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Rasprsenje na elektronu

Kada rendgenska zraka padne na atom moze se desiti:
1. apsorpcija zrake uz emisiju elektrona
2. rasprsenje rendgenske zrake

Razmatramo klasicnu teoriju rasprsenja:

- zraka je elektromagnetski val, s elektricnim vektorom koji se mijenja
sinusuidalno u vremenu i okomit je na smjer propagacije

- elektricno polje djeluje na elektrone u atomu i izaziva njihovo ubrzanje
- ubrzani naboj emitira zracenje

- 0OVO zracenje se Siri u svim smjerovima i ima istu frekvenciju kao i upadno
zracenje i naziva se rasprseno zracenje

- u realnom eksperimentu, rasprseno zracenje sastoji se od zracenja koje
ima istu frekvenciju kao i upadno, ali i zracenja koje ima razliCitu frekvenciju
(Comptonovo rasprsenje).



Eg - elektron se nalazi u ishodistu
- nepolarizirana zraka se Siri u smjeru x

- zanima nas intenzitet rasprsenog
zracenja u tocki P

- gledamo elektricni vektor Ep i zatim
usrednjimo po svim smjerovima

g, =E, smQ2rvt) ¢g,=FE,  sin(2nvt)

ek .
Sila koja djeluje na elektron: a, = & = —Y gsin(27ve)
m m
4 u ,q(axﬁ)xﬁ U gasino
é; _ 0 3 . £ = 0]
akceleracija 47 R 4R
2
)
g o« —Lgin(2wvie)cos
- (2mvt)cosp

q trenutni iznos elektricnog polja
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. . e’ E
Odnosno: E,=FE sin2navi) amplituda: E,, < m](éy COSQ
e’ FE e’
Uz-smjeru f, e —x E* = E22 i EXY2 - 2 R? (E022 v EOY2 cos’ §D) 9
m

mR

rezultantna amplituda
Gledamo usrednjene vrijednosti: <E0Y2>+ <E022> = <E02>

Osi y i z su ekvivalentne: <EOY2> — <E022> _ %<E02>

4 2
<Ez>oc<E02>mfR2(”C§S ‘”)

U eksperimentu se mjeri intenzitet
(energija koja prolazi kroz jedinicu povrsine u jedinici vremena):

I (E?)




Thomsonova jednadzba za intenzitet rasprsenja na jednom slobodnom elektronu:

4 2
Toc] (1+cos goj

2

polarizacijski faktor

!/ A | m’R’ 2

0

2 4 5
relativni intenzitet: i:(%] € (HCOS CDj

4
u ) e (g0 Vs Y (16107 As) _79%107
47w | m*R’ Am (9,1X10_31kg)2 R R?

na udaljenosti 10 cm od uzorka 1/, =107

1 mg uzorka sadrzi 1020 elektrona 1/1,=107



Rasprsenje na nekoliko centara

\ centri rasprsenja

2r X i | i
e = F cos| 2mvi— n elektrlcnc? polje za svaki od
A A rasprsenih valova

e =FE cos(2mvt)cos(2xm Xn/l) +E sin(2rve) sin(27x Xn//l)

[
toCka promatranja

2 X Elektricno polje u tocki P:
ZE COS ~=FEcosp

£ = E[cos(vat) Cos(Q +sin(27vt) sinq)] = Ecos(27TVf - €0)

. 2nX ,
zEnsm 1 t=FEsing

U eksperimentu se mjeri intenzitet: [ o E*

2 2
E’ = (z E cos 27[/1)(” j + (z E sin 27[/1)(” j

X

moramo izracunati!



