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PRASKOVA DIFRAKCE a FAZOVA ANALYZA

Mnoho pevnych latek je krystalickych, coz

znamena, ze jejich atomy jsou pravidelné

usporadany. Kazda krystalicka pevna latka ‘ ‘ d H

ma svlj typicky praskovy difraktogram. Lze |u hL_L bl b
to prirovnat k charakteristickému ,otisku CaS0,2H,0 Ca0 Ca(OH), CaCO,

prstu”, ktery lze poutzit k identifikaci osob.

K identifikace latek jsou nezbytné databaze.
Databdaze praskovych difraktogramt PDF-5 v
soucasnosti obsahuje pres 1 100 000
zdznamd.
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Realna struktura — Zrna, krystality polykrystalického materialu

Velikosti, distribuce, orientace, interakce

Poruchy krystalové mfize
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iZové parametry — charakteristika zakladni bunky

a,b,c,a, B,y Mohou byt ovlivnény rliznymi faktory
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Preferencni orientace krystalitU - textura

Ve standardni praskoveé difrakci difrakéni maxima od jednotlivych atomovych rovin jsou zaroven spojena
s krystality orientovanymi témito rovinami rovhobézné s povrchem. Pokud je nékterych orientaci vic,

projevi se to vzrustem pfislusnych intenzit. Pfi silné texture ani nejsou dal$i maxima vidét
(nize dva rady difrakci od jednoho typu rovin).




Preferencni orientace krystalitU - textura

Pro komplexnéjsi charakteristiku textur se meéri tzv. pélové obrazce, distribuce orientaci vybranych atomovych
rovin v prostoru, ¢asto vyjadrenych ve stereografické projekci, nize v tzv. 2.5 D reprezentaci

Pé6lové obrazce pro méd (111) (100)
deformovanou vysokotlakou torzi
(high pressure torsion — HPT)

Proces je valcové
symetricky, takze i textury
maji zhruba tuto symetrii. 1 rotace

Ukazany jsou obrazce pro
roviny (100) — stény krychle
zakladni bunky a (111) -
roviny kolmé k télesové
uhlpricce

10 rotaci



Preferencni orientace krystalitU - textura

Pélové obrazce pro méd deformovanou protlacovanim vzorku kanalkem
Equal-channel Angular Pressing - ECAP

(111)

Proces neni valcové
symetricky

X

Celo vzorku

Bok vzorku

Procesy ECAP a HPT se pouzivaji za ucelem zjemnéni zrn materialu do oblastinano av
disledku toho zvysSeni mikrotvrdosti materiala



Zbytkova napéti (homogennive vétsi oblasti vzorku)

Zbytkové napéti vznikaji v materialech z riznych pficin — proces zpracovani, spojeni materiall, tepelné zpracovani
materiall. Jsou napf. tvareci napéti (valcovani, kulickovani, ohyb, tazeni) ¢i obrabéci napéti (soustruzeni,
brouseni, frézovani, rezani). Ne vzdy jsou takova napéti Skodliva. Nékdy se naopak cilené vytvareji.

Napf. tlakovéa napéti zplsobuji zmenseni vzdalenosti atomovych rovin kolmych k povrchu a tedy zvySeni tvrdosti,

odolnosti v&éiYniku trhlin.

Zbytkova napéti se méri difrakci tak,
Ze se sleduje zména polohy difrakéniho maxima

= e | At dhrlaivibelibsiiniin
'f/{///‘/ﬁé = s orientaci mérenych rovin vici povrchu vzorku

V roce 2024 jsme v Praze poradali
11. evropskou konferenci o zbytkovych napétich

ECRS
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Funkce uhlu roviny vzhledem k povrchu


http://www.xray.cz/ecsr11

Priklady aplikaci praskové difrakce



MINERALOGIE A RENTGENOVA PRASKOVA DIFRAKCE

Mineraly jsou stavebnimi kameny pevné Zemé. Existuje vice nez 4 500 znamych druh( minerald a kazdy rok je objeveno 100
novych minerald. Nékteré mineraly lze snadno rozpoznat podle jejich charakteristickych barev nebo krystalovych forem, ale ve
vétsiné pripadu je praskova rentgenova difrakce primarni a nejpresnéjsi metodou pouzivanou k identifikaci minerald — v muzeich,
pfi vyhledavani nerostd, v téZebnim a mineralnim prdmyslu, mineralogii a geochemii.

