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MATEMATICKO-FYZIKALNY Č A S O P I S SAV. VI, 1 

P R Í S P E V O K K URCOVATNIU 
Í V I R I E Z K O V Ý C H K O N S T A N T M E T O D O U 

D E B Y E O V O U A S C H E R R E R O V O l 

SLÁVO M I L Ď U R O V l O 
Katedra mineralogie a petrografie Fakulty geologicko-geogiafickvch vied Univerzity 

Komenského v Bratislavě 

Za ])redpokladu, že máme k dispozíeii goniometrické údaje o skúmanoni 
krystale, z ktorýeh možno vypočítat poměr mriežkových konstant (tzv. zá­
kladny poměr parametrov) a medziosové uhly. redukuje sa všeobecní4 sesť 
neznámých parametrov na jediný a úlohu nájsť rozměry mriežky možno jed-
noduclio riešiť pomocou priamkového grafu. 

Úvod 

Meranie mriežkových konstant sa dnes robí spravidla pomocou snímok 
obdržanýcli metodou otáéaného krystalu - meranie medziosovýoh uhlov sa 
dá ])reviesť poměrné prosné pomocou W e i s s e n bergo vých snímok. Je vsak 
známe, že pre obidve tieto metody třeba použit monokrystal primoranýoh roz-
merov (okolo 0.5 mm) a primeraného tvaru, aby sa zachovali teoreticko před­
poklady obocli týchto metod. Niekedy sa však vyskytne aj "prí])ad. že máme 
k dis])ozícii unikátiiy monokrystal váěších -ozmerov. ktorý dovoluje gonio­
metrické meranie, takže možno zistiť i poměr poJoosí i medziosové ulily. Ukazuje 
sa. že v tomto případe možno na riešenie danej ťiiohy použit prášková 
snímku. Odoberanie vzorky pro ňu ])rakticky nijako náš krystal nepoškodí, 
protože na tento účel ťiplno postačuje 0,f> mg vzorky. Metodu dalej možno 
aplikovat aj tam, kde niet možnosti pracovat na uvedených prístrojooh, ktoré 
u nás doteraz nie sú přístupné, zatiaT čo Debye — SoJiorrorovo komórky sťi 
dnes už běžné medzi prístrojmi našich laboritórií. 

líxistuje celý rad práč, ktoré sa zaoberajú danou ťdohou. pravda. i)oz po 
užitia goniometrických údajov [1]. Tieto sú však spravidia prakticky použi­
telné iba na látky vyšších symetrií, aj ked* podlá teoi'etických podkladov majťi 
všeobecná platnost. Předkládaná práea má byť príspevkom k ricšeniu uve 
donej problematiky, ak su splněné předpoklady jej použitia. a jej ])latnosť je 
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přitom úplné všeobecná, takže ju možno aplikovat i na látky dvoeh najniž-
sích siisťav. teda sústavy triklinickej a monoklinickej. 

I. Teoretická easť 

Ako je známe, je absolutna hodnota reciprokého vektora 11 r i rovná 
obrátenej hodnotě vzdialenosti dhi[ atomových rovin hkl: 

H w ha* i- kb* i- Iv* l . ( i ) 
dl>k, 

pričom a*, b*, e* sú známe reciproké vektory a h. k, / symboly atomových rovin. 
Rozpísine teraz rovnicu (1) v z mysle deřinície reciprokých vektorov. Dostá­
váme 

— y 

I , b x e . e AU . a x h 
dh.t [abe] [abc] [ahe] 

a. h. e sú teraz už vektory dennujúce priamu kryštálovú mriežku. Vydeline 
teraz absolutnu hodnotu každého z týclito vektorov absolutnou hodnotou 
vektora b : 

T BxC (UA A A B J T 
rfMl 6[ABC1 " b[ABCl '' 6[ABC] b" dht " ( ' } 

a teda 
Í/*.. - t . lh»- (+) 

A. B. ť< sú vektory rovnoběžné s a, b. c. pravda, o absolúťnej hodnotě 6 - krát 
menšej. numericky rovnej poměru polosí. získaného z goniometrického mera 
nia. />,,., je vzdialenosf uzlových rovin v mriežke budovanej na vektoroch A. 
B, C 

Rovni ca (4) hovoří, že ak zváčsíme mriežkové konstanty a - krát. zváěší sa 
i vzdiaJenosť uzlových rovin odpovedajúcich si osnov it - krát. Tento výsledok 
je konečné samozřejmý, p re lože nbidve uvažované mriežky sú navzájom po 
dobné. 

