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Indizierung
reziprokes Gitter

Einteilung der Festkorper

Festkorper
e N
kristalliner Festkorper amorpher Festkorper
regelmaRBige, periodisch wiederkehrende Anordnungen keine Fernordnung der
der Strukturbausteine in allen 3 Raumrichtungen Strukturbausteine

7 N\

monokristallin polykristallin

periodisch einkristalline Bereiche
wiederkehrende erstrecken sich iiber wenige
Atomstruktur wm

erstreckt sich tiber statistische Verteilung der
das ganze Volumen Orientierung der Kiristallite

idealer Kristall: monokristalliner Festkdrper ohne Gitterfehler
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Kristallstruktur

Kristallgitter: periodische dreidimensionale Anordnung von Atomen
Molekiilen oder lonen, deren Art und geometrische Struktur die dulere
Erscheinung und physikalischen Eigenschaften des Kristalls bestimmt

’ Kristallstruktur = Raumgitter + Basis

Raumgitter, Punktgitter: mathematische
Abstraktion des Kristallgitters auf eine
raumliche periodische Anordnung von
Punkten, die den Gitterpunkten entsprechen

Basis: Gruppe von Atomen, Molekiilen oder
lonen, die jedem Gitterpunkt zugeordnet ist

Kristallstruktur (7)
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Translationsvektoren und Kristallachsen

primitive Translation:

Das Punktgitter ist vollstandig durch
einen Satz dreier Vektor 3, B, ¢
(primitive Translationsvektoren)
beschrieben.

Jedem Gitterpunkt kann ein
Translationsvektor T zugeordnet
werden: .

T =m3+ mb+ nse

ny, ny, n3 ... ganze Zahlen

Kristallstruktur (7)

Kristallachsen: durch die primitiven Translationsvektoren definierte
Richtungen
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle

reziprokes Gitter

Elementarzelle und Einheitszelle

Elementarzelle

@ Parallelepiped, welches durch 3
primitive Translationsvektoren
aufgespannt wird

@ Zelle mit kleinstmdglichem
Volumen, die durch wiederholte
Anwendung der méglichen
Translationsoperationen den
gesamten Raum ausfiillt
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reziprokes Gitter

Elementarzelle und Einheitszelle

Elementarzelle

@ Parallelepiped, welches durch 3 R I R L
primitive Translationsvektoren e B j
aufgespannt wird . La o o

@ Zelle mit kleinstmdglichem ool e etie bis (e
Volumen, die durch wiederholte verschiedene Méglichkeiten fiir Elementarzellen (3)
Anwendung der méglichen

Translationsoperationen den
gesamten Raum ausfiillt

N
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Struktur der Kristalle
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reziprokes Gitter

Elementarzelle und Einheitszelle

Elementarzelle

@ Parallelepiped, welches durch 3 R I R L
primitive Translationsvektoren e B j
aufgespannt wird . La o o

@ Zelle mit kleinstmdglichem ool e etie bis (e
Volumen, die durch wiederholte verschiedene Méglichkeiten fiir Elementarzellen (3)
Anwendung der méglichen

Translationsoperationen den
gesamten Raum ausfiillt

N

Einheitszelle

soll die Symmetrie des Raumgitters
moglichst offensichtlich wiederspiegeln
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle

reziprokes Gitter

Elementarzelle und Einheitszelle

Elementarzelle

@ Parallelepiped, welches durch 3
primitive Translationsvektoren
aufgespannt wird

@ Zelle mit kleinstmdglichem
Volumen, die durch wiederholte
Anwendung der méglichen o
Translationsoperationen den ) o

. Vergleich von Elementar- und Einheitszelle am
gesamten Raum ausfillt Beispiel des kubisch flichenzentrierten Gitters (5)

Einheitszelle

soll die Symmetrie des Raumgitters
moglichst offensichtlich wiederspiegeln
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Elementarzelle und Einheitszelle

Elementarzelle

@ Parallelepiped, welches durch 3
primitive Translationsvektoren
aufgespannt wird

@ Zelle mit kleinstmdglichem
Volumen, die durch wiederholte
Anwendung der méglichen R
Translationsoperationen den ) o

. Vergleich von Elementar- und Einheitszelle am
gesamten Raum ausfillt Beispiel des kubisch flichenzentrierten Gitters (5)

Einheitszelle

VEinheitszelle = VElementarzelle

soll die Symmetrie des Raumgitters
moglichst offensichtlich wiederspiegeln
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung

reziprokes Gitter

Die 14 Bravais-Gitter:

