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Konstrukcja sieci odwrotnych do dwuwymiarowych sieci
rzeczywistych o wybranych parametrach sieciowych.
Konstrukcja sieci odwrotnych do trojwymiarowych sieci
rzeczywistych przy zastosowaniu programu KRYS/

Cel ¢wiczenia: poznanie zasad konstrukcji sieci odwrotnych do dwu- i trojwymiarowych
sieci rzeczywistych o wybranych parametrach sieciowych przy zastosowaniu programu
KRYSL1.

Czes¢ teoretyczna:

Sie¢ odwrotna jest abstrakcyjnym tworem geometrycznym sprzezonym przestrzennie i
wymiarowo z rzeczywistg siecia krystaliczng. Sie¢ odwrotna odzwierciedla obraz dyfrakcyjny
krysztatu i stosuje si¢ jg do interpretacji dyfrakcyjnych zdje¢ rentgenowskich.

Osie krystalograficzne sieci odwrotnej, jak roOwniez jej parametry oznacza si¢ przez dodanie
symbolu gwiazdki X*,Y*,Z*, ag*, bo*, co*, a* B*y*

Sprze¢zenie przestrzenne sieci rzeczywistej i odwrotnej.

Sprzezenie przestrzenne sieci rzeczywistej i odwrotnej polega na tym, ze jednostkowe
wektory translacji sieci odwrotnej sg prostopadte do ptaszczyzny utworzonej przez pozostate
dwa wektory translacji sieci krystalicznej (Rys. 1a, 1b, 1c).

Wektor a*g jest prostopadty do wektorow by i Co

Wektor b*, jest prostopadty do wektorow ag i Co

Wektor c*g jest prostopadty do wektorow ag i by

Warunek sprzg¢zenia zwany warunkiem prostopadtosci podaje kierunek wektora translacji
sieci odwrotnej w stosunku do wektora sieci rzeczywistej.

Warunek ten w zapisie wektorowym podaje zaleznosc:

aD-DQZHD-C{]:DD-(‘{]:DD-HUZCU-HQZCD-DOZU

Wektory translacji sieci odwrotnej a*o, b*y, c*o oraz odpowiadajace im osie krystalograficzne
sieci odwrotnej X',Y",Z" sa prostopadte odpowiednio do plaszczyzn sieci rzeczywistej (100),
(010) i (001).

Kierunek w sieci rzeczywistej o symbolu [mnp] jest zawsze prostopadty do ptaszczyzny sieci
odwrotnej o tych samych wskaznikach (mnp)’.



Sprzezenie wymiarowe sieci rzeczywistej i odwrotnej.

Sprzezenie wymiarowe sieci rzeczywistej i odwrotnej polega na przyjeciu, ze dlugosci
wektorow  translacji  sieci  odwrotnej sg  rowne  odwrotnosci  odleglosci
miedzyptaszczyznowych odpowiednich plaszczyzn sieciowych w sieci rzeczywiste;j.
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Warunek sprzg¢zenia wymiarowego sieci rzeczywistej i odwrotnej mozna przedstawic za
pomoca iloczynu skalarnego wektorow:
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a,-a,=b,-b,=c,-¢c,=1
Wektory sieci odwrotnej sg powigzane z wektorami komorki elementarnej krysztatu za
pomoca rownan:
a*y = (b03C0)/V
b*o = (Co33.o)/V
C*= (ao3bo)/V
V — objetos¢ komorki elementarnej krysztatu
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Rys. la. Konstrukeja osi X* 1 wyznaczenie a,, Rys. 1b. Konstrukeja os1 Y* 1 wyznaczenie b
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Rys. le. Konstrukeja osi Z* 1 wyznaczenie ¢, Rys. 1d. Komorka elementarna sieci odwrotnej



Konstrukcja geometryczna dwuwymiarowej sieci odwrotnej.

Sie¢ odwrotng konstruujemy w ten sposob, ze wybieramy jej punkt poczatkowy w jednym z
wezlow sieci rzeczywistej. Nastgpnie zgodnie z warunkiem sprzezenia przestrzennego
prowadzimy z poczatku uktadu normalne prostopadle do kazdej rodziny plaszczyzn
sieciowych (hkl) sieci rzeczywistej. Zgodnie z warunkiem sprzg¢zenia wymiarowego wzdhuz
normalnych zaznacza si¢ punkty potozone w odlegtosciach n-1/dng od wezta 000 (n — liczba
calkowita). Kazdy wezetl sieci odwrotnej przedstawia rodzing plaszczyzn sieciowych sieci
rzeczywistej o tych samych wskaznikach pomnozonych przez rzad refleksu n. Refleksy
wyzszych rzedéw od tej samej rodziny plaszczyzn sieciowych uktadajg si¢ w rownych
odstepach na wspodlnej prostej. Zasade geometrycznej konstrukeji ptaszczyzny X* Y* sieci
odwrotnej do danej dwuwymiarowej sieci rzeczywistej przedstawiono na rysunku 2.

\
\
340 330
N\
L
L 240 230
~
~
~
s
~
140 130
. 040 030
o
Y*

Rys. 2. Konstrukcja dwuwymiarowej sieci odwrotnej




KONSTRUKCJA SIECI ODWROTNEJ DLA UKEADU JEDNOSKOSNEGO |
TROJSKOSNEGO

1. Uklad jednoskosny

Rys. 3. Schemat komoérki elementarnej uktadu jednoskosnego dla sieci rzeczywistej oraz sieci

odwrotnej.
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a=a*=90° d100 = @ sin(180-p) = a sinf
bic* cLb* a* = 1/dyp0 = 1/(a sinp)

Tabela 1. Bezposrednie relacje pomigdzy parametrami sieci rzeczywistej, a parametrami sieci
odwrotnej w uktadzie jednoskosnym.

a* = 1/(8. sinB) a= 1/(3_* sinﬁ*) a=y= oF = Y* =9(°
b* = 1/b b= 1/b* B* =180 —
¢* = 1/(c sinp) ¢ = 1/(c* sinp*) V* = 1/V = a*b¥c* sinp

V =1/V* =abc sinf




2. Uklad tréjskosny

sseanacln

y wrecaaliaad b
-~

e
(TR
e

Rys. 4. Schemat komoérki elementarnej uktadu tréjskosnego dla sieci rzeczywistej oraz sieci
odwrotnej.

Tabela 2. Bezposrednie relacje pomigdzy parametrami sieci rzeczywistej, a parametrami sieci
odwrotnej w uktadzie tréjskosnym

a* = (bc sina)/V b* = (ac sinf)/V c* = (ab siny)/V
sin a* = V/(abc sinp siny) cos o* = (cosP cosy — cosa)/(sinP siny)
sin B* = V/(abc sina. siny) cos B* = (cosa cosy — cosp)/(sina siny)
sin y* = V/(abc sina sinp) Cos y* = (cosa. cosp — cosy)/(sina. sinB)

V = 1/V* = abc(1 — cosa — Cos?B — cos’y + 2cosa cosp cosy)Y/? =
= abc sina sinf siny* = abc sina sin*siny = abc sina™* sinp siny




Cwiczeniel.
Wyznaczanie parametrow dwuwymiarowej sieci odwrotnej za pomocg programu
KRYSL.
» Wejs¢ do programu KRYSL1.
e\Wybra¢ opcj¢ Sie¢ odwrotna
0 Nastgpnie podopcje Konstrukcja 2D
1. Wpisa¢ parametry dwuwymiarowej sieci rzeczywistej o, piv.
Sprawdzi¢ uzyskane w ¢wiczeniu 1 obliczenia wartosci parametrow dwuwymiarowej

sieci odwrotnej.