Získaný výsledok použijeme teraz takto; Rre každú trojicu indexov hkl na­
kreslíme do grafu o vhod ne j mierke priainku v súhlase s rovnicou (4), pricom 
použijeme hodnoty A. B. ('• (B 1). v. ji. y získané goniometricky. Z debye-
gramu vyšetřované] látky zistíme rad hodnot d a vynesieme v mierke osi 
úseciek nášho grafu na pnižok papieru. Posúváním tohto pružku rovnoběžné 
s osou úseciek najdeme polohu, pri ktorej možno všetkým bodom na pružku 
priradif ciaru grafu, teda aj trojicu indexov hkl. Poloha pružku nám potom 
priamo udává hodnotu mriežkovej konstanty b1. Podobný graf sa dnes 

1 Okrem toho d á v á zistrnic systuma t iky vo vyhasínaní jednot l ivých difrakcii\'c!n 
s top možnost nrciť pri<\si omvú grupu skúmane j látky, pričom t u t o úlohu značné zjed-
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bežne používá v kubickej sústave, kde m á univerzálně použi t ie . p re tože tu 
A B (i \. a javí sa t e d a a k o speciáluy p ř í p a d výše opísanej m e t o d y , 
ktorá má úplné všeobecná p l a t n o s t , pravda, vyžaduje p r e k a ž d ú lá tku o s o b i t n ý 
graf. 

If. Praktická casť 

OЮ p. 

ч^t 

Aby sme mohli n a r ý s o v a t graf, p o t ř e b u j e m e p o z n a t v š e t k y teoret ické hod­
noty f)hX:l. Tieto možno sice zistiť n u m e r i c k y pomocou príslušnej k v a d r a t i c k e j 
lorinv. ale t e n t o spósob vvžaduje e n o r m n ě 

I J o o o o o 

vela času. Účelnejšie je p r e t o p r i a m e vy-
meriavanie t ý c h t o vzdialenost í z reciprokej 
mriežky, ako t o opisuje P e a c o c k [2]. 

'Podstatou Peacockove j p r á c e je n u l t á ro­
vina reciprokej mriežky, r ý s o v a n á v take j 
mierke. a b y jej h o r i z o n t á l n ě v r s t v y mali 
vzdialenosť j e d n o t k o v ú ; t a k o u je na])r. ro­
vina gnónomicke j projekcie, t a k ž e k jej kon- 0 

š t rukci i možno ])oužit G o l d s c h m i d t o v e po-
lárne e l e m e n t y (obr. 1). P o m o c o u te j to kon-
štrukcie možno p o t o m zistiť l u h o v o l n é dh t 

pod Fa v z t a h u 
<hu - •" • («) 

sh\l 
Obr. 1. Schéma Peacockovej metody 

v k torom r() je s k u t o č n á h o d n o t a mriežkovej p0,r0,/j,, - poláme elementy gnomo 
. ' . T T j? i i • nickei projekcie v monoklinickej sú 
k o n s t a n t y c a #hU je vzdialenost bodu reci- s t a v e ; ^ z n a 6 í v z d i a i e n o s ť bodu 
prokej mriežky. b u d o v a n e j na polárných reciprokej mriežky odpočiatku, aóhk 

jej ortogoriálny priemet do roviny 

1K2 

A_ 
ъ1k2, 

Ьk2 

mientoch. 010. Zobrazená je rovina 010 reci 
prokej mriežky. H o d n o t y shkr a k i n d e x vzťahujúci sa na 

os, kol mu n a rovinu obrázku je nulový. 
možno z o b r á z k u p r i a m o v y m e r a t : ])re n e n u l o v é h o d n o t y t o h t o indexu 
sa použije m e t o d a běžná v k ó t o v a n o m p r e m i e t a n í . P r e sús tavy, v k t o 
rých as])oň jeden reciproký vektor je k o l m ý na daišie dva, splývajú vyššie 
roviny reciprokej mr iežky v p r i e m e t e s nul tou, takže počia tok te j to je pre 
konštrukciu všetkých h o d n o t Hh,.L spolocný. Vre t r ik l inickú sús tavu sa ne-
kreslia p r i e m e t y vše tkých vyšších rovin reciy)rokej mriežky, čím b y sa graí' 
skomplikoval , ale sa ])racuje s jej najvyššou hor izontá lnou rovinou (ktorá 
ešte leží v l imitnej sféře) a do nej sa p r e m i e t n u v š e t k y j)očiatky nižších rovin 
ěím sa docieli r o v n a k ý efekt. Peacock p o t o m kons t ruu je všetky oporué t ro j 

nodušuje fakt, že na základe goniometrického merania máme určenu bodovú grupu 
takže ostává rozhodnut' sa pre jednu spomedzi izomorfných grup. 

i\K.1ematH'ko-fyzikálny časopis SAV, VI, 1 — 1956 17 



uholníky n a osi I . ako vidieť z obrázku 1 (v podrobnos t i ach odkazu jeme na 
póvodnú p r á c u ) . 

T u t o m e t o d u použi jeme n a riešenie nasej ú lohy. P r a v d a , pretože po t řebu jeme 
rad h o d n o t DV:l, k t o r é odpoveda jú jedno tkovej h o d n o t ě v e k t o r a b. nakres l íme 
graf v lubovolne j mierke a vzdialenosť odpovedajúcu e lementu q{). l y i pova­
žujeme za j e d n o t k o v ú . 

o « i = --•-•• ( « ) 

N a p r . pře D0U) d o s t a n e m e zo v z t a h u (6) 

IX l. 

