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1 Definice. Fundamentalni véta

Pro 7, XeE ~ a realné nenulové konstanty A, B, k vazané podminkou

]

AB = (1)

definujeme:

FT{f(z)} = AV / / F(&) exp(—ikX - &) dN 7,

FT HF(X)} = BN/-.-/F(X*)exp(ikX’.f)dNX.

Podminka (1) vyplyvé z fundamentalni véty
FITHFT{(/@)}} =FI{FT"{/(@)}} = /(@

a dovoluje nazyvat funkce f(Z) a F (X ) dvojici funkei souvisejicich spolu Fourierovou transformaci ve
smyslu

F(X)=FT{f(@)}, f@=FT {FX)}.

2 Vyznam Fourierovy transformace v teorii difrakce

Fourierova transformace v jistém smyslu charakterizuje smérovou zavislost rozptylu kolimovaného svazku
zareni na zkoumaném objektu. Proménna X mivé vyznam rozdilu X =i- 1o jednotkovych vektoru
ve sméru rozptyleného (%) a dopadajiciho (7ip) zafeni (nebo je tomuto rozdilu imérnd), takze plati
|)?| = 2sin 4, kde 29 je thel mezi vektory 7 a 7.

3 Fourierova transformace ve sférickych souradnicich a atomovy
faktor

Fourierovu transformaci sféricky symetrickych funkei fo(r) a Fo(R) v E3 lze transformaci do sférickych
soutadnic a integraci podle tthlovych proménnych vyjadfit ve tvaru

0 krR
Fo(R) = A347r/0 r%()% dr,
folr) = BP4nm /0 RZFO(R)%%R) dR,

kde r = |Z], R = |X|.
Atomovy faktor pro rentgenové zatreni

oo 4 sin 9
I« (smﬁ) _ 477/ r2p(r) sin(4m#52r) ar.
0

47 —S‘ﬁ Co

kde p(r) je ¢asova stfedni hodnota hustoty pravdépodobnosti vyskytu elektronu, mé v tomto smyslu

tvar Fourierovy transformace p¥i volbé A = B = 1, |k| = 27 a z toho vyplyvajici interpretaci | X| = R =
|i—fio| _ 2sin¥

4 Linearita Fourierovy transformace a Babinetav ,,princip“

Linearitas:

FT 3D aif3(@) ¢ =3 eiFT{f5()}.



Komplementarni objekty f1(Z), f2(Z):

alfl(f) + OéQfQ(f) = const.
> > const. =
OZ1F1( )+O[2F2(X) = W 6(X)

Prof#ﬁje

— Babinettv princip (obr. 1).

Obrazek 1: Tlustrace Babinetova principu: Fraunhoferova difrakce na pozitivu a negativu rozostieného
astigmatického elektronové mikroskopického snimku uhlikové blany.

5 Konvoluce a Fourierova transformace konvoluce. Korelace,
autokorelace

Konvoluce: -
@& = 1@« 2@ = [ [ 5@ fol7 - )0V
Fourierova transformace konvoluce a Fourierova transformace soudinu:
o o 1 > >
FT Y F(X)F(X)} = AN f1(Z) * fo(@).

FT{ () f2(D)} = BNFy(X) * F(X)

FI R (X) « B(X)) = o (D).



Korelace:
@) = @@ = [ [ £ RE+ DT =
= f1(=%)* fo(7).

6 Véta o Fourierové transformaci funkci, které lze na sebe
transformovat linearni regularni transformaci souradnic

Z, o — sloupcové matice, M — regularni matice, X — fadkova matice
Je-li

je

Zvlastni pripady:
M =1, #% # 0 — translace,
M = (M~1)T (ortogonélni matice), # = 0 — rotace resp. zrcadleni.