Pouziti 2D detektor(i a modernich rentgenovych zdrojli umozriuje rutinné nasbirat difrakéni obrazce prasku z malych vzorkd
béhem nékolika minut. Data praskové difrakce v kombinaci s Rietveldovym upfesfiovanim a dalSimi metodami jsou navic
ucinnymi nastroji pro kvantitativni fdzovou analyzu mineralnich smési a pro podrobné studium krystalovych struktur minerald.

Diky své hodnoté a krase jsou drahokamy vyznamnou a velmi cenénou podskupinou mineralni fiSe. Praskova difrakce se bézné
pouziva k potvrzeni identifikace surového drahokamu a tim mdze poskytnout cenné informace o pravosti, plivodu a hodnoté
materialu.

Pres 90 % zemskOho povrchu je tvofeno silikaty (zakladny stavebni jednotky skupiny [Si,O,]™

Granat Ca;ALSi;0,, Beryl Be;AL,SigO,, o kfemen




PRUZKUM VESMIRU A RENTGENOVA DIFRAKCE

NASA vyslala na planetu Mars miniaturni pfistroj pro rentgenovou difrakci. Pristroj s nazvem CheMin
(Chemistry and Mineralogy) ma velikost krabice od bot, ve srovnani s laboratornimi pfistroji, které maji
velikost dvojité ledni¢ky a hmotnost stovky kilogram(. CheMin analyzoval pidu a horniny na povrchu
Marsu a odeslal zpét data, kterd byla pouzita k mineralogickému studiu krateru Gale. CheMin umoznil

kvantifikovat mineralogii nékolika vzorkd a urcit pfitomnost jilovych a dokonce i amorfnich materidlt v
kazdém vzorku. Méreni prvnich dat rentgenové difrakce na Marsu v roce 2012 se shodovalo se 100.
vyro¢im objevu rentgenové difrakce Maxem von Lauem.

Laboratorni pristroj Prenosny pristroj
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Montaz v Cistych prostorech
http://www.gizmag.com/curiosity-first-soil-analysis/24790/



Curiosity Rover

Mastcam
cameraheads

inlets CheMin TEiE=s
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Analytické pristroje
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Expozice 26.9 hodin 10,000
9,000
8,000 .
-+ 000 Table 1. Crystalline components (amorphous-
' free, normalized to 100%) of the Rocknest
5 2000 scoop 5 soil.
§ 5,000
© 4.000f ' Mineral Weight (%) 20 (%)
3,000 Plagioclase (~An57) 40.8 2.4
2,000 M . M Forsterite (~Fo62) 22.4 1.9
1,000 : Augite 14.6 2.8
o ot " i . - . Pigeonite 13.8 2.8
5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 Magnetite 2.1 0.8
#Th Degrees Anhydrite 1.5 0.7
Quartz 1.4 0.6
Science 27 September 2013: ‘ Sanidifne* 1.3 1.3
Vol. 341 no. 6153 : : Hematite® 1.1 0.9
DOI: 10.1126/science.1238932 X r_ay Diffraction Resu'Fs from Mars lImenite* 0.9 0.9
Science Laboratory: Mineralogy *At or near detection lk
of Rocknest at Gale Crater
D. L. Bish,* D. F. Blake,> D. T. Vaniman,? S. J. Chipera,” R. V. Morris,” D. W. Ming,’ Slozeni podobné pCIdé
A. H. Treiman,® P. Sarrazin,” S. M. Morrison,® R. T. Downs,® C. N. Achilles,” A. S. Yen,*° na l:lbOéI'SOpky Mauna Kea na Havaji
T. F. Bristow,” ]. A. Crisp,*® ]. M. Morookian,*® ). D. Farmer,™* E. B. Rampe,”® E. M. Stolper,*
N. Spanovich,'® MSL Science Teamt