Prelazimo na kompleksan zapis: e =FE ei[zmt_(z”Xn/’l)}

(e_x = COSX — isinx)

i12mvt

E =e Encos

T — zEn Sin

zbroj po svim centrima rasprsenja:

8:2 Enzeizm z E cos 27[X —zz sman”’

Z=X11y mnozimo s kompleksno-konjugiranom vrijednosScu:
Z* =X— ly )

2
2n X 2n X
EE* = ZEncos 7 T+ EEnsin 7 Ll =F

2rX . 2nX




Rasprsenje na atomu

% elektroni
| A1 Iy

upadni Snop
0

upadnom snopu koje djeluje

Znle trenutna vrijednost el. polja u
na elektron n

0 _ )
ishodliste) e=E, COS[ZEW

|
|

toCka promatranja

e trenutna vrijednost polja i faza rasprsene zrake u P, nastale rasprsenjem na
elektronu n, dobiva se mnozenjem gornje jednadzbe s klasiChim faktorom
za elektron i za cijeli put X7+Xo:

€ E0€2 COS 27tvt—2—7t(X +X)
n m , ) ﬂd 1 2 )

 aproksimacije: X, — R, XI+X2%rn-s0+R—rn's:R—(s—so)-rn

E0€2 eZni[vt—(R/l)]ze(Zni//l)(s—so)-rn zbroj trenutnih vrijednosti
mR elektricnog polja u tocki P

E o<

n




* elektron razmazan u obliku difuznog oblaka negativhog naboja
* p = gustoca naboja izrazena u elektronskim jedinicama
* pdV = omjer naboja u volumenu dV i jedinichog naboja elektrona

e za svaki elektron vrijedi: deV =1 (r, > pdV, na polozajimar)
E 32 TTi| Vi— i S—S, )T
e oo 2o el [ Jomalen p g
mR

T

vrijednost elektricnog polja za nemodificirano rasprsenje
na polozaju R zbog elektricnog polja elektrona u atomu

f = Je(Mi/ As=so)r pdV faktor rasprsenja po elektronu

* fe - amplituda nemodificiranog rasprsenja po elektronu, izrazena u elektronskim jedinicama

T~ (S_SO)'I‘=2Sin9-rCOS¢ k:4ﬂ;n9

f = J:O J::o e p(r)2zr’sing do dr

sin (kr)
o dr

— f, = J:4ﬂr2p(r)




Za atom koji sadrzi nekoliko elektrona, amplituda nemodificiranog rasprsenja na atomu je
jednostavno zbroj amplituda po elektronu:

=SSm0
n n ¢ r

f = atomski faktor rasprsenja
f = amplituda nemodificiranog rasprsenja po atomu izrazena u elektronskim jedinicama

1.0 =

0.0 -

incidant -

<
X-rays -

7/~ Intensity (1}

‘e 0.6

>
electron cloud

0.4 -

D7 ' ' ] .
0.0 0.1 02 0.3 04 0.5 06 photographic
ain(0ya. film

e zaracunanje f dovoljno je poznavanje radijalne gustoce elektrona u atomu, an (r)

e Z = broj elektrona == > J.Ooo47”2Pn(”)d”=Z

sinf/ Al = f—oZ




Atomski faktori rasprsenja

Appendix IV
Atomic Scattering Factors*

(SinOYAA-Y 00 | 0.1 { 02 | 03 | 04 | 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1 1.2 13 14 1.5

