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prokles@mag.mff.cuni.cz
(95155) 2772
kfes.troja.mff.cuni.cz/fyzikaIV

5.1 Polychromatický svazek neutron̊u procháźı práškem krystalk̊u z monoatomického ku-
bického materiálu. Co se stane se svazkem, jaké bude rozděleńı energíı vystupuj́ıćıho
svazku?

Vyjdeme z Braggovy podmı́nky pro pozorováńı reflexe

nλ = 2d sin θ ,

kde λ je vlnová délka a d mezirovinná vzdálenost. Vid́ıme, že všechny neutrony
s vlnovou délkou menš́ı než 2d budou nahodně rozptýleny mimo p̊uvodńı dráhu a
z̊ustanou neutrony s λ > 2d, tj. prášek funguje jako ”energetický filtr”.

5.2 Určete pravidla pro vyhaśınańı reflex́ı u plošně centrované a prosté kubické mř́ı̌ze.

Strukturńı faktor nám nese informaci o struktuře základńı buňky

F (~q) =
∑
n

fne−i(~q·~rn) ,

kde n je počet atomů v základńı buňce, fn jejich atomový rozptylový faktor a ~rn
poloha. Dále si polohu atom v rámci buňky zaṕı̌seme pomoćı frakčńıch souřadnic
~rn = xn~a1+yn~a2+zn~a3 a v́ıme, že difrakčńı vektor muśı být vektorem reciproké mř́ıže
(podmı́nka pro pozorováńı reflexe), tj. ~q = h~b1 + k~b2 + l~b3. Dosazenim a využit́ım

pravidel pro ~ai ·~bj dostaneme

F (~q) =
∑
n

fne−2πi(xnh+ynk+znl) .

Pro kubickou prostou mř́ıž plat́ı n = 1 a x1 = y1 = z1 = 0, tj. F = f .

Pro plošně centrovanou mř́ıž plat́ı n = 4, f1 = f2 = f3 = f4 = f a r1 = (0, 0, 0), r2 =
(1/2, 1/2, 0), r3 = (1/2, 0, 1/2), r4 = (0, 1/2, 1/2) a tedy máme strukturńı faktor ve tvaru
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(
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2
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2
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2
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)
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,

a mohou nastat dvě možnosti — všechny indexy bud’ sudé nebo liché a pak F = 4f ,
v ostatńıch př́ıpadech F = 0.

Závěrem tedy můžeme ř́ıci, že v prosté kubické mř́ıži pozorujeme v obecném př́ıpadě
všechny reflexe, zat́ımco v plošně centrované pozorujeme jen ty, co maji indexy bud’

všechny sudé nebo všechny liché.

Poznámka k volbě ~rn: (Proč nezvolit v prvńım př́ıpadě polohu atomu např. jako
x1 = y1 = z1 = 1/2.)



Na prvńı pohled by se mohlo zdát, že výše uvedené ”hezké”výsledky jsme dosáhli
vhodnou volbou ”nuly”v rámci základńı buňky. Ukažme si, že toto je pravdou pouze
částečnou a vhodná volba základńı buňky nám pouze zjednodušš́ı poč́ıtáńı.

Zapǐsme si ve tvaru

F (~q) =
∑
n

fne−i(~q·(~rn+~R)) ,

kde ~R je libovolný vektor, v našem př́ıpadě (1/2, 1/2, 1/2) (rozumné jsou samozřejme
pouze takové vektory, které po provedeńı součtu vedou na vektor patř́ıćı do základńı
buňky, nicméně ńıže uvedené plat́ı bez omezeńı).

Př́ımou úpravou źıskáme

F (~q) = e−i(~q·~R)
∑
n

fne−i(~q·~rn) ,

Pro pozorovanou intenzitu plat́ı I ∼ ‖FF ?‖, tj. člen před sumou nám vypadne.