PRASKOVA DIFRAKCE A FORENZNI ANALYZA

Chemicka analyza ,forenznich” vzork(i obvykle znamena identifikaci ¢i srovnavani vzorka. Vzorky se vsak lisi od vétsiny
vzorkl, se kterymi se setkavame v jinych situacich. A sice v tom, Ze predstavuji dikazy, a jako takové by mély byt uchovavany.
Praskova difrakce je nedestruktivni, a proto se dobre hodi pro forenzni analyzu. Je také vSestrannad a Ize ji pouzit ke
kvalitativni i kvantitativni analyze organickych, anorganickych a kovovych vzork( i smési téchto materidld.

Ukazkovym ptikladem muze byt analyza zabavenych pouli¢nich narkotik, které kromé samotné drogy vidy obsahuji pomocné
latky nebo pfimési. Nékteré z téchto sloucenin byly dealerem zamérné pridany, aby drogy byly pfijatelnéjsi a samoziejmé
aby maximalizoval svij zisk. Timto vSak vytvari analyticky ,, podpis” nebo profil, ktery mlze byt uzite€ny pfi sledovani cesty
jednotlivych zabavenych drog ke spoleénému zdroji — tedy k nému. Cim vice chemickych sloZek je identifikovano v
jednotlivém vzorku, tim vétsi je dikazni hodnota shody.

Kromé toho mnoho IéCiv a urcité pomocné latky nebo primési existuji v riznych polymorfnich formach, hydratovanych
formach a opticky aktivnich nebo racemickych formach a kazdou variantu Ize Uspésné rozlisit praskovou difrakci, coz zvysuje
dikazni hodnotu analyzy.
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Intensity (Counts)

ﬂ 3,4-Methylenedioxymethamphetamine (MDMA)
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PRASKOVA DIFRAKCE A KULTURNI DEDICTVI

Analyza uméleckych dél a muzejnich predmétl se obvykle provadi za i¢elem zodpovézeni dvou typl probléma.

1) stabilita nebo zhorseni kvality materialG pouzitych k vyrobé predmét(i. Na tyto otdzky je nutné odpovédét,
aby byla zajisténa spravna konzervace predmét(, at uz preventivni konzervaci nebo osetrenim.

2) datum vzniku, zemé plvodu nebo materidlni historie predmétu; takové studie spadaji do oblasti
archeometrie. At uZ se jedna o objasnéni mechanism( koroze artefaktd z drahych kovll nebo o dokumentaci

pigmentl pouZivanych vyznamnymi umeélci, rentgenova difrakce hraje klicovou roli pfi studiu uméleckych dél a
muzejnich predmétu.
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Elapsed time, min

PRASKOVA DIFRAKCE A MATERIALY PRO UCHOVAVANI ENERGIE, BATERIE

V soucasnosti je této oblasti vénovana velka pozornost. Sleduji se napf. strukturni zmény in-situ pri nabijeni a
vybijeni

Nové baterie zaloZené na sodiku (katoda TiS,, pevnolatkovy

elektrolyt, anoda Na,;PS
y 3PS4) https://rigaku.com/industries/environment-and-energy/batteries
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PRASKOVA DIFRAKCE A MATERIALY PRO UCHOVAVANI ENERGIE, BATERIE

Typicky experiment in-situ s nabijenim a vybijenim

Li;.xNig 6C0g ,MNg 50,

Praskové difraktogramy
Zmény mriZovych parametru

Y —

Intensity (a.u.)

