ΑΣΚΗΣΕΙΣ ΚΡΥΣΤΑΛΛΟΓΓΡΑΦΙΑ ΑΚΤΙΝΩΝ-Χ

(ΣΕΙΡΑ Α)

1. Θεωρείστε πλέγμα αποτελούμενο από άτομα που ισαπέχουν κατά 2,86Å προς όλες τις διευθύνσεις (κυβικό πλέγμα). Εάν κρύσταλλος αυτού του υλικού ακτινοβοληθεί με ακτίνες-Χ μήκους κύματος 0,585Å, σε ποιες γωνίες παρατηρούνται ανακλάσεις Bragg από τα επίπεδα που απέχουν d = 2,86Å; (Παρατηρούνται περισσότερα από ένα σετ ανακλάσεων αλλά δεν θα ασχοληθούμε με αυτή την πολυπλοκότητα εδώ). Τι θα συνέβαινε αν οι ακτίνες-Χ είχαν μήκος κύματος 6,00Å;

2. Οι δείκτες Miller είναι χρήσιμοι για τον προσδιορισμό της απόστασης μεταξύ διαδοχικών επιπέδων. Στην περίπτωση ενός τετραγωνικού δισδιάστατου πλέγματος, η απόσταση των (h k 0) επιπέδων θα είναι:
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Εύκολα φαίνεται ότι αν επεκτείνουμε την παραπάνω σχέση στις 3 διαστάσεις, η απόσταση μεταξύ των πεδίων (h k l) για κυβικό πλέγμα θα δίνεται από τη σχέση:
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Η γενίκευση αυτής της σχέσης αντιστοιχεί στην απόσταση μεταξύ των επιπέδων σε ένα ορθορομβικό πλέγμα, δηλ.:
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(Α) Ένα ορθορομβικό πλέγμα έχει τις ακόλουθες παραμέτρους:

α = 0.82 nm

b = 0.94 nm

c = 0.75 nm
Ποια είναι η απόσταση μεταξύ των επιπέδων (123) και (246);

Σχόλιο: Παρατηρήστε ότι d246 = ½ d123. Ισχύει γενικά ότι η απόσταση μεταξύ διαδοχικών επιπέδων μιας οικογένειας που χαρακτηρίζεται από δείκτες h k l είναι n φορές μικρότερη από αυτή των επιπέδων nh nk nl.

(Β) Ποιος είναι ο όγκος του χωρίου που περικλείεται από τα επίπεδα (2 0 0), (0 3 0) και (0 0 1) του ορθορομβικού αυτού πλέγματος; 

3. Δίνονται οι ακόλουθες ενέργειες δεσμών: 340 kJ/mole για C –C, 600 kJ/mole για 
C = C και 400 kJ/mole για C – Η. Υπολογίστε την αντίστοιχη ενέργεια/mole ακτινοβολίας ακτίνων-Χ μήκους κύματος 0,585 και 1.54Å. Ποιες θα είναι, επομένως, οι επιπτώσεις στη σταθερότητα των βιομορίων όταν αυτά δέχονται τέτοιες ακτινοβολίες;

4. Από μια καθοδική λυχνία μολυβένιου παράγονται ακτίνες-Χ μήκους κύματος 0,701Å. Όταν η ακτινοβολία αυτή «πέσει» σε ένα συγκεκριμένο κρύσταλλο παρατηρείται, μεταξύ άλλων, ανάκλαση σε γωνία 4 48'. Ποιες είναι οι πιθανές αποστάσεις μεταξύ των επιπέδων Bragg; Αν αντί της λυχνίας μολυβένιου χρησιμοποιήσουμε λυχνίας χαλκού, η ίδια ανάκλαση θα παρατηρηθεί σε γωνία 10 27'. Ποιο είναι το μήκος κύματος των ακτίνων-Χ που παράγονται από τη λυχνία χαλκού;

5. Κάθε κρυσταλλική δομή χαρακτηρίζεται από την περιοδική επανάληψη μιας δομικής μονάδας που ονομάζεται μοναδιαία κυψελίδα. Οι μοναδιαίες κυψελίδες διατάσσονται στον κρύσταλλο περίπου όπως τα τούβλα που σχηματίζουν ένα τοίχο και περιέχουν ομάδες ατόμων και συχνά ομάδες μορίων. Θεωρήστε ορισμένο επίπεδο μιας μοναδιαίας κυψελίδας που εκτείνεται ως το άπειρο στη διεύθυνση του άξονα x. Οι ακόλουθοι παράγοντες δομής προκύπτουν από τα αντίστοιχα επίπεδα:

	Επίπεδο:
	0
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11
	12
	13
	14
	15

	Fi
	16
	-10
	2
	-1
	7
	-10
	8
	-3
	2
	-3
	6
	-5
	3
	-2
	2
	-3


Εάν η ηλεκτρονιακή πυκνότητα, ρ(x), μπορεί να υπολογιστεί από τους παράγοντες δομής από τη σχέση:
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υπολογίστε τα αθροίσματα για x = 0, 0.1, 0.2, 0.3, 0.4, 0.5, 0.6, 0.7, 0.8, 0.9 και 1.0, και σχεδιάστε το διάγραμμα της ρ(x). (Μπορείτε να χρησιμοποιήσετε ένα υπολογιστικό πρόγραμμα όπως Excel, Origin, Calc(OpenOficce) ή άλλο). Τα μέγιστα αυτού του γραφήματος αντιστοιχούν στις ατομικές θέσεις πάνω στον άξονα x. Η άσκηση αυτή δίνει μια καλή εικόνα για το πως προκύπτουν οι χάρτες ηλεκτρονικής πυκνότητας. Η εξίσωση υπολογισμού του ρ(x) είναι ένα απλοποιημένο παράδειγμα μετασχηματισμού Fourier.
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