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MATEMATICKO-FYZIKALNY CASOPIS SAV. VI 1 - 1936

PRISPEVOK K URCOVANIU
MRIEZKOVYCH KONSTANT METOBLOU
DEBYEOVOU A SCHERREROVGU

SLAVOMIL DUROVIC
Katedra mineraldgic a petrografie Fakulty geologicko-geografickyeh vied Univerzity
Komenského v Bratislave

Za predpokladu ze mame k dispozicii goniometrické tdaje o skimanom
krystdle. z ktoryeh mozno vvpoditat pomer mrviezkovych konstant (tzv. za-
kladny pomer parametrov) a medziosové uhly, redukuje sa vScobecne Sest
nezndmych parametrov na jediny a dlohu ndjst rozmery mriczky mozno jed-
noducho riesit pomocou priamkového gratu.

Uvod

Meranie mriezkovych konstant sa dnes robi spravidla pomocou snimok
obdrzanych metédou otacaného krys$talu - meranie medziosovych uhlov sa
da previest pomerne presne pomocon Weissenbergovyeh snimok. Je viak
name. ze pre obidve tieto metddy treba pouzit monokrystal primeranych roz.
merov (okolo 0.5 mm)a pruneraného tvaru. aby sa zachovali teoretické pred-
poklady oboch tychto metdd. Niekedy sa viak vyskytue aj pripad. e mame
k dispozicii unikdtny monokrystal viiesich ozmerov. ktory dovofuje gonio-
metrické meranie, takze mozno zistit 1 pomer poloosi i medziosové uhly. Ukazuje
s, ze v tomto pripade mozno na riesenie danej dlohy ponzit praskovi
snimku. Odoberanie vzorky pre i prakticky nijako ndas krystal neposkodi.
pretoze na tento Gdel dplne postacuje 0.5 mg vzorky. Metddu dalej mozno
aplikovat aj tam. kde niet moznosti pracovat na nvedenyeh pristrojoch. ktord
u nis doteraz nie st pristupné. zatial co Debye - Scherveyove komarky s
dnes uz bezné medzi pristrojmi vagich laboratorit.

Fxistuje cely rad prace. ktord sa zaoberajin danou clohou. pravda. bez po
uzitia goniometrickyeh tdajov [17. Tieto st viak spravidia prakticky pouzi-
telné iba na latky vysSich symetrii, aj ked podla teoretickych podkladov maji
vieobeentt platnost. Predkladand praca ma byt prispevkom Kk rieseniu uve
denej problematiky, ak st splnendé predpoklady jej pouzitia. a jej platnost je
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pritom aplne vieobecna. takze ju mozno aplikovat i na litky dvoch najniz-
§ich stustav. teda sustavy triklinickej a monoklinickej.

I. Teoreticka éast

Ako je zname, je absolitna hodnota reciprokého vektora H,., rovna
obriatenej hodnote vzdialenosti .., atémovveh rovin Akl :
H,,  ha* o [h* @ Je* . (1
’]/’A/
pricom a*, h* ¢* st zname reciproké vektory a b b, { symboly atémovyeh rovin.
Rozpidme teraz rovnicu (1) v zmysle definicie reciprokych vektorov. Dostad-

vame
—
[ P hxe exa o axh )
. /R A L . 2
d,., [abe)] [abe) [abe]
acboe st oteraz uz vektory definujice priama krystalova mriezku. Vydelme
teraz absolditnu hodnotu kazdého 2z t¥ehto vektorov absoltitnou hodnotou
vektora h:

T, B A A 1T "
A BABC]T Y MABC) T O[ABC) b d,, )

a teda
‘/h,l - b . !)nu- (4)

AL B, C st vektory rovnobezné s a, b, ¢. pravda, o absolutuej hodnote b - krat
mensej. numericky rovnej pomeru polosi. ziskaného z goniometrického mera -
nia. 1,.; je vzdialenost uzlovyveh rovin v mriezke budovanej na vektoroeh A.
B, C

Yovnica (4) hovort. 7e ak zvicsime mriezkové konstanty n - krat. zviesi sa
i vzdialenost uzlovyeh rovin odpovedajicich si osnov n - krat. Tento vysledok
je konecne samozrejmy. pretoze obidve nvazované mriezky st navzajom po-
dobné,