) Beschreibung eines Gitters durch 6
wriklin monoklin Gitterkonstanten:

primitiv basiszentriert

@ Léangen der die Einheitszelle
aufspannenden Vektoren

@ Winkel zwischen diesen Vektoren

& L
orthorhombisch Kristallsystem | Abkiirzung | Achsen Winkel Beispiele
itiv asiszentriert raumzeniriert flichenzentriert
primity b Triklin r @ Fay #a; | # 0, # 0y B,0,°3H,0, H;BO,
Monoklin m GEGEG | o, =, =90° KNO,, CuO
a, #90° CaSO,2H,0
Orthorhombisch o G Fa#a |0,=0,=0,=90" [Ga,s,Si0, P
retragonal hexagonal thomboedrisch Tetragonal t a=a,#a, [a,=0,=a,=90" [Tio, Si0,
primitiv raumzentriert g
Hexagonal h G =0, #08; |a,=a,=90° He, Mg, Co, Zn
a,=120° gi05
Rhomboedrisch th 4 =a,=a; [o,=0,=0,#90" |As,CaCO,
Kubisch k a=a,=ay | o, =0,=0,=9" |Fe,Ni,Cu,NaCl, CsCl,
kubisch Diamant

primitiv raumzentriert flichenzenmiert
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Netzebene und Millersche Indizes

Netzebene: beliebige Ebene, die mit
Gitterpunkten besetzt ist

Netzebenen (1)

Tina Hilbig Kristallographie und Réntgenbeugung



Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

Netzebene: beliebige Ebene, die mit
Gitterpunkten besetzt ist

— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit
den Kristallachsen

Netzebenen (1)
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

Netzebene: beliebige Ebene, die mit ;/// : *”°‘°_‘*i

Gitterpunkten besetzt ist /: o teeoe s
— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit /)/%’ 5 s B
den Kristallachsen Bl g4« //:éj/i g

Millersche Indizes h™k™[™:
Bildung der Millerschen Indizes:

(1) Bestimmung der Schnittpunkte der Ebene mit S
den Kristallachsen in Einheiten der . /
Gitterkonstanten, Sy : m13,Sa : mab, 53 : m3C // \

=\

y 2
(2) Bildung der Reziprokwerte, [T / = 5\
my’ ma’ m3 e

(3) Erweiterung zu teilerfremden ganzen Zahlen,

dazu Multiplikation mit kleinster ganzer Zahl
p: h= L’ k=P | =P Bsp. Millersche Indizes (4)
my

(263)-Ebene

my’ m3
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

Netzebene: beliebige Ebene, die mit ;/// : *”°‘°_‘*i

Gitterpunkten besetzt ist /: o teeoe s
— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit /)/%’ 5 s B
den Kristallachsen Bl g4« //:éj/i g

Millersche Indizes h™k™[™:
Bildung der Millerschen Indizes:

(1) Bestimmung der Schnittpunkte der Ebene mit S
den Kristallachsen in Einheiten der . /
Gitterkonstanten, Sy : m13,Sa : mab, 53 : m3C / \
=>m=3,m=1m3=2 // =\

(2) Bildung der Reziprokwerte, mil, miz, %3 / a’,&—g L’,_H

(3) Erweiterung zu teilerfremden ganzen Zahlen,

dazu Multiplikation mit kleinster ganzer Zahl
p: h= L’ k=P | =P Bsp. Millersche Indizes (4)
my

(263)-Ebene

my’ m3
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
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reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

Netzebene: beliebige Ebene, die mit
Gitterpunkten besetzt ist

— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit
den Kristallachsen

Netzebenen (1)

Millersche Indizes h™k™[™:
Bildung der Millerschen Indizes:

(1) Bestimmung der Schnittpunkte der Ebene mit S
den Kristallachsen in Einheiten der /
Gitterkonstanten, Sy : m13,Sa : mab, 53 : m3C / \
=>m=3,m=1m3=2 // AC B
(2) Bildung der Reziprokwerte, L L. L / = )
my’ mp’ m3 4 —
111 = a
3'1°2

(3) Erweiterung zu teilerfremden ganzen Zahlen,

dazu Multiplikation mit kleinster ganzer Zahl
p: h= L’ k=P | =P Bsp. Millersche Indizes (4)
my

