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Rentgenova difrakce

» umoznuje resit strukturu
krystalickych latek

» nedestruktivni charakter

» struktura a
mikrostruktura

» povrch (um)

» dalsi moznosti:

» neutronova difrakce

(mm) Obrazek: Difraktomér zvenku,
Difraktometr X'Pert PRO od firmy
PANalytical ve Fyzikalnim ustavu
AV CR.

» elektronova difrakce
(nm)



Elementarni bunka
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Obrazek: Volba el. burky




Bravaisova
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Obrazek: Bravaisovy mfizky [5], portal xray.cz, €lanek Ill. Prostorové
mrize a krystalové soustavy, 2.12.2017



Millerovi indexy

Vi

Obrazek: hkl = 200



Dvoustérbinovy experiment
» Young

» 1912: Max Von Laue

Obrazek: Dvoustérbinovy experiment, [4], portal curiosity.com,

¢lanek The Double-Slit Experiment Cracked the Reality Wide Open,
2.12.2017



Braggova podminka
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Obrazek: Braggova podminka



Difrakcéni zaznam
» BEuTiO;

» postaru

» usporadani peaki
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Obrazek: Difrakéni zaznam




Urceni typu elementarni bunky

» / Braggovy podminky a thlu 6 jsme schopni vypocist
d (1).
1 WPk 4 P
din a’ ‘

Qhk = (2)

Q; /@ |1,00]201]3,03|4,03|506]|6,03|-]816/9,14|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
| 1 1 1 2 2 2 2 3 3 3 2 3 3

» zakazané Cislo

» Primitivni bunka

a=3,9A (3)



Metoda nejmensich Ctverci

» aproximace reseni

» funkéni zavislost

180° h? + k2 + |2
204 = 2 50 arcsin (/\\/( +2a - )) (4)
T

» diskrétni body
» minimalizace souctu ctverct odchylek

» namérené a napoctené hodnoty



Mozné elementarni bunky

Obrazek: Mozné bunky EuTiOs, uzit program VESTA,
http://jp-minerals.org/vesta/en. [6]



Intenzita

It = KpniiLoPo Tt Enit|Fria| -

» pocet fotonli

» vysSka peaku

» Skalovaci faktor K

» Lorenziiv-Polarizacni faktor LPy
» Multiplika¢ni faktor ppy

» Texturni faktor Ty

» Extinkéni faktor Epy



Strukturni amplituda

Fha = Zgl (s)exp(2mi(hx; + ky; + lz)),
s f— ﬁ
=5

v

rozptylova schopnost atomu f(s);

v

amplituda viny

v

Okupacni faktor gj

v

Teplotni faktor t(s);

sin®0
t = eXp( BJT)



Vypotty 1

méfeni |20 SINO/A  |d(anks) |Q a/a1 A h k | h' K r a (ankst)

