
 
  

 
 

Zadatak 1. 
Izvedite jednadžbu (1) prema tekstu i slici ispod. 

 
 

Zadatak 2. 
Sakupljen je difraktogram praha uzorka bizmutovog salicilata pripravljanog 
mljevenjem bizmutovog oksida i salicilne kiseline u prisutnosti vode. Reakcijska 
smjesa pripravljena je tako da omjer atoma bizmuta i molekula salicilne kiseline iznosi 
1:2. Difraktogram je sakupljen na sinkrotronu u geometriji Debye-Scherrer s uzorkom 
u kapilari. Kapilara je rotirana oko svoje osi tijekom snimanja. Difraktogram je 
sakupljen monokromatiziranim rendgenskim zračenjem energije fotona 40440 keV. 
Valja odrediti jediničnu ćeliju, prostornu grupu, riješiti kristalnu strukturu te ju 
utočniti Rietveldovom metodom.   
 
Difraktogram se nalazi na linku: https://mojoblak.irb.hr/s/s5Bea5985Br2Qd2 
 

Zadatak 3. 
Sakupljen je difraktogram uzorka kojeg je pripravio Alen Bjelopetrović u sklopu svog  
doktorskog istraživanja. Alen najbolje zna kako ga je pripravio i kako mu je sakupio 
difraktogram. Uzorku valja riješiti i utočniti kristalnu strukturu. 
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Zadatak 4. 
Što je Lorentzova korekcija i kako utječe na izmjereni intenzitet? 
 

Zadatak 5. 
Dan je difraktogram praha sakupljen monokromatiziranem zračenjem dobivenim s 
bakrene anode. Odredite položaje 10 najintenzivnijih difrakcijskim maksimuma te 
izračunajte položaje na kojim bi ti difrakcijski maksimumi bili opaženi da je za 
snimanje korišteno monokromatizirano zračenje dobiveno molibdenskom anodom. 
 

Zadatak 6. 
U prilogu je dan difraktogram magnezij oksida sa zamjetnim proširenjem difrakcijskih 
linija (MgO_600.rd). Izračunajte veličinu kristalita i iznos deformacija Williamson-
Hallovom metodom. Prije primjene Williamson-Hallove metode uklonite 
instrumentalno proširenje. Kao instrumentalni standard korišten je lantan heksaborid, 
čiji je difraktogram također priložen (LaB6.rd). 
Za konverziju difrakcijskih podataka možete koristiti program PowDLL 
(http://users.uoi.gr/nkourkou/powdll/).  
 

Zadatak 7. 
U prilogu je dan difraktogram cerij oksida sa zamjetnim proširenjem difrakcijskih 
linija (CeO2_br.xy). Izračunajte veličinu kristalita i iznos deformacija Williamson-
Hallovom metodom. Prije primjene Williamson-Hallove metode uklonite 
instrumentalno proširenje. Kao instrumentalni standard korišten je popuštani cerij 
oksid, čiji je difraktogram također priložen (CeO2_st.xy). 

Zadatak 8. 
Odredite kristalnu strukturu NaCl. 
 

Zadatak 9. 
Koje klase refleksa će biti sistematski pogašene u C centriranoj jedničnoj ćeliji. 
 

Zadatak 10. 
Riješite kristalnu strukturu lantanovog heksaborida (LaB6) kojem je difraktogram 
praha sakupljen zračenjem valne duljine 0.412235 Å. Za rješavanje koristite se s 
kristalografskim programima koji se uobičajeno koriste za rješavanje struktura iz 
podataka dobivenih difrakcijom na jediničnim kristalima. Pazite na multiplicete 
pojedinih refleksa. 
 
Difraktogram je dan na sljedećem linku: 
https://mojoblak.irb.hr/s/n6KcD3iTQnBdLQX 
 

Zadatak 11. 
Priložen je difraktogram smjese vaterita i kalcita. Odredite (ručno) njihove udjele u 
smjesi. 
Uputa: Površina (intenzitet) difrakcijskog maksimuma razmjerna je snazi po jedinici 
dužine difrakcijske kružnice P', za koju vrijedi sljedeće: 
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Gdje je mhkl multiplicitet difrakcijskog maksimuma hkl, Fhkl je strukturni faktor 
difrakcijskog maksimuma, V je volumen jedinične ćelije i ,-./01

*23
1453∙14523

6 je Lorentzova i 
polarizacijska korekcija za difraktometar. Pomoću te relacije možete izračunati 
površine (intenzitete) difrakcijskih maksimuma čistih faza te uspoređivanjem njihovih 
omjera s izmjerenim omjerima izračunati udjele faza. 
Također su priloženi cifovi vaterita i kalcita, kao i izvadci iz International Tables of 
Crystallography gdje možete naći simetrijske ekvivalente za položaj svakog pojedinog 
atoma u cifu. Ovo je potrebno za računanje strukturnih faktora. 
Za konverziju difrakcijskih podataka možete koristiti program PowDLL 
(http://users.uoi.gr/nkourkou/powdll/). 
 

Zadatak 12. 
Priložen je difraktogram smjese getita i korunda (Al2O3). Odredite (ručno) njihove 
udjele u smjesi. 
Uputa: Površina (intenzitet) difrakcijskog maksimuma razmjerna je snazi po jedinici 
dužine difrakcijske kružnice P', za koju vrijedi sljedeće: 
𝑃′ ∝ $%&'∙)%&'
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Gdje je mhkl multiplicitet difrakcijskog maksimuma hkl, Fhkl je strukturni faktor 
difrakcijskog maksimuma, V je volumen jedinične ćelije i ,-./01
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6 je Lorentzova i 
polarizacijska korekcija za difraktometar. Pomoću te relacije možete izračunati 
površine (intenzitete) difrakcijskih maksimuma čistih faza te uspoređivanjem njihovih 
omjera s izmjerenim omjerima izračunati udjele faza. 
Također su priloženi cifovi getita i korunda, kao i izvadci iz International Tables of 
Crystallography gdje možete naći simetrijske ekvivalente za položaj svakog pojedinog 
atoma u cifu. Ovo je potrebno za računanje strukturnih faktora. 
Za konverziju difrakcijskih podataka možete koristiti program PowDLL 
(http://users.uoi.gr/nkourkou/powdll/). 


