Sironta kiteisesta aineesta: von Lauen ehto

Kiteisen aineen rakennetta voi tutkia lahinna ampumalla siihen jotakin, jolla
on sopiva aallonpituus, kuten rontgensateita tai neutroneita — aalto siroaa
Kiteesta ja tasta voidaan paatella kiteen rakenne.
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Sironta kiteisesta aineesta: Braggin laki

Braggin laki ilmaisee saman asian kuin von Lauen ehto V“’b
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Sironta kiteisesta aineesta: Braggin laki

Eri hilatasot koodataan kaanteishilan vektoreiksi
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Y hteenvetona siis:

Diffraktiokulma
— aaltovektorin muutos

— kaanteishilan vektori
— hilataso
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Sironta kiteisesta aineesta: sironta-amplitudi

Kiderakenteen lisaksi sirontaan vaikuttaa, mika siroaa ja mika sirottaa
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rakennetekijd, maaraa sironnan intensiteetin
G:n maaraamaan suuntaan I(G) « |S(G)|?

.. jJaitse asiassa rakennetekijahan on sirottavan potentiaalin Fourier-muunnos...

Yleensa myos oletetaan etta sirottava potentiaali on summa atomien
potentiaaleista: v (x Z Vi(x

atomat




Sironta kiteisesta aineesta: sironta-amplitudi

S(G) = / dx ¢G> V(x) V= 3 Vix
yksikkokoppt

atomat

1. Neutronit siroavat atomiytimista - Vv (x Z b0 (x — X;) wp S(G)~ Z b; €'

atomait atomat

2. Rontgensateet siroavat elektroniverhosta - V;(x — x;) = Z;¢9,(x — x;)

l
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Ominaisuuksia: atomit 4
e Rontgensateet siroavat hyvin raskaista atomeista,
kevyista tuskin lainkaan, silla fJ ~ Z,-

@« Neutronit siroavat (sattumalta) myos kevyista
ytimista (kunhan sirontapituus bj on suuri)

@« Neutroneilla rakennetekija riippuu kadanteishilasta
vain eksponenttitermin kautta

(atomin) muototekijé




Sironta kiteisesta aineesta. esimerkkeja

Ik < |Sen|” kohtisuorat hilavektorit = Sihy) = Z fie2milhesthy;+iz)

atomat
Tapaus 1: Cesiumkloridi — sc, Tapaus 2: Cesium — bcc = sc, jossa
kanta Cs [0,0,0] CI [Y2,%2,%] kanta Cs [0,0,0] Cs [¥2,%2,Y%]
Sty = fos + Fege2mihk)-[1/2,1/2,1/2) Sthery = fos + foge2m itk (1/2,1/2,1/2]

— fC’s + fCl(_l)h—l-k—i—l — fC’s[l i (_1)h+/€—|—l]
Intensiteetti riippuu siita,
onko h+k+l pariton vai
parillinen

Jos h+k+l on pariton, ei
piikkia ole lainkaan -
systemaattinen puute eli
valintas&anto

Valintasaannot:
Aalto-vlionisto sc — kaikki piikit nakyvat
A” Perust‘i’ete’?den

Perusticteid bcc — h+k+l pitaa olla parillinen
fcc — h, k, I : kaikkien pitaa olla parillisia tai parittomia




Sironta kiteisesta aineesta: viela yksi esimerkki

I(hry o< |S(hkl)’2 kohtisuorat hilavektorit Valintasaannot:
sc — kaikki piikit nakyvat
Qm(hx +ky;+lz;) bcc — h+k+/ pitaa olla parillinen
= S(hki) Z fie PEETTT e — b, k, 1 kaikkien pitad olla parillisia tai parittomia

atomait

Tapaus 3: Sinkkisulfidi — sinkkivalke eli fcc, jossa kanta
® Zn: [0,0,0]
O S: [Ya,Y4,Y4]

= SC, jossa kanta
% Zn: [0,0,0], [%2,%2,0], [*2,0,%], [0,%2,%]
® S: [Y4,%4,%), [3%4,%,Y4], [34,%,%], [Y4,%4,%]
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Sironta kiteisesta aineesta: kaytannon menetelmat

Kaytanndssa diffraktiomittaus ei ole aivan niin yksinkertainen kuin

oppikirjassa. Vaihtoehtoja on

1. Sironta yksittaisesta kiteesta. Kidetta tai sadetta kaantelemalla
|oydetaan sirontakulmat. Ongelma on siing, etta riittdvan suurta
kidettd ei useimmista aineista saa aikaiseksi. Taman kokeen voi
tehda oppilaslaboratoriossa.

2.Pulverisironta (Debye-Scherrer-menetelmd). Tassa menetelméassa

kide jauhetaan pulveriksi, jolloin aalto siroaa yhta aikaa kaikista
hilatasoista mutta samalla joka suuntaan.
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Sironta kiteisesta aineesta: esimerkki PrO2

Pulveridiffraktio neutroneilla, A = 0,123 nm
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Diffraktiokulmat -
hilatasojen etaisyydet (Braggin laki) —
kaanteishilan vektorit — hila

p A 2 a
(D = 9sind |G| VA2 + K212

mm) eri piikeille d*t suhteet kokonaislukujen suhteita
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20() d(m) 3d2/d® h*+k+P  {hkl} a(nm)

22,7 0,313 3 3 111 0,542
26,3 0,270 3,99 4 200 0,540
37,7 0,190 8,07 8 220 0,537
443 0,163 11,01 11 311 0,541
46,2 0,157 11,91 12 222 0,544
54,2 0,135 16,05 16 400 0,540

sc — kaikki piikit nakyvat
bcc — h+k+ pitaa olla parillinen

fcc — h, k, | : kaikkien pitaa olla parillisia tai parittomia

]

fcc, hilavakio = 0,540 nm




Sironta yleisemmin

» Edella esitetty on ehdottomasti yleisin

menetelma aineen rakenteen tl
maarittamisessa gol Cu (1090°C)

» RoOntgensateita tai neutroneita tai muuta .
voi kuitenkin kohdistaa muuhunkin kuin /V 'oh
Kiteiseen aineeseen ja kylla ne siroavat i

» Epaelastisen sironnan avulla kiteeseen A
voidaan synnyttaa fononeita (tama on
tosin vaikeaa rontgensateilla)
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