1 26,4 0,13 3,02 0,07 1,00 1,00 0,00 0,00 1,00 3,02

2 37,7 0,18 2,77 0,13 2,00 2,00 0,00 1,00 1,00 3,92

3 46,8 0,22 2,25 0,20 3,02 3,00 1,00 1,00 1,00 3,90

4 54,5 0,26 1,95 0,26 4,02 4,00 0,00 0,00 2,00 3,01

5 61,8 0,29 1,74 0,33 5,06 5,00 0,00 1,00 2,00 3,89

6 68,2 0,31 1,60 0,39 6,03 6,00 1,00 1,00 2,00 3,91

7 81,4 0,36 1,37 0,53 815 8,00 0,00 2,00 2,00 3,88

8 87,3 0,39 1,30 0,60 9,14 9,00 0,00 0,00 3,00 1,00 2,00 2,00 3,89

9 93,2 0,41 1,23 0,66 10,12 10,00 0,00 1,00 3,00 3,89

10 99,1 0,43 1,18 0,72 11,11 11,00 1,00 1,00 3,00 3,90

1] 1055 0,44, 1,12 0,79 12,15 12,00 2,00 2,00 2,00 3,89

12 1118 0,46 1,08 0,86 13,15 13,00 0,00 2,00 3,00 3,89

13 1182 0,48 1,04 0,92 14,12 14,00 1,00 2,00 3,00 3,90

3,90

e
f p. f. X Y 2 X' v 2 Re Img. Re' Img" LA t D

1] 0,13 41,68 1] 0] 0| 0, 0,5 05 05 1] [ -1] 1,2E-16| 9,8E-01] 9,7E-01|
2| 0,18 38,10 1] 0] 0 0, 0,5 05 05 1] [ 1) -2,5€-16) 9,5E-01|
3| 0,22] 35,99 1] 0] 0 0, 0,5 05 05 1] 0, -1| 3,7e-16| 9,5E-01] 9,26-01|
4 0,26 34,48 1] 0] 0| 0| 05 03] 03] 1] 0| 1| -2,56-16] 9,4E-01] 9,06-01
5| 0,29 33,31 1] 0] 0| 0, 0,5 05 05 1] 0 -1] 3,7e-16| 9,2E-01] 8,7E-01|
o 031 w23 1 o o o o5 __os| o 1] o 1| -a.96-16] 9,101 85601
7] 0,36 30,81 1] 0] 0| 0, 0,5 05 05 1] [ 1| -4,96-16| 8,8E-01 8,1E-01|
8| 0,39 30,18 1] 0] 0 0, 0,5 05 05 1] 0, -1] 3,7E-16| 8,6E-01] 7,8E-01]
9| 0,41 29,61 1] 0] 0| 0, 0,5 05 05 1] 0 1| -4,96-16| 8,5E-01 7,6E-01|
10 0,43 29,10 1] 0| 0| 0, 0,5 05 05 1] 0, -1] 6,1E-16 8,3E-01] 7,4E-01|
11 0,44 28,63 1] 0] 0 0, 0,5 05 05 1] [ 1| -7,46-16| 8,2E-01 7,26-01]
) oas| 2820 1 o o o o5 __os| o 1 o 1| 61¢-16] 8,1E00] 70601
13 0,48 27,81 1] 0] 0 0 0,5 0,5 05 1] 0 1| -7,46-16| 7,9€-01 6,8E-01]

Obrazek: Ukazka vypocti strany a Strukturni amplitudy Eu



Vypocty 2

méfeni

Fe_c A

44,17|

32,27

47,23

20,68

35,02

39,10

30,07

22,49

15,40

26,50]

o' P 1A
6 35,09| 3475,95
12 16,27| 924941
8 10,11] 2044,63)
6 7,12| 231422
24 541| 134756
18 4,34] 232561
12 3,19 142251
6 18 201 132,19
24 2,77| 145755
18 2,73] 603,18
8 2,79] 62693
24 2,96| 408,75
42 3,25 232463

Obrazek: Ukazka vypoctu

Intenzity

1D

3626,25.

2044,32|
2265,5
1291,33
2181,72|
1279,00|

116,36
1256,00]

517,77]
330,48
1840,02|




Vysledky
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2000

264 & 68 545 618 682 814 873 932 99,1 1055 118 1182
Difraké&ni thel [°]

Obrazek: Porovnani namérenych a napoctenych hodnot Intenzity

» a=23,9A
» K =0,026
» B=1,6



Podékovani

Ing. Jan Drahokoupil, Ph.D. Katedra inzenyrstvi
pevnych latek, CVUT, FJFI

Obrazek: Vysledna elementarni burka. [6]
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The Double-Slit Experiment Cracked Reality Wide Open https://curiosity.com/topics/the-

double-slit-experiment-cracked-reality-wide-open-curiosity /
2.12.2017.

111. Prostorové mfizZe a krystalové soustavy http://www.xray.cz/kryst/str03a.htm
2.12.2017.

Amakubo, Tsukuba-shi, Ibaraki (Japonsko) Program Vesta

http://jp-minerals.org/vesta/en/ Program umoziiuje vizualizaci 3D modelli elementérnich
bunek, elektroni, atd.

AK LECTURES X-Ray Diffraction and Bragg Equation
https://www.youtube.com/watch?v=aFyjUhFCL5Q 2.12.2017
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