5. Prinzip der Beugung

LAUE-/BRAGG’sche-Gleichung, reziprokes Gitter, EwALD-Konstruktion

’Grundlagen der Rontgenbeugung’, SS 24, Caroline Rohr
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Prinzip und Analogie zur Optik
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* Dias/Laser oder Programme von www.falstad.com und der

EPFL Crystallography-School Seite TS

fassune


https://www.falstad.com
https://www.epfl.ch/schools/sb/research/iphys/teaching/crystallography/

Prinzip und Analogie zur Optik

»> Wellenlidnge monochromatischer Strahlung ~ Atomabstéinde (A ca. 100
pm/1 A)
Superposition von Wellen mit Phasenverschiebung
alles analog Beugung am Spalt/Gitter der Wellen-Optik (A = 400-800
nm)

> 2D-Beispiele*

real (Kristall) reziprok (Beugung)

SRR L
f oo al 13 .

Gitterpunkt . ° .
° - °

b : /. ‘
° ° Réflex

reziproker Gitterpunkt

translationssymmetrisch nicht translationss.
Raumgruppe Laueklasse = PG + i

P reziproke Abstandsverhiltnisse Gitter <+ 'Reflexe’

» Orte (beschrieben durch reziprokes Gitter) — Gitterinformation

P Intensitéiten — Motivinformation

» Punktgruppe des Beugungsmusters — LAUE-Klasse (Kristallklasse + 1)

» Prinzipien: Position/Intensitét/Breite von Reflexen (Frr)

> Informationen bei Einkristallen bzw. Pulvern (Discus, DIFFRACTOGRAM)
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® Neutronen (n; Kernreaktor oder Spallationsquelle am Synchrotron) (Veltertom)

» nach Probe

10p{81eQ@
Jayolpuldwasuo

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,

® Gase, Flissigkeiten, amorphe Feststoffe +— sehr speziell Shememeliior
® kristalline Feststoffe Reziprokes
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Informationen aus Pulvern ?
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b*
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T—20
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Spezialfall: Senkrechter Einfall, LAUE-Gleichung*

Ausléschung

%X%X%:
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Spezialfall: Senkrechter Einfall, LAUE-Gleichung*
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*>\/ &g
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Gleichungen von LAUE und BRAGG/BRAGG (Vektorfrei)

» LAUE-Gleichung

. M\=dsin

sin = GegenkathetefHypotenuse

a

» BRAGG’sche Gleichung

90-0
(©] [©]

b\Netzebenen«
~ Schar hkl

4 7

dsin®

/\ze

nA =2d,, sin®,

WILLIAM LAWRENCE BRAGG (0)
WiLLIAM HENRY BRAGG (u)
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Netzebenenabstinde (in 2D, kartesisch)

> Netzebenenschar (hier
(32)) schneiden die
Achsen bei § bzw. 4

b/k

a/h

(32

Flache des gelben Rechtecks bzw. des
doppelten roten Dreiecks:

1 b 1 a? b?
2~(§sd) = %E bzw. aufgeldst s? = d_22_2§
fiir s2 gilt aber nach PYTHAGORAS auch:

s2 = a? + 2
— hZ T k2

Gleichsetzen (und damit Eliminieren von s):
2o 1 et el B

T d2 h2 K2 T p2 k2
und Auflésen nach d%:

S

1 h? k2

2 a2 b
bzw. entsprechend in 3D
(kartesisch/orthorhombisch)

V() () ()

— Indizierung von Pulverdiffraktogrammen
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Netzebenenabstinde (in 2D, kartesisch)
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Netzebenenabstinde (in 2D, kartesisch)

> Netzebenenschar (hier

(32)) schneiden die

Achsen bei % bzw. 2

2

Flache des gelben Rechtecks bzw. des
doppelten roten Dreiecks:

1 b 1 a? b?
2~(§sd) = %E bzw. aufgeldst s? = d_22_2§
fiir s2 gilt aber nach PYTHAGORAS auch:

s2 = a? + 2
— hZ T k2

Gleichsetzen (und damit Eliminieren von s):
2o 1 et el B

T d2 h2 K2 T p2 k2
und Auflésen nach d%:

S

1 h? k2

2 a2 b
bzw. entsprechend in 3D
(kartesisch/orthorhombisch)

V() () ()

— Indizierung von Pulverdiffraktogrammen
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Netzebenenabstinde (in 3D) 5. Prinzip der

Beugung

Grundlagen

» kubisch Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der

1 h2 + k2 + 12 Beugungsmetho-

den
dhkl a? LAUE- und
BRrAGG’sche-
> ..

Gleichung

. (Vektorfrei)
» monoklin .

eugung am
Gitter,

Lave-Gleichung
1 h2 4 k2 4 2 2hl cos B
dnil a2sin2B b2 2sin?pB  acsin? B
» triklin LAUE-
Gleichung
1 (Vektorform)
dpkl N Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,

2 2 2
\J %2— sin2 a+%2— sin2 B+é—2— sin2 'y+%(cos B cos y—cos a)+% (cos v cos a—cos B)+ 2hbk (cos a cos B—cos )

a "
1—cos? a—cos2 B—cos2 y+2 cos a cos B cos v “? EELEEES
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
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® LAUE-Gleichung (Vektorform)
Basics Vektorrechnung
LAUE-Gleichung, Streuvektor
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Prinzip, Analogie
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Vektoren 5. Prinzip der

Beugung
~ Grundlagen
% —a » Addition, Subtraktion, Multiplikation mit i, Al
- v Skalaren 2 Gt
Einteilung der
» Skalar- oder Punktprodukt: Beugungsmethos
a-b= |a’||b| cos (a'7 b) LAUE- und
— -‘ - 7 BRAGG’sche-
Odh.alb—a-b=0 Gleichung
O Spezialfall: Projektion von @ auf beliebigen (Velsienize)
. . - = = Beugung am
Einheitsvektor & a. = d - € o
LAUE-Gleichung
» Vektor- oder Kreuzprodukt: [ 9= a X b AR Indizes,
O anschaulich ¥ L @,b sténde
Odh fird||b—axb=0 LAY
Gleichung
O Betrag des Vektorproduktes: (Vektorform)

|d@ x b| = |&|B]sin (@,5) (Fliche des von @ und  ESMVeRSH

LAUE-Gleichung,
-

b aufgespannten Parallelogramms) Streuvektor
- Reziprokes
» Spatprodukt: (@ xb)-¢=V Gitter
O anschaulich: Volumen des durch @, b und & BRAGG’sche
. Gleichung ?
aufgespannten Parallelepipeds —
Zusammen-

fassung



5. Prinzip der
Beugung

Atomkette, senkrechter Einfall, Vektorschreibweise
(LAUE-Gleichung)

Grundlagen
> Atomkette mit Abstand a = |@|

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-

A
- / Gleichung
— A4 (Vektorfrei)

Beugung am
Gitter,
A LauE-Gleichung

E PO N

Netzebenenab-
sténde

o LAUE-
E Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Atomkette, senkrechter Einfall, Vektorschreibweise
(LAUE-Gleichung)

> Atomkette mit Abstand a = |@|

» Wegdifferenz §4 zwischen den
Strahlen:

64 = |@sinaa

A 84 = |d|cosBa
Eo e
(o8
a D
E B %5, |

» oder als Funktion des Winkels 5 4:

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LavE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
stinde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Atomkette, senkrechter Einfall, Vektorschreibweise
(LAUE-Gleichung)

> Atomkette mit Abstand a = |@|

» Wegdifferenz §4 zwischen den
Strahlen:

64 = |@sinaa

» oder als Funktion des Winkels 5 4:

da =d|cos Ba

Eo
» 64 = Projektion von @ auf die
Ausfallrichtung (Einheitsvektor €7 )
E

da = |d|cos(a@,en) = dea

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LavE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



5. Prinzip der

Atomkette, senkrechter Einfall, Vektorschreibweise

Beugung
(LAUE-Gleichung)
Grundlagen
> Atomkette mit Abstand a = |d| it AnlEh
. . zur Optik
» Wegdifferenz §4 zwischen den e
Strahlen: dB::g““gsm"m'
Sa — |6:| sina LAUE- und
A A= A BRAGG’sche-
/ Gleichung
— ° ) . o
» oder als Funktion des Winkels [4: (Vetsiomties)
Beugung am
| Gitter,
da =|d|cosBa Lavs-Gleichung
E() MiLLer-Indizes,
. . — . Netzebenenab-
» 64 = Projektion von @ auf die stande
Ausfallrichtung (Einheitsvektor €7 ) .
E Gleichung
6A — |E| COS(E, e—A) — (_7:871 (Vektorform)
Basics Vektoren

» positive Interferenz der Streuwellen -

— Wegdifferenz 6 4

Reziprokes
(Phasenverschiebung) = A (bzw. Gitter
einem Mehrfachen (n)) e e
Gleichung ?
—| - - £1 ?
n\ =484 = |d|cos(d@,en) Reflexe
Zusammen-

fassung



Atombkette, schiefer Einfall (BRAGG’sche Gleichung) O ponan der

Beugung

> allgemeiner Gittervektor: 7
Grundlagen

> Wegdifferenz Strahlen: 64 + g Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
Laug-Gleichung

MitLer-Indizes,
Netzebenenab-
stidnde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Atombkette, schiefer Einfall (BRAGG’sche Gleichung)

> allgemeiner Gittervektor: 7
» Wegdifferenz Strahlen: §4 + dg

> fiir beide Dreiecke gilt analog dem
senkrechten Einfall:

64 = |7 cos(7, eh)

5 = — |l cos(F, )

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LavE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
stinde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Atombkette, schiefer Einfall (BRAGG’sche Gleichung) U Ao

Beugung

> allgemeiner Gittervektor: 7

Grundlagen
» Wegdifferenz Strahlen: §4 + dg Prinzip, Analogic
zur Optik
fiir beide Dreiecke gilt analog dem Einteilung der
. Beugungsmetho-
senkrechten Einfall: den
oL LAUE- und
64 = |7 cos(7, eh) Braca’sche-
Gleichung
Lo (Vektorfrei)
op = —|Fcos(7, ek)
Beugung am
. Gitter,
» bzw. als Skalarprodukte mit den Lavg-Gleichung
Einheitsvektoren €} bzw. e MuLei-Indizes,
Netzebenenab-
formuliert stande
(Projektion von 7 auf diese Richtungen)  Lave-
Gleichung
RN N (Vektorform)
04 = |Flcos(7,€h) = Tei

Basics Vektoren

55 = —Irlcos(rieh) = 7 | Summan

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Atomkette, schiefer Einfall (BRAGG’sche Gleichung) i e

> allgemeiner Gittervektor: 7

Grundlagen
» Wegdifferenz Strahlen: §4 + dg Prinzip, Analogic
zur Optik
fiir beide Dreiecke gilt analog dem Einteilung der
. Beugungsmetho-
senkrechten Einfall: den
oL LAUE- und
64 = |7 cos(7, eh) Braca’sche-
Gleichung
Lo (Vektorfrei)
op = —|Fcos(7, ek)
Beugung am
. Gitter,
» bzw. als Skalarprodukte mit den Lavg-Gleichung
Einheitsvektoren €} bzw. e S
etzebenenab-
formuliert stinde
(Projektion von 7 auf diese Richtungen)  Lave-
Gleichung
RN N (Vektorform)
04 = |Flcos(7,€h) = Tei

Basics Vektoren

55 = —Irlcos(rieh) = 7 | Summan

N, Reziprokes
» d.h. fiir die Summe (gesamte CAIprokes
Gitter
Phasenverschiebung)
BRrAGG’sche
Gleichung ?
o . VN -
6a+90p =Tep —Fep =7(ea — €x) Reflexe ?

