Difrakce — Uvod
Difrakce = konstruktivni interference

Zateni: vlnova délka A
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Obecna podminka difrakce:
Ap =n2n

Vznik interferenénich jevii:
periodickd n—rozmérna strukura
Krystal - pravidelné uspotadana rozptylova centra (atomy)

Meziatomové vzdalenosti: jednotky Angstrom (10'° m)
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Interakce zareni s hmotou

1) Rozptyl: pruzny (Thomsontiv) / nepruzny (Comptontiv)
2) Absorpce: zvySeni T absorbentu / fotoelektricky jev, Augerav jev

Absorpce roste s vinovou délkou

Vinéni

Zakladni pojmy pro popis vinéni:

E  energie, 4 Plankova konstanta, ¢ - rychlost svétla

A vlnova délka- vzdalenost dvou nejblizsich
hiebent

T perioda - ¢as za ktery vinéni urazi vzdalenost
vlnové délky, nebo-li doba za kterou prob¢hne
celd oscilace

A amplituda - maximalni vychylka

v rychlost v= AT

v frekvence - pocet cykli za vtetinu v = 1/T

® uhlova rychlost w =2mv

N

s vlnovy vektor - smér Sifeni viny

E=hc/A
A=c/v
v=c/A

Geometrické podminky difrakce
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la|.cosa=a.s,
——

s_|=|s =1
Drahovy rozdil zéfeni ve sméru rozptyleného mezi body 1 a 2
lalcosf3)-lalcosg)=a.(5-%)
Fazovy rozdil

Ag =%a.(§-§0)

Po dosazeni podminky difrakce a uprave:



Pro 3D periodickou strukturu dostadvame sadu tii rovnic

kde h, k, 1 jsou cela ¢isla a a, b, ¢ jsou vektory periodicity
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jednotkovy vektor
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pak mozné vyjadrit
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rovnice jsou splnény pokud je n totozné s normalou k osnové rovin
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Ewaldova konstrukce
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Pro dané A difraktuji pouze roviny:

ieadi= én’lg ;§ )—; = 74dna difrakce

A << a;b;c => rtg.zdreni

Pocet difrakei:
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Braggovy rovnice:



Kinematicka teorie difrakce

1. Rozptyl zéfeni na 1 elektronu
2. Rozptyl atomu

3. Rozptyl 1. bunky

4. Rozptyl malého krystalu

1. Rozptyl na elektronu

Thomsontyv vztah (amplituda ptyleného zaieni 1 elektronem)

| =l EF

E amplituda zafeni, nepolarizované zatfeni = dv¢ slozky
v kolmych smérech E,,E,

I - intensita dopadajici na elektron

I - intensita v bodé R

m - hmotnost elektronu

e - naboj

¢ - rychlost svétla

R- vzdalenost mista pozorovani

2. Rozptyl na atomu

L
7(8) =foe + " v, kde § -
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Zavislost f na velikosti difrak¢éniho vektoru; pri difrakci je f
nezavislé pouZzité na vinové délce, krom oblasti absorp¢nich
hran, kde nastava jev anomalni disperse, diky ¢emuz lze odlisit
rozdilné atomy

Atomovy rozptylovy faktor je fourierskou transformaci el.
hustoty atomu



3. Zareni rozptylené 1 elementarni buiikou

Strukturni faktor = Fourierska transformace el. hustoty zadkladni
buniky; amplituda zareni rozptylenéhi m-atomy vici amplitude le
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Difrakéni intenzita:
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Meziatomovy vektor R

o= 2 fn

Intensita zafeni rozptylena souborem atomu zavisi na
meziatomovych vektorech
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Intensita 1 difrakce nese zpravu o projekci sturktury do jednoho
difrak¢éniho vektoru

F(S)- Z

v exponentu vystupuje difrakéni vektor, po upravach dostaneme

—(5-50) n



N 25 (hxy+ky,+lz;)
Fi =E fne
n=1

Exponenty rozvineme pomoci fci sin a cos

e

N N
F.= 2 f.co2n (hx, + ky, +1z,)+ i2 f.sin2w(hx, + ky, + 1z,)
Symetrické vlastnosti strukturniho faktoru:
Fo.=F_
Friedeliv zakon: = K/ hkd

a tedy Tpi = Lp-pt

Difrakéni obraz je vzdy centrosymetricky, pokud je freal. ¢islo

Inverzni Fourierova transformace strukturnich faktora =
elektronova hustota



