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Interakce zareni a latky (vzorek, material, ...):

zkoumame odezvu latky na dopadajici (elektromagnetické, elektrony,...) zareni,
z toho se snazime ziskat informace o strukture a vlastnostech zkoumané latky
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Rentgenové metody: historie
Ruka pani Réntgenove

S prstenem A Roptean

— Objev paprsku X
C. Rontgen, N.P. 1901
- absorpcni rentgenove
zobrazovaci metody:
radiografie, tomografie,
CT (cetécko), ...

M. von Laue, N.P. 1914
W.H. a W.L. Braggovi, N.P. 1915
- rentgenové difrak€ni metody:

studium krystalické struktury latek

Qz ( 1/nm)
=

-LI5 -l DS 1] 0L0s 1 015
Ox ( 1/nm)



Rentgenka - laboratorni zdroj rtg zareni
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Spektrum: Charakteristické a brzdné zareni rays
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Rentgenka - emise brzdného zareni

Zareni vznika pfi brzdéni elektronu. _ -
Elektron je nabita éastice, proto kdyz se x‘rlzaﬂﬁ:fn‘f;';'{r':ﬁl';”n':'fd'a"‘j"
pohybuje se zrychlenim, tak vyzaruje ; - :g
elmg. zaFeni. V zavislosti na 5
urychlovacim napéti U je jeho
maximalni energie:

E_.=eU

T oo

Relative intensity
iy

A tedy minimalni vinova délka
vyzareného rtg zareni bude:

E = hclA\ 2
E(eV)=12399/\(A) Il

a2 14 D £ 14
h_C _ 1,2394 Wavelength (nm)
eU U(kV)

A (nm)=

min (

Pevné latky a rtg metody — Fyzika pro chemiky II, jarni semestr 2020 5



Rentgenka - emise charakteristického zareni
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RN f{‘«fﬁ’; "-.
r'|=1 ;,}H”' : 1 KK’ S 2P, -93LleV
R : L T3 2P, -951,0eV
. : o 'S, -1096,0 eV
. M . K . ; . '
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/ série L ]
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“‘~.~{j o, B3 Bl Bz
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S Elektronové vazebni energie:

http://xdb.Ibl.gov/Sectionl/Periodic_Table/X-ray Elements.html

http://henke.IbI.gov/o_ptical_constants/pe_rt_form.html
Vybeérova pravidla — povolené zarive preskoky jsou dany pravidly pro

moznou zmenu kvantovych Cisel: AL =1, AJ=0, =1

Moseleyho zakon - Rydberg a ,,stinici konstanta“ — energie fotonu pfri
preskoku elektronu mezi hladinami je:

1 1 . ol 1 1
EKoc:R(Z_1>2.12_22. ELoc_R<Z_7-4) .22_32,
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http://xdb.lbl.gov/Section1/Periodic_Table/X-ray_Elements.html
http://henke.lbl.gov/optical_constants/pert_form.html

Emisni zdroje (nejen) rtg zareni
Spektralni ¢ara neni nekonecné uzka — souvisi to s nejistotou
(neurcitosti) Casu (trvani) vyzareni fotonu. /
0
2(E—E,)I’
w

Lorentziv profil spektralnich ¢ar:
(pozn.: srovnej ,lorentzlv profil* 1+
S ,gausovskym profilem®)

' CuKalfal + Kalfa2 '

Ciseln& nap¥. pro spektralni ¢ary K-o médi:

Cu-Kal: 8048.06 eV = 1.54051 A
w=4.75e-4 A rel. intenzita=1.0

Cu-Ko2: 8028.10 eV = 1.54433 A
w=5.20e-4 A rel. intenzita= 0.497 %%

[:] ! | L n | L
1.538 1.54 1.542 1.544 1.546 1.548

wavelength (A)

06 |

04

spectral profile

Polohy charakteristickych Car pro bézné pouzivané rentgenek:
CoKal=1.78896 A

CuKal=1.54056 CuKa2=1.54439 CuKa=1.54184 CuKbl=1.39222 A&
MoKal=0.7093 MoKa2=0.71359  MoKa=0.711445 MoKbl=0.632288 A&
AgKal=0.559408 AgKa2=0.563798 AgKa=0.561603 AgKb2=0.497069 A

WKal =0.20901 A
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Synchrotronové zareni

Urychleny elektron pohybujici se na ,kruhové“ draze: nabita Castice se
pohybuje s dostredivym zrychlenim, a tedy (v kazdé zatacce) musi zarit.