Zusammen-
fassung



5. Prinzip der
Beugung

Streuvektor und EwaLD-Konstruktion

» positive Interferenz bei einem Grundlagen

Gangunterschied von A: e, Aol
zur Optik

Einteilung der

A=64+0p =7(chr —€Fk) Beugungsmetho-

den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
Laug-Gleichung

MitLer-Indizes,
Netzebenenab-
stidnde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



5. Prinzip der
Beugung

Streuvektor und EwaLD-Konstruktion

» positive Interferenz bei einem Grundlagen

Gangunterschied von A: e, Aol
zur Optik

Einteilung der

A=64+0p =7(chr —€Fk) Beugungsmetho-

den

» Trick: auf A\ 'normierte’ LAUE- und
BrAGcG’sche-

Einheitsvektoren: Gleichung
(Vektorfrei)
€A €E B
—_ = eugung am
1 - T( ) Gitter,
LAvE-Gleichung

e MitLer-Indizes,
Netzebenenab-
stidnde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Streuvektor und EwWALD-Konstruktion S der
» positive Interferenz bei einem Grundlagen

Prinzip, Analogie

Gangunterschied von A: o @y

Einteilung der

A=64+0p =7(chr —€Fk) Beugungsmetho-

den

LAUE- und
BrAGcG’sche-
Einheitsvektoren: Gleichung
(Vektorfrei)

» Trick: auf A\ 'normierte’

_ Beugung am
1= T( ) Gitter,
LAve-Gleichung

- MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
stidnde

-

» bzw. fiir den Streuvektor s*: T
Gleichung
(Vektorform)

s* =

Sy

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Streuvektor und EwaLD-Konstruktion

» positive Interferenz bei einem
Gangunterschied von A:

A=64+06p=i(ch —ep)

» Trick: auf A\ 'normierte’

Einheitsvektoren:
L €A €Fk
1=7r(——
)
N———
P

» bzw. fiir den Streuvektor s*:

s* =

Sy

» EwaLD-Konstruktion (Praxis)
» Streuvektor um 1/X vom Strahl
weg verschieben
» Richtung 0 — Spitze Streuvektor
= Ausfallrichtung des Strahls

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LavE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



@ Grundlagen
Prinzip und Analogie zur Optik

Einteilung der Beugungsmethoden

® LAUE- und BrRAGG sche-Gleichung (Vektorfrei)
Beugung am Gitter, LAUE-Gleichung
MILLER-Indizes, Netzebenenabstiande

® LAuEe-Gleichung (Vektorform)
Basics Vektorrechnung

LAUE-Gleichung, Streuvektor

@ Reziprokes Gitter

@® Braca’sche Gleichung ? Reflexe 7

@ Zusammenfassung: Von BRAGG ... bis EWALD

BRAGG’sche
Gleichung 7
Reflexe ?

Zusammen-
fassune



reales <> reziprokes Gitter 5. Prinzip der

Beugung

i i z Grundlagen
> reales Gitter: Basisvektoren @, b, ¢
Prinzip, Analogie
i b Optik
> Gittervektoren: ¥ = ud + vb + wé aur Opti
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LAvE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)
Basics Vektoren

LAug-Gleichung,
Streuvektor

BRrAGG’sche
Gleichung 7
Reflexe 7

Zusammen-
fassune



reales <+ reziprokes Gitter o der

Beugung

. . - Grundlagen
» reales Gitter: Basisvektoren a, b, ¢

Prinzip, Analogie
i b Optik
» Gittervektoren: ¥ = ud + vb + wé Jur Opti
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