(263)-Ebene

my’ m3
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

Netzebene: beliebige Ebene, die mit ;/// : *”°‘°_‘*i

Gitterpunkten besetzt ist /: o teeoe s
— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit /)/%’ 5 s B
den Kristallachsen Bl g4« //:éj/i g

Millersche Indizes h™k™[™:
Bildung der Millerschen Indizes:

(1) Bestimmung der Schnittpunkte der Ebene mit S
den Kristallachsen in Einheiten der /
Gitterkonstanten, Sy : m13,Sa : mab, 53 : m3C / \
=>m=3,m=1m3=2 // AC B
(2) Bildung der Reziprokwerte, L L. L / = )
my’ mp’ m3 4 —
111 = a
3'1°2

(3) Erweiterung zu teilerfremden ganzen Zahlen,

dazu Multiplikation mit kleinster ganzer Zahl
p: h= L’ k=P | =P Bsp. Millersche Indizes (4)
my

(263)-Ebene

my’ m3

=h=2k=6,/=3
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

1

Netzebene: beliebige Ebene, die mit
Gitterpunkten besetzt ist

— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit /)/%’ 5 s B
den Kristallachsen E-F 4 //jﬁ/i e

Netzebenen (1)

%

Millersche Indizes h™k™[™:
Bildung der Millerschen Indizes:

(1) Bestimmung der Schnittpunkte der Ebene mit S
den Kristallachsen in Einheiten der . /
Gitterkonstanten, Sy : m13,Sa : mab, 53 : m3C // \

=>m=3,m=1m3=2

Lo \i
(2) Bildung der Reziprokwerte, [T = 5
111 my’ mp’ m3 ’a’,&f S
=312 4 '
(3) Erweiterung zu teilerfremden ganzen Zahlen,

dazu Multiplikation mit kleinster ganzer Zahl
p: h= L’ k=P | =P Bsp. Millersche Indizes (4)
my

(263)-Ebene

m2’ m3
=h=2,k=6,1=3
= Ebenenkennzeichnung durch Einklammern der Millerschen Indizes: (hkl)
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

1

Netzebene: beliebige Ebene, die mit
Gitterpunkten besetzt ist

— Defininion mittels Schnittpunkten der Ebene mit /)/%’ 5 s B
den Kristallachsen E-F 4 //jﬁ/i e

Netzebenen (1)

%

Millersche Indizes h™k™[™:
Bildung der Millerschen Indizes:

(1) Bestimmung der Schnittpunkte der Ebene mit S
den Kristallachsen in Einheiten der . /
Gitterkonstanten, Sy : m13,Sa : mab, 53 : m3C // \

=>m=3,m=1m3=2

Lo \i
(2) Bildung der Reziprokwerte, [T = 5
111 my’ mp’ m3 ’a’,&f S
=312 4 '
(3) Erweiterung zu teilerfremden ganzen Zahlen,

dazu Multiplikation mit kleinster ganzer Zahl
p: h= L’ k=P | =P Bsp. Millersche Indizes (4)
my

(263)-Ebene

my’ m3
=h=2k=6,1=3
=> Ebenenkennzeichnung durch Einklammern der Millerschen Indizes: (hkl) = (263)

Tina Hilbig Kristallographie und Rontgenbeugung



Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebene und Millersche Indizes

@ jedes Tripel (hkl) definiert eine Schar paralleler
Netzebenen

@ 3quivalente Ebene {hk/} |

@ Kiristallrichtungen [uvw] i —

@ 3iquivalente Richtungen (uvw) . -»:ﬁT' ],
=E—0-
@ Spezialfille: Fis=m
@ Ebenenschar verlduft parallel zur Kristallachse: 4 (100)
entsprechender Index ist Null

. 3 . B . Bsp. fiir eine Netzebenenschar
@ negativer Achsenabschnitt: Minuszeichen iiber in einem kubischen Gitter (4)

der Zahl angegeben, z.B.: (hk/)
@ Indizierung im hexagonalen Gitter (hkil) bzw.
[pstw]
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Konstruktion des reziprokes Gitter

Ortsraum reziproker Raum

primitive " Pz 5-(bx&=Ve
Translationsvektoren a = 2”% ...Volumen der Elementarzelle
3 b, c

Lx _ éxa

b* =2m Ve

ok axb

=27 Ve
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Konstruktion des reziprokes Gitter