Ohybovy magnet
s jednou zatackou

Prvek se spoustou
malych zataCek — vyssi jas

Synchrotron: velky kruhovy ,urychlovac” (primér az stovky metr(l), v némz
se elektrony urychlené az na nekolik GeV pohybuji po kruhové draze, a

v zataCkach zafi — produkované synchrotronové zareni je vse

od infraCerveneho az po tvrdé rtg zareni, které se pak v teCné umisténych
laboratofi vyuziva pro méreni vzorkd.
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Jedinecné vlastnosti synchrotronového zareni

Bilé sveétlo v sirokém spektralnim rozsahu:

- Tvrdé rtg: do 40 keV (prip. do 60 keV)
- Mékké rtg: 250 eV-3 keV

- VUV: 5-40 eV

- IR: 1-700 meV

Laditelna vinova délka a vysoka intenzita:

— Monochromatické transmisni zobrazovani (absorbce i faze)
— Spektroskopie a difrakce s vysokym rozlisenim

— Rychly sbér dat, sledovani rychlych jev(

— Studium mikrostruktur i nanoobjektl Vinové délka ( 4)
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Index lomu pro rtg zareni

* Index lomu pro rtg oblast je blizky jednicce, pfi rozdéleni
na realnou a imaginarni cast piseme:
n(A) =1-58(A)=1-06"(A) +iB(A)

 |Indexu lomu: redlna cast ... odraz (reflexe) a lom (refrakce)
imaginarni ¢ast ... absorpce

 Rovinna vlna s tlumenim:

E =E,exp(iKnr)=E ,exp(iK (1-250'(A)+iB(A))r)
= E,exp(i K r) exp(-i K &' r) exp(- K B r)

« Pokles intenzity pri absorpci (Lambertuv-Beeruv zakon):
|E|>=1,exp(-2 KB:z) =
| =1,exp(-y 2)

koeficient absorbce p souvisi s imaginarni casti indexu lomu:

WA) =4 nB(A) /A
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Dekrement indexu lomu o(E) = 1 — n(E):

zavislost realné a imaginarni casti na energii

Realna ¢ast indexu lomu klesa
S energii zareni:

§ ~ E2

real(1-n)

Imaginarni cast indexu lomu klesa s
energii zareni rychleji:
§ ~ ES

(1-n)

imag

DUsledek: poskozeni tkané (popéaleniny klze
apod.) je mensSi pro tvrdsi zareni, aneb tvrdsi

zareni vzorkem (Ci pacientem) Iépe projde.
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AbsorbCni zobrazovaci metody

Radiografie a skiagrafie: 2D zobrazeni proslé intensity — zavisi
na distribuci koeficientu absorbce p(r,E) v objemu vzorku

I, :: 0 i (r) Lamberttv-Beerlv zakon:
I - dt
T — J u(r+pt)
7 2D detektor (r) IOe

Radiografie ¢i CT u lidilZivo€ich(: nezjistime index lomu naSich
vnitfnich organt kvuli pouziti rentgenky s brzdnym zarenim,
vidime kontrast vzhledem k vode:

T T I I I

U =U(E) ~ E?

1000 k

100 }

p (1/m)

10 |

20 40 60 80 100 120
enerqgie (keV)



Vypocetni t((p)mografie (CT)

CT - CéTécCko: Pocitacova rekonstrukéni metoda. Je potreba
nasnimat co nejvice snimkU z co nejvice stran (smérl) pacienta
(s co nejmensi davkou) nebo vzorku (davka neni problém, navic
vzorky nedychaji a nehybou se). Pak se vSechny nasnimané
obrazky zpracuji (prepocitaji) na pocitaci (obrovské mnozstvi
dat!) a zobrazi pomoci vhodnéeho 3D/4D zobrazovaciho softwaru.