-
*

> reziprokes Gitter: Basisvektoren a*, b_’;, c

- - - -

> Gittervektoren: r* = ha* + kb* + lc* Laue- und
BrAGcG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
Laug-Gleichung
MiLLer-Tndizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)
Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRrAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe 7

Zusammen-
fassune



reales < reziprokes Gitter e de

Beugung
. . - Grundlagen
» reales Gitter: Basisvektoren a, b, ¢
Prinzip, Analogie
. " Optik
» Gittervektoren: ¥ = ud@ + vb + wé o e
. . . R S
> reziprokes Gitter: Basisvektoren a*, b*, c* P
. - - — -
> Gittervektoren: r* = ha* + kb* + lc* LAUE- und
) . . L. BrAGcG’sche-
» Bezug zwischen beiden Gittern (! Definition !) Gleichung
Y (Vektorfrei)
7 Beugung am
Gitter,
» erfiillt wenn: LAUE-Gleichung
Sor oo MiLLER-Indizes,
®a*-b=0usw. und a* - @ = 1 usw. e ——
® h,k,l = MILLER-Indizes der reale sténde
Netzebenen(scharen) LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



reales < reziprokes Gitter e de

Beugung
. . - Grundlagen
» reales Gitter: Basisvektoren a, b, ¢
Prinzip, Analogie
. " Optik
» Gittervektoren: ¥ = ud@ + vb + wé o e
Einteilung der
» i < (Y . : Sopx ok Beugungsmetho-
reziprokes Gitter: Basisvektoren a*, b*, c o
- - — -
> Gittervektoren: r* = ha* + kb* + lc* LAUE- und
) . . L. BrAGcG’sche-
» Bezug zwischen beiden Gittern (! Definition !) Gleichung
e 1 (Vektorfrei)
Tt ==
7 Beugung am
Gitter,
» erfiillt wenn: LAUE-Gleichung
Sor oo MiLLER-Indizes,
®a*-b=0usw. und a* - @ = 1 usw. e ——
® h,k,l = MILLER-Indizes der reale sténde
Netzebenen(scharen) LAUE-
L4 2z Gleichung
» da 7= == +— Reflex, wenn r* = s (Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



reales <+ reziprokes Gitter

vVVvyVvVyyewy

R
reales Gitter: Basisvektoren @, b, ¢

—

Gittervektoren: 7 = ud + vb + wé
reziprokes Gitter: Basisvektoren a*, b_’;, c*
Gittervektoren: r* = ha* + kb +ic*

Bezug zwischen beiden Gittern (! Definition !)
1

=1
r
erfiillt wenn:
® a*-b=0usw. und a* - @ = 1 usw.
® h,k,l = MILLER-Indizes der reale
Netzebenen(scharen)
da 7= % = L 5 Reflex, wenn r* = s*
s %
weitere Beziehungen:

> mit a* = gia
» und da (b x &) -a@ =V (Spatprodukt)
> folgt: a* = &%
>

1
a

o

oL

v
d.h. a* L b, c-Fliche usw. (Def. Vektorprodukt)

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LavE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



2D-Beispiel, schiefwinklig " bevgns

Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-

den

[P
H ‘- * * -
» reziproke Basis: a* 1L b, b* 1L @ Lavb- und

BRraGG’sche-
»7*:180_7 sefteine
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LAvE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



2D-Beispiel, schiefwinklig o prinaip dex

Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der
Beugungsmetho-
den

[
> H is: a* * a
reziproke Basis: a* L b, b* 1 @ Lavb- und

* _ _ BRrAGG’sche-
> 7= 180 v Gleichung

. . L . Vektorfrei
» reziprokes Gitter in dieser Basis ( )

Beugung am
Gitter,
LAvE-Gleichung

MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
stinde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