Al 9

cHa

Wen Zhu et al 2021 J. Electrochem. Soc. 168 100526
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PRASKOVA DIFRAKCE A MATERIALY PRO UCHOVAVANI ENERGIE, BATERIE
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PRASKOVA DIFRAKCE IN-SITU STUDIUM CHEMICKYCH REAKCI
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The Oxford-Diamond In Situ Cell for studying chemical reactions using
time-resolvedX-ray diffraction

SaulJ. Moorhouse, Nenad Vranjes, Andrew Jupe, Michael

: { Drakopoulos, and Dermot O’Hare

Polished g Pl h Review of Scientific Instruments 83, 084101 (2012)
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PRASKOVA DIFRAKCE A NANOKOMPOZITY Z OXIDU GRAFITU

Nanokompozitni materidly se obvykle vyrabéji kombinaci anorganického materidlu o velikosti nano s organickym nebo
polymernim materidlem. V priimyslovych aplikacich ma anorganicky nanomaterial obvykle vysoce Zadouci fyzikdIni vlastnosti
(prdhlednost, elektrické vliastnosti, tvrdost, odolnost proti opotiebeni, ndrazu nebo odéru), zatimco organicky nebo
polymerni material poskytuje flexibilitu vyroby (formovani, odlévani) a nizsi naklady.

Pomoci rentgenové difrakce (XRD) Ize sledovat proces vyroby nanokompozitu, urcit, jak dobfe jsou slozky smichany, a
pomoci predpovédét, jak se kompozit mize chovat v redlnych aplikacich a za rliznych podminek prostredi, jako je teplo a
vlhkost. U vrstevnatych material(l mize XRD presné méfit vzdalenosti mezi vrstvami a monitorovat jakékoli zndmky
interkalace nebo exfoliace, napfiklad vody nebo polymeru v galerii mfizky oxidu grafitu (GO).

Na zde zobrazeném filmu GO je pozorovano, Ze se mezivrstvy oxidu grafitu zvétSuji nebo zmensuji se zménami vlhkosti. Tyto
informace by mohly byt pouzity k vyrobé kompozitu na bazi GO s uréenou Urovni hydratace.

V tenkych vrstvach by se grafen mohl pouzit jako senzor vlihkosti. Disperze grafenu ve vodé rozpustnych polymerech
umoznuje ekologicky pristup k vyrobé kontinualnich povlakd, které lze dale zpracovavat za ucelem generovani elektroniky na
bazi grafenu.

2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15
26()

Zmény mezirovinné vzdalenosti s vlhkosti



RENTGENOVA DIFRAKCE A KOVOVO-ORGANICKE MATERIALY PRO KONSTRUKCE

Znacny narust pozornosti vénovany poréznim kovo-organickym (MOF A -
Metal-organic frameworks) materialim v poslednich letech je %’;
zpUsoben jejich potencidlnim vyuZitim v oblasti skladovani energie, H J.\ "

véetné skladovani H, a metanu a zachycovani CO,. Slouceniny M2lI "I;"; = —

(dhtp) (linker dhtp = 2,5-dihydroxyteteftalat nebo 2,5-dihydroxy-1,4-

benzendikarboxylat; M = Mg, Mn, Co, Ni, Zn), znamé také jako rodina diovddoterephthelste (DOT)
MOF74, jsou strukturné stabilni pfi vysokych teplotach a maji
obrovské povrchové plochy spojené s vysokymi volnymi objemy pro
skladovani H, a CO,. Tyto materidly navic vykazuji snadné uvolfiovani
CO, pfivyrazné nizké teploté 80 °C a jsou Ucinnymi sorbenty pro
absorpci CO, v rozsahu nizkych tlakd, na rozdil od mnoha jinych MOF,
které jsou Ucinné pti vysokém PCO,. MOF74 proto nabizi rovnovahu
mezi dynamickou kapacitou a regeneraci. Vzhledem k tomu, Ze
rentgenova praskova difrakce je nedestruktivni metoda
charakterizace, hraji referen¢ni rentgenové difrakéni obrazce pro
sorbenty MOF74 dulezitou roli pro vyzkumnou komunitu, ktera
zkouma efektivni materialy pro ukladani a zachycovani pevnych latek.
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M10M-MOF-74 (Mg, Ca, Sr, Ba, Mn, Fe, Co, Ni, Zn, Cd) 20/0°