10| 081] 048 025| 0.13| 0.07| 004 | 0.0z | 002 | 0.01 0.01
20| 183| 145| 106| 074| 052| 036 | 025 | 0.18 | 0.13 | 0.10 | 007 | 0.05 | 0.04 | 0.03 | 0.03
30 | 222) 1.74| 151 | 1.27| 1.03| 082 | 0.65 | 0.5]1 040 | 032 | 0.26 | 021 | Q.16
40 | 307| 207 | L.71| 1.533| 1.37| 120 | 1.03 | 0.8 | 0.74 | 062 | 052 | 043 | 037
50| 407 | 271 | 1.99| 169 | 1.53| 1.4l 1.28 | 1.I5S | 102 | 090 | 0.78 | 068 | 0.60
60| S.13| 3.58| 230 193 | 1.69| 134 | 143 1,32 | 1.22 | 111 1.01 091 | 0.82 | 074 | 0.66
70 | 620 460( 3.24| 240 194 | 170 | 1.55 1.44 | 1.35 | 1.26 1.18 1.08 1.01
80| 7.25| 563 4.09| 301 | 234 | 194 | 1.71 1.57 | 146 | 1.37 1.30 .22 | 1.14
90 | 829 | 669 | 504| 3.76 | 2.88| 231 196 | 1.74 | 159 | 148 1.40 132 | 125
100 | 936| 782 | 6.09| 462 | 3.54| 2.79 | 230 | 198 | 1.76 | 1.6l 1.50 142 | 1.35 | 1.28 | 1.22
110 | 976 | 834 | 689) 547 | 429| 340 | 276 | 231 | 200 | 1.78 1.63 1.52 | 144 | 1.37 | 131
100 | 955| 839 | 693 ) 551 433 | 342 | 277 | 231 | 200 | L79 1.63 1.52 | L.44 | 1.37 | 130
120 |1050| 875 | 746| 620 | 501 | 406 | 330 | 272 | 230 | 2.0l 1.81 165 | 1.54
130 |11.23 ] 9.16 | 7.88| 6.77 | 5.69| 4.71 3.88 | 321 | 271 232 | 205 1.83 | 1.69 | 1.57 | 1.48
140 | 12,16 | 9.67 | 8.22| 7.20| 624 | 5.3I 447 | 375 | 3.6 | 269 | 235 | 207 | 1.B7 | 1.1 | L60O
150 (13.17 (1034 | 8359 | 7.54 | 6.67| 5.83 | 5.02 | 428 | 3.64 | 3.11 269 | 235 | 210 | 1.8 | L.75
160 11433 |11.21 | 899 | 783 | 7.05| 6.31 556 | 482 | 415 | 356 | 307 | 266 | 234
17.0 [15.33 (1200 944 | 807 | 7.29| 664 | 596 | 5.27 | 460 | 400 | 347 | 3.02 | 265
18.0 | 1602 [1220| 940) 803 | 7.28| 664 | 597 | 527 | 4.61 400 | 347 | 303 | 265 | 235 | 211
18.0 | 16.30 | 1293 | 10.20| 854 | 7.56 | 6.86 | 623 | 5.61 501 | 443 390 | 343 | 3.03
19.0 1 16.73 {1373 | 1097 905 | 7.87 | 7.11 6.51 595 | 539 | 484 | 432 | 383 | 340 | 301 | 271
20,0 | 17.33 11432 | 1171 | 964 | 826 | 738 | 675 | 6.21 570 | S.19 | 469 | 421 | 377 | 3.37 | 3.03

ZMOZOWY L KT

EEE

a2
8.—0.—5-—-.—.-..-—.———0—3—
WO J~-DONWUWAEAUWUNSENGO DO -IONWN P W~

pr>oQm

(cont.)
* Reprinted from Inzernational Tables for X-Ray Crystallography, Vol. 111, with the permission of the Editorial Commission of the International
Tables. The values for elements 1-36 are computed from self-consistent or variational wave functions, while those for elements 37-92 are ob-
tained from the Thomas-Fermi-Dirac statistical model. For values corresponding to ionized states, reference should be made to the International
Tables.




Kristalne osi i reciprocna resetka

Kristal je 3D ponavljanje nekog strukturnog motiva a o0/a 10l a 20
periodicnhost je definirana s vektorima a1, az, as - . . R

vektori jedini¢ne Celije

volumen definiran s tim vektorima je najmaniji “f a " 000 / & '0.0 4 20?
volumen koji svojim ponavljanjem daje kristal "
0 a)

volumen jedini¢ne Celije V, =a, -a, X a,

Millerovi indeksi
e skup paralelnih ravnina, jedna prolazi kroz ishodiste

. , . . . v G 4y, 44
e sljedece odsjecaju odsjecke PRI

as

hkl - Millerovi indeksi

z Z zZ

(100)Plane : (110) Plane : {(111) Plane
- d)
1 : 1
1 1 1
1 1 1
1
|
v Moeee %1—- Y

[111]
X Direction

/1 N re
X [100] Direction [110] Direction



Reciprocni vektori
a, Xa, a,Xxa,
b, = b. = , b=

’ 2
a -a,Xa, a -a,Xxa, a -a,Xa,

e vektor bi je okomit na vektore bj i bk

e arbi=1,aibj=0

e definiramo vektor H,,, =hb, + kb, +1b,

e okomit je na ravnine (hkl)

e vrijedi d,, =——
hkl |Hhk1|

Kada bismo nacrtali sve vektore Hnw dobili bismo reciprocnu resetku!

