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POZNAMKA K VYPOCTU STRUKTURNIHO FAKTORU
V. Pudalka

Suma vsech amplitud rentgenového zareni rozptyleného N
atomy elementarni bunky do sméru s je

F(s)=§fnexp§%(s—so)r§ (1)

kde f; je faktor atomového rozptylu atomu, jeho poloha je
dana polohovym vektorem r, sy a s jsou jednotkové
vektory ve sméru dopadajiciho a rozptyleného zatreni a A je
vlnova délka monochromatického rentgenova zafeni. V
ptipadé geometrického usporadani podle obr.1 je vektor s -
sy v dy kolmy na piislusnou strukturni rovinu (hkl) a
velikost tohoto vektoru je

|s—s,]=2sin9 @)
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Obr.1

Dale
(s —s,)r=2rsind cos{ (3)

kde je uhel mezi polohovymi vektory ra |s - sg, ale také
mezi vektory d a r adale také mezi vektory r a n,kden
je normalovy vektor na strukturni rovinu (hkl). Vektor n
ma ve vektorové analytické geometrii rozmér plochy.

Vektorovou rovnici strukturni roviny
nr—V =0

1ze odvodit z podminky, e objem sestrojeny ze tii vektori
le icich v jedné rovin€ anele icich v jedné pfimce je rovny

nule:
%—r%—r%—r%zo 4)

a,b a ¢ jsou délky hran elementarni bunky, h, k,1 jsou
Millerovy indexy pfislusné strukturni roviny a objem V je
objem elementéarni bunky:

V =[abc] (5)

Po upravé dostaneme

rlh(bxc)+k(c*xa) +l(a xb)] =V (6)
kde

n=[h(bXxc)+k(cxa)+l(axb)] 7

je hledany normalovy vektor. Pfepocet na struktury s vyssi
symetrii je elementarni. Jednim z polohovych vektort je
také vektor mezirovinné vzdalenosti d, ktery je kolmy na
strukturni rovinu, tak e plati také

nd = nd (¥

a pro vypocet mezirovinné vzdalenosti, ktery je vhodny
pro vSechny krystalografické soustavy mame

n

Absolutni hodnota vektoru n je dana skalarnim soucinem
n? = nn. Nyni Ize rovnici (3) upravit dale
nr

cos{ =—
nr

(10)

Polohovy vektor r ma v obecné poloze atomu uvnitf
elementarni bufiky rovnici

r=ua+vb +wc

(In
kde u,v a w jsou zlomkové (relativni) soufadnice v
soufadném systému tvofeném hranami elementarni bunky
a, b a ¢, které sviraji uhly a, B a. y. Dalsi Gpravou
dostaneme z (10), e

cosZ=d(hu +kv+iw) (12)
r
a
(s—s,)r=2d(hu +kv +Iw)sin 9 (13)

Strukturni faktor roviny hkl pro rozptyl ve sméru daném
vektorem s zavisi tedy na thlu rozptylu takto:

F(s):NZf" exp%ﬂ(hmkv +lw)sin19§ (14)

V maximu F,, (s) je splnéna Braggova podminka
2dsind =\

a strukturni faktor ma v misté maxima piku hodnotu

N
F (s)= an exp[2Tu(hu +kv +1w)] (15)
Intensita difraktovaného zafeni do libovolného sméru s je
pak dana sou¢inem strukturniho faktoru a jeho komplexné
sdru ené hodnoty. Atomovy rozptylovy faktor udavany v
tabulkach musi byt aproximovan spojitou funkci.

O Krystalograficka spole€nost



4% POZNAMEKA K VYPOCTU STRUKTURNIHO FAKTORU

O Krystalograficka spole€¢nost



