Zad. 11.14

czynnik atomowy

Dyfrakcja na krysztatach wieloatomowych. Jony bazy nie sg identyczne

1l
@

N o
S => 1" Ak

j=1

f. (Ak) jest czynnikiem atomowym okreslanym catkowicie wewnetrzng
strukturg jonu zajmujacego potozenie R': f; zalezy od zmiany wektora
falowego (AK) i od szczegotow rozktadu tadunku elektronowego jonu.



Zad. 11.14

Czynnik S - L1

bcc = prostg sie¢ regularng z dwoch centréw rozpraszania;
z bazg sktadajgcag sie z dwoch atomow Li (0,0,0), (1/2,1/2,1/2)

=1

_ 2f. dla (h + k + 1) = parzystg liczbg
—_ _ h+k+| — Li
S =1 [1+( 1)( k) ] 0 dla (h + k + 1) = nieparzysta liczbg

Widmo dyfrakcyjne obejmuje refleksy: Punkty w ptaszczyznach ktére nie dajg odbicia:

(110) (100), (111)

(200), (211), (220), (222) (210)

(310), (321), (330), (332) (311), (322), (331), (333)
(400), (411), (422), (431),(433),(442),  (410), (421), (432)
(444)... T

Obserwowane refleksy!



Zad. 11.14

Czynnik S - CsCl

Cl (0,0,0) N iGe chs N i Ge RjCI
Cs* (1/2,1/2,1/2) S=>f.e +> foe
ji=1 i=1
S =f+f. (1) ke | = fo +fcs gdy (h+ K +1) J:est I@czbaL pgrzystq
S fo - fee gdy (h + k + 1) jest liczbg nieparzystg
+ —f stabe refleksy
CsCl  fq #fes S=1,—-1%0 (100). (111)
(210)
TIBr i, # 15, S=fn—1f5#0 (311), (322), (331), (333)
(410), (421), (432)
Csl foo= f S=f.,—f=0 Warunki znikania S S=0

gdy (h+ k + 1) jest liczbg nieparzystg



Zad. 11.15

Czynnik S - NaCl

Cl (0,0,0) (1/2,1/2,0) (1/2,0,1/2) (0,1/2,1/2). N
Na* (1/2,0,0) (0,1/2,0) (0,0,1/2) (1/2,1/2,1/2) S:ZfNae +ch,e

S = fyg [()" + (1) + () + (DIHD ]+ fg[ 1+ (D)0 + (DD + ()0-D)]

NaCl Na* = (Nel%); Cl- = (Ar'®)f, #

Obserwowane refleksy Warunki znikania S S=0
(111) S = - 4f, + 4f, %0 staby (2m-1,0,0)
(200) (220) S = 4f, + 41 silny (2m-1,2n,0)
(311), (331) S = - 4f, + 4f#0 staby (2m-1,2n-1,0)
(400), (420) S = 4f, + 4f silny (2m,2n,2p-1)
(2m-1,2n-1,2p)




Zad. 11.15

Czynnik S — KCI | KBr

KCI K* = (Arid)
(%) S=—Af~+4f;— Nie!

(220) (222) S = 4f + 4f

(3T (33— S==af 4t Niel

(400) S = 4f + 4f

KBr K+ = (Art?)
(111) S =-4f + 4f;, 20

(220) (222) S = 4f, + 4f;,

(311), (331)
(400)

S=-A4f +4f;,#0
S = 4f + 4f;,

Cl- = (Ar18)

Br- = (Kr3¢)

f #fo



Zad. 11.16

Czynnik S - ZnS

S% 0,0,0; 1/2,1/2,0; 1/2,0,1/2; 0,1/2,1/2.
Zn?* 1/4,1/4,1/4; 1/4,3/4,3/4; 3/4,1/4,3/4; 3/4,3/4,1/4.

S= f, [1+(-D)00+ (-1)K+D + (-1)P+D] +
+ fS(_l)(1/2) h+K+1) [ 1+ (_1)(h +K) 4 (_1)(k+ ) + (_1)(h +1) ]

4(fz, + 15)

= 4(on - fS)
4(on + I fS)
4(on - fS)
0

da(h+k+1)=4m h, k, | — parzyste
da(h+k+1)=2(2mzl) h,k, |- parzyste
da(h+k+1)=4m+1 h, k, | — nieparzyste
da(h+k+1)=4m-1 h, k, | = nieparzyste
pozostatych



Zad. 11.17

Atomy Cd/Ca Atomy F

R, (0,0,0) Rs (1/4,1/4,1/4) Ry (3/4,3/4,3/4)
R, (1/2,1/2,0) Re (3/4,3/4,1/4) R, (3/4,1/4,1/4)
R, (1/2,0,1/2) R, (1/4,3/4,3/4) R,; (1/4,3/4,1/4)
R, (0,1/2,1/2) Rg (3/4,1/4,3/4) Ry, (1/4,1/4,3/4)

S =foy[1+ (-1)M+R+ (-1)K+D + (1) +D)]
+ fF(_l)(1/2)(h+k+I)[ 1+ (_1)(h+k) + (_1)(k+ ) + (_1)(h+|)+ (_1) (h+k+1) 4+ (_1)h + (_1)k + (_1)I ]

Af 4 dla h, k, I — nieparzystych
_ 4f 4 - Bf: dla(h+k+1)=22mzl) h,k, |- parzyste
S= af.+8f dla (h+k+1)=4m h, k, | — parzyste
0 pozostatych
CdF,
(111), (200), (220), (222) N )
(311), (331), (333), (400), (420) feg® # 2 S=4icy -8 70
CaF,

2+: = - ~
(111), (200, (220), (zzz), fo 2t =2f. S=4f,-8f =0

(311), (331), (333), (400), {420} —