? ? УЯ 
f * 2 

co súhlasí s p r e d p o k l a d o m . 
J e d n a k o sa však ukázalo v ý h o d n ý m P e a c o c k o v u m e t o d u trocha modifikovat', 

pre tože prenášanie h o d n o t dh:l b y pr i v á čiších polomeroch robilo ťažkos t i , za-
ťažovalo meranie novými c h y b a m i a konš t rukc ia by zapínala graf.2 P r e t o 

sme vsetky h o d n o t y óhkl preniesli pomocou 
k r u h o v ý c h oblúkov na j e d n u os a ko lmo 
na nu sme naniesli h o d n o t u tretieho 
e lementu ( ú m e r n ú absolútne j h o d n o t ě 
])atričného reciprokého v e k t o r a ) . H l a d a n i e 
h o d n o t shl.t je zřejmé z obr. 2. 

T e n t o modif ikovaný spósob možno po­
užit vo vše tkých ])rípadoch vy jmúc tri-
klinickú sústavu, kde sa t ř e b a držať 
originálněj m e t o d y . 

C00 

<>122 

ò112 

: (Ю2J 

Obr. 2. Modifikácia Pcacockovc j me­
tody . Vsetky body rcciprokc j mriožky 
sú otočené do roviny PQ, t akže v prie-
mc tc splyvajň s bodnu' hOk. Rovina. PQ 
je p o t o m sklopená. Pře prehladnosť 
nic sú indexované vsetky body . Vy­

znám svmbolov ako n a obi". 1. 

H o d n o t y shl.t z ískané u v e d e n ý m spó-
sobom, prevedieme teraz na h o d n o t y I),,., 
pomocou rovnice (6) a t i e to vynesieme 
z k o n š t r u k č n ý c h d ó v o d o v v desaťná-
sobnom zváčšení do grafu — na rovno­
běžku s osou úsečiek. Př ís luš ím p o r a d n i c u 
okótu jeme p o t o m h o d n o t o u 10 a vsetky 
body spojíme s p o č i a t k o m (obr. 3). Na 
prúžok pa])ieru nanes ieme teraz údaje <l 
vyčíslené z d e b y e g r a m u . Za p ř e d p o k l a d u , 
že mriežková k o n s t a n t a b sn ímkované] 
lá tky nepřesahuje m a x i m á l n u kótu osi 

- Pro rozlíšenio l)hkl pri vyšších symboloeh hkt, t rcba o d č í t a t ft/a-i aspoň na sty.'i cifry 
a na to t rcba vziať za j e d n o t k u grafu aspoň 5 cm. 
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pořadnic, dosiahneme pri tejto hodnotě zhodu ciar na pružku s niektorými 
priamkami grafu, ak tento budeme posúvať rovnoběžné s osou úsečiek. Tým 
přiřadíme líniám debyegramu symboly a presnú hodnotu mriežkovej konstanty 
možno vypočítat pomocou rovnice (4). Zo všetkých hodnot vezmeme potom 
aritmetický priemer. 

2>'$ ş??? 

Příklad použitia metody na topase. Pre malé rozměry grafu nie sú zakreslené 
priamkv odpovedajúee vyšším hodnotám hici. 

l i l . Overenie metody 

Uvedená metoda bola verifikovaná na topase, krystalizujúcom v rombickej 
sústave (bodová grupa 2/mmm, a : b : c = 0,5285 : 1 : 0.9539). [3] Debyegram 
bol připravený v komórke CHIRANA r-f 64 mm žiarením (1oK(\^ s přísadou N a d 
ako ciachovacej látky. Pomocou grafu rozmerov 40 x 25 cm sa podařilo oinde-
xovať prvých I l jeho linií, dávajúcich hodnotu mriežkovej konstanty b 

S.74 A. co je v dobrej zhode s ňdajmi N. A. A l s t o n a a J . W e s t a [4]. 
ktorí našli b ^ 8.78 A. Boli identifikované tieto linie: HO, 021, 111. 120. 022. 
1 12. 122. 130. 103. 023, 200. z ktorých skutočne ani jedna neodporuje priesto-
rovej grupě topasu Pbnm (Dl/í). Pri pokuse identifikovat všetky linie na 
debyegrame pomocou velkého grafu, čo je potřebné y)re precizně určeme 
mriežkových konstant |)oužitím linií o vysokých difrakcných uhloch f) a aj 
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pre určenie priestorovej grupy, sme narazili na obtiaže vvplývajúce z ne 
přesnosti })okusného zariadenia. Bude preto zrejme nutné použit komórku 
o vefkom poloměre. O Aysledkoch tejto práce budeme este pozdě jšie refero­
vat, pričom uvedieme aj diskusiu přesnosti metody a ďalsie pracovně po­
drobnosti.* 
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