DalSi moznosti

Kontaktovani kiemikoveé destiCky ke keramickému pouzdru u mikroelektronického Cipu:

"

f 180 um

_' YR Y

Radiogram a 3D renderovani Kulturni dédictvi (vzorky se nesmi znicCit!): zobrazeni
slozitého Cipu: objektd

full camera window ~ 2.8 mm
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I v latce

areni v

Rozptyl rtg z

(a) Isotropic scattering from a point object
Rozptyl na elektronu

(elasticky, Comptondlv, aj.)

A

)

Y

(c) Diffraction by an ordered array of atoms,
as in a crystal

Difrakce na perfektné

usporadanych atomech
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(e) Refraction at an interface
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(b) Non-isotropic scattering from a partially

ordered system  Rozptyl na vice & méné
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(d) Diffraction from a well-defined geometric
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Odrazivost v rtg oblasti

Reflexe (odraz): totdlni odraz, odrazivost na rozhranich,
interference v (multi)vrstve, citlivost na drsnost rozhrani, ...

— studium nanodrsnosti povrchd, ...

-
—l

reflectivity

0.01 |
0.001 |

0.0001 |

Odrazivost 1 znamena 100% odrazivost
pro oblast UhlU totalniho odrazu. DalSi
interferencni minima a maxima jsou dana

A }htlouét’kou a materialem yrstev (jako v
¢ L,normalni optice")

\ |
m”"l““f W’%ﬁ fﬂ' ‘:

ﬁ{f“ﬂﬂmmﬁﬁ -

0.25 0.5 0.75 1
angle of incidence [deq]
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Krystalova struktura: periodické pokryti ve 2D a 3D

3D: 14 mrizek (Bravais)

Nl

2D: 5 typu mfizek

[ Surface Bravais Lattices |

W

oblique
a=b, y=90°

rectangular .
arb, v=390"

N OB w

sfuare
a=b, v=30"

centered rectangular
a®b, y=90"
a'=b" g = 0% 120°

Pozn.: kvaziperiodicke
Penroseovo dlazdeni

Soustava Primitivoi bunka Charakteristika
P
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[ .l' |'I /
i ,._fa
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A
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g s
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e |
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(hezaponalni) *'1111:?“[{ g=f=7=00
%, J
| Efﬁ
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(kubicka) } k p=f=p=90
) T azbiec
k.!-e-nrqra a=f =90°
{trizonalni) .
A y - 120
- I
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Kubické krystaly

Prosta Prostorove Plosné
. centrovana centrovana
imple cubic Body-centered cubic Face-centered cubic

L]
e R e

Coordination number = 6

Coordination number = 8 Coordination number = 12

1
% atom L atom gatom

]
at B comers at 8 comers al 8 comers ..
1
1 atom zatom o
at center — at 6 faces —
Atoms/unit oa!l=!1-,xs=1 ﬁtcmsiunitoell:t%181+1=2 Aloms."unitcelh{&xﬂh[%xﬁ]:d.

Koordinacni ¢islo = pocet nejblizSich soused

O

Elementarni bunka NacCl:

O0e® O

Face centered atoms

Atom bonded to 4 others

Other atoms bonded to
chain in cube

Atoms bonded outside of
cube
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Rtg difrakce na krystalech

Difrakce na dokonalém krystalu

Bragguv zakon (1913):
2dsinf = mA

2 dhkl sin thl = A

kde d je mezirovinna vzdalenost (vzdalenost danych
atomovych rovin); m, h, k, | jsou cela cisla.

U kubické latky je d_, = a/sqrt(h?+k>+/?), kde a je mrizkova
konstanta.

1

LiF krystal: fcc, a = 4,028 A N
— difrakce (111), (200), ...
(stejna parita indext hk/).
Pro hk/=200 je dhkl=2'014 A e @ w0 w @ w0

eta (arcsec)
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Materialova, proteinova, makromolekulérm’,
krystalografie - vyuziti dlfrakcnlch merenl
* Urceni struktury (makro)molekul s N

 Farmacie: Navrhy |éCiv

;thrakcm = ._?'f: :-'--: s
Obrazec

3D struktura

Proteiny, viry,
jak se zjisti jejich atomarni
struktura:

- krystalizace,

- rtg difrakCni méreni,

— zpracovani difrakcnich

zaznamd,
— elektronova hustota,
— zobrazeni 3D struktury.
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