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Mrizkove parametry
a chvala nomogramu
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Mrizkové parametry




MASARYKOVA UNIVERZITA www.muni.cz

oOoooooo
0OooDoOooaOo
oOoooooo
OO O0DODOO0ODo
ooooooo
0OoOoDoOooaOo
oOoooooo

oo
oo
oo
0o o
(On]
oo
oo

oOoooooo
Oooooooao
Ooooooo
ODOODODOOoOD

N A A4

Mrizkove roviny a Millerovy indexy

A
Z

X+y+Z=1

pf3p g r
r hox+koy+1lgz=n

~
~Jd.
~
~

[
§-
s
ey
) \\‘
{ +
‘¥l____________
N 7

-~y
-~
S

systém rovnobéznych rovin
s Millerovymi indexy (g Kq. lp)
(hy, Ko, 1) ... celd nesoudéina ¢isla
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Popis krystalu

e o
o .

R =na, +N,a, +n.a = |4



MASARYKOVA UNIVERZITA www.muni.cz

Difrakce a Laueovy rovnice

N1 &
E=E, ZO Zlf exp[—l(k’ k)(n1a1+n2a2+n3a3+pﬂ)]
n=0 u=
- N i O\ =
~ = SIN '(k’ k)ai
E =E,F(k —k)Hi:LZ,?, i(k, e | =1,|FI°G
sin? Ut (k' — k)4,

G =G,G,G, ... geometricky faktor ... G, = -
1923 9 4 " sin?L(k'—k)a,

difrakéni maxima ... Laueovy rovnice ... Laueovy indexy (h,k,l)

%(E’_E)élzhﬂ-’ %(E'_E)ézzk”’ %(E’_E)észk”’ hk,l'e

VA
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Strukturni faktor

strukturni faktor v difrakénich maximech - vyhasinani maxim

k'—k =hb, +kb, +1b, .

.. difrakéni maximum, by = &, (8; x 8 )V -

Fo = zl f, expli(hb, + Kb, +10,) (148, + 11,8, + 14,85)]
i

Fog = 2 T, expl2zi(heg + ks +115)]

p=1

h,k,| stejne parity

27i(h+k+1)]} ... h+k+1 sudé

27i(h+k)] +exp[27i(h + 1)) +exp[27i(k +1)]}

8




Reciproka mrizka a Braggova rovnice

reciproka mrizka a Laueovy rovnice

[apaz’as] / / /

k'K = by, b Oy L (g, Ko lo)_ /%ﬁi\/ / /
(kD=nthokol) L /IS N
2Ksin 9 =By || By = < //Ehk'//ﬁ/ f

M by S]]

Braggova rovnice k / /// /
2d,, Sin9 =4 O AR
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Braggova rovnice a mrizkoveé roviny

maxima ... A=nA

| By |
a
g (C) =

] f Jh2 +k2 +12

hnkal 1
s A (T) = ———
2 + Kk |
dréhovy rozdil paprski o2 i o2
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kuzelove plochy

s vrcholovym
x\ Uhlem 49
S
vstup ¢ =90° / 1 / )\vystup 9=0°
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Experiment sedesatych let
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Cernohorsky Nomogram pro kubické miizky jednoduché (vSechny kiivky) Chart for Simple Cubic Lattices (all curves) Chart 7
a prostorove centrované (jen silné kiivky): and Body-centred Lattices (thick curves only);
velmi vysoké parametry very high parameters




Ooooooooooo
ooooopopoooooaO
oOoooooooooo

sosccosososo  IMASARYKOVA UNIVERZITA www.muni.cz

oOoopDopDpooDoOoOooO
oOoooooooooo

Co je to nomogram?

Co rika Wikipedie o nomogramu ...

Nomogram je specialni graf, ktery umoznuje provadeni
vypoctt pomoci jednoduchych geometrickych konstrukci a
ctenim primo v tomto grafu.

... @ €O 0 jeho dnesnim vyznamu

Tento zplsob konstrukce vypoctl mél vyznam pred
zavedenim vypocetni techniky, dnes je jiz jen historickou
kuriozitou.

http://cs.wikipedia.org/wiki/Nomogram



Kubicke latky
2asingd=AN, N =h?+k?+1?

Sin % = [E)
2
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A
a
N =8
[2,2,0]
x=i,y=sinl9
a
JIN

sSmérnice = T
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Dvouparametroveé latky - nomogramy

_ nezavisle proménna zavisle proménna

Hull-Davey log (d/a) c/a
Schwarz-Summa log (a/d) alc
Harrington log (d/ (ac)?) log (c/a)
Bjurstrom d2/(a2+c?) [1+( a/ c)V?]
Bunn — semilogaritmické log[ d-2 /(a 2+c~2)] [1+( a/ c)V?]
Bunn — logaritmické log[ d-2 /(a2+c~2)] log (c/a)
Carapella d/a cla

M. Cernohorsky: Charts for two-parameter lattices. Prace Brnénské zakladny
CSAV, XXXIII (1961), 4-5, 177-223.

J1. N. MnnkuH: CnpaBoYHUK MO PEHTreHOCTPYKTYPHOMY aHanusy
NOSIMKPUCTANNOB. ['ocyaapcTBeHHOe usaaTtensctso ®M, Mocea 1961.
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Dvouparametrove L
latky MC FTT L S
Analytické nomogramy ... | =0 A

