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Темы 

1. Выбор длины волны: каналы рассеяния 

2. Обратная решетка и закон Брегга 

3. Структурная амплитуда 

4. Систематические погасания 



Выбор длины волны 

Задача №0: 

Мы собираемся исследовать Co-содержащий органический комплекс (типа 
фталоцианина, моноклинка с параметрами 15, 5, 20Å). Какую длину 
волны лучше всего использовать? Для справки: Co Kedge = 1.608 Å. 
 
Что бы Вы посоветовали, если бы в комплексе дополнительно 
присутствовала медь (Cu Kedge = 1.381 Å)? Железо (Fe Kedge = 1.744 Å)? 
Марганец (Mn Kedge = 1.896 Å)? 

     lKa1 для 

Ag    0.5594 Ǻ 

Mo    0.7093 Ǻ 

Cu    1.5406 Ǻ 

Co    1.7890 Ǻ 

Fe     1.9360 Ǻ 

Cr     2.2897 Ǻ 



Выбор длины волны 

Кстати, линейный коэффициент поглощения для фталоцианина кобальта: 

Ag    0.789 мм-1 

Mo    1.506 мм-1 

Cu    11.808 мм-1 

Co     3.355 мм-1 

Fe     4.202 мм-1 

Cr     6.792 мм-1 

А если там на позиции металла 50% Mn: 

Cu    10.611 мм-1 

Co     8.570 мм-1 

Fe     3.839 мм-1 

Cr     6.211 мм-1 



Задача №1: 



Построение Эвальда 

При симметричной дифракции (w = 
q) вектор рассеяния k’-k направлен 
по нормали к поверхности образца 

Модуль вектора рассеяния 
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Чтобы увидеть рефлекс 
(Bragg’s law = закон Брэгга) 
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Из второго условия – мы можем увидеть только рефлексы, вектора 
которых нормальны к поверхности кристалла 



Зона [100] 

Мы можем увидеть рефлексы зоны [100] – это нормаль к поверхности 

  cbaq 0000 hh

Напоминаю, [hkl] – вектора, (hkl) – плоскости. Кто забыл 
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И, с учетом предыдущих равенств 
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Положения рефлексов 
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100 19.048 

200 38.650 

300 59.523 

400 82.883 

500 111.649 

600 166.227 

700 Не увидим 

Все ли рефлексы будут видны? Как с погасаниями? 

И проверяем условия по углам (10 - 140). Готово! 

> 140 



Что насчет рефлекса (111)? 

Чтобы его зарегистрировать, надо повернуть кристалл таким образом, чтобы: 

111qq 

Посмотрим на систему сверху: 

Повернули. Теперь у нас [111] располагается вот так: 



А дальше? 

Теперь повернем по перпендикулярной оси c (это система координат 
дифрактометра!) 

И получим вектор [111], коллинеарный вектору рассеяния 



А дальше? 

И рассчитаем дифракционный угол: 

  cbaq111

Это все еще кубик 
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