2D-Beispiel, schiefwinklig ® Rengas

Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der
Beugungsmetho-
den

[
> H is: a* * a
reziproke Basis: a* L b, b* 1 @ Lavb- und

* _ BRAGG’sche-
> vy = 180 Y Gleichung

. . L . Vektorfrei
» reziprokes Gitter in dieser Basis ( )

B o

> und Gittervektoren (z.B. [h, k] = [1,1]). e tebumg
MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
stdnde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



2D-Beispiel, schiefwinklig & IS s

Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der
Beugungsmetho-
den

[
. tae * a
reziproke Basis: a* L b, b* 1 @ Lavb- und

'Y* = 180 — y BRAGG’sche-

Gleichung

. . L . Vektorfrei
reziprokes Gitter in dieser Basis ( )

Beugung am

und Gittervektoren (z.B. [h, k] = [1,1]). Sitter,

LAUE-Gleichung

anschaulich: reziproker Gittervektor [h, k] L Miier-Indizes,
Netzebenenab-
Netzebenenschar (h,k) im realen Raum. sténde
a R = 1 LAUE-
Lénge: || = d Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



Reziprokes Gitter: Beweise 1

Beweis, dass r* 1 Ebene ABC

» Definition MILLER-Indizes:
h = % bzw. E)\: Q usw.

C » damit gilt fiir Vektoren a.uf der Ebene ABC

ﬁ:z—szwﬂx —%

> diese Vektoren sind L zu 7%, wenn die

o
=

Skalarprodukte verschwinden, z.B.

0=r*-BA=r*. (£ - 1)

/H » mit der Definiton des reziproken
B Gittervektors =
0 A a 0 = (ha* + kb* 4+ 1c*) - (2 — &)

> und da a* - b = 0 usw. B
0= —(ha*)- & 4 (kb*)- 2
0= —a?*zi'+ b_’:‘l—)‘: —-14+1 (q.e.d.)

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und

BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LAUE-Gleichung
MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
stinde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



. . . 5. Prinzip d
Reziprokes Gitter: Beweise 11 A
Grundlagen
Prinzip, Analogie
zur Optik
. - Einteilung der
Beweis, dass |r*| = i (H = hkl) Beugungsmetho-
d
. o — < -
c » Die Projektion von OA in Richtung r* soll Lavb- und
damit dem Abstand d benachbarter PR -
Gleichung
Netzebenenscharen H entsprechen: (Vektorfrei)
— & %
* dy =& . Beugung am
C r H [T Gitter,
. . o Lave-Gleichung
» mit der Definition von r* it
N — 1 _ h, [r*] Netzebenenab-
/b dpr d@  (ha*+kb*+Ic*) sténde
B . Sz o
. > und da alle gemischten Produkte @ - b* Lave
0 A a K L = ) Gleichung
verschwinden und @ - a* = 1 ist folgt: (Vektorform)
1 || T Basics Vektoren
- = ——=— = [7*]| (q.e.d.)
dp (@-a*) | | LAuE-Gleichung,

Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



5. Prinzip der

Zusammenfassung reziprokes Gitter Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik

Einteilung der
Beugungsmetho-
den

» Jeder Netzebenenschar im Realraum (MILLER-Indizes h,k,l) entspricht
ein Gitterpunkt im reziproken Raum. Lave- und

BRAGG’sche-

» Da fiir positive Interferenz der Streuvektor mit einem reziproken Gisidmng

(Vektorfrei)

Gittervektor zusammenfallen muss, gibt es nur ganzzahlige Indizes h,k,l.

Beugung am
Gitter,

> Mit der EwALD-Konstruktion des Streuvektors = reziproken LavE-Gleichung
Gittervektors kann der Ort der Reflexe (?) um den Kristall herum e
praktisch sehr einfach ermittelt werden. stande

»> Die Motivinformation (Phasenverschiebungen innerhalb der I(“}"l:'i'chung

Elementarzelle des realen Gitters) ist in den Intensitéiten enthalten. (Vektorform)
Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?