Braggov zakon u vektorskom obliku:

jer je oCito:  |s—s,

A

_ 2sin6
A

L
Ay

:|Hhkl| =

* reciprocna resetka nam daje jednostavan grafiCki prikaz ispunjavanja Braggovog zakona.
* za skup ravnina (hk/) moramo nacrtati vektor Hunw do toCke hkl u reciprocnoj resetki.

e za odredenu valnu duzinu tada se konstruira niz mogucih smjerova za primarne i
difraktirane zrake koje zadovoljavaju jednadzbu



Ewaldova sfera refleksije

7

/ / [ 7  konstruira se reciprocna resetka

 nacrta se vektor duljine 1/\ s krajem u ishodistu

« nacrta se sfera radijusa 1/A Cije srediste se podudara
s pocetkom vektora

- bilo koja toCka reciprocne resetke hkl/ koja se nalazi

na povrsini sfere predstavlja skup ravnina hkl koje
zadovoljavaju Braggov zakon

Treba raspisati izraz

1

2
dhkl

YR
dhkl

= 12 {hz|a2 xa| + k]

a

> dyy = (al’a2’a3’a12’a23’a31’h’k’l)
=|H,,|" =(hb,+ kb, +1b,)-(hb,+ kb, +1b,)

a, ><a1|2 +lz|a1 X a2|2}+2hk(a2 ><a3)-(a3 X al)

+2kl(a3><al)-(a1 ><az)+2lh(a1 ><az)-(a2 ><a3).

1 —_—

1

dy, (14

X <

2coscos fcosy —cos’ a—cos” B—cos’ }/)

WPsinfo kPsin? B Psin’y  2hk
2 + 2 T 2 +
a b C ab

+2—kl(cos,Bcosy cosa)+%(00370030‘ cos 3)

(cosacos B—cosy)

bc ac



Formule za medumrezni razmak

Rhombohedral,a=b =c,a = f = y:

1 (B 4+ K+ P)sin®a + 2(hk + kI + lh)(cos® % — cos «)
di a*(1 + 2 cos®a — 3 cos® %) '

Hexagonal,a = b, a = fi = 90°, y = 120°:

1 407 + hk + K*\ P
= '( 2 ) +3
it 3 a c”
Monoclinic, o = y = 90°:
1 1 (h*  k*sin® :
L. ”"(_13_'_ snllﬁ+_l_;_2hlcosﬂ).
di,  sin“p\a b c* ac

| 4+ 4k P
i, a’ + i




Difrakcija u malom kristalu

Trenutna vrijednost elektricnog polja u P

kri§tal'
o | b2 ,
— ’ .
upadni snop g,oc——f, cos[27rW—7(x1 +x2)}
}\, lo mR

2

£ o Eoe f ei{Zﬂvt—(Zﬂ//’t)[R—(s—so)~(m1a1+m2a2+m3a3+rn)]}
P n
mR

Rezultatno polje u P, zbog svih atoma, dobivamo sumacijom po n (svi atomi u jediniCnoj
Celiji) a zatim preko svih mimoms da bismo obuhvatili sve Celije.

Pretpostavka: kristal ima oblik paralelopipeda sa stranicama N1a1, Noaz, Naas

2 : N;—1
gp oc E()e ezm[w—(R/l)JEfne(%ri/l)(s—s@)-rn 12 e(27z'i/i)(s—s0)-mla1
mR -
N,-1 N1

Z e(27z'i//'l,)(s—s0)-m2a2 z e(27ri/ﬂ,)(s—s0)-m3a3

my =0 m3 =0

m1=0

B (27i/A)s—s0 )12 Atomski polozaji pojavljuju se
F= zfne jedino u strukturnom faktorul!



