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1. Köbös, polikristályos Ta di�rakciós képe

Els® mérési feladatként a Ta minta pordi�rakciós méréséb®l a tantál rácstípusát kellett meghatározni a re�exiók indexelése
alapján. A pordi�rakciós mér®berendezés monokromátora a réz spektrumából csak az egymáshoz igen közel lév® Kα1 és
Kα2 vonalakat engedi át, ezért a jegyzet alapján a két vonal hullámhosszának súlyozott átlagát vesszük:

λ =
2λKα1 + λKα2

3
, (1)

ahol Kα1 = 154, 05 nm, Kα2 = 1, 5444 nm a tantál csúcsai és λ = 154, 18 nm hullámhossz ezek súlyozott átlaga. Ebb®l
kiszámolhatjuk a rácssíktávolságokat és az egyes csúcsok indexeit, amelyek az 1. táblázatban vannak összefoglalva.

1. ábra. A Ta intenzitáseloszlása féllogaritmikus skálán.

2θ (◦) dhkl (nm) d−2
hkl (nm

−2) Nmért N hkl ahkl (nm)
38,68 0,23 18,48 2 2 110 0,3289
55,76 0,16 36,85 3,99 4 200 0,3295
69,82 0,13 55,2 5,97 6 211 0,3297
82,66 0,12 73,5 7,95 8 220 0,3299
95,14 0,1 91,82 9,93 10 310 0,3300
107,88 0,1 110,14 11,92 12 222 0,3301
121,66 0,09 128,5 13,9 14 321 0,3301
137,86 0,08 146,76 15,88 16 400 0,3302

1. táblázat. A Ta mérési adatai.

Megjegyzem, hogy a 2θ = 44, 6◦-nál található csúcsot kiszedtem mind az adatsorból, mind a gra�konból, mivel az az
alumínium szennyezésb®l származik. A csúcsok helyét vizsgálva azt találjuk, hogy a Ta tércentrált köbös kristályrácsot
alkot, mivel ezekre a

1
d2
hkl

=
1
a2
hkl

(h2 + k2 + l2) =
N

a2
hkl

(2)

összefüggés teljesül, ahol a Bragg egyelnelt alapján:
1
d2
hkl

=
(

2 sin θ
λ

)2

.

A hkl Miller-indexekhez tartozó ahkl vektorok az

ahkl = a0 −D cos θ
(

cot θ +
cos θ
θ

)
(3)

összefüggésb®l határozhatóak meg, ahol a0 a rácsparaméter, D pedíg egy állandó. Az a0 rácsparaméter az adatokból egyenes
illesztéssel meghatározható, ha ahkl-t ábrázoljuk a cos θ

(
cot θ + cos θ

θ

)
függvényében. Az egyenes tengelymetszete, azaz a

rácsparaméter:
a0 = 0, 329868± 3, 427 · 10−5. (4)

Az illesztés során az ahkl ≥ 0, 3300 értékeket kihagytam. Az illesztett egyenest az alábbi ábrán láthatjuk:
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2. ábra. A Ta rácsparaméterének meghatározásához illesztett egyenes.

2. Ismeretlen anyag azonosítása a PDF adatbázis segítségével

Egy ismeretlen anyagú minta összetételének meghatározása volt ebben a részben a feladatom. A minta egy besugárzott �lm
volt, amelyen a sugárzás következtében kialakult vonalak távolságát kellet lemérni. Egy speciális vonalzóval � skálájáról a
rácssíktávolságokat lehetett leolvasni Amströngben � meghatároztam az els® 3 legintenzívebb vonalhoz tartozó síktávolságot,
az adatokat lásd az alábbi táblázatban:

dhkl (nm)
1. vonal 159± 1
2. vonal 207± 1
3. vonal 254± 1

Ellen®rz®vonal 348± 1
2. táblázat. A minta jellegzetes vonalai.

Az értékeket összevetve a Powder Di�raction Files (PDF) digitális adatbázisában található anyagokéval, kiderült, hogy a
minta Al2O3 (alumínium-oxid) összetétel¶. A PDF adatbázis idevonatkozó oldalának másolatát alább mellékeltem:

3. ábra. Az alumínium-oxidra vonatkozó adatok melléklete a PDF adatbázisból.

3



3. Krisztallit méretének meghatározása

Egy el®zetesen lemért adatsort értékelünk ki, amely során meghatározzuk egy rézmintában található krisztallitok szemc-
seméretét. Az elhajlási kép alapján a réz lapcentrált köbös kristályt alkot (ezt a tantálhoz hasonló módszerrel állapítottuk
meg). Az intenzitásspektrum els® csúcsát kinagyítottuk, majd az Origin programmal levontuk a hátteret, és meghatároztuk
a csúcs helyét, magasságát és a görbe alatti területet:

csúcs dhkl (nm)
helye 43, 54◦

maximuma 16358 egység
területe 5727 egység·rad

β 0, 3◦

βf 0, 0049 rad

3. táblázat. A krisztallit adatai.

Ezek felhasználásával és a 〈x〉 = 0,9·λ
2θ cos θ·∆ összefüggés segítségével a szemcsék átlagos méretére ∼ 40 − 45 nm. adódik. A

görbe alatti területet a csúcs alatti terület összeintegrálásából kaptuk. Az intenzítás csúcsát (bal) és az területet (jobb) az
alábbi ábrákon láthatjuk:

4. ábra. A Cu intenzítása (bal) és a csúcs alatti terület (jobb) szögfüggése.

4. Si egykristály orientációjának meghatározása

Ebben a részben szilícium egykristály hátsó re�exiós1 Laue-felvételéb®l határoztuk meg a kristály orientációját az Orient-

Express program segítségével. A Laue-módszer az egykristályok vizsgálatának legismertebb módja: Néhány tizedmilliméter
keskeny, folytonos spektrumú röntgennyalábbal világítják meg a mintát a felvétel készítése során, majd az elhajlási képet
rögzítik. Ezt általában sík detektáló felülettel � mi �lmmel � tesszük meg.

5. ábra. Szilíciumról készült hátsó re�exes Laue-felvétel.
1Ha a bees® és a detektált szórt nyaláb hullámszámvektora hegyesszöget zár be, akkor els®, ellenkez® esetben hátsó re�exiós geometriáról

beszélünk.
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A �lmet beszkenneltük, és a képet egy speciális krisztallográ�ai programmal, az OrientExpresszel dolgoztuk fel. Kiválasztot-
tunk a képen két referencia pontot, melyek távolságát megmértük, az origót a �lm közepén lév® kör alakú lyuk középpontjába
helyeztük, majd a programmal kiszámítottuk a többi pont helyét. Néhány kúpszeletre es® pontot választottunk ki és a pro-
grammal kiszámítottuk az orientáláshoz szügséges forgatásokat szögét az alábbi három tengely körül:

x = −5, 69◦

y = 3, 00◦

z = −78, 40◦.

Az orientálás befejeztével elkészítettük a szilícium-kristály sztereogra�kus vetületét a valós térbeli állásához viszonyítva:

6. ábra. A Si-kristály sztereogra�kus vetülete orientálás el®tt (bal) és után (jobb).

Csatolmány

• 1 oldal helyben készített vázlat, feladatlap
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