Zusammen-
fassung



5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LAUE-Gleichung
MiLer-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

@® Braca’sche Gleichung ? Reflexe 7 TSI,

Streuvektor

Reziprokes
Gitter

Zusammen-

fassune



0, Streuvektor und BrAGG’sche Gleichung

> 2 6 = Winkel zwischen ein- und
ausfallendem Strahl

> (virtuelle) griine Ebene L zu r*

» halbiert den um 1/X verschobenen
Streuvektor s*

5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LAvE-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)
Basics Vektoren
LAuE-Gleichung,

Streuvektor

Reziprokes
Gitter

Zusammen-

fassung



0, Streuvektor und BrAGG’sche Gleichung 5 Bhwis cn

Beugung

. . . Grundlagen
> 2 6 = Winkel zwischen ein- und

Prinzip, Analogie

ausfallendem Strahl ur Optik
o Einteilung der
» (virtuelle) griine Ebene L zu r* Beugungsmetho-
den
> halbiert den um 1/X verschobenen e ]
Streuvektor s* BRAGG’sche-
Gleichung
> im gelben rechtwinkligen Dreieck: (Vektorfrei)
Beugung am
s Gitter,
sinf = Gegenkathete _ |7‘*|/2 LAUE-Gleichung
Hypotenuse 1/ MitLer-Indizes,
Netzebenenab-
N stidnde
2sinf = |r*|A
LAUE-
1 Gleichung
A=2—sinf = 2dsin6 (Vektorform)
*
|,r | Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

Reziprokes
Gitter

Zusammen-

fassung



0, Streuvektor und BRAGG sche Gleichung o der

Beugung

. . . Grundlagen
> 2 6 = Winkel zwischen ein- und

Prinzip, Analogie

ausfallendem Strahl zur Optik
o Einteilung der
» (virtuelle) griine Ebene L zu r* Beugungsmetho-
den
> halbiert den um 1/X verschobenen e ]
Streuvektor s* BRAGG’sche-
Gleichung
» im gelben rechtwinkligen Dreieck: (Vektorfrei)
Beugung am
* Gitter,
sinf = Gegenkathete _ |7‘*|/2 LAuE-Gleichung
Hypotenuse 1/ MiLer-Indizes,
Netzebenenab-
N stdnde
2sinf = |r*|A
LAUE-
1 Gleichung
A=2—sinf = 2dsin6 (Vektorform)
%
|,r | Basics Vektoren

LaUE-Gleichung,
. . .. Streuvektor
> griine Ebene = ’Spiegel’ fiir den
Reziprokes

Strahlengang Gitter

Zusammen-

> Beugung, als Reflexion ’verkauft’!

fassung



5. Prinzip der
Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LAUE-Gleichung
MiLer-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)
Basics Vektoren
LauB-Gleichung,

Streuvektor

Reziprokes

@® Zusammenfassung: Von BRAGG ... bis EWALD Gitter

BRAGG’sche
Gleichung 7
Reflexe 7




5. Prinzip der

VOH BRAGG e Beugung

Grundlagen
) Reflex hkl

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
o (Vektorfrei)
Primar—
—
strahl

Beugung am
Gitter,
Lave-Gleichung

I
1opfa18a

MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
sténde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)
Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

Reziprokes

> Bracc-Bedingung fiir Reflex hkl (77) Gitter

> A= 2d}'{ sin 9}-{ BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?




5. Prinzip der
Beugung

... iber den Streuvektor ...

