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1.4 Rozptylový faktor fulerenu . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2
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1.15 Tenká pseudomorfńı vrstva InAs na GaAs (001) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
1.16 Odrazivost a polarizace . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
1.17 Odrazivost vrstvy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
1.18 Simulace vrstev a multivrstev . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
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1 Př́ıklady do cvičeńı

1.1 Experimentálńı technika – Exkurze

Prvńı cvičeńı je exkurze do laboratoře s ukázkami experimentálńı techniky: zdroje, goniometry, optické prvky,
detektory.

1.2 Rozptylový faktor vod́ıku-podobného 1s atomového orbitalu

Vypočtěte rozptylový faktor vod́ıku-podobného 1s orbitalu s vlnovou funkćı

ψ(r) =
1√
πa3

e−r/a,

kde a = a0

Z−zs
.

1.3 Rozptylový faktor atomu

Standardńı aproximace rozptylového faktoru je

f(Q/4π) =

4
∑

j=1

aje
−bj sin

2 θ/λ2

+ c.

Proved’te transformaci do př́ımého prostoru. Které členy vyjadřuj́ı hluboké a které valenčńı elektrony pro měd’?
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a1 b1 (Å2) a2 b2 (Å2) a3 b3 (Å2) a4 b4 (Å2) c
Cu 13.3380 3.5828 7.1676 0.2470 5.6158 11.3966 1.6735 64.8126 1.1910

Ověřte počet elektroné jako f0(0). Odhadněte poloměr koule, uvnitř které se nacháźı polovina elektron̊u. Po-
rovnejte s atomovým poloměrem mědi 1.28 Å.

1.4 Rozptylový faktor fulerenu

Spočtěte rozptylový faktor fulerenu. Elektronovou hustotu aproximujte tenkou kulovou slupkou

ρ(r) =
A

4πR2
δ(r −R).

Pr̊uměr fulerenu C60 je 2R = 7.1 Å.

1.5 Reciproké mř́ıže

Odvod’te reciproké mř́ıže čtvercové a hexagonálńı mř́ıže.

1.6 Strukturńı faktory kubických mř́ıž́ı

Odvod’te vztahy pro vyhaśınáńı difrakćı kubické prosté, prostorově centrovaná, plošně centrované a diamantové
mř́ıže.

1.7 Strukturńı faktor SnTe

Spočtě strukturńı faktor lichého difrakčńıho řádu v krystalu odvozeném od struktury soli kamenné při posunu
kationové mř́ıže o δ. Mř́ıže jsou posunuty ve směru [111].

1.8 Difrakce polykrystalu

Difrakčńı ṕıky byly naměřeny pro rozptylové úhly 19.2◦, 27.3◦, 33.6◦, 38.9◦, 43.8◦, 48.2◦, 56.3◦ a 60.0◦. Použita
byla vlnová délka 1.0 Å. Určete typ Bravaiho mř́ıžky a mř́ıžový parametr.

1.9 Difrakčńı úhly

Vypočtěte všechny možné difrakčńı úhly při difrakci zářeńı o vlnové délce 0.1541nm (charakteristická čára CuKα1)
na krystalu Si (mř́ıžkový parametr 0.54309 nm).

1.10 Difrakčńı efekty spojené s konečnou velikost́ı krystalu

Spoč́ıtejte Fourierovu transformaci nábojové hustoty malého krystalu s prostou kubickou mř́ıžkou

ρel(x, y, z) =

Nx
∑

j1=−Nx

Ny
∑

j2=−Ny

Nz
∑

j3=−Nz

ρ0(x− j1a, y − j2a, z − j3a)

a srovnejte výsledek s výrazem pro ρFT
el obsahuj́ıćım geometrický faktor. Odpov́ıdá elektronová hustota zadaná v

tomto př́ıkladu elektronové hustotě uvažované výše, nebo je zde nějaký rozd́ıl? Diskutujte o souvislosti konečné
velikosti krystalu s divergenćı rozptýleného rentgenového zářeńı.
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1.11 RTG difrakce na A
x
C60A

x
C60A

x
C60

Experimentálně bylo zjǐstěno, že difrakčńı ṕık (200) fcc mř́ıžky fulerenu C60

(mř́ıžkový parametr a = 14.11 Å) je velmi slabý. Předpokládejte, že nábojová
hustota fulerenu je reprezentována nábojem rovnoměrně rozloženým na povrchu
koule s poloměrem 3.5 Å. Spoč́ıtejte strukturńı faktor molekuly C60 v této apro-
ximaci a s jeho pomoćı ukažte, že difrakčńı ṕık (200) je mnohem slabš́ı než ṕık
(111).

