Aplikovana RTG
difraktometrie

RTG praskovy difrakCni zaznam:
ziskani, vyhodnoceni, vyznam



Aplikovana RTG praskova difraktometrie

ﬁ:il predmeétu:
» pochopit moznosti praskové difrakce

~

 ukazat priklady vyuziti difrakCniho zaznamu
* prezentovat moznosti metody pro identifikaci

minerald
 podtrhnout vyznam strukturnich dat pro
\klasifikaci mineralnich skupin
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Hlavni témata predmétu:
(jsou rozdélena do osmi
dvouhodinovych bloku)

§
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Difrakéni zaznam, jeho vyhodnoceni a vyuziti k identifik

mineralt a mineralnich skupin

aci

Vyuziti praskového difrakéniho zaznamu pro ziskavani
riznych strukturnich zavislosti u konkrétnich minerald

vy

Klasifikace fylosilikatl s ohledem na jejich specifické struktury
a moznosti jejich rozlisSeni praskovou difraktometrii

i

Strukturni klasifikace chloritt a Zivcu jako typické ukazk

vyznamu RTG praskovych difrakCnich metod
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Cile dnesSni prednasky

1. Objasnit zakladni princip 2. Definovat, co v sobé skryva
RTG praskové difraktometrie praskovy difrakéni zaznam
3. Jak snadno ziskat difrakcni 4. Moznosti zpracovani a
zaznam (difraktogram) vyhodnoceni difraktogramu

{ Rentgenova praskova difraktometrie J

@je dobra RTG praskova difraktometrie v mine@
@e fyzikalni podstata RTG praskové difraktometrD




Metoda rentgenove praskove difraktometrie

Velmi univerzalni metoda vychazejici

z vlastnosti struktury krystalickych latek

Siroka vyuZitelnost v mineralogii, petrologii,
materialovém inZzenyrstvi, farmacii, chemii,

fyzice a fadé dalSich oboru.

Aplikace v mineralogii:

* vypocet mrizkovych parametrd

* klasifikace mineralnich skupin

* Zpfesnovani strukturnich pozic

« stanoveni substituci v mineralech

* identifikace minerall na zakladé struktury

=

Aplikace
Vv jinych
oborech?!
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Zakladni princip praskove difraktometrie

[ Fyzikalni princip: ohyb rentgenového zareni ve struktufe minerall }
[dopadajici RTG svazek] e [ difraktovany svazek ]
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Jak to probiha v praxi?
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_ [ Vyznam difrakénino zaznamu ] [ Ziskant difrakénino zaznamu | [ Uprava difrakéniho zéznamu |




Difrakcni zaznam

DifrakCni zaznam vyjadruje zavislost difraktované intenzity RTG zareni
na uhlu dopadajiciho, resp. difraktovaného svazku.

cisty anhydrit pro konstantni pridavek (Range 1)
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DifrakCni zaznam — vyznam krivek

cisty anhydrit pro konstantni pridavek (Range 1)
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“ | Linie pozadi Difrakcni pik, difrakCni maximum
| Slab3 intenzita RTG Vznika v okamziku, kdy je pro urCitou
" | svazku, kdy neni strukturni rovinu hkl spinéna
| splnéna Braggova / Braggova rovnice:

| rovnice.
Nagita se rozptylené nA=2d,,, sin®
.| zafeni na vzorku,
.| drzaku, ve vzduchu.
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1000 -

Absolute Intensity
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DifrakCni zaznam — poloha difrakce

Poloha difrakCniho maxima je definovana mezirovinnou vzdalenosti d
difraktujici strukturni roviny hkl.
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Pfesna poloha se odviji od
mezirovinné vzdalenosti d.
Mezirovinna vzdalenost je
definovana typem struktury a
typem pritomnych atomu
(viz izostrukturni mineraly).

sadrovec - Koberice (Range 1)
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Difrakéni zaznam — intenzita difrakce

Vyska (intenzita) difrakéniho piku zavisi na typu a usporadani jednotlivych

atomu v difraktujici strukturni roviné hkl.
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Zakladni kroky ziskani difrakCniho zaznamu

»

Kvalitni difrakéni zaznam = prvni predpoklad

Preciznost méfeni se odviji od poZadavku
na vysledek (identifikace, mfiz. parametry)
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ziskani kvalitnich vysledk
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Krok: Priprava vzorku
Vyhovuijici zrnitost
Spravné mnozstvi
Korektni homogenizace
DostateCna stabilita

)
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Chyba v pfipravé vzorku
je neopravitelna a Casto
se Spatné identifikuje.

Spravné pfipraveny vzorek
umoznuje presné méreni.
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Zakladni kroky ziskani difrakCniho zaznamu

( N

2. krok: Nastaveni parametri méreni
Spatné zvoleny zplsob méfeni mize vyrazné
zkomplikovat ziskani potrebnych dat

\ )

 vybér vhodné geometrie (reflexe, transmise)
» vhodna vinova délka RTG lampy

* vhodna geometrie svazku

» vhodny detektor

* dostatecne detailni nacteni
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Uprava difrak&niho zaznamu

a )

Vyhodnoceni zaznamu se provadi pomoci vhodného softwaru.
Vybér programu je pomérné bohaty.

= J

Gé\kladni kroky vyhodnocovani difrakéniho zaznamu: \
* pfesny popis vzorku

» odecteni pozadi

* vyhledani difrakci, stanoveni polohy a intenzity
* vypfesnéni polohy a intenzity difrakci

« kvalitativni pfip. kvantitativni fazova analyza

« vypocCet mfizkovych parametru

* zpfesneni struktury

winé vypodty a aplikace /
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