Ortsraum reziproker Raum
primitive " Pz 5-(bx&=Ve
Translationsvektoren a =2m 3(bx2) ...Volumen der Elementarzelle
ab,c
Lx éxa
b* =27 Ve
=K axb
" =27 Ve

@ 3* steht senkrecht auf der durch b und ¢
aufgespannten Ebene und i.a. 3* ) 3

@ 3*3 = 2m, b*b = 2w, C*¢ = 2w
@ T =ma+ mb+nst G = h3* + kb* + i* ni, n2,n3, bk, !
... ganze Zahlen

T .G = 2n(nh + nk + nl)
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Grundlagen der Kristallographie

Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung

reziprokes Gitter

Vergleich reales und reziprokes Gitter

Beispiele:

(1)

kubisch primitives Gitter mit
Gitterkonstante a
VE = 83

2 o (BX3) _ 27z
& =2m075"+ =6

= reziprokes Gitter: kubisch primitiv

2m
a

Gitterkonstante: a*
Volumen V* = (2—”)
a

w

kubisch flichenzentriertes Gitter
= reziprokes Gitter: kubisch
innenzentriert

Tina Hilbig

Ortsraum
. . . . °
. — . .
a
. ——po e .
a,
. . . . .

Reziproker Raum

o o . .
e (01 .
bi
o .
1oy o) & (100  (20)
o . . .

Zusammenhang zwischen reziprokem Gitter und der
Form der Elementarzelle des realen Gitters (7)

Kristallographie und Rontgenbeugung



Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebenenabstand

Netzebenenabstand dp,;: senkrechter Abstand zweier
. aufeinanderfolgender Ebenen derselben Schar

dppi = 25
|G|

Bessetzungsdichte von
Netzebenenscharen (1)
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Grundlagen der Kristallographie Einteilung der Festkorper

Netzebenenabstand

Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Bessetzungsdichte von
Netzebenenscharen (1)

Netzebenenabstand dp,;: senkrechter Abstand zweier
aufeinanderfolgender Ebenen derselben Schar

dppi = 25
|G|

> dpis kann bei Kenntnis des Kristallsystems aus den
Indizes (hkl) berechnet werden
Bsp.: rechtwinkliges Gitter: dpy =
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Netzebenenabstand

Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Bessetzungsdichte von
Netzebenenscharen (1)

Netzebenenabstand dp,;: senkrechter Abstand zweier
aufeinanderfolgender Ebenen derselben Schar

dppi = 25
|G|

> dpis kann bei Kenntnis des Kristallsystems aus den

Indizes (hkl) berechnet werden .

Bsp.: rechtwinkliges Gitter: dpyy = —————
V(B H(8) +(4)’

> Je niedriger die Indizes einer Netzebene sind, desto

dichter ist die Besetzung mit Atomen und desto groBer

ist der Netzebenenabstand
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Netzebenenabstand

Einteilung der Festkorper
Struktur der Kristalle
Indizierung

reziprokes Gitter

DA il e
Netzebenen (2)

Netzebenenabstand dp;: senkrechter Abstand zweier
aufeinanderfolgender Ebenen derselben Schar

> dpis kann bei Kenntnis des Kristallsystems aus den
Indizes (hkl) berechnet werden

Bsp.: rechtwinkliges Gitter: dpy = L

V(7 (5 (0"
> Je niedriger die Indizes einer Netzebene sind, desto

dichter ist die Besetzung mit Atomen und desto groRer
ist der Netzebenenabstand

Identitatsabstand |: kiirzester Abstand translatorisch identischer Atome auf
einer Geraden

Tina Hilbig
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Struktur der Kristalle
Indizierung
reziprokes Gitter

Netzebenenabstand

Netzebenenabstand dp;: senkrechter Abstand zweier
aufeinanderfolgender Ebenen derselben Schar

dhki

> dpis kann bei Kenntnis des Kristallsystems aus den

‘\ %
e Indizes (hkl) berechnet werden
NS AA . Okl St _ 1
A Bsp.: rechtwinkliges Gitter: dpy = —
| A (&1
B > Je niedriger die Indizes einer Netzebene sind, desto
Netzebenen (2) dichter ist die Besetzung mit Atomen und desto groRer

ist der Netzebenenabstand

Identitatsabstand |: kiirzester Abstand translatorisch identischer Atome auf
einer Geraden

Identitdtsabstand | £ Netzebenenabstand djy der auf dieser Richtung

i.a. gilt: . .
g in einer Richtung senkrecht stehenden Netzebenenschar
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Rontgenbeugung