Ziskany vvsledok pouzijemie teraz takto: Pre kazdi trojicu indexov 47 na.
kreslime do grafu o vhodnej mierke priamku v siihlase s rovnicou (4), pricom
pouzijeme hodnoty A. B. (" (B - 1). v, (. y ziskané goniometrickv. Z debye-
gramu vysetrovanej latky zistime rad hodnét 4 a vynesieme v mierke osi
fisediek ndsho grafu na prizok papieru. Postivanim tohto prazku rovnobezne
= osou tsedick najdeme polohu. pri ktorej mozno vietkym hodom na prizku
priradit ¢iaru grafu, teda aj trojicu indexov All. Poloha pruzku ndm potom
priame udava hodnotu mriezkovej konstanty 6. Podobny grat sa dnes

I Okrem toho ddava zistenic systematiky vo vyhasinani jednotlivych  difrakeny ch
stop moZnost urdit priestorovit grupo skiimanej latky, pricom tato nlohn znaéne zjed-
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bezne pouziva v kubickej ststave, kde ma univerzalne pouZitie. pretoze tu
A B (= 1 ajavi sa teda ako 8pecidlny pripad vySe opisanej metddy,
ktord ma aplne vieobeent platnost, pravda, vyzaduje pre kazdu latku osobitny

araf.
II. Prakticka cast

Abyv sme mohli narysovat graf, potrebujeme poznat vsetky teoretické hod-
. . (=] ’ B o

noty ,,,. Tieto mozno sice zistit numericky pomocou prisludnej kvadraticke]
formy. ale tento spésob vvzaduje enormne
: ~ oy . N . ° ° ° ° o
vela ¢asu. Udelnejsie je preto priame vy-
meriavanie tychto vzdialenosti z reciprokej
mriezky. ako to opisuje Peacock 2].

Podstatou Peacockovej prace je nulta ro-
vina reciprokej mriezky, rysovana v takej

mierke. aby jej horizontalne vrstvy mali
vzdialenost jednotkovi; takou je napr. ro-
vina gnonomickej projekcie, takze k jej kon- | o o
Strukeii mozno pouzit Goldschmidtove po- l

[arne elementy (obr. I). Pomocou tejto kon- 5”:2\
Strukeie mozno potom zistit Tubovolné d, , N
podla vztahu | J”(z

Cy

S K

Ayt (5) X
Obr. 1. Schéma Peacockovej metody

v ktorom ¢, je skutoénda hodnota mriezkovej Po. 7y, #t, -~ polérne elementy gnomo
nickej projekeie v monoklinickej st
stave; s, znaél vzdialenost bodu
prokej mriezky. budovanej na polarnveh reciprokej mriezky od potiatku, ad,,
jej ortogonalny priemet do roviny

Swet

konstanty ¢ a s, je vzdialenost bodu reci-

clementoch. 010. Zobrazend je rovina 010 reci-
Hodnoty s,,. ak index vztahujici sa na prokej mriezky.

os, kolmt na rovinu obriazku je nulovy.

mozno z obrazku priamo vymerat: pre nenulové hodnoty tohto indexu
sa pouzije metdda beznd v kétovanom premietani. Pre ststavy. v kto-
rveh aspon jeden reciproky vektor je kolmy na dalSie dva, splyvaji vyssie
roviny reciprokej mriezky v priemete s nultou. takze pociatok tejto je pre
kongtrukeiu vietkych hodnét s,., spolotny. Pre triklinicki sistavu sa ne-
kreslia priemety v8etkyeh vysSich rovin reciprokej mriezky, ¢im by sa gra!
skomplikoval. ale sa pracuje s jej najvys8ou horizontalnou rovinou (ktora
este lezi v limitnej stére) a do nej sa premietnu vietky podiatky nizsich rovin
c¢im sa docieli rovnaky efekt. Peacock potom kongtruuje vietky oporné troj

nodusuje fakt, ze na zaklade goniometrického merania mame uréen’ bodovie grupn
takZo ostiva rozhodna( sa pre jednu spomedzi izomorfnych grap.

-
2 Matematicko-fyzikalny casopis SAV, VI, 1 — 1956 ]/



uholniky na osi X. ako vidiet z obrazku 1 (v podrobnostiach odkazujeme na
povodna pracu).

Tt tOd 711 a rieSenie nasei ulohy. P {: ‘0t 07 rebui N

ito metddu pouzijeme na rieenie nagej ulohy. Pravda. pretoze potrebujenie

rad hodnét Dy, ktoré odpovedaja jednotkovej hodnote vektora h. nakreslime

graf v T'ubovolnej mierke a vzdialenost odpovedajicu elementu ¢,. 1, pova-

zujeme za jednotkovi.