Syntéza rlznych MOF-74 a prislusné praskové difraktogramy

Tong Xiao, Dingxing Liu: Microporous and Mesoporous Materials 283 (2019) 88-103



PRASKOVA DIFRAKCE A SUPRAVODIVOST

Diky objevu vysokoteplotni supravodivosti v roce 1986 se rentgenova praskova difrakce silné rozsifila jako
analyticky ndstroj pro vyvoj supravodivych material(i. XRD se pouZivala ke sledovani Cistoty pfi syntéze a
vyVvoji ve vyrobé soucastek. Velké mnozstvi supravodivych fazi bylo obtizné ziskat jako monokrystaly, a
proto se Rietveldovo upresnéni stalo hlavni metodou pro stanoveni struktury. Pomoci této techniky bylo
identifikovdno mnoho novych supravodic(i, véetné supravodivych kupratd na bazi rtuti, které poprvé
syntetizovala skupina védc(i vedena Jevgenijem Antipovem a které vykazuji nejvyssi zndmou teplotu
prechodu do supravodivého stavu. Kromé toho maji supravodivé bizmutité kupraty a dalsi pfibuzné faze
modulované nebo kompozitni struktury a vyzaduji pouziti 3D krystalografie.

Modulované struktury
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Struktura jednoho vysokoteplotniho supravodice
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PRASKOVA DIFRAKCE A LECIVA

V oblasti farmaceutické védy Ize bézné léky analyzovat metodami praskové difrakce a struktury urcit
pomoci analyzy struktury prasku a matematického modelovani (Rietveldova analyza s modelovanim
funkcionalu hustoty). Dnes se mnoho béznych Iék( charakterizuje z praskl. V prezentovaném pripadé
atomoxetin hydrochloridu umoznilo pouZiti vysoce kvalitnich synchrotronovych dat stanoveni atom
vodiku, ¢imz se dokonC ily sité molekularnich vazeb a vodikovych vazeb v ucinné latce. Atomoxetin je
predepisovany |ék pouzZivany k |é¢bé poruchy pozornosti s hyperaktivitou (ADHD).Samotné difrakéni
obrazce Ize pouzit k identifikaci 1ékl i ve slozZitych formach. Referencni difraktogramy se pouZzivaji pro
analyzu foremu, identifikaci polymorfQ, stanoveni krystalinity a kontrolu kvality ve vyrobé. V oblasti
vymahani prava mohou difraktogramy identifikovat skutecné léky a odlisit je od napodobenin a padélku.

atomoxetine hydrochloride, C17 H22 N O C1 (1llbmb_8613) Hist 1
Lambda 0.4139 A, L-5 cycle 231 Obsd. and Diff. Profiles
: T T ] T T
(_.f--.r. ‘ ol ~
1 oL L

e tllis $78 e s VI

b

+f

%
-
N
bt [ldd e
/% - - o
‘ ] % s ‘ b ‘. of o SUCNTE R R A ) D S 1 P T S S
Q b !h »E ] £ 5
- 1 T W X | ] " L
e | ﬂ- ]
7y “ r g 1 = Bl
‘ L AWyT g4
& ‘ 3 ' | l
R & & 5.0 10.0 15.0 20.0 25.0