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
LavE-Gleichung

MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
sténde

LAUE-

Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,

Streuvektor
> . . . . 1 _ 2 . = Reziprokes
mit reziprokem Gittervektor: = = $sinfy = |r*;| ‘
7 Gitter

BRAGG’sche
iR Gleichung ?
r* Reflexe ?

h

» ’Reflektions’bedingung: Streuvektor s?*ﬁ (lldj;)=reziproker Gittervektor

> s* winkelhalbierend zwischen ein- und aus-fallendem Strahl




5. Prinzip der
Beugung

... zur EwALD-Konstruktion

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)

Beugung am
Gitter,
Lave-Gleichung

>

MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
sténde

LAUE-

Gleichung

(Vektorform)
Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

> Streuvektor s*- = r*

. Reziprokes
P um + verschieben P

3 X Gitter

>  sinf = Gegenkathete _  OA |r*| e e

Hypotenuse EKO ~— 2/Xx Gleichung ?
Reflexe 7

» Vorteil:




EwaLD-Konstruktion B IPHhEED den

Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)

Beugung am
Gitter,
LAUE-Gleichung

MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
stinde
Paul Peter EwALD
LAUE-
1888-1985
( ) Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,

Streuvektor
> ’'Reflektions’bedingung erfiillt fiir alle 7+ Pt Reziprokes
Gitter
» deren Endpunkte auf einer Kugel mit Radius = %
BRAGG’sche
» um den Kristall liegen — EwaLD-Kugel Gleichung ?
—_— Reflexe ?




EwaLD-Konstruktion 5. Prinzip der

Beugung

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
Lave-Gleichung

MiLLER-Indizes,
Netzebenenab-
stinde

LAUE-
Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

Reziprokes

» Drehung des Kristalls <+ Drehung des reziproken Gitters Gitter

» Reflexe wandern durch die ’Reflektions’bedingung = Braca’sche
Gleichung ?

Reflexe 7




5. Prinzip der
Beugung

EwaALD-Konstruktion: Grenzkugel

Grenzkuge

Grundlagen

Prinzip, Analogie
zur Optik
Einteilung der
Beugungsmetho-
den

LAUE- und
BRAGG’sche-
Gleichung
(Vektorfrei)
Beugung am
Gitter,
Lave-Gleichung
MiLLER-Indizes,

Netzebenenab-
sténde

LAUE-

Gleichung
(Vektorform)

Basics Vektoren

LAUE-Gleichung,
Streuvektor

» Grenzkugel: durch Kristalldrehungen insgesamt ?;:épmkes

erfassbarer Bereich des reziproken Gitters
BRrAGG’sche
» Radius: 2 Gleichung ?
A Reflexe ?




5. Prinzip d
Zusammenfassung Beugung
Grundlagen
» Voraussetzung fiir Einkristall-Beugungsuntersuchungen f:i“é‘ﬁ;iﬁ“‘"g‘e
» monochromatische Strahlung mit A &~ Atomabstand Binteilung der
» Primérstrahl mit fester Einfallsrichtung dB::gungsmemo-
» Einkristall 7 g
AUE- n
» ortsempfindlicher Detektor BRAGG";che—
» EwarLp-Konstruktion (Orte der Reflexe) Cleieme
(Vektorfrei)

> EwaLp-Kugel: Kugel mit Radius 1/A um Kristall (real — reziprok)

» ’'Reflektions’bedingung: Streuvektor s* fallt mit reziprokem Gitter,
LAvE-Gleichung

Beugung am

Gittervektor 7 zusammen
MiLLER-Indizes,

» wenn 7 auf EwALD-Kugel — s* — BrAGG-Reflex Netzebenenab-
P gebeugter Strahl vom Kristall zur Spitze des reziproken Gittervektors = stande
Streuvektors LAUE-
. . Gleichung
» Konsequenzen fiir Experimente (VeTsamRonse)
P> Kristalldrehungen um mindestens 2 Achsen Basics Vektoren
P> Detektoren mit méglichst grofler Fliche LAuE-Gleichung,
> Radius der Grenzkugel: 2 Streuveltor
» Reflex-Volumina (Mosaik-Struktur) + ’Scans’ fiir integrale Intensititen Reziprokes
Gitter

BRAGG’sche
Gleichung ?
Reflexe ?
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