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Abstrakt:

RTG fazova analyza je fyzikalni metoda urcujici sloZeni a strukturu krystalickych
materiali pomoci koherentniho rozptylu rentgenového zafeni. Na rozdil od RTG
fluorescencni analyzy, kterou se zjiStuje pouze chemické sloZeni latky, dokaze fazova analyza
rozliSit i rizné faze materidlu se stejnym chemickym zékladem. Jde o metodu velmi presnou
a nedestruktivni. V tomto ptispévku je popsano pouziti této metody pro urceni fazového
sloZzeni nezndmého prasku.

1 Uvod

Wilhelm Conrad Roéntgen polozil v roce 1895 zaklady RTG technologiim objevem
paprski X. V roce 1912 vinovou povahu RTG zafeni popsal M. von Laue, ktery objevil
difrakci RTG paprskii na krystalech a jiZz tentyZ rok popsal L. W. Bragg tento jev
matematicky (Braggova rovnice).

Krystalickou miiZzku si miiZzeme predstavit jako nekoneCnou soustavu rovin. Jestlize
na material dopadd RTG zafeni, dochazi na jednotlivych krystalovych rovinach k odrazu
vinéni pod stejnym thlem, pod jakym zafeni dopada, podobné jako v optice, pfi odrazu svétla
od rovinného zrcadla. Podminka interferenéniho maxima je, aby fazovy rozdil vin
odrazenych od dvou nasledujicich rovin byl pravé 2nmn. To vyjadfuje pravé Braggova rovnice:

nA = 2d} Sin@ 9 (D)

kde A je vinova délka dopadajiciho RTG zatfeni, duwq je mezirovina vzdalenost, 8 difrak¢ni uhel
(viz obr. 1) an JN.
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Obrazek 1 Popis interference vln odrazenych od dvou sousednich atomovych rovinach v krystalu.

2 Experiment
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Material v podobé prasku byl pfilepen na podkladni laboratorni sklicko a vyhlazen do
tenké rovné plochy. Po zaschnuti byl vloZen do drzaku vzorkt difraktometru. Byl pouzit
difraktometr zn. Siemens model Kristaloflex 4.

Parametry méfeni:

urychlovaci napéti na rentgence .................. 30 kV
proud V rentgence...........cceeeeveeeneeeeernveeennne 20 mA
pocatecni tthel 20..........cccooovieiiiiiiiieiine 20°
konecny tthel 20..........cccccvieeiiieniiiiiieeiienne, 100°
Uhlovy Krok AB........ccccvvvveiiiiiiiiiieeeieeee, 0,05°
expozi¢ni doba v jednom kroku.................... 2s
pouzité charakteristické zafeni................. Co

3 Vysledky a hodnoceni

Pro zpracovani ziskanych dat jsme pouZili program ZDS Search Match zpracovavajici
nameéfeny difrakéni profil (odecteni pozadi, ur€eni polohy difrak¢nich linii, vypocet integralni
intenzity difrak¢nich linii) a hledajici v databazi PDF2 (Powder Diffraction Files) materialy a
jejich faze, které nejlépe odpovidaji naméfenym liniim. Vysledky zpracovani jsou zachyceny
na obrazku 2:

Catalogue Descripion:  CFyzikalni_tyden

Path: CFyzikalni_tycen
File Mame: CVICZDS

Type: D5 DOS Date: 612013, 10:30
Sample Description:  CVIC

Step [ Angle rance [7] Time [5] Wavelength [4] Voltage [KYT Current [mA] Slits:
0.050 20,000 - 100.000 20 Co 1.788965 "

...... sample-— 15755 [ 47-10as D
2@ Mo d [A] Mickel Tungsten O Bunsente, syn
IR e

Obrazek 2 Vysledek fazové analyzy praSkového vzorku (Cervené — naméfena data, modie — numericka
simulace)

Na zakladé zpracovanych dat jsme vyhodnotili tyto vysledky:

Vzorek obsahoval:  kubicky NiO ...(ICDD Card No. 47-1049)
monoklinicky NiWOs...(ICDD Card No. 15-755)



4 Diskuse

Analyzou nebylo mozné rozliSit zda NiO je v kubické nebo nizkosymetrické
romboedrické fazi, protoZe difrak¢ni linie obou fazi jsou velmi blizké a pfi daném rozSifeni
difrak¢nich linii neni mozZné je rozlisit.

5 Shrnuti

Zjistili jsme, Ze RTG fazova analyza je velmi zajimavy obor a umoZnuje nam
proniknout do tajemstvi dualniho prostoru. RTG fazova analyza je vyuZivana zejména tehdy,
chceme-li se o materialu dozvédét vic nez jen jeho chemické sloZeni, ale i jeho strukturu.
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