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1. Di�raktogramm és Williamson-Hall ábra készítéseA gyakorlat során a feladat egy réz mintáról készült röntgendi�rak
iós felvételt értékeltünkki. Ehhez el®ször az imaging plate-r®l beszkennelt képeket kellett feldolgozni, hogy amegkapjuk a röntgen di�raktogrammot. El®ször kivágtuk a képekb®l a feldolgozandórészt, majd egy erre készült programmal összeintegráltuk a di�rak
iós vonalak mentén azintenzitást, és összef¶ztük a három képb®l kapott di�raktogrammot.A di�raktogrammról kézzel azonosítottuk a 
sú
sokat, és háttér levonása után inte-grálással meghatároztuk a 
sú
sok területét, illetve félértékszélességét. Az adatokat az1. táblázat tartalmazza. A félértékszélességeket a di�rak
iós vektor hosszának (g) füg-gvényében ábrázolva kapjuk a Williamson-Hall ábrát (1. ábra).
2θ (rad) ∆2θ (rad) h k l H2 C g g2C FWHM0.75578 0.00239 1 1 1 0.333 0.10045 4.79015 2.3048 0.01440.87954 0.00398 2 0 0 0 0.305 5.52716 9.3176 0.023371.29397 0.00448 2 2 0 0.25 0.15159 7.82583 9.2836 0.023191.56904 0.00706 3 1 1 0.157 0.20864 9.17215 17.553 0.032451.65937 0.00507 2 2 2 0.333 0.10045 9.57764 9.2141 0.022232.04217 0.01184 4 0 0 0 0.305 11.0701 37.377 0.040151. táblázat. A 
sú
sok adatai

1. ábra. Williamson-Hall ábra2



Az ábrán a pontok nem monoton növekednek, de ábrázolhatjuk a félértékszélességeketa g2C függvényéban, ahol
C = Ch00

(

1− qH2
) és H2 =

h2k2 + h2l2 + k2l2

(h2 + k2 + l2)2

q a diszloká
iók típusától függ (él/
savar), értéke körülbelül 2 és Ch00 = 0, 305. A mó-dosított Williamson-Hall ábra látható a 2. ábrán, ahol a q értékét 2,012-nek vettük, hogya három körülbelül vízszintes pont egy pontba kerüljön, így már egy monoton növekv®függvényre illeszkednek a pontok. Azt mondhatjuk, hogy a deformá
iós vonalszélesedésta diszloká
iók okozzák, amik között 
savar és él jelleg¶ek egyaránt vannak.

2. ábra. Módosított Williamson-Hall ábra2. Vonalpro�l illesztéseMiután meggy®z®dtünk róla, hogy a vonalszélesedést a diszloká
iók okozzák, konvolú
iósmódszerrel illeszthetjük a mikroszerkezeti paramétereket a teljes pro�lra. Az illesztéskezd®értékeit egy korábbi mérés alapján választottuk meg, 
sak a hullámhosszat javítottuka réz Kα1
vonalára. A program a teljes pro�lra illeszt az elmélet alapján. Az illesztettpro�l a 3. és 4. ábrán látható, az illesztett és mért közötti különbséggel illetve logaritmikusábrán. 3
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3. ábra. A mért és az illesztett di�raktogramm a különbséggel
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4. ábra. A mért és az illesztett di�raktogramm logaritmikus skálán
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Az illesztésb®l kapott mikroszerkezeti paraméterek a következ®k: a szem
seméret elos-zlás paraméterei m = (44.5 ± 0.4) nm illetve σ = 0.434 ± 0.003, a diszloká
iós¶r¶ség
ρ = (2.65± 0.02) · 1015m−2, a diszloká
ió kontrasztfaktor paramétere q = 2.085± 0.005, adiszloká
iók levágási sugara R∗

e
= (4.40±0.06) nm és a diszloká
ió elrendez®dési paraméter

M∗ = 0.2267.3. Szem
seméret eloszlásAz illesztésben a szem
seméret eloszlásra lognormális eloszlást tételeztünk fel, amineks¶r¶ségfüggvénye a következ®:
f(x) =

1√
2πσx

exp



−
ln2

(

x

m

)

2σ2



Ezt a függvényt ábrázoltuk az illesztésb®l kapott paraméterekkel az 5. ábrán. Az elos-zlásból kiszámolható középértékek: számtani közép < x >= me0.5σ
2

= 48.883 nm, afelülettel súlyozott átlag < x >area= me2.5σ
2

= 71.295 nm és a térfogattal súlyozott átlag
< x >vol= me3.5σ

2

= 86.101 nm.
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