@ Wellenldngenbereich von ca. 1073 ...100nm
@ Brechzahl = 1 in allen Materialien
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Rontgenbeugung

@ Wellenlingenbereich von ca. 1073 ...100nm

@ Brechzahl = 1 in allen Materialien

@ Abmessungen der
beugenden Strukturen
vergleichbar mit
Wellenldngen der gebeugten
Strahlung:
0,03nm < XA <0,5nm

@ Beugung erfolgt an den
Elektronen der Atome
— Intensitdt der Beugung
4 t 4 ist stark von der
Ordnungszahl abhangig

0.0rdnung

einfallende Welle

Beugung einer ebenen Welle an einer Punktreihe (1)
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Laue-Bedingung

§, §0 ... Normaleneinheits-
vektoren der Richtung
einfallender und gestreuter
Strahlung

Gangunterschied: 35 — 3§0

Streuung an Gitterpunkten
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Laue-Bedingung

§, §0 ... Normaleneinheits-
vektoren der Richtung
einfallender und gestreuter
Strahlung

Gangunterschied: 35 — 3§0

Streuung an Gitterpunkten

fiir konstruktive Interferenz ergeben sich die Laue-Gleichungen:

3(S — S0) = hA bzw. (cosa — cosag)d = hA
B(5 — 59) = kA (cosB — cosfo)b = kA
2(5 — 50) = Ix (cosy — cosp)E = I\

hkl. .. ganze Zahlen
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Laue-Bedingung

§, §0 ... Normaleneinheits-
vektoren der Richtung
einfallender und gestreuter
Strahlung

Gangunterschied: 35 — 3§0

Streuung an Gitterpunkten

fiir konstruktive Interferenz ergeben sich die Laue-Gleichungen:

3(S — S0) = hA bzw. (cosa — cosag)d = hA
B(5 — 59) = kA (cosB — cosfo)b = kA
2(5 — 50) = Ix (cosy — cosp)E = I\

hkl. .. ganze Zahlen

Translationsvektor im reziproken Raum: G = h3* + kb* + Ie*
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Laue-Bedingung

§, §0 ... Normaleneinheits-
vektoren der Richtung
einfallender und gestreuter
Strahlung

Gangunterschied: 35 — 3§0

Streuung an Gitterpunkten

fiir konstruktive Interferenz ergeben sich die Laue-Gleichungen:

3(S — S0) = hA bzw. (cosa — cosag)d = hA
B(5 — 59) = kA (cosB — cosfo)b = kA
2(5 — 50) = Ix (cosy — cosp)E = I\

hkl. .. ganze Zahlen

Translationsvektor im reziproken Raum: G = h3* + kb* + Ie*

Wellenzahlvektor: ko = 2£5;, k= 2=§ =| Ak=k—-k=0G
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Rontgenstrahlung
o Laue-Bedingung
Réntgenbeugung Bragg-Bedizgu:g
Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Bragg-Bedingung

¢ ...Glanzwinkel bzw.
Braggwinkel
A...Wellenldnge
dpys - - -Netzebenen-
abstand
n...ganze Zahl,
Beugungsordnung

Reflexion an Gitterebenen

Gangunterschied: AS = 2dpysind
fur konstruktive Interferenz: AS = n\

= nA = 2dysint
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Bragg-Bedingung

¢ ...Glanzwinkel bzw.
Braggwinkel
A...Wellenldnge
dpys - - -Netzebenen-
abstand
n...ganze Zahl,
Beugungsordnung

Reflexion an Gitterebenen

Gangunterschied: AS = 2dpysind
fur konstruktive Interferenz: AS = n\

= nA = 2dysint

Laue Indizes: mit der Ordnung der Interferenz n multiplizierte
Millersche Indizes

Tina Hilbig Kristallographie und Roéntgenbeugung



Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Konstruktion der Ewald-Kugel

Ewald-Kugel: Darstellung der elastischen Streuung an Gitterpunkten im
reziproken Raum

zweidimensionale Darstellung der
Ewald-Kugel (7)
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Konstruktion der Ewald-Kugel

Ewald-Kugel: Darstellung der elastischen Streuung an Gitterpunkten im
reziproken Raum

@ Kristall — reziprokes Gitter

zweidimensionale Darstellung der
Ewald-Kugel (7)
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Konstruktion der Ewald-Kugel

Ewald-Kugel: Darstellung der elastischen Streuung an Gitterpunkten im
reziproken Raum

