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1 Naloga:

Kobalt kristalizira v dveh oblikah, a-Co s hep strukturo (medmrezna raz-
dalja a = 2,51A) in B-Co z fec strukturo (medmrezna razdalja a = 3,55A).
Predpostavimo da je razmerje ¢ v a-Co idealno. Izracunaj in primerjaj
polozaje prvih petih uklonov za sipanje rentgenskih Zarkov valovne dolZine

1A

Uklonske vrhove bom racunal po enacCbi 2dpnisinf = nA, kjer je dpg
medmreZna razdalja za ravnine z millerjevimi indeksi hkl in je povezana z
vektorjem recipro¢ne mreze |Kpg| = 27”, torej bom za izracun prvih petih
uklonskih vrhov potreboval prvih pet, najmanjsih po velikosti, recipro¢nih
vektorjev Kpp;. Ker obe obliki Co kristalizirata v razli¢nih kristalnih struktu-
rah, bomo za oba primera dobili druga¢ne recipro¢ne vektorje in zato bodo
tudi polozaji vrhov razli¢ni, tako da bom najprej izracunal kote za vsak

primer posebej in jih na koncu primerjal.

2 Uklonski koti za sipanje na a-Co:

a-Co kristalizira v hep strukturi. V nalogi imamo podano medmrezno raz-
daljo a = 2, 51Ain podatek, da je razmerje < idelno, torej & = \/§ ~ 1,63 in
zato ¢ = 1,63a = 4,09A. hep strukturo lahko obravnavamo kot heksagonalno
mrezo z bazo ¢e upostevamo, da za doloCene millerjeve indekse ne dobimo
uklona, za to moramo najprej izracunati strukturni faktor za ta primer in
na koncu upostevati samo tiste vektorje Kpy za katere je strukturni faktor
nenicelen.

Vektorji bravaisove mreze so v tem primeru:

a1 = a/2(v/3,-1,0), d2 = a/2(v/3,1,0) in a3 = ¢(0,0,1)

za bazo bom vzel:
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71 = 0dy 4 Ods2 + Ods in 75 =
Vektorji reciproéne mreze:

by = 2 (1, —/3,0), by = = 22 (1,V3,0) in by = 25(0,0,1)
Poljuben vektor Kpi; se s temi vektorji zapise:
Kni=h-by+k-by+1-bs

Uklone bomo dobili samo za Vektorje K nkt pri katerih dobimo neniceln struk-
turni faktor S = f(eiErT 4 giRne2)

Za izrac¢un strukturnega faktorja potrebujemo skalarna produkta :
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Tako dobim:
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Ojacanje dobimo v §tirih primerih:
[ =2n (I sod), dobimo:
St =42 cos’ m(5 + 5 4 n) = 4f* cos n(5 + %)

sedaj lo¢imo Se primera ko je h 4+ 2k = 3m in h + 2k = 3m + 1, v prvem
primeru dobimo S%( = 4f2 in v drugem: S%( = 4f2 cos? % = f2

¢e pa je l = 2n + 1, torej lih [, dobimo:
S2 =4f?cos® (m(& + % 4 20H)) = 4f2 cos? (r2 + 2E + T 4 ) = 4f?sin? (v (§ +

¢e bo h + 2k = 3m dobimo S% = 0 in drug primer, ko je h+ 2k = 3m £ 1
takrat pa bo S% = 3f2.
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h+ 2k = 3n in [ lih
h+2k=3n+1inl sod
h+2k=3n+1in! lih
h+ 2k = 3n in [ sod

Ker je strukturni faktor S = 0 v primeru ko imamo h + 2k = 3n in lih
[, na ravninah, ki jih dolo¢ajo ti indeksi, ne dobimo uklona in zato jih pri
izrac¢unu uklonskih kotov izpustimo. Medmrezno razdaljo dpy; izra¢unam po

1.e 2T 27
enacbi dnw = 727 = V/(h-by+k-bay+1-b3) (h-by +k-ba+1-b3)
hkl | Kp(A=1) | daw(A) | 26
100 2,89 2,17 26,6
010 2,89 2,17 26,6
011 3,27 1,92 30,2
101 3,27 1,92 30,2
002 3,07 2,05 28,3
102 4,21 1,49 39,2
012 4,21 1,49 | 39,2
110 5,01 1,25 47

3 Uklonski koti za sipanje na -Co:

B-Co kristalizira v fcc strukturi. Tako kot v prejsnjem primeru bom tudi
v tem primeru vzel namesto fcc strukture primitivno kubi¢no celico z bazo
in potem uposteval samo tiste indekse pri katerih bo strukturni faktor za to

celico z bazo nenicelen.
V tem primeru so vektorji bravaisove mreze:

a, = a(1,0,0), dy = a(0,1,0) in a3 = a(0,0,1)

71 = (0,0,0), 7™ = a/2(1,1,0), 73 = a/2(1,0,1) in 74 = a/2(0,1, 1)



recipro¢na mreza je dolo¢ena z vektorji:

by = 2r/a(1,0,0), by = 27/a(0,1,0), bs = 27/a(0,0,1)
poljuben vektor recipro¢ne mreze zapisemo:

K =h-by+Fk -bo+1-bs

Strukturni faktor bi lahko izrac¢unal tako kot v prejSnjem primeru, ker pa
smo ga za ta primer izrac¢unali Ze na vajah bom samo prepisal rezultat:

16 Rkl vsi sodi
16 hkl vsi lihi
0 en lih ostala soda

0  en sod ostala liha

tako imamo v tem primeru uklonske kote:

hkl thl(A_l) dhkl(A) 20
111 3,07 2,05 28,3
200 3,54 1,77 32,7
020 354 1,77 | 32,7
002 3,54 1,77 32,7
220 5,01 1,25 47
202 5,01 1,25 47
022 5,01 1,25 47
311 5,87 1,07 55,7
131 5,87 1,07 55,7
113 5,87 1,07 55,7
222 6,13 1,02 | 584




4 Primerjava polozaja uklonskih kotov

daf® |y | 26
2,17 26,6
2,05 | 2,05 | 28,3
1,92 30,2

1,77 | 32,7
1,49 39,2
1,25 | 1,25 | 47

Iz tabele se vidi, da dobimo v primeru $-Co uklone kasneje in redkeje
kot v primeru a-Co, kar je posledica destruktivne interference zaradi katere
dobimo v primeru fcc strukture nenic¢elen strukturni faktor samo za polovico
indeksev hkl, torej dobimo uklone samo na polovici od moznih medmreznih
ravnin hkl, med tem ko nam jih v primeru hcp strukture, v kateri kristalizira

a-Co, odpade samo 1/6.