Trenutna vrijednost polja u tocCki P je:
o E0€2 e2ﬂi[Vf—(R/l)]F e(zm/./l)(s—so)Nlal _1 e(27ri/./1)(s—s0)N2a2 _1 e(Zﬂi/-ﬂ,)(s—so)N#zS 1
mR e(27zz//1)(s—s0)a1 1 e(27zz//l)(s—s0)a2 1 e(Zﬂz//l)(s—sO)aS _1
Kompleksno-konjugirana vrijednost je:
8* _ EO€2 e—27ti|:vt—(R//l):|F* e—(27ti/.l)(S—s0)N1a1 1 e—(27ri/.l)(s—s0)N2a2 1 e—(27ri/./1)(s—sO)N3a3 —1 |
p mR e—(27rl/}»)(s—s0)a1 1 e—(2m/l)(s—s0)a2 1 e—(zm//l)(s_so)a3 _1

| umnozak:

c g mﬂFF* sin’(7/A)(s—s,) - N,a, sin®(7/1)(s—s,) N,a,
7P m’R’ sin’(z/A)(s—s,)-a, sin*(7/A)(s—s,) a,
sin®(7/1)(s—s, ) N,a,
sin®(7/A)(s—s,)-a;

Taj umnozak je jednak kvadratu amplitude polja, koja je proporcionalna intenzitetu

Napomena: ovaj izvod vrijedi za polariziranu zraku. Kod nepolarizirane dolazi do pojave

faktora cos2260. Zatim se izraz mora usrednijiti po svim smjerovima cime se pojavljuje
polarizacijski faktor ( 1+ cos? 20)

2




Konacni izraz za intenzitet difraktirane zrake:

R sin’(7/A)(s—s,) N,a, sin’(z/A)(s—s,) N,a, sin®(w/1)(s—s,) N,a, |
0 sin®*(z/A)(s—s,) @,  sin’(m/A)(s—s,)-a, sin’(zm/A)(s—s,) a,

4 22
I o] e (1+C028 6)

Laueove jednadzbe

) | | , . , , sin” (Nx)
* vrijednost intenziteta uvelike ovisi o razlomcima oblika y =——
SIn- X
o x,=(m/A)(s—s,) a,
4ol siniNx g : * intenzitet je svugdije skoro 0 osim gdje je x=ntt
* da bi to bilo ispunjeno:
sooll max X=nmw
(m/A)(s—s,)-a,=hn s—s,)-a,=hA
2001 (m/1)(s—s,) a,=kn (s—s,)-a,=kA
(m/1)(s—s,)-a,=Im s—s,)-a,=I4
100+
—JAAA-e | AQLLlAM‘___J-"




Strukturni faktor za Braggov maksimum

e strukturni faktor ovisi o polozaju atoma u jedini¢noj Celiji

e zanima nas vrijednost strukturnog faktora za Braggov
maksimum hkl

* Xn, ¥n, Zn SU frakcijske koordinate

0 Xn@) a
* I'n=Xna1i1+Yyna2+Znas

. 27i(hby+kb,+1b3 ) x,a,+y,8,+7,35) Z 2 mi( hx,, +ky, +1z,,)
by, = ane =) fe
n

n

e ukoliko je Fnu = 0 za neki hkl maksimum, intenzitet Ce biti jednak nuli

e na taj nacCin saznajemo da li je resetka bazno centrirana, plosno centrirana ili
prostorno centrirana

Primjer: fcc resetka

e e za svaki atom xnynzn postoje tri identiCna atoma s koordinatama
F . 1 x, ++,y +4.z0 x +1y .z +4 x,y +1,z +3
il 8 -
4> o strukturni faktor je tada
Face-centered cubic _ 2 i hx,, +ky,+1z,) 27zi(h[xn+1/2]+k[ yn+1/2]+lzn)
Fryy = Zf n {e e
n/4