7 Stredova symetrie ¢tverce modulu Fourierovy transformace
a Friedeltiiv zakon

f(@) = (@) = F(X)=F"(-X)
(@) = (%) = F(X)F*(X)=F*(—-X)F(-X)  — Friedeltv zakon (obr. 2)

50 mm (0,1 mm)"

Obrazek 2: Ilustrace Friedelova zakona: Fresneltv portrét zdobici titulni stranku jeho sebranych spisi
(Buvres complétes d’Augustin Fresnel, tome 1. Imprimerie impériale, Paris 1866) a Fraunhoferova difrakce
z negativu portrétni perokresby. Portrét nema stfedovou symetrii, ma vsak realnou funkci propustnosti.
V dusledku toho mé difrakéni obrazec stfedovou symetrii.



8 Fourierova transformace souctu f(7) = > 7, fo(¥ — Z7)
a fraunhoferovska difrakce na soustavé identickych

stejné orientovanych objektu

Fourierova transformace translace:
FT{f(#— 7%} = exp(~ikX - Z°)FT{ f(7)}.
Identické objekty:

f(@) = Zfo(f—fj) = fo@x) &(&—a7).

FTY fo(Z—a7) p = FT{fo(&)}) exp(—ikX -&’).
j=1 =

Obecné vlastnosti souctu S(X;n) = > i1 exp(—ikX - Z7):

(i)

(i)

V| S(X :6,71)’ ~ 0.

(iii)
(S(X;n)) =0, kdyz #9740, j=1,...,n,
1, kdy?Z pro nékteré j je @/ =0.

(S(X;n)?) = n.

9 Mrfizkova funkce

f@ = 6(F-7s)= Y 8(FT—md —- —nydy) — miizkova funkce.
7 € inf 7 € inf
V§znam symbolt: @., r = 1,2,..., N, jsou bazilni vektory m¥izky, 7i(ni,na,...,ny) je multiindex,

Tz = n1d1 +nods + - - -+ nyay je miizkovy vektor. Symbol 77 € inf vyjadiuje, ze ¢isla n, nabyvaji vSech
celociselnych hodnot a Ze jde o N-nasobnou nekonec¢nou radu.

ap-dy  dy-ds ap - an
do-dy dg-dy - da -GN
detG = . ) . — Gramtv determinant,
an-dy dy-dy -+ dn-an
1/2 . AV
Vo = [det G] — objem elementarni buiiky.

10 Algebraicka definice reciproké mrizky

Definice bazalnich vektorii @ [ reciproké miizky:
7 .at = —
ar-a; =0, rs=12 ... N.

Explicitni vyjadieni bazalnich vektori @ I reciproké miizky prostfednictvim bazalnich vektort @, miizky:
det GS
detG’

kde det GS je determinant vznikly nahrazenim prvka s—tého Fadku Gramova determinantu bazalnimi

vektory @y, ds, .. .,dy miizky.

s=1,2,...,N,

2+
ag =



11 Reciproka mrizka a Fourierova transformace mrizkové funkce

X5 = hi@f + hed 3 —|—-~-+hNEi} — miizkovy vektor reciproké miizky.
R R . 1 1 S 27 ot oy
FT Z 5(;1:—n1a1—~-—nNaN) :B—NV—U Z 1) X—?(hlal +~--—|—hNaN) ,
7 € inf h € inf

tj.

Diikaz neni jednoduchy!

Vv .

12 Nekonec¢na krystalova mrizka a jeji Fourierova transformace.
Strukturni faktor

fu(Z) — charakterizuje elementérni burku, FU()?) =FT{fu(Z)}.
Nekonecna krystalova miizka:

Jeji Fourierova transformace:

F(X) = (%)N‘}UFU(X) 3 5()?_2]:)20 _

h € inf
- k) W U\ 'k TR kK h
h € inf
Fy (27” X ﬁ) — strukturni amplituda,

— strukturni faktor.

Fourierova rada krystalové miizky:

. 1 2r o e
f(x):ANVU EZfFU<kXE> exp(27r1Xﬁ-x).
€in

13 Konec¢na krystalova mrizka a jeji Fourierova transformace.
Mrizkova a tvarova amplituda

Laue:

F@) = fu(@) x> 6(F—Fn).