1
thz = - (6)

Slal'l
Napr. pre Dy, dostaneme zo vztahu (6)

1 1
Dypg = -4 = = =L

So10 L,

¢o suhlasi s predpokladom.

Jednako sa v8ak ukazalo vyhodnym Peacockovu metddu trocha modifikovat.
pretoze prenasanie hodnot o,., by pri viicsich polomeroch robilo tazkosti, za-
tazovalo meranie novymi chybami a konstrukcia by zapliiala graf? Preto
sme vietky hodnoty 9, preniesli pomocou

1h2
9 ¢ ? g ? P kruhovych oblikov na jednu os a kolmo
= .~’ ‘,:j :/ v ' . . .
L TR na nu sme naniesli hodnotu tretieho

elementu (Gmernt absolitnej hodnote
patri¢iého reciprokého vektora). Hladanie
hodnét s,, je zrejmé z obr. 2.

Tento modifikovany spdésob mozno po-
uzit vo vsetkych pripadoch vyjmue tri-
klinicka sustavu, kde sa treba drzat
originalnej metddy.

Hodnoty s,., ziskané uvedenym spo-
sobom, prevedieme teraz na hodnoty /),.,
pomocou rovnice (6) a tieto viynesieme
7 konstrukénych dovodov v desatna-
sobnom zvadseni do grafu — na rovno-

bezku s ozou Gseciek. Prislusna poradnicu
[e] [0} (o) o o , . .
102 okétujeme potom hodnotou 10 a vietky

Obr. 2. Modifikacia Peacockovej me-  body spojime s pociatkom (obr. 3). Na
toédy. Vietky body reciprokej mriezky
st otoc¢endé doroviny @), takZe v prie- :
mete splyvajia s bodmi 20k, Rovina PQ  vyeislené z debyegramu. Za predpokladu.
je potom skiopena. Pre prehladnost
nic st indexované vsetky body. V- . .

znam syvmbolov ako na obr. 1. latky nepresahuje maximalnu koétu osi

prazok papieru nanesieme teraz Gdaje

ze mriezkova konstanta 6 snimkovanej

2 Pre rozlisenie 1, pri vysSich symboloch hkl, treba odéitat s, aspon na Stvrei cifry

a na to treba vziat za jednotku grafu aspon 5 em.
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poradnic. dosiahneme pri tejto hodnote zhodu ¢iar na prizku s niektorymi
priamkami grafu. ak tento budeme postvat rovnobezne s osou tasediek. Tym
priradime linidm debyegramu symboly a presni hodnotu mriezkovej konstanty
mozno vypocitat pomocou rovnice (4). Zo vietkych hodnét vezmeme potom
aritmeticky priemer,

001

00

e e
-
T
e ///
) ,//’:/'/
o
R i)

a

Obr. 3. Priklad pouzitia metédy na topése. Pre malé rozmery grafu nie st zakreslend
priamky odpovedajiice vvEsim hodnotam hiil.

1. Overenie metody

Uvedena metéda bola verifikovana na topase, kry§talizujicom v rombickej
sustave (bodova grupa 2/mmm. « 1 b e = 0,5285 1 1 :0.9539). [3] Debyegram
bol pripraveny v komérke CHIRANA v 64 mm ziarenim ('oK x,, s prisadou Na('l
ako ciachovacej litky. Pomocou grafu rozmerov 40 x 25 ¢cm sa podarilo oinde-
xovat prvyeh Il jeho linif, davajicich hodnotu mriezkovej kongtanty b —

8.74 A. ¢ je v dobrej zhode s udajmi N. A. Alstona a J. Westa [4].
ktorf nasli & = 8.78 A. Boli identifikované tieto linie: 110, 021, 111. 120, 022.
P12 12201300 103, 023, 200. z ktorych skutoéne ani jedna neodporuje priesto-
rovej grupe topdasu Pbhnm (D). Pri pokuse identifikovat vietky lnie na
debyegrame pomocou velkého grafu. ¢o je potrebné pre precizne uréenie
mriezkovyeh konstant pouzitim linii o vvsokyeh difrakényveh uhloch @ a aj
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pre urcenie priestorovej grupy. sme narazili na obtiaze vyplyvajice z ne-
presnosti pokusného zariadenia. Bude preto zrejme nutné pouzit komérku
o velkom polomere. O vysledkoch tejto prace budeme este pozdejsie refero-
vat, pricom uvedieme aj diskusiu presnosti metddy a dalSie pracovné po-
drobnosti.*
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