62m’(h[xn+1/2]+kyn+l[zn+1/2]) N eZﬂi(hxn+k[yn+1/2]+l[zn+1/2])}



Odnosno: | | | |
F, = (1_|_ i) i) em(k+l))Efne2m(hxn+kyn+lzn)

n/4

* za svaki cijeli broj m vrijedi em=(-1)", odnosno
hk/ nemjeéovito Fhkl = 42 fne27ri(hxn+kyn+lzn)

- . n/4
hkl mjesovito F,, =0

Za bcc resetke vrijedi:
h+k+l = paran broj F,,, = 22 f €2ni(hxn+kyn+lzn)

n/2
h+k+l = neparan broj F,,, =0

Za hcp resetke vrijedi:
h+2k = 3n, | = paran F. =4f°
h+2k =3n 1,/=neparan F: =3f"
h+2k =3n 1,/ = paran F: =f
0

h+2k = 3n, | = neparan F: =



Utjecaj temperaturnog titranja

e formule su bile izvedene uz fiksne polozaje atoma

e pri povisenoj temperaturi atomi titraju oko svojih ravnoteznih polozaja
* polozaj atoma / sada opisujemo vektorom polozaja R’ =R, +9,

e § je trenutni pomak izazvan temperaturnim titranjem

* Nnovi izraz za intenzitet je:

I=1 Eﬁ (27i/A)(s—s0 (R, +6;) Zﬁ —(27i/A)(s—so (R, +6))

U eksperimentu se opaza vremenski usrednjena vrijednost:
I = [e fffe(zm/l)(s_so)'(Rz—Rz’) e<2”i/l)(s_so)'(5z—51')
X e

(2mi/A)(s—s,) 6, =iku,, k=4msin6/A

usl je komponenta od &, u smjeru s-so (U smjeru okomitom na skup difrakcijskih ravnina)
prosjeéna vrijednost je: <e<2”i/ A)(S_SO)'(‘S"5Z’)> = <ei"<”sl‘”Sl’)>
za mali x ili x koji slijedu Gaussovu raspodijelu vrijedi: <eix> = e_(l/ 2)

<eik(usl—usl,)> _ e_(l/z)k2<(usl_”sl’)2> _ e—(l/z)k2<us,2>e—(1/2)k2<us,2>ek2<uslus,>



Time izraz za intenzitet postaje:

I = Ie f oM fjke—M,e(zm/z)(s—so)-(R,—R,,)
S3sets
n Iez Z f oM fljke—Ml,e(27ci//1)(s—so)-(Rl—Rl/) { ek2<uslusl,> B 1}.
U

e drugi Clan predstavlja difuzno rasprsenje
: v ~(2)K(ug®)  _m, (2 (ug?)
e uveli smo skracenice e =e "', e =e

e time dobivamo:

,sin’(m/A)(s—s,)-N,a, sin’*(z/A)(s—s, ) N,a, sin*(z/A)(s—s,) Na,
sin®(7/A)(s—s,)-a, sin’(z/A)(s—s,)-a, sin*(z/A)(s—s,)-a,

. M, 27i(hx,+ky,+z,)
FT - 2 fne €
n

B
e Cesto piSemo M = Bsin® 0//12 81?3 c)
o a) 110
* vrijedi 207 = 1677 (u’ )(sin’ 9)/&2 = SOOE
1 t 110
e smanjenje intenziteta postaje sve izrazenije za visoke "‘; 212" B 220
temperature (veliki us) i za maksimume s velikim (sin6)/A ll o '[ ln\(’; ,l|
ﬁ bl
U | UL




Integrirani intenzitet

e U realnim situacijama intenzitet nije izravno mijerljiva veliCina
e difrakcijski maksimum uvijek ima odredenu Sirinu pa je intenzitet “rasprsen”
e stoga razmatramo integrirani intenzitet koji je mjerljiva veliCina

‘ e zraka zatvara Braggov kut za ravnine hk/
é’ d(As)q * jedinicni kristal se rotira kutnom brzinom w

e rotacija ide od 1-2° s jedne strane
Braggovog kuta do 1-2° s druge strane

e na taj nacin se detektira ukupno difraktirano
zracenje

e zanima nas ukupna difraktirana energija

Ukupna difraktirana energija: E = J.J‘ [,drdA= j” I,d; R*dfS dy

. . . . , Ny do
Kristal (ili snop) rotira brzinom w, u vremenu dt ce prijeCi kut da: df = —

dw

=" 1]1,4aapay




nakon nesto malo matematike...