1.12 Difrakce diamantu

Difrakčńı záznam diamantu. Proved’te Williamsonovu-Hallovu analýzu.

1.13 Tvarová funkce částice

Spočtěte Fourierovu transformaci krystalu tvaru kvádru, koule a rotačńıho elipsoidu.

1.14 Intenzita v anti-Braggově poloze

Polovina monovrstvy je náhodně rozložena na povrchu monokrystalu, stejného složeńı jako podložńı monokrystal.
Spočtěte intenzitu podél krystalového truncation rod a určete intenzitu v anti-Braggově poloze. Jak lze tohoto
výsledku použ́ıt pro detekci depozice v režimu vrstva po vrstvě?

1.15 Tenká pseudomorfńı vrstva InAs na GaAs (001)

Spočtěte mř́ıžový parametr ve směru kolmo na povrch vrstvy InAs vrstvy deponované na monokrystalické podložce
GaAs, jestliže jde o tzv. pseudomorfńı vrstvu. Krystalová mř́ıž pseudomorfńı vrstvy je stlačena v obou směrech
v rovině povrchu tak, aby mř́ıžový parametr v rovině povrchu odpov́ıdal mř́ıžovému parametru substrátu. Jaký
tlak p̊usob́ı na InAs vrstvu v rovinách kolmých na povrch a jaká je hustota elastické energie v takové pseudomorfńı
vrstvě?

Elasticita kontinua:Mř́ıžový parametr GaAs je aGaAs = 5.6533 Å, InAs aInAs = 6.0583 Å, elastické konstanty
InAs C11 = 8,34× 1010N/m2, C12 = 4,54× 1010N/m2, C44 = 3,95× 1010 N/m2.

1.16 Odrazivost a polarizace

Odvod’te a porovnejte vztahy pro rtg odraz v s- a p-polarizaci.
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1.17 Odrazivost vrstvy

Odvod’te vztah pro rtg odraz na jedné vrstvě.

1.18 Simulace vrstev a multivrstev

Použijte software pro simulaci r̊uzných vrstev a multivrstev. Vhodný software je GenX: https://aglavic.github.io/genx/
A. Glavic and M. Björck,GenX 3: the latest generation of an established tool, J. Appl. Cryst. 55, 1063-1071 (2022).

1.19 Fitováńı vrstev a multivrstev

1.20 Dynamická teorie difrakce

1.21 Semikinematická teorie

Najděte vztahy pro rozptyl na částićıch na povrchu a uvnitř materiálu.

1.22 Semikinematická teorie

Ověřte konzistenci popisu na hladkém povrchu v semikinematické a dynamické teorii.

1.23 Monochromátory r̊uzné difrakce

Spočtěte š́ı̌rku dynamické difrakčńı křivky na Si v symetrické Braggově difrakci 111, 220 a 400 pro Kα čáru mědi.

FWHM =
2
√

|χhχ−h|
sin 2θB

√

1

|b|
pro symetrickou Braggovu difrakci plat́ı b = −1.

χh = −λ
2re
πa3

∑

j

fje
ih·rj , re = 2.82× 10−15m

Hodnoty:
λ = 1.54056 Å, E = 8048 eV

a = 5.4309 Å

f(111) = 10.53 f(220) = 8.72 f(400) = 7.52

1.24 Monochromátory r̊uzné vlnové délky

Spočtěte š́ı̌rku dynamické difrakčńı křivky na Si v symetrické Braggově difrakci 220 pro Kα čáru mědi, železa a
molybdenu.

Hodnoty:
Fe : λ = 1.54056 Å, E = 8048 eV

Cu : λ = 1.936 Å, E = 6398 eV

Mo : λ = 0.7093 Å, E = 17441 eV

1.25 Monochromátory r̊uzné krystaly

Spočtěte š́ı̌rku dynamické difrakčńı křivky na Si, Ge a diamantu v symetrické Braggově difrakci 111 pro Kα čáru
mědi.

Hodnoty:
λ = 1.54056 Å, E = 8048 eV

C : a = 3.567 Å f(111) = 3.058

Si : a = 5.4309 Å f(111) = 10.53

Ge : a = 5.658 Å f(111) = 27.50
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