@ Kristall — reziprokes Gitter

g @ Primdrstrahlrichtung, Wellenlange: ko
— endet bei Koordinatenursprung (00)

zweidimensionale Darstellung der
Ewald-Kugel (7)
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Konstruktion der Ewald-Kugel

Ewald-Kugel: Darstellung der elastischen Streuung an Gitterpunkten im
reziproken Raum

Kristall — reziprokes Gitter

g @ Primdrstrahlrichtung, Wellenlange: ko
— endet bei Koordinatenursprung (00)

@ Anfangspunkt A von ko fillt i.a. nicht mit
Gitterpunkt zusammen
— Kugel um A mit Radius |ko|

zweidimensionale Darstellung der
Ewald-Kugel (7)

Tina Hilbig Kristallographie und Rontgenbeugung



Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Konstruktion der Ewald-Kugel

Ewald-Kugel: Darstellung der elastischen Streuung an Gitterpunkten im
reziproken Raum

Kristall — reziprokes Gitter

g @ Primdrstrahlrichtung, Wellenlange: ko
— endet bei Koordinatenursprung (00)

@ Anfangspunkt A von ko fillt i.a. nicht mit
Gitterpunkt zusammen
— Kugel um A mit Radius |ko|

@ elastische Streuung: |k| = |ko|
: — alle Wellenvektoren ausgehend von A enden
auf Kugeloberfliche

zweidimensionale Darstellung der
Ewald-Kugel (7)
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Rontgenstrahlung
Laue-Bedingung
Bragg-Bedingung

Réntgenbeugung

Ewaldsche Konstruktion
Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Konstruktion der Ewald-Kugel

Ewald-Kugel: Darstellung der elastischen Streuung an Gitterpunkten im
reziproken Raum

Kristall — reziprokes Gitter

g @ Primdrstrahlrichtung, Wellenlange: ko
— endet bei Koordinatenursprung (00)

@ Anfangspunkt A von ko fillt i.a. nicht mit
Gitterpunkt zusammen
— Kugel um A mit Radius |ko|

@ elastische Streuung: |k| = |ko|
: — alle Wellenvektoren ausgehend von A enden
auf Kugeloberfliche

@ notwendige Bedlngung fiir Beugungsmaxmum
zweidimensionale Darstellung der Laue- Bedmgung Ak - k - ko - G )
Ewald-Kugel (7) — gilt fir k der gebeugten Strahlung, die von A
ausgehend auf Punkte des reziproken Gitters
zeigen
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Laue-Verfahren

Primdrstrahl

justierbarer
Probenhalter

Geometrie des Laue-Verfahrens

@ Strahlung: kontinuierliches Rontgenspektrum

@ Probe: feststehender Einkristall

@ Prinzip: zu jeder Netzebenenschar gibt es
eine Wellenldnge fiir die die Bragg-Bedingung
erfiillt ist

@ Anwendung: Untersuchung von
Kristallorientierungen und -symmetrien,
Feststellung von Kristallbaufehlern
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Laue-Verfahren

Primdrstrahl

justierbarer
Probenhalter

Geometrie des Laue-Verfahrens

@ Strahlung: kontinuierliches Rontgenspektrum
Amin -+ - Amax, k = 2777

@ Probe: feststehender Einkristall

@ Prinzip: zu jeder Netzebenenschar gibt es
eine Wellenldnge fiir die die Bragg-Bedingung
erfiillt ist

Laue Methode in der Ewaldschen
. Konstruktion (1)

@ Anwendung: Untersuchung von

Kristallorientierungen und -symmetrien,

Feststellung von Kristallbaufehlern
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Drehkristall-Verfahren*

halterung

Geometrie des Drehkristallverfahrens

@ Strahlung: monochromatisch, Primdrstrahlrichtung
fest

@ Probe: Einkristall

@ Prinzip: Drehung des Kristalls um eine feste Achse,
bei bestimmten Winkeln wird Bragg-Bedingung erfiillt
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Drehkristall-Verfahren*

Geometrie des Drehkristallverfahrens

@ Strahlung: monochromatisch, Primdrstrahlrichtung
fest , Ewald-Kugel ortsfest

@ Probe: Einkristall

@ Prinzip: Drehung des Kristalls um eine feste Achse, ;
bei bestimmten Winkeln wird Bragg-Bedingung erfiillt Drehkristall Methode in der
reziprokes Gitter dreht sich unter Ewald-Kugel durch Ewaldschen Konstruktion (1)
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Drehkristall-Verfahren*