Do not worry about your difficulties in
Mathematics. | can assure you mine are still

E o 1, [ et jl35VFTZ [l—i—cos2 26) | b greater.

2 % . (Albert Finstein)
W\ m vV 2sin260

zquotes.com

SV = volumen kristala, Va = volumen jedini¢ne celije

(1+cos2 260

: 2P | orentzov polarizacijski faktor za jedini¢ni kristal
2sin26

e Kkristali nikad nisu idealni

* gledamo na kristal kao skup mozaicnih blokova
* blokovi nastaju zbog npr. dislokacija ili granica medu njima
* svaki blok daje difrakciju nekoherentnu u odnosu na druge
* gledamo volumen izmedu z | z+dz lo
* broj blokova je A,dz/6V sin6

* apsorpscijski faktor eXp[—Z,UZ/ sinH]

~
* [ = linearni koefcijent apsorpcije w
dz




O\ m

I,( e YA’SVE [ 1+cos*20 | = o Adz
Ukupna difraktirana energija: E o< - r 21z /sin@
" | | 7! ( ’ j v, ( 2sin26 jJZ_Oe oV sin6

e snaga upadnog snopa P, =1 A,

s b et YA'E? (14 cos’26
w\m’ )2uvV’\ 2sin26

Polikristalni uzorak

* snop pada na uzorak koji sadrzi veliki broj malih kristalita nasumicnih orijentacija

* za bilo koji skup ravnina (hkl) koje zatvaraju Braggov kut s upadnim snopom postoji
nekoliko kristala koji ispunjavaju taj uvjet

e difraktirani snop zatvara kut 20 s upadnim snopom ali buduci da moze biti usmjeren u
bilo koji polozaj oko upadnog snopa, on opisuje plast stosca Ciji kut je 40

Debye Scherrer Camera

upadni s

Bragg animacija

e e


https://www.doitpoms.ac.uk/tlplib/xray-diffraction/powder.php

e M = broj kristala u uzorku, 8V = prosjecan volumen kristala, ©s = Braggov kut za ravnine
hkl

e zanima nas broj kristala Cije hkl ravnine zatvaraju kut izmedu ©+a i ©+a+da s upadnim
snopom

e faktor multiplikacije mnxw pokazuje koliko postoji skupova ravnina (hkl) koje imaju isti d i
F2 i zato su ekvivalentne

* multiplikacijski faktor dobiva se variranjem redoslijeda i predznaka indeksa hkl, a jednak
je broju skupova ravnina s jednakim d i F2

* vrijednost ovisi 0 hkl | simetriji kristala.
* npr. za kubni kristal

(100), ( 100), (010), (010), (001), (00 1) mio0 = 6,

(110), (110),(110),(110), (101),(101),(101),(101), (011,

(011),(011),(011) mi = 12,

(1D, (11D, (1T, (11D, (11T 1), (111),(L11)(111) mi11 = 8.
Mm,, Mm,,

TraZeni broj kristala je: dM = 2 H?cos(0+a)da = cosf da

AmH?*

Ukupna difraktirana snaga za maksimum hkl, s elementa povrsine dA:

P = J” I, MZLH cos@ do R°dB dy



Za snagu po jedinici duzine difrakcijske kruznice na udaljenosti R od ravnog uzorka, koji je
simetrican u odnosu na upadni i difraktirani snop, vrijedi:

m

pro b et \A’m,F> [ 1+cos’(20)
167R\ m* ) 2uv’ | sinBsin(20)

e povrsine difrakcijskih maksimuma razmjerne su P’

12 |
o H

08 |-

06 -

Intensity (a.u.)

04 |-

02 |-
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