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Eesmark:

Omandada baasteadmised rontgenstruktuuranallisi eritehnikatest, mis on vajalikud polikristalliliste
ainete kvantitatiivse faasianallUsi, struktuuriparameetrite maaramise ning tapsustamise, termordntgeno-
graafiliste analllside, rontgenpeegelduse ja rontgenhajumise uuringute Iabiviimiseks.

The main aim of the course is to learn the special technics of X-ray structure analysis that is required
for quantitative phase analysis, structure refinement, investigation of phase changes by thermal X-ray diffraction
analysis, surface analysis of thin films by X-ray reflection (XRR) and nano-particle analysis by X-ray diffraction
and scattering (SAXS).

Annotatsioon:

Kursus Opetab kristalliliste ainte struktuuride maaramist kasutades rontgendifraktsiooni meetodit,
mudelite koostamist struktuuriparameetrite tapsustamiseks ja arvutuste Iabiviimist kasutades
difraktsioonireflekside |dhendamist ja Rietveldi meetodit arvutiprogrammide AXES, FULLPROF abil.
Opetatakse faasiiileminekute ja soojuspaisumistegurite maaramist kasutades termoréntgenograafilist analiiisi.
Tutvutakse rontgepeegelduse meetodiga siledate pindade ja 6hukeste kilede tiheduse, kareduse ja paksuse
maaramiseks. Opitakse nanosakeste suuruse ja kuju maaramist kasutades nii difraktsioonijoone kuju analliiisi
polUkristallilistel ainetel kui ka réntgenhajumise meetodit mittekristallilistel (amorfsete, kolloidsete voi
polimeeride) ainetel.

The course teaches the methods of X-ray crystal structure determination whereas the main attention
is paid on the using of diffraction pattern fitting Rietveld analysis methods (based on computer programs AXES
and FULLPROF). Students learn preparation of samples and performing experiments of thermal X-ray diffraction
analysis for investigation of phase transitions and determination of thermal expansion coefficients. The principles
and experimental realizations of X-ray reflection analysis for characterization of thin films and surfaces in terms
of surface density, roughness and film thickness are presented. The methods of diffraction peak shape analysis
and small angle X-ray scattering for determination of nanoparticle shape, mean size, size distribution, and lattice

deformation for crystalline but also noncrystalline (amorphous materials, colloids, polymers) materials are taught.

Suunatud: valikaine

Keel: eesti keel

Oppeastmed: bakalaureusedpe, magistripe, doktoridpe; flilisikaosakonna materjaliteaduse materjalide
flUsika erialallidpilastele, fllsikaosakonna rakendus- ja fundamentaalfliisika eriala

Ulidpilastele



Mitu korda antakse ainepunkte (osade arv): 1

Kestus semestrites: 1

Oppetdd aeg: kevadsemester

Oppet6d algusnidal: 24.

Auditoorse t66 tunde kokku: 30 (15 nadalat x 2 tundi)

Loengutunde: 14

Praktilise t66 ja konsultatsiooni tunde: 16

Harjutuste, kontrollt66 ja seminarité6 tunde: 2

Iseseisva t66 tunde: 30

Praktilise t66 aruandeid: (ks koondaruanne kdigi tdé6de kohta.

Kontrolltoid: 1

Eksameid: 1

Loplik kontrolli vorm: eksam

Eeldusained: kohustuslik: LOFY.02.020

Veebiaadress: dppeinfostisteem

Veebipohine: ei

Oppevorm: statsionaar

Osalejate piirarv: rihmas — minimaalne 5, maksimaalne 18 Ulidpilast

Eksamihinde kujunemine: 25% kontrollté6 hindest, 50% praktiliste tddde koondaruande vastamise hindest
ja25% auditoorse t66 osavotust. Eksamile paaseb see, kes on osalenud kontrollt6dl ja osalenud vahemalt 60%-I
kordadest ja esitab praktiliste t66de aruande. Praktiliste t66de koondaruande esitab Ulidpilane kirjalikult ja
vastab suuliselt eksamil. Kontrolltd6 koosneb kiimnest kiisimusest kursuse teoreetilise osa pdhikisimuste kohta.
Vastamist hinnatakse 10 punkti skaalas.

Volgnevuste likvideerimise voéimalused: Praktilisi téid on vdimalik antud semestri jooksul jarele teha
iseseisvalt, saades selleks dppejodult eelkonsultatsiooni. Kontrolltééd on vdimalik antud semestri jooksul jarele
teha Uks kord kursuse viimsel nadalal