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Az el6adas vazlata

Bevezetés, motivacio, torténeti el6zmények
Az elméleti hattér targyalasa
Rontgendiffrakcios kisérletek, modszerek

Alkalmazasok, kitekintés




mmffra kcios modszerek

° s ————
* Anyagszerkezet meghatarozasa
e Sikhullam, elhajlas (~diffrakcio), interferencia
* Fraunhofer-interferencia kép (,végtelenben”)
e Racsalland6~0,4-0,6 nm
e Rontgen, elektron, neutron (anyag)hullamok
e A<0,2 nm
* Huygens-modell (fény diffrakcio) vs. szoras
* Rontgen: EM hullamok Thomson-szdrasa elektronon

 Kinematikus vs. dinamikus elméletek
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Torténeti el6zmeények, felfedeidsy=]ls

 1803-1821 Young, Fraunhofer: fényelhajlas ra
1895 Rontgen: X-sugarak

* 1901 Rontgen: az elso fizikai Nobel-dij

e 1912 Paul Peter Ewald, Max von Laue:
rontgendiffrakcio

* 1913 William Lawrence Bragg €s apja
William Henry Bragg: Bragg-torvény (1915)

son, Cricl
icillin, kéniigid



Kinematikus elmélet

Alapfeltevesek:

e Rugalmas szoras (A = allando)

* Koherens szoras (fazisktlonbség allando)
* GQyenge ~ egyszeres szoras



K6z0s geometriai alapok
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Fourier-transzformacio

Kbzeg: kvazifolytonos A k jp r e”'%rd’r
Meéreés: |nten2|tasI
| —‘A k ‘ _J‘ jp or' ' |Ak[e—|A_kr_d3£d3r_

Példa: amorfanyag
r'=r+u,dr'=du—l = Hp r pr+u e 'd’rd’u

Jeldlés: autokorrelacids fuggveny Pu=forprrydr
Intenzitas: az autokorr. fv. F- transzformaltja
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Amorf anyagra a radialis
eloszlasfliggvény

Rovidtavu rend, n. szomszédok legvaldszin(ibb
tavolsaga.

Amorf anyagra ez a maximalis informacio!



Kristalyos anyagok

* Racsvektorok, elemi cella, Bravais-cella (pl. fcc)

Kristalyracs, valodi térbeli leiras (hosszusag dim.)
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* Reciprokracs — Fourier-térbeli leiras (hullamszam)

ab =275, b= p ooy Ay g, BFE
- B 4 Hxd B % - a4 A xaq,
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A Bragg-feltétel

e Diffrakcios hulldm amplitiddja: A k = [p re'™d’r
V
e rvégigfut az atommagokon, rj az elektronokon

e Def.: Atomi formafaktor:
fj g — ij I e_iA_kr_edBr_e:ij r e_iA_kEdBE

V V
e Elemi cellanal: bazis szerkezeti
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* Cellakra is 6sszegezzlink!
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ZN:e_iA—kr_L A Bragg-feltétel

e Szumma: oszcillal (lasd: Fraunhofer-diffrakcio)
* Tehat a maximalis diffraktalt amplitudok:

A kitevében i mellett 2rin, ezért AK =0, |
Ekkor a maximumokon a szumma=N.

A maximumok szélessége ~ 1/N.

ldealis esetben: Dirac-deltak!

e g szorasvektor iranyaban max. amplitudo.

A =NF, =N fe oo
J



A Bragg-feltétel masik alakja
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Az Ewald-szerkesztés

* Bragg-feltétel szemléltetése Ak=g

* Reciprokracs kezd6épontja: O

13



Forma és szerkezeti faktor
o fg=fp retdr
* Bragg-feltétellel:
pj Rontgen: elektronok sirisége (Thomson)
elektronok: szorocentrum sirdség: e-ok és mag
neutronok esetében: magsiriséggel aranyos
* Szerkezeti tényez6:

—igr; —i27 hxj+ky;+lz;
hkl_zfe __Zf J

e Szisztematikus kloltas -> krlstalyszerkezet azonositasa
* Fazisprobléma: alt. esetben képzetes rész fellép

fazis is kell a szerkezet meghatarozasahoz, de mi nem az
A-t, hanem az I-t mérhetjuk.



Szisztematikus kioltas

wyszerl | tércentralt | lapcentralt ..
I U s i obos | kobos | 9vemant
1 100 X
2 110 X X
3 111 X X X
4 200 X X X
5 210 X
3] 211 X X
(7
3 220 X X X X
9 | 300 221 X
10 310 X X
11 311 X x X
12 222 X X X
13 320 X
14 321 X X
(15)
16 400 X X X X
17 | 410, 322 X
18 | 411, 330 X X
19 331 X X X
20 420 X X 4
21 421 X
22 332 X X
(23)
24 422 X X X X




Rontgendiffrakcios kisérletek

e Altalanos elvek: mérjik:
— A (maximalis) szort sugarak iranyat
— A relativ intenzitasokat

KOvetkeztetések:

— Iranyokbol => meghatarozhatok az elemi cella
paraméterei

— Intenzitasokbol => az atomoknak a cellan belili
helyzetére kovetkeztethetlink



El6zetes anyagvizsgalat

polarizacidés mikroszkép: kristalytengelyek
meghatarozasa

strlsegmeéreés (piknométer)
elemi dsszetétel meghatarozasa

NMR-spektroszkopia (kristalyt feloldva) a
molekula szerkezeti képletének meghatarozasa.