Crystal structure of atomoxetine hydrochloride (Strattera), C,,H,,NOCI

J. Kaduk et al .Powder Diffr., Vol. 29, No. 3, 2014



RENTGENOVA DIFRAKCE A POLYMERY

Praskova difrakce polymerd muze byt pouZita k uréeni krystalického stavu polymeru. Polymer, ktery se sklada z dlouhych souvislych
retézcl, mize byt vysoce krystalicky, pokud se fetézce srovnavaji, nanokrystalicky nebo zcela amorfni, pokud se fetézce nesrovnavaiji.
Praskova difrakce je na tyto skupenstvi velmi citliva a dokaze rozlisit mezi materialy stejného polymerniho sloZeni, ale s rliznym
stupném krystalinity, zkoumanim jak koherentniho rozptylu (tj. difrakce), tak nekoherentniho rozptylu materialu. Usporadani
molekularnich fetézc(, charakteristiky, jako je molekulova hmotnost a vétveni, jejich hustota usporadani a chemické slozeni, mohou
dramaticky ovlivnit fyzikalni vlastnosti, jako je bod tani, priihlednost, elasticita a propustnost plyn(. Propustnost plyn( je dalezita u
nadob na sycené nealkoholické napoje, farmaceutickych oball a komerénich potravinovych félii pro udrzeni ¢erstvosti a prodlouZeni
trvanlivosti. Transparentni polymery se pouZzivaji pro potravinové félie, postovni stitky a ochranné obaly casopisu. Elasticita hraje
dlleZitou roli v médé a odévech. Tento pfiklad popisuje charakteristiky praskové difrakce celulézovych materiald. Celuldzy jsou hojné se
vyskytujici pfirodni polymery a vyskytuji se v mnoha rlznych krystalickych formdach a velikostech krystalit(. Celuldzy maiji tisice
praktickych vyuZiti, véetné vyroby papiru, odév, izolaci, zahustovadel a pojiv. PouZivaji se také v mnoha Iécivech ke stabilizaci 1é¢iva a
jeho uvoliiovani v kontrolované koncentraci do krevniho obéhu. BEhem mechanického a chemického zpracovani polymeru mohou védci
ménit skupenstvi hmoty, aby dosahli poZzadovanych fyzikalnich vlastnosti. Praskova difrakce se pouziva k pochopeni zmén na
molekularni Grovni, at uz pro fizeni vyroby, nebo pro navrh materiald.

RUzné zpracované vzorky skrobu s uvedenim krystalinity v procentech

Acid hydrolysis: 0 min  Acid hydrolysis: 15 min  Acid hydrolysis: 30 min  Acid hydrolysis: 60 min
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Counts (arb.)

RENTGENOVA DIFRAKCE A CEMENT

Cement je nejcastéji pouzivanym stavebnim materialem na svété. Kdyz se cementovy prasek smicha s
vodou a kamenivem, vytvori beton, vsudypfitomny material pouzivany v mnozstvi, které je hned po
celosvétové spotrebé vody, pricemz celosvétova produkce cementu v soucasnosti presahuje 1,25 miliardy
tun ro¢né. Navzdory své popularité je cementovy prasek prekvapiveé slozity viceslozkovy systém, kde i
drobné zmény ve sloZzeni mohou zpUsobit vyznamné zmény vlastnosti kone¢ného hydratovaného
produktu, které jsou dulezité ve stavebnictvi, jako je pevnost. O tomto slozitém materidlu zlstdvd mnoho
neznamého, véetné mnoha krystalovych struktur fazi cementového prasku a jejich mechanism( tvorby
béhem vyroby. Vyzkum cementu se zaméruje na pochopeni toho, co je cement (struktura) na atomové a
molekularni drovni a které faze jsou optimalni pro pouziti ve stavebnictvi, coz je ukol, ktery ¢asto vyzaduje
pokrocilé analytické techniky.

Rentgenova a neutronova praskova difrakce jsou velmi u¢inné metody, zejména v kombinaci, a umoznily
vyresit nékteré zdhady struktury cementu. Takovy podrobny vyzkum jiz umoznil levnéjsi vyrobu pevnéjsiho
cementu, priéemz poznatky o souvislosti mezi pevnosti a presnou molekuldrni strukturou fazi cementu
ziskané ze studii praskové difrakce se promitaji do procesu vyroby cementu.

Difraktogramy cementu NIST SRM 8488 a jejich rietveldovske fity
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RENTGENOVA DIFRAKCE A TVRDE TENKE VRSTVY
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RENTGENOVA DIFRAKCE A TVRDE TENKE VRSTVY

Byly studovany série vrstev pfipravenych s riznou energii bombardujicich iont0. Vrstvy deponované pfi nizsi
energii mély sloupcovitou porézni strukturu, Sedou az ¢ernou barvu, tahové zbytkové napéti, malé mikronapéti a
malou mikrotvrdost. PFi vysSich energiich vznikaly tvrdé, zlaté zbarvené vrstvy s kompaktni mikrostrukturou,

tlakovym zbytkovym napétim a vy$sSim mikronapétim

E, energie bombardujicich
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RENTGENOVA DIFRAKCE A VRSTVY TiO,

Kysli¢nik titanicity se pouziva jiz vice desetileti, napr. jako titanova béloba, k fotokatalyze, jako senzory kysliku.
Bylo zjiSténo, Ze napt. vrstvy po ozareni UV zarenim mohou vykazovat fotokatalytickou aktivitu a dochazi k
rozkladu organickych slou¢enin na povrchu. DalSim zajimavym jevem je, Ze po ozareni UV se mUzZe rapidné
zmensit uhel kapky mezi vodou a vrstvou. Vrstvy tak mohou mit samocistici a antibakteridlni vlastnosti

Harmless
o CO2 @

Harmful

Fon‘naldehyde

HCHO

(@b Po ozareni UV vznikaji pary elektrony-diry.
“ Diry maiji silnou oxidacni schopnost.
Vodivostni elektrony mohou redukovat
T akceptorové molekuly.

Radical +\ Ukazuje se ov8em, Ze tyto vlastnosti zaviseji
l;' Photocatalyst '-.l vyrazné na fazi TiO, a také mikrostrukture vrstev
‘u.\ (TiO2) '

+ «Hole
o . X /’/ 4

T« Electron



Anatas
14,/amd

3.7710 A
3.7710 A
9.430 A

Brukit
Pbca

9.174 A
5.449 A
5.138 A

Rutil
P4,/mnm

4.5977 A

f 4.5977 A
.

. e . 2.9564 A

F i)
T2
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Uvedené vlastnosti ale vykazuje dominantné jen
anatas a nejlépe v nanokrystalické formé.



RENTGENOVA DIFRAKCE A VRSTVY TiO,
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RENTGENOVA DIFRAKCE A VRSTVY TiO,

Difrakce po rliznymi malymi uhly dopadu, které odpovidaji malé hloubce priiniku s cilem zjistit
hloubkové rozloZzeni anatasu a rutilu.

Tloustka vrstvy 935 nm
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RENTGENOVA DIFRAKCE A VRSTVY TiO,

Casovy vyvoj krystalizace. Podil krystalické faze byl uréen z intenzity difrakéniho maxima difrakce
101. Je patrné, ze tlustsi vrstvy krystalizuji rychleji.

Teplota zihani 180 °C
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Intensity (cps)

RENTGENOVA DIFRAKCE A VRSTVY TiO,

Pri krystalizaci vzniklo ve vrstvach tahové zbytkové napéti. Na obrazku je patrné, ze profily se s
naklonem rovin vici povrchu (rlizné barvy) posouvaiji rlizné rychle pro riizné roviny (sméry).
Experiment mohl byt objasnén s pouzitim teoretické smeérové zavislosti Youngova modulu
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RENTGENOVA DIFRAKCE A VRSTVY TiO,

Korelace tahového napéti s tloustkou vrstvy. Je patrné, Ze tahové napéti brzdi krystalizaci.
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TITANATOVE NANOTRUBKY

Pouzivaji se napt. jako plnivo do polymer( pro zlepSeni mechanickych vlastnosti. V sérii studii byly
pfipraveny hydrotermalni metodou. K vytvoreni modelu byla pouzita transmisni elektronova
mikroskopie s vysokym rozliSenim, elektronova difrakce i skenovaci elektronova mikroskopie.

Praskovy difrakéni zaznam byl pak vypocten pomoci atomistického modelu a Debyeovy formule.
2 difrakéni vektor
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