
Rentgenová difrakce
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Rentgenová difrakce
I umožňuje řešit strukturu

krystalických látek
I nedestruktivńı charakter
I struktura a

mikrostruktura
I povrch (µm)

I daľśı možnosti:

I neutronová difrakce
(mm)

I elektronová difrakce
(nm)

Obrázek: Difraktoměr zvenku,
Difraktometr X‘Pert PRO od firmy
PANalytical ve Fyzikalnim ustavu
AV CR. 2 / 18



Elementárńı buňka

Obrázek: Volba el. buňky
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Bravaisova mř́ıžka

Obrázek: Bravaisovy mř́ıžky [5], portál xray.cz, článek III. Prostorové
mř́ıže a krystalové soustavy, 2.12.2017 4 / 18



Millerovi indexy

Obrázek: hkl = 200
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Dvouštěrbinový experiment
I Young

I 1912: Max Von Laue

Obrázek: Dvouštěrbinový experiment, [4], portál curiosity.com,
článek The Double-Slit Experiment Cracked the Reality Wide Open,
2.12.2017 6 / 18



Braggova podḿınka
2dsinθ = λ. (1)

Obrázek: Braggova podḿınka
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Difrakčńı záznam
I EuTiO3

I postaru
I uspǒrádáńı peak̊u

Obrázek: Difrakčńı záznam 8 / 18



Určeńı typu elementárńı buňky
I Z Braggovy podḿınky a úhlu θ jsme schopni vypoč́ıst

d (1).

Qhkl = 1
d2

hkl
= h2 + k2 + l2

a2 . (2)

Qi /Q1 1,00 2,01 3,03 4,03 5,06 6,03 - 8,16 9,14 10,13 11,11 12,16 13,15 14,12
P 1 2 3 4 5 6 - 8 9 10 11 12 13 14
I - 2 - 4 - 6 - 8 - 10 - 12 - 14
F - - 3 4 - - - 8 - - 11 12 - -
h 0 0 1 0 0 1 - 0 0 0 1 2 0 1
k 0 1 1 0 1 1 - 2 0 1 1 2 2 2
l 1 1 1 2 2 2 - 2 3 3 3 2 3 3

I zakázané č́ıslo
I Primitivńı buňka

a = 3, 9Å (3)
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Metoda nejmenš́ıch čtverc̊u

I aproximace řešeńı
I funkčńı závislost

2θhkl = 2180◦
π

arcsin
λ

√
(h2 + k2 + l2)

2a

. (4)

I diskrétńı body
I minimalizace součtu čtverc̊u odchylek

I namě̌rené a napočtené hodnoty
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Možné elementárńı buňky

Obrázek: Možné buňky EuTiO3, užit program VESTA,
http://jp-minerals.org/vesta/en. [6] 11 / 18



Intenzita
Ihkl = KphklLθPθThklEhkl |Fhkl|2. (5)

I počet fotonů

I výška peaku

I Škálovaćı faktor K

I Lorenz̊uv-Polarizačńı faktor LPθ

I Multiplikačńı faktor phkl

I Texturńı faktor Thkl

I Extinkčńı faktor Ehkl 12 / 18



Strukturńı amplituda

Fhkl =
n∑

j=1
gjtj(s)fj(s)exp(2πi(hxj + kyj + lzj)),

s = sinθ
λ
.

(6)

I rozptylová schopnost atomu f (s)j

I amplituda vlny

I Okupačńı faktor gj

I Teplotńı faktor t(s)j

tj = exp(−Bj
sin2θ

λ2 ). (7)
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Výpočty 1

Obrázek: Ukázka výpočt̊u strany a Strukturńı amplitudy Eu
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Vypočty 2

Obrázek: Ukázka výpočtu Intenzity
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Výsledky

Obrázek: Porovnáńı namě̌rených a napočtených hodnot Intenzity

I a = 3, 9Å

I K = 0, 026

I B = 1, 6 16 / 18
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Obrázek: Výsledná elementárńı buňka. [6]
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