Fontosabb modszerek

- csak az elemi cella paramétereinek meghatarozasara
e Debye-Scherrer-maédszer: monokromatikus
fény szorodik pormintan
e Laue-modszer: polikromatikus fény szorodik
pormintan

- az elemi cella paramétereinek és atomi pozicioknak
meghatarozasara
e forgod kristalyos maédszer: monokromatikus
fény szorodik egykristalyon




Egykristaly diffrakcio 1.

* Forgokristalyos-madszer (lasd Ewald-gomb!)
* Monokromatikus Réntgen-nyalab

* Diffrakciés maximum iranya == reciprokracs
egy-egy pontja az Ewald-gomb feltletére kerul

" ()t *  * * *— 3. retegvonal
SRR (4§ b * * <— 2. retegvonal

e o (AN * * * * o— | retegvonal
coeo(hOry o -° . *» ++ 44— 0 rétegvonal

* Tavolsagok a valos és reciprok térben



Egykristaly diffrakcio 2.

---------------
/s 8 & s 8 8 ® 8 s 8w
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Laue-modszer

i_.!lo-c'._---_al

Polikromatikus Rontgen-nyalab e .

Minden hullamhosszhoz <~>Ewald-gémb

Térfogat , kivagasa” a reciprok térben (két
gomb kulonbsége)

Osszetettebb kép az eredmény (szimmetridk)
Kristalyorientalasra hasznaljak



Altaldanos mérési elrendezés

rontgenforras

monokromator

szilard minta BE < —
[T

(egykristaly) N LAY ) A%
fotolemez ) ) 10,000-
/ i 40,000 volts

\ Lead
Crystalline solid screen

“‘-— —— Spot from incident beam
\ Spots from diffracted X-rays

B Photographic plate



Laue-modszer

e Mérési O0sszeallitas 1.

Haisorefle ;165
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Hatsoreflexios Laue-felvétel

L .h

N

\
Felvétel: Gubicza Jend, Zsoldos Lehel

23



Meérési osszeallitas 2.
detektorfelulet

nagy energiaju
elektronok | -kor

monokromator
gl\Y —
cél targy . .
(Cu) fokuszalt

rontgensugar
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Polikristaly diffrakcio 1.

Porminta => pordiffrakcio (minden irany!)
monokromatikus Rontgen-nyalab

Fourier-térben: reciprokracs gombaok, Ewald-
gomb => ezek metszete a Bragg-feltételnek
megfeleld iranyok => kor

Diffrakcios maximumok iranyai: Ewald-gomb

kbzéppontja + metszet kor => reflexios kup



Polikristaly diffrakcio 2.

* Pordiffrakcio reciprok és valos térben:

Az Ewald es az (110)
Ewald-gomb gombok metszete
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Az Ewald-szerkesztés porminta esetén




Polikristaly diffrakcio 3.

 \Valos térben:

LI L [T

 Termeészetes vonalszélesseg, extra elhajlasok,
méreteffektus , kristalyhibak, inhomogenitasok
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Pordiffraktomeéter

 Mérési elrendezés, hagyomanyos rtg-cso spektruma

I(2) Ka,

Ka,
Kp

A pordiffraktométer felépitése. F — réntgen sugarforrdas, SZ— sziird, SR— Soller-
rés, S —minta, R;, R;, R; —rések, M — monokromadtor, D — detektor 79



Rontgensugarzassal jaré e-atmenetek

* Karakterisztikus sugarzas + folytonos hattér

N-shell
M-shell
L-shell ——
K-shell

R - R = = FORNGERE Y

L =9 K-shell —

Ko
M = K-shell KBI
N = K-shell - l'\'B7
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Pordiffraktogram 1.

* Al por minta
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ELTE Fizikai Intézet
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Pordiffraktogram 2.
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Korszer( rontgendiffrakcios modszerek

* Bregg-Brentano-féle elrendezés

Detector

Detector sh_gs

| ‘ y
| v
II/"
1 A
\ .
\

33



Korszer( rontgendiffrakcid

* monokromator
egykristalyok
* Soller-rések
* nyalabformalé
aperturak



A Rontgen-diffrakcio néhany
sajatossaga

* A formafaktor szogfliggése
Oka: a sz6rédo fotonok hullamhossza
nagysagrendileg megegyezik az elektronfelhd

méretével. Kildnboz6 iranyokban eltér az
interferald nyalabok uthossza, igy
faziskilonbséguk is.

Nagyobb szog -> nagyobb faziskilonbség -> az

interferencia kisebb A-t (/-t) (csucsokat)
eredmeényez.



A formafaktor szogfluggése

4 | == i Cmp : 1 1

—— Hartree - Fock -tozelass
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Rontgendiffrakcios spektrum

* NaCl porminta (csokkend intenzitasu csucsok!)

(111)

(200)

—

(220)

—

0o

200

300

400 500 600 700 800 S0 WO 100

20 in degrees
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A rontgendiffrakcio hatranyai

e Alacsony rendszamu elemek vizsgalata nehéz (a
formafaktor ~ elektronszam)

—> Megoldas: neutron diffrakcio

* A hagyomanyos Réntgen-csovek intenzitasa sok
feladatnal tul kevés

—> Megoldas: szinkrotron forras + monokromator

= Szinkrotron: impulzus tzemmaod, kis
divergenciaju, polarizalt, nagy atméroji
nyalabok. Hatrany: draga.
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- pattern from

X-ray
diffraction

B form of
DNA

Interpretation of crystallograph

5 11/p -

1/h

£ - tilt of helix {angle from perpendicular to long axis)

h=324A (Distance batween bases)

p =34 A (Distance for one complete tum of helix; 40
Repeat unit of the helix)
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K6szondm a figyelmet!

* http://bolyai.elte.hu/~angler.gabor

e angler.gabor@hotmail.com
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