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Abstrakt

Rentgenova difrakce se pouziva pfi zjisténi struktury krystalickych latek. My jsme rentge-
novou difrakci pouzili k vySetfeni latky EuTiO3. Cilem této prace bylo zjisténi elementarni
buriky a polohu atomd v ni.

1 Uvod

Rentgenova difrakce je zaloZena na objevu némeckého fyzika Maxe Theodora Felixe von
Laue. Ten v roce 1914 objevil difrakci rentgenovych paprski na krystalech a obdrZzel Nobelovu
cenu za fyziku. Rentgenova difrakce mé nedestruktivni charakter a lze s ni méfit povrch latky
do hloubky v fadu mikrometrt.

2 Teorie

Lampa difraktoméru vysle rentgenové paprsky urcité vinové délky z dostatecné vzdalenosti
na to, aby se nam jevili jako rovnobézné. Tyto paprsky difraktuji na atomech latky a intera-
guji mezi sebou konstruktivné a destruktivné. Cast difraktovanych paprskii dopadne na snimac.

Difraktomér méfi intenzitu, tj. pocet fotonti dopadlych na snimac, v zavislosti na thlu mezi
lampou a povrchem latky a vykresli je do difrakéniho zdznamu.
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Obr. 1: Difrakéni zdznam
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ktera udava vztah mezi vinovou délkou A, tihlem 6 mezi paprsky a rovinou zkoumané latky a
vzdalenost d mezi rovinami hkl, jsme schopni tuto vzdédlenost vypocitat.

Z rozloZeni peaki na Obr[l|1ze predpoklddat, Ze zkoumand latka bude mit kubickou primitivni
buriku. Mizeme tedy pomoci rovnice
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urcit stranu elementarni buriky a. Tento vztah funguje pouze pro kubické butiky. Pokud by nase
elementarni buiika odpovidala jinym Bravaisovym mfiZkdm, pak bychom tento vztah nemohli
pouZit.

Nyni je zapotiebi urcit polohy atomi v elementarni buiice. Z velikosti strany kubické ele-
mentdrni buriky jsme chopni vypocitat jeji objem a ze znalosti atomovych hmotnosti prvka a
hustoty latky jsme schopni urcit kolik molekul zjist' ované latky pfipadne na jednu elementarni
buniku. Z této znalosti a charakteru elementarni burniky Ize v krystalografickych tabulkach vy-
hledat nékolik moZnych konfiguraci. Krystalické latky maji tendenci byt co nejvice symetrické,
takZe pokud se na konci dobereme ke dvéma moZnymi konfiguracemi, ta ktery bude mit vétsi
symetrii bude mit vétsi pravdépodobnost vyskytu.

Pro vybér moZnosti vyuZijeme intenzitu, kterou jsme ziskali z difrakéniho zdézmamu. Nejdfive
ale potfebujeme vypocitat strukturni amplitudu F;.

Fou = Z gjtj(s)fs(s) exp(27ri(hxj+kyj +1Zj)>, (3)
Jj=1

kde g; je okupacni faktor, #;(s) je teplotni faktor, f;(s) amplituda vlny, A, k, [ indexy roviny Akl a

X, v, z souradnice atomu zjisténé z krystalografickych tabulek. Strukturni amplitudu s¢itdme pres

vSechny atomy v elementarni bunce. Teplotni faktor a amplituda vlny jsou funkce proménné
sin 0
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s = . 'V teplotnim faktoru, ktery se vypocitd jako

sin” 0

vystupuje faktor B, u kterého budeme zjist'ovat jeho nejlepsi hodnotu. Nyni miZeme vypocitat
intenzitu Ipy,;.
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kde K je skdlovaci faktor, pyi je orientacni faktor, LPy Lorenziv-Polarizacni faktor, Ty tex-
turni faktor a Ejy; extinkéni faktor. Skdlovaci faktor neni znam. Budeme pro néj, podobné jako
s faktorem B, hledat nejlepsi hodnotu

Vypocitame intenzity pro jednotlivé peaky a porovndme je s naméfenymi hodnotami. Pfitom
se snazime pomoci teplotniho a Skalovaciho faktoru vypoctené hodnoty co nejblize priblizit
naméfenym. Buiika jejiZ intenzity se nejvice shoduji s naméfenymi hodnotami je naSe hledana
elementarni burka.

3 Vysledky

Latku, kterou jsme zkoumali byl jiz zminény EuTiOs3. Zjistili jsme, Ze jeji elementdrni burika
je kubicka primitivni. V krystalografickych tabulkach jsme nasli celkem ¢tyfi rizné moznosti
rozloZeni atomiti. Ov§em pozd¢ji jsme prisli na to, Ze byly pouze dvé, jelikoz ty druhé dvé jsme



byli schopni ziskat pouhym premisténim elementarni buriky a nedoSlo ke zméné v mikrostruk-
tufe.
Vysledna elementéarni burika vypadala takto:

Obr. 2: Vysledna elementarni burika [6]

Strana elementdrni buiiky vy$la a = 3,9A. Hodnota $kdlovaciho faktoru byla K = 0,026 a
vysledny faktor B se rovnal 1,6.
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Obr. 3: Porovnani namérenych hodnot s napoctenymi

Na grafu vidime porovnani naméfenych hodnot s napoctenymi hodnotami vysledné elemen-
tarni buriky.

4 Shrnuti

Rentgenovy difrakce se vyuziva ke zjiSténi mikrostruktury latek a je popularni kvili svému
nedestruktivnimu charakteru. Tuto metodu jsme pouZili ke zjiSténi elementarni bunky latky
EuTiO5. Hodnoty vétSiny faktord jsme nasli v krystalografickych tabulkach. Vliv texturniho,
extink¢niho a okupacéniho faktoru jsme zanedbali. Pfedpoklddali jsme totiZ, Ze krystal latky je
dokonaly a tudiZ jsme neuvazZovali moZzné vady v jeho strukture.

5 Podekovani

Chtél bych podékovat Ing. Janu Drahokoupilovi, Ph. D. za jeho spoluprici s experimentem,
patficné pripominky a pomoc pfi teoretické priprave.
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