2. Whpisa¢ parametry dwuwymiarowej sieci rzeczywistej a, B ivy:
e wartosci parametrow a, 3 z przedziatu <0.5; 2>
ewartosci kata y z zakresu <50° ; 130°>

Naciskajac klawisz ENTER przeanalizowa¢ kolejne etapy konstrukcji sieci odwrotnej.

Cwiczenie 2.
Geometryczne sprzezenie sieci rzeczywistej i zwiazanej z nia sieci odwrotnej.
» Wejs¢ do programu KRYSL1.
e\Wybrac opcj¢ Sie¢ odwrotna
0 Nastepnie podopcje Sprzezenie

2. Znalez¢ parametry sieci dwuwymiarowej, przy ktorych sie¢ rzeczywista i odwrotna sa
identyczne.
3. Zdefiniuj wpltyw zmiany parametrow sieci rzeczywiste] na wartosci parametrow Sieci
odwrotnej.

Cwiczenie 3.
Konstrukcja sieci odwrotnych do trojwymiarowych sieci rzeczywistych przy
zastosowaniu programu KRYSL1.
» Wejs¢ do programu KRYS1
e Wybra¢ opcj¢ Sie¢ odwrotna
0 Nastegpnie podopcje Konstrukcja 3D

Wybra¢ uktad krystalograficzny i przeanalizowac Kkolejne etapy konstrukcji trojwymiarowej
sieci odwrotnej. Cwiczenie powtorzy¢ dla wszystkich uktadéw krystalograficznych
przedstawionych w programie.



Korzystajac z programu KRYS1 rozwigzaé¢ zadania o numerach 16, 18, 20, 22 znajdujace si¢
na stronie internetowej Olimpiady Krystalograficznej 2016

http://www.komkryst.pan.pl/index.php/en/olimpiada-2016

Zadania dodatkowe

Zadaniel.

Konstrukcja dwuwymiarowej sieci odwrotnej. Obliczanie parametrow sieci odwrotne;j.
Korzystajac z warunkow sprzezenia przestrzennego i sprzezenia wymiarowego wykonac
konstrukcje dwuwymiarowej sieci odwrotnej. Przeprowadzi¢ obliczenia parametréw
dwuwymiarowej sieci odwrotnej. Parametry dwuwymiarowej sieci rzeczywistej wynosza:

a=2A;b=4A;y=60°

Przedstawi¢ konstrukcje dwuwymiarowej sieci odwrotnej na papierze milimetrowym.
Dotaczy¢ przeprowadzone obliczenia parametrow sieci.

Zadanie 2

Sprawdzi¢ graficznie i analitycznie, jakie wezty sieci odwrotnej o parametrach ag*=0.4 A,
bo* = 0.2A7, y* = 90° beda mogly bra¢ udziat w dyfrakcji promieniowania rentgenowskiego
o dhugoéci fali A = 1.54A. Przyjaé, ze monokrysztal obraca si¢ wokoél osi prostopadtej do
ptaszczyzny rysunku.

Zadanie 3.

Na plaszczyzne sieci odwrotnej ap*=0,6 A, be*=0,4A™", y*=90° pada wiazka
promieniowania o dtugosci fali A = 0,67 A, zgodnie z kierunkiem osi X*. Monokrysztat jest
nieruchomy. Wezet 130 znajduje si¢ na sferze Ewalda. Znalez¢ graficznie i analitycznie kat
ugiecia promienia dyfrakcyjnego na tym wezle.

Zadanie 4.

Na dwuwymiarowa sie¢ odwrotng ap* = bo* = 0,2 A™ i y* = 90° pada wiazka promieni
réwnolegle do osi X*. Powstaty promien dyfrakcyjny dla wezta o symbolu 220 tworzy kat 6 =
45°. Wykresli¢c sfer¢ Ewalda dla tego przypadku dyfrakcji oraz obliczy¢ dtugos¢ fali
padajacego promieniowania.
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