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5.1 Polychromaticky svazek neutroni prochdzi praskem krystalki z monoatomického ku-
bického materialu. Co se stane se svazkem, jaké bude rozdéleni energii vystupujiciho
svazku?

Vyjdeme z Braggovy podminky pro pozorovani reflexe
nA = 2dsinf ,

kde A je vlnova délka a d mezirovinnd vzdélenost. Vidime, Ze vSechny neutrony
s vlnovou délkou mensi nez 2d budou nahodné rozptyleny mimo puvodni dréahu a
zustanou neutrony s A > 2d, tj. prasek funguje jako ”energeticky filtr”.

5.2 Urcete pravidla pro vyhasinani reflexi u plosné centrované a prosté kubické mriZe.

Strukturni faktor ndm nese informaci o struktufe zakladni bunky
F(@) = 3 fue )
n

kde n je pocet atomu v zdkladni bunce, f, jejich atomovy rozptylovy faktor a 7,
poloha. Déle si polohu atom v ramci bunky zapiSseme pomoci frakénich souradnic
Ty = Tnd1+Ynda+2,a3 a vime, ze difrakéni vektor musi byt vektorem reciproké miize
(podminka pro pozorovéni reflexe), tj. ¢ = hb, + kby + lgg. Dosazenim a vyuzitim
pravidel pro a; - l;j dostaneme

Pro kubickou prostou miiz platin=1axz; =y, =2, =0, tj. F' = f.

Pro plosné centrovanou mfiz platin =4, fi = fo = fs = fs = far; =(0,0,0), ro =
(1/2,1/2,0), r3 = (1/2,0,1/2), ry = (0,1/2,1/2) a tedy mame strukturni faktor ve tvaru

F=f (1 + o~ 2mi(5+5) + o 2mi(5+3) + e”’“(%*%)) =
= f (1 4 e~ Ti(htk) + e~ mi(k+0) + efﬂ-i(hH)) :
a mohou nastat dvé moznosti — vSechny indexy bud sudé nebo liché a pak F' = 4f,

v ostatnich ptipadech F' = 0.

Zavérem tedy muzeme fici, ze v prosté kubické miizi pozorujeme v obecném piipadé
vsechny reflexe, zatimco v plosné centrované pozorujeme jen ty, co maji indexy bud
vSechny sudé nebo vSechny liché.

Poznamka k volbé 7),: (Pro¢ nezvolit v prvnim piipadé polohu atomu napf. jako
T =y =2 = 1/2.)



Na prvni pohled by se mohlo zdat, ze vySe uvedené "hezké”vysledky jsme dosdhli
vhodnou volbou "nuly”v ramci zakladni bunky. Ukazme si, Ze toto je pravdou pouze
castecnou a vhodna volba zékladni bunky nam pouze zjednodussi pocitani.

Zapisme si ve tvaru

F(§) = fue (@ 0rR))

kde R je libovolny vektor, v nasem piipadé (1/2,1/2,1/2) (rozumné jsou samoziejme
pouze takové vektory, které po provedeni souctu vedou na vektor patiici do zédkladni
bunky, nicméné nize uvedené plati bez omezen).

Ptimou dpravou ziskame

F(@) = @037 fre@m)

Pro pozorovanou intenzitu plati I ~ [|[FF*||, tj. ¢len pfed sumou ndm vypadne.

Vyse uvedené lze i "nahlednout” nasledovné: pti difrakci dochézi k interferenci rozpylenych
vln, tj. zalezi pouze na relativnich polohach atomu, nikoliv na jejich absolutni poloze
(poloze nuly).

Ve vyse teSenem piikladu by tedy bylo nutné provést o krok vice (urceni intenzity),
neb nulovy rozptylovy faktor ndm zajistuje nulovost piislusné intenzity, ale opak jiz
neplati.

5.3 Vysvétlete rozdily mezi difrakénimy zdznamy KCl a KBr (obé ldtky krystalizuji v
plosné centrované kubické mrizi s velmi podobnym mriZovym parametrem)

Pozorovani: U KCI pozorujeme reflexe indexované pouze sudymi ¢isly, navzdory
tomu, ze jsme si pravé ukazali, Ze mohou byt pozorovany i reflexe se vSemi lichymi
indexy (tak jako u KBr). Pouze sudociselné reflexe by naznacovali chybnou inde-
xaci a spravny miizovy vektor o velikosti poloviny stavajiciho. Tuto ivahu vylucuje
explicitni informace v zadani o podobnosti mrizovych parametru a také fakt, ze
bychom po preindexovani ziskali reflexi (210), kterd ovsem neni v plosné centrované
miizi pozorovatelna (opét rozpor s explicitni informaci v zadani). Obratime proto své
myslenky od struktury k jeji bazi a nahlédneme do periodické tabulky. Uvédomime-li
si, ze rtg zafeni je rozptylovano na elektronovém obalu a to tak Ze atomovy roz-
ptylovy faktor je primo umérny poctu elektronu, vidime, ze f(K*) = f(Cl7), tj.
v hrubém priblizeni jsou tyto dva atomy v KCI pro rtg zareni nerozlisitelné. Pak
ovSsem nejmensi jednotkou neni plosné centrovana miiz, ale miiz prosta s poloviéni
miizovou konstantou.
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5.4 Odhadnéte vliv malych vijchylek atomi z idedlni pozice na intenzitu reflexe v jinak
dokonalém krystalu.

Pro hruby odhad vyjdeme opét ze vztahu pro rozptylovy faktor, tentokrat mo-
difikovany o malou vychylku w,, uvazujme vsechny rozptylova centra stejnd (tj.

vynechame f)
F o ori@ i) - N7 oril@)ei(@in)

Prvni ¢len popisuje normalni difrakei (pro ¢ = G tj. reflexe je 1), vénujme se tedy
pouze druhému clenu. Vyjadiime skaldrni soucin jako soucin velikosti G = ||G]| a
prumétu 4, do G, oznacme jej u,. Vime ze u, < a, pro mald G muzeme psat

2,2
G u;,

—i(Gun) ~1—iQ@ .
e iGu,, 5

Po sumaci dostavame (vyuzivame faktu, ze vychylky jsou ndhodné, tj. jejich soucet
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kde 42 je primérnd druhd mocnina vychylky (u? = >on %) Dosazenim dostaneme
G2 G242 L
[=||FF| ~N<1— 2“ )N (1— 2“ ) = N2(1 — G%2) .

Tedy intenzita pozorované reflexe v hrubém pftiblizeni klesa s druhou mocninou G.
Pfesny vypocet tohoto problému vede na tzv. Debye-Walleruv faktor —2M, kori-
gujici intenzitu reflexi vlivem teplotnich kmitt I ~ N2e=2M kde M je umérné druhé
mocniné rozptylového vektoru, tj. rozvoj do prvni fadu odpovidd nasemu vysledku.