Výše uvedené lze i ”náhlednout”následovně: při difrakci docháźı k interferenci rozpýlených
vln, tj. zálež́ı pouze na relativńıch polohách atomů, nikoliv na jejich absolutńı poloze
(poloze nuly).

Ve výše řešenem př́ıkladu by tedy bylo nutné provést o krok v́ıce (určeńı intenzity),
neb nulový rozptylový faktor nám zajǐst’uje nulovost př́ıslušné intenzity, ale opak již
neplat́ı.

5.3 Vysvětlete rozd́ıly mezi difrakčńımy záznamy KCl a KBr (obě látky krystalizuj́ı v
plošně centrované kubické mř́ı̌zi s velmi podobným mř́ı̌zovým parametrem)

Pozorováńı: U KCl pozorujeme reflexe indexované pouze sudými č́ısly, navzdory
tomu, že jsme si právě ukázali, že mohou být pozorovány i reflexe se všemi lichými
indexy (tak jako u KBr). Pouze sudoč́ıselné reflexe by naznačovali chybnou inde-
xaci a správný mř́ıžový vektor o velikosti poloviny stavaj́ıćıho. Tuto úvahu vylučuje
explicitńı informace v zadáńı o podobnosti mř́ıžových parametr̊u a také fakt, že
bychom po přeindexováńı źıskali reflexi (210), která ovšem neńı v plošně centrované
mř́ıži pozorovatelná (opět rozpor s explicitńı informaćı v zadáńı). Obrát́ıme proto své
myšlenky od struktury k jej́ı bázi a nahlédneme do periodické tabulky. Uvědomı́me-li
si, že rtg zářeńı je rozptylováno na elektronovém obalu a to tak že atomový roz-
ptylový faktor je př́ımo uměrný počtu elektron̊u, vid́ıme, že f(K+) = f(Cl−), tj.
v hrubém přibĺıžeńı jsou tyto dva atomy v KCl pro rtg zářeńı nerozlǐsitelné. Pak
ovšem nejmenš́ı jednotkou neńı plošně centrovaná mř́ıž, ale mř́ıž prostá s polovičńı
mř́ıžovou konstantou.



5.4 Odhadněte vliv malých výchylek atom̊u z ideálńı pozice na intenzitu reflexe v jinak
dokonalém krystalu.

Pro hrubý odhad vyjdeme opět ze vztahu pro rozptylový faktor, tentokrát mo-
difikovaný o malou výchylku un, uvažujme vsechny rozptylova centra stejná (tj.
vynecháme f)

F ∼
∑
n

e−i(~q·(~rn+~un)) =
∑
n

e−i(~q·~rn)e−i(~q·~un) .

Prvńı člen popisuje normálńı difrakci (pro ~q = ~G tj. reflexe je 1), věnujme se tedy

pouze druhému členu. Vyjádř́ıme skalárńı součin jako součin velikosti G = ‖~G‖ a

pr̊umětu ~un do ~G, označme jej un. Vı́me že un � a, pro malá G můžeme psát

e−i(Gun) ≈ 1− iGun −
G2u2n

2

Po sumaci dostáváme (využ́ıváme faktu, že výchylky jsou náhodné, tj. jejich součet



je 0)

F ∼ N − 0−NG2u2

2
,

kde u2 je pr̊uměrná druhá mocnina výchylky (u2 =
∑

n
u2n
N

). Dosazeńım dostaneme

I = ‖FF ∗‖ ∼ N

(
1− G2u2

2

)
N

(
1− G2u2

2

)
= N2(1−G2u2) .

Tedy intenzita pozorované reflexe v hrubém přibĺıžeńı klesá s druhou mocninou G.
Přesný výpočet tohoto problému vede na tzv. Debye-Waller̊uv faktor −2M , kori-
guj́ıćı intenzitu reflex́ı vlivem teplotńıch kmit̊u I ∼ N2e−2M , kde M je uměrné druhé
mocnině rozptylového vektoru, tj. rozvoj do prvńı řádu odpov́ıdá našemu výsledku.