Ewaldsche Ausbreitungskugel im dreidimensionalen reziproken Gitter (2)
@ Strahlung: monochromatisch, Primarstrahlrichtung
fest , Ewald-Kugel ortsfest
@ Probe: Einkristall

@ Prinzip: Drehung des Kristalls um eine feste Achse, t
bei bestimmten Winkeln wird Bragg-Bedingung erfiillt Drehkristall Methode in der
reziprokes Gitter dreht sich unter Ewald-Kugel durch Ewaldschen Konstryktion (1)
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Debye-Scherrer-Verfahren*

Primdrstraht

Geometrie des Debye-S

errer-Verfahrens

@ Strahlung: monochromatisch,
Primarstrahlrichtung fest

@ Probe: polykristallines Kristallpulver

@ Prinzip: unter den Kristalliten befindet sich stets eine ausreichende Anzahl,
deren Netzebenen so liegen, dass sie Bragg geniigen
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Rontgenstrahlung

Laue-Bedingung

Bragg-Bedingung

Ewaldsche Konstruktion

Rontgenverfahren zur Strukturanalyse von Kristallen

Réntgenbeugung

Debye-Scherrer-Verfahren*

Primdrstraht

Geometrie des Debye-Scherrer-Verfahrens

@ Strahlung: monochromatisch,
Primarstrahlrichtung fest
Ewald-Kugel ortsfest

@ Probe: Polykn.stallmes Ifnstallpulvgr Debye-Scherrer-Methode in der
Vektor im reziproken Gitter kann jede Ewaldschen Konstruktion (1)
beliebige Richtung einnehmen

@ Prinzip: unter den Kristalliten befindet sich stets eine ausreichende Anzahl,
deren Netzebenen so liegen, dass sie Bragg geniigen
Bragg-Bed. ist auf Schnittkurve erfiillt mit: Ggrenz = 2ko = 47”
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Zusammenfassung

Zusammenfassung

Kristallographie:

@ Kiristall: anisotroper homogener Korper, der eine dreidimensional periodische
Anordnung der Strukturbausteine (Atome, lonen, Molekiile) besitzt

@ Kiristallstruktur=Raumgitter+Basis

@ 14 unabhingige Raumgitter: Bravais-Gitter

@ Millersche Indizes hkl: ganzzahlige, teilerfremde reziproke Werte der
Achsenabschnitte der Ebene — Kennzeichnung von Netzebenen

@ Zusammenhang von Netzebenenabstand dpk und Translationsvektor des
reziproken Gitters G: dpir = ﬁ

Rontgenbeugung:

@ Wellenldnge der Rontgenstrahlung in der GroRenordnung der beugenden
Strukturen (0,03nm < X\ < 0,5nm)

@ Bragg-Gleichung: n\ = 2djysind

@ iquivalente Formulierung: Laue-Bedingung: Ak=k—k=2G

@ Ewaldsche Konstruktion zur Darstellung der elastischen Streuung an

Gitterpunkten im reziproken Raum
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(1) : W. Kleber, H.-J. Bautsch, J. Bohm, Einfiihrung in die Kristallographie,
Verlag Technik GmbH Berlin, 17.Auflage, 1990

(2) : R. Glocker, Materialpriifung mit Rontgenstrahlen, Springer Verlag,
5.Auflage

(3) : Stocker (Hrsg.), Taschenbuch der Physik, Verlag Harri Deutsch,
5.Auflage, 2007

(4) : W. Demtroder, Experimentalphysik 3, Springer Verlag, 3.Auflage, 2005
(5) : Vorlesungsunterlagen - Physik der Materie 2

(6) : Versuchsanleitung zum F-Praktikum, Rontgenversuche

(7) :S. Hunklinger, Festkorperphysik, Oldenbourg Verlag Miinchen Wien, 2007
(8) : W. Borchardt-Ott, Kristallographie, Springer Verlag, 6.Auflage, 2002

* zusitzliche Folien, die nicht im Vortrag vorkamen - zur Erklarung siehe
Kleber, Kapitel 5.1.4, S. 355
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Quellen

weitere Abb. zu Laue- und Debye-Scherrer-V

Laue Methode in der Ewaldschen Konstruktion (1) Debye-Scherrer-Methode in der Ewaldschen
Konstruktion (1)
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