A Vhe+k? prol=0, x=49, y=

a
A 2sind y
Y

- AN
110 110 \\\::::: AN
200 210 | AN
20 300 o || I -

310 320 .‘

et
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Dvouparametrové latky MC

Primkové nomogramy

g T4

2) -3 46125'”2‘9—(h2+|<2) aVisdpdiais 1144
2 2 ty—| 2 i R e
C/A y 11/ %40

hkO h'k’0O~ hkl

2=
. 4a°sin® 9

A || 4 ! me——
( (NP A A Z T W/ L 1
LA A I/, A / 2
Y = % P R U ) A .| ﬂ‘
L 20 2 22 0 H 2 0 33 42 50 51

o0 >
h2—|— k2 hrZ_I_ kr2

stupnice x cejchovana v h? +k?, stupnice y cejchovanavc/a
21
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Dvouparametrové latky MC dal
Prevodovy nomogram ¥ =0 22
- B 9=0°
difrakce A »ZT
vV pfimkovém =" — - = A
nomogr I | | T = skute¢ny
""""""""""" —///T_\ difraktogram
—\l 7R
0 R =57,3mm
X =4a’/}° "
N 2
(arzy L \¢=90

|
O

0 >(al1)?=9/ \X -
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i 5,43073 (3)

\V4 v Si
Jak presne a-Al,0, 4,75904 (5) 12,99212 (18)

N \I'm

Ize zmerit \/@T} — 0.005 9416 + 0.000 021 [A]

parametr?

23
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Projekt IUCr

» Mezinarodni krystalograficka unie

» Projekt 1957-1959: Presné urCovani mrizkovych
parametrd (Sestnact rentgenografickych laboratofi z deviti
zemi)

» Zavery: Soucasnymi (tehdy) metodami Ize mérit mrizkove
parametry s presnosti lepsi nez 0,01%, presnost 0,001% ve
smyslu krajni chyby je nedosazitelna.

: M. (VZernohgrsk;'/: Metrologie mrizkovych parametrd.
Rozpravy CSAV, rada technickych véd. 78 (1968), 5, 81 s.,
21 priloh.

24
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Rozlisovaci schopnost DS metody

2asind= AN, §0=§—9

F 2Aasin9+2acosSA9:\mM

A EZ_COthAug-FM:tg(DA(D-FA—;L
a A A

>
' Eaj __(ij _ tg§ 4Rcotge
o \Aa1), Ad

Aa AF

vysoke difrakcni ahly

25
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Systematické chyby mereni m. p.

AF /2 =—esIn2¢p

polomér komory, zmény délky filmu
excentricita vzorku, absorpce
lom rtg zareni, zmény m. p. s teplotou

—=1gpAp - gﬁ

Aa _F (AF_ARjt F
a 4R

Aa e .
(—j :Agoexctggozﬁsmz 1)
exc

velke difrakéni thly, extrapolace
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Podil p neobsahuje polomér komory a je velmi citlivy
na zmenu mrizkoveého parametru.

27
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Chyba podilové metody — I

Idealizovany pripad (bez systematickych chyb)

Ap tg 9
(7/2—9)

dveé ¢ary = interpolace v tabulce = R = a, = a(4),1=1,2,...

=|Z(&) - Z(19)|— Z(8) = =(ptge)™

vazeny praméra=Y wa /> W, W ~ Aa*

obecny pripad
pro AF ~ F (AF = KF) je podil stejny jako v idealnim pripadé

podilovou metodu 1ze pouzit bez uprav

28
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Chyba podilové metody — 11

platnost predpokladu AF ~ F,tj. AF = KF

systematicke chyby klesaji pro $ — 7 /2

Aa=ag(4), g(9) je klesajici funkce

K — AF _ AS Aa
F rl2—-9 a

Z(9) ... zptfesnovaci Cinitel
g(9) ... extrapolacni funkce

— _cotg$ A9 = K =%g(9)2(9)

29
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Chyba podilove metody — III

skuteénost K(%)
pro jinou funkci g (%) nemusi 1,0
byt k(%) =g(9)Z(F) konstanta

relativni chyba m. p.
Aa _«a k(9. —k(5,)
a aZ(4)-42(4,)

extrapolacni funkce

g(9) =

2
cos g g(9) =cos® 9 50 60 70 80
sin 4 | | | I
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Podilova versus extrapolacni metody

Z hlediska spravnosti a presnosti vysledku je
podilova metoda rovhnocenna metodé extrapolacni.

Podilova metoda nevyzaduje znalost polomeru
komory.

Podilova metoda se ucinné uplatni pro
dvouparametrové latky, zatimco prizplisobeni
extrapolacni metody v této oblasti zplisobuje
komplikace.
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UVK (MC) versus IUCr

vzorek atda[A] da/a[%] ctdAc[A] Ac/c[%]
3,16522 (9) 0,03 = -

wolfram  316s315(9) 0,0003 = omm oo
543054 (17) 0,003 e e

kremik 543073 (3) 0,0006 === e
nemereno

Zn0O 3,24968 (2) 0,0006 5,20648 (7)  0,0013
nemereno

a-Al,O3 475004 (5) 0,0011 12,99212 (18) 0,0014
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Poznamka nakonec — o stupnicich ...

A X

y=2'

AL V.. L Iogy(l]
exponencidlni i s X Emmm i Y
funkci Y 10 logZ \{logZ

~ zobrazi jako
linedrni i
y = 100~
og y=1, logy=2 logy=3

viEdo iS00 i 00e] A0

>
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... a logaritmickém pravitku

65
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