Symbol 77 € V vyjadfuje, Ze soucet tvori koneény pocet s¢itanct, v nichz koncovy bod miizkového vektoru
Z5 patii do oblasti V' (objem krystalu).

kde
G(X) = Z exp(—ikX - %) —  mifzkova amplituda (periodickd funkce,
rev specialni pfipad souctu S(X; n) z kap. 8)
—» 21 o v
max ’G(X) e (kx,;> =7 2)



Ewald:

f@) = fo @)=Y 6(F—T5)s(@), (3)
neinf
- - S 2T = =
F(X)=Fy(X) > ¢ (X - kxﬁ> * G1(X) (4)
fLGinf

(viz obr. 3 a 4), kde

s(Z) = 1, kdyz £e€V
— tvarova funkce,
s(Z) = 0, kdyz ¢V
Gi(X) = FT{s(%)} tvarova amplitud
— tvarova amplituda,
ANV, P
- 1%
G1(0) = —.
1(0) N

14 Podminky pro sméry hlavnich difrakénich maxim pfi difrakci
na mrizkach. Laueovy rovnice, Braggova rovnice.

Difrakéni maxima jsou ve smérech 7i;, pro néz je maximalni velikost mfizkové amplitudy |G(X)| (viz

(2)): )
N ~ T
P¥i k = & tomu odpovidé
iy — o o
h _
y = X;. (5)
Skalarnim nésobenim (5) vektory ay, da, ds se ziskdvaji Laueovy rovnice:
- S\ o _ — hiA
(n,; _ no) a1 = hi\, COsa — COS Q1 = =
— — — . _ — }Lg)\
(n;; — no) Gy = ho tj. COS (vg — COS (Ygg = oy ,
(nﬁ—ng) 3 = hg\, cosag—cosa03:%

Porovnanim velikost{ vektorii na obou stranich (5) se ziskd Braggova rovnice:

A= 2dh1h2h3 sin 19,

nebot
1

0|—2Sln'l,9 d}‘i Xifl

S
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Obrézek 3: Tlustrace vztaht (3) a (4): Vliv vnéjsiho tvaru koneéné m¥izky na tvar difrakénich stop. (a),(b)
— dvojrozmérné miizky s touz strukturou (¢tvereénou), aviak s rliznymi vnéjsimi okraji. Obé miizky se
tedy lisi pouze tvarovou funkci s(Z). (c), (e) a (d), (f) — Fraunhoferova difrakce z (a) a (b): (c),(d) —
celd st¥edni ¢ast difrakéniho obrazce, (e), (f) — detail ukazujici tvar difrakénich stop. Difrakéni obrazce
v pravém a levém sloupci se lisi pouze tvarovou amplitudou Gl()? ).




Obrazek 4: Ilustrace vztahti (3) a (4): Fraunhoferova difrakce na dvojrozmérné miizce. V horni ¢asti
obrazku je taz dvojrozmérna miizka tvorend jednou kruhovymi jednou obdélnikovymi otvory. Obé miizky
se tedy lisi pouze motivem fi;(Z). Ve stiedni ¢asti obrazku jsou celé Fraunhoferovy difrakéni obrazce
téchto miizek. Difrakéni obrazce se lisi pouze funkeci Fy ()Z' ) a ukazuji, ze difrakéni obrazec jako celek
je vymezen tvarem odpovidajicim difrakci na motivu vytvéarejicim mfizku (rotac¢né symetricky Airyho
difrakéni obrazec predstavuje difrakci na kruhovém otvoru, kiiz s rameny kolmymi na strany obdélniku
predstavuje difrakci na obdélnikovém otvoru). V dolni éasti obrazku je zvétSena centralni ¢ast difrakéniho

—

obrazce. Riiznost funkci Fyy (X) se neprojevuje. Hlavni maxima tvoii reciprokou mfizku k ptivodni m¥izce.



