schopnost rozptylu s 
úhlem rychle klesá



SrovnSrovnáánníí zzáářřeneníí
atomový rozptylovatomový rozptylovéého faktoru /ho faktoru / vlnovvlnováá

ddéélka zlka záářřeneníí

- čím kratší vlnová
délka tím menší
intenzita difrakce při 
stejném difrakčním 
úhlu
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SklSklááddáánníí vlnvln



Interakce se zInterakce se záářřeneníímm



Interakce se zInterakce se záářřeneníímm -- analogieanalogie



BraggovaBraggova rovnicerovnice

2d*sin(θ)=n*λ



Millerovy indexyMillerovy indexy

d42=1/2*d21



Millerovy indexyMillerovy indexy

Millerovy indexy v prostoru
Millerovy indexy použité pro 
popis vnějšího tvaru krystalu 

pyritu



Vztah dVztah d--hklhkl, , 
mmřříížžkovkovéé
parametryparametry



UrUrččeneníí mmřříížžkových parametrkových parametrůů –– kubickkubickáá
soustavasoustava SiSi

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

Špatná indexace

5.430664514113111.637456.124

5.43099904582201.920147.301

5.42882170831113.134328.453

Správná indexace

2.83607204731111.637456.124

2.71549952220111.920147.301

3.13433167510013.134328.453

a=sqr(Q*d*d)Q=h*h+k*k+l*lh,k,ld=0.5*λ/sin(θ)2θ



ReciprokReciprokáá mmřříížžkaka



ReciprokReciprokáá mmřříížžkaka

Simulace 
vážené
reciproké
mřížky 
hexagonální
ZnS



ReReáálnlnáá mmřříížžkaka

Simulace 
reálné
mřížky 
hexagonální
ZnS



EvaldovaEvaldova konstrukce konstrukce -- sfsféérara



EvaldovaEvaldova konstrukce konstrukce –– reciprokreciprokáá
mmřříížžkaka



EvaldovaEvaldova konstrukce konstrukce –– BraggovaBraggova
rovnicerovnice

sin(θ) = (1/2d)/(1/λ)

sin(θ) = λ/2d

2d * sin(θ) = λ



EvaldovaEvaldova konstrukce konstrukce -- experimentexperiment



UkUkáázka programu zka programu diffractOgramdiffractOgram



diffractOgramdiffractOgram -- LaueogramLaueogram



diffractOgramdiffractOgram -- prprášášekek



Typy difrakTypy difrakččnníích experimentch experimentůů

práškové vzorky, 
ztráta informace 
o pozici difrakce

monochromatickéPrášková
difrakce

rychle více 
reflexí, těžká
interpretace

polychromatickéMonokrystal –
Laueho
metoda

nutný 
monokrystal

monochromatickéDifrakce na 
monokrystalu

PoznámkyZářeníNázev 
experimentu



ČČtytyřřkruhovýkruhový difraktometrdifraktometr



DifraktometrDifraktometr s plos ploššným detektoremným detektorem



PrPrášáškový kový difraktometrdifraktometr



PrPrášáškový kový difraktometrdifraktometr BragBraggg--Brentano Brentano 
semifokusasemifokusaččnníí geometriegeometrie

Výhody: Intensita difrakce

Nevýhody: Preferenční orientace

Vhodné pro rutinní laboratorní měření a identifikaci fází



PrPrášáškový kový difraktometrdifraktometr s pozis poziččnněě
citlivým detektoremcitlivým detektorem



DebyeDebye--Scherer Scherer geometriegeometrie

Vzorek je v kapiláře

Výhody:

-snížená preferenční
orientace

Nevýhody:

-nízká intenzita

Vhodné pro 
synchrotron a řešení
struktury



DebyeDebye--Scherer Scherer difraktometrdifraktometr

DifraktometrDifraktometr s s DebyeDebye--SchererScherer geometrigeometriíí na zdroji ESRF na zdroji ESRF GrenoblGrenobl


