Rentgenova strukturni analyza

1. Experimentalni technika:

vznik rtg zareni

zdroje (klasicka lampa, rotacni anoda, mikrofokusni, jet stream, synchrotron)

goniometry

optické prvky (monochromatory, kolimatory, zrcadla, fokusacni optika)

detektory

Zakladni experimenty: polykrystalové a monokrystalové metody (BB, PB-PSA, pdlové obrazce,
Laue, HRXRD, topografie), mapovani reciprokého prostoru

2. Kinematicka teorie rozptylu
uvod do teorie rozptylu, Géinny pritez, rozptyl na elektronu, izolovaném atomu, krystal, strukturni a
geometricky faktor, omezena velikost krystalu

3(a,b). Difrakce na polykrystalu: strukturni faktor, velikost krystalitu (Scherrerova formule), vliv
deformace na polohy a Sitky difrak¢nich maxim

Zbytkova napéti

Full profile fitting

kvantifikace fazového sloZeni (vnéjsi normal a vnitini normal)

Textury, ODF

Debyeiiv vztah, PDF

4. SAXS a GISAXS: teoreticky popis

fidké roztoky — Guiniertiv a Porodliv vztah, Pair distance distribution function, max velikost castice,
Poroduv invariant

usporadané castice — long range a short-range order

5. Dokonalé a témér dokonalé krystaly: Kinematicka teorie na monokrystalu a epitaxni vrstvé —
polohy difrakci, truncation rod, deformace v epitaxni vrstvé, relaxace. Mozaikovy krystal, difuzni
rozptyl od defektu.

6. Rtg reflexe
Jednovlnna aproximace — hloubka vniku, reflexe na hladkém rozhrani, multivrstvy (formalismus
prenosové matice), TRXRF

7. Dynamicka teorie rtg difrakce
Dvojvinna aproximace: pripad Bragg a Laue, Borrmanniiv jev, stojata vlna, GID

7(a,b) Semikinematicka teorie

DWBA

Rozptyl na drsnych rozhranich — popis drsného rozhrani, ptiklady: fraktalové rozhrani,
dvouuroviové, vicinalni, spekularni odraz a nespekularni rozptyl, drsné multivrstvy
GISAXS na casticich na povrchu a uvnitf

Difuzni rozptyl na defektech v krystalu v okoli difrakce

8. Experimentalni rozliSeni
Experimentalni rozliSeni v reciprokém prostoru: analyzer streak, detector streak, monochromator
streak, DuMondovy grafy, disperzni a nedisperzni usporadani, koherenc¢ni Sirka a délka

9. Dalsi rentgenové metody
Fluorescencni spektroskopie, absorpcni spektroskopie — XAFS, XMCD



Rentgenova topografie, rtg interferometr

Cviceni:

1. Exkurze — rentgenky, optické elementy,

2. Spektra rtg, priklady, absorpcni hrany

3. RozloZeni elektronové hustoty v pfimém prostoru a jeho transformace, pocitat rizné tvarové
funkce — koule, krychle, elipsoid, valec, reciproké mftize, §ﬁrky pikt koule, krychle, atd.



