Wskaznikowanie dyfraktogramu substancji
w przypadku znanych parametrow komoérki elementarne;j

Zadanie 1

Rentgenogram srebra (ap = 4.08 A) wykonany przy zastosowaniu promieniowania CuKa
(A=1.5405A) prezentuje ponizszy rysunek. Wywskaznikuj rentgenogram, okresl typ komorki
Bravais.

38.14°

10000,0

9000.0

8000.0 -

F000.0 o
-‘ﬁ a000.0
o
£ 5000.0 45°

4000.0 -

3000.0 +

64.6
2000.0 | 77.54 ] i
81.58°
1000.0 -
00 I |
| o L |
20.0 30.0 40.0 50.0 a0.0 70.0 80.0 20.0
2 theta

Wavelength: 1.54056 68.475, 10366 h, k=220

Rozwigzanie:

Zwigzek krystalizuje w ukladzie regularnym (ap = 4.08 A) — do wywskaznikowania
rentgenogramu nalezy zastosowa¢ zmodyfikowane rdwnanie kwadratowe dla ukladu
regularnego (1)

sin0 = 2 (W2 + k2 + 12) 1)
Qo

1) Z widma odczytujemy warto$ci katow ugiecia i obliczamy miary katow 0.

20 [°] 01°]
38.14 19.07

45 22.50
64.6 32.30
77.54 38.77
81.58 40.79

2) Dla kazdego kata 0, korzystajac ze wzoru (1), obliczmy sume (h% + k? + [2)
Dlakata 6 =19.07°:

(1.542)>
- aogy D
0.1067 = 0.0356 (h? + k2 + I2)

(h>+k?*+1?) =3

sin?19.07 =



0[] (h® + k* + 1)
19.07 3
22.5 4
32.30 8
38.77 11
40.79 12

3) Wyliczonym wartosciom sumy (h? + k? + [?) przypisujemy wskazniki hkl

Mozemy korzysta¢ z Tablicy 2 (Wskazniki refleksow dyfrakcyjnych i sumy ich kwadratow
dla uktadu regularnego) w instrukcji 11 (http://uranos.cto.us.edu.pl/~crystal/mag/mag11.pdf)

Tablica 2. Wskazniki reflekséw dyfrakeyjnych i sumy ich kwadratéw dla uktadu regularnego.

(h® + k2 + 1)

wskazniki hkl

3
4
8
11
12

111
200
220
311
222

4) Wyznaczone wskazniki refleksow maja ta ceche, ze wszystkie sa parzyste (200, 220, 222)

Uktad regularny
W+ i+l hkl

P F I
1 100 - -
2 110 - 110
3 111 111 -
4 200 200 200
5 210 - -
6 211 - 211
7 - - -
8 220 220 220
9 300, 221 - .
10 310 - 310
11 311 311 -
12 222 222 222
13 320 - -
14 321 - 321

lub wszystkie sa nieparzyste (311). Wskazuje to na typ komorki translacyjnej F.



http://uranos.cto.us.edu.pl/~crystal/mag/mag11.pdf

Wskaznikowanie dyfraktogramu substancji z ukladu regularnego
w przypadku nieznanych parametréw komorki elementarnej
Zadanie 2

Wykonano rentgenogram substancji polikrystalicznej krystalizujgcej w uktadzie regularnym z
zastosowaniem promieniowania CuKo (A=1.5405A). Linie dyfrakcyjne zarejestrowano przy
nastepujacych wartosciach katow ugiecia 44.40°, 64.59°, 81.76°, 98.31°. Wywskaznikuj
rentgenogram i oblicz statg sieciows.

Rozwiazanie:

1) Korzystajac ze zmodyfikowanego rownania kwadratowego (1) dla uktadu regularnego

. 22
sin?0 = — (h? + k* + 1) 1)
4a’
wyliczmy sin®@

20[°] 0[°] sin°0
44.40 22.20 0.1427
64.59 32.295 0.2855
81.76 40.88 0.4283
98.31 49,155 0.5723

2)Wyliczamy

Pon2
sin ehnknln
in2
Sin“Op1x111

gdzie Ok to odpowiada pierwszemu refleksowi na rentgenogramie, a kazdemu kolejnemu
odpowiednio Onakziz, Bhakals, - Onakaln.

20[°] | 0[°] Sin“Opg SiN®Bpnknin * | R4 k2412
Sinzeh1k1l1

44.40 22.2 0.142 0.1427 : 0.1427

64.59 32.295 0.285 0.2855: 0.1427

81.76 40.88 0.43 0.4283 : 0.1427

98.31 49.155 0.57 0.5723 :0.1427

20[°] 0[°] sin0 SIN®Bpnknin * | R2ir2+12
Sin29h1k1l1

44.40 22.2 0.142 1

64.59 32.295 0.285 2

81.76 40.88 0.43 3

98.31 49.155 0.57 4

Pon 2
Sin“Onnknin

Sa.
sin20p1k111

3) Gdy uzyskane warto$ci

e liczbami catkowitymi to mnoznik zapisany w tabeli jako * bedzie rowny liczbie 1



e liczbami catkowitymi lub wykazuja po przecinku cyfr¢ 5 to mnoznik * bedzie rowny
liczbie 2
e liczbami catkowitymi lub wykazujg po przecinku cyfre 33 lub 66 to mnoznik * begdzie

rowny liczbie 3

. , . sin%e@ . . . . .. .
W zadaniu uzyskane wartosci ZL;ZGM sg liczbami catkowitymi, wobec tego mnoznik bedzie
hik1l1

wynosit 1.
20[°] 0[°] sin%0 SINZOnninin * | RZ 4 k2 4+ 12
Sin%0p 15111
44.40 22.2 0.142 1 -1 1
64.59 32.295 0.285 2 -1 2
81.76 40.88 0.43 3 -1 3
98.31 49.155 0.57 4 -1 4

4) Wyliczonym wartosciom sumy (h? + k? + [?) przypisujemy wskazniki hkl

(h® + k*> + 1*) | wskazniki hkl
1 100
2 110
3 111
4 200

Mozemy korzysta¢ z Tablicy 2 (Wskazniki refleksow dyfrakcyjnych i sumy ich kwadratow
dla uktadu regularnego) w instrukcji 11 (http://uranos.cto.us.edu.pl/~crystal/mag/magl1.pdf)

Tablica 2. Wshaznild reflekséw dyfrakeyjnyeh i sumy ich kwadratéw dla ukladu regularnego.

Uldad regularny
WK+ hid

p F I
1 100 - -
2 110 - 110
3 111 111 -
4 200 200 200
5 210 - -
6 211 - 211
7 - - -

Pierwszy refleks ma wskazniki 100, jest to komorka translacyjna P. Wartosci hkl sag dowolne,

5) Wyliczamy warto$¢ Statej sieciowej ap ze wzoru (1)

20 [°] sin“Q ao [A]
44.40 0.142 4.18
64.59 0.285 417
81.76 0.43 4.145
98.31 0.57 417

Srednia warto$é ap= 4.166 A.


http://uranos.cto.us.edu.pl/~crystal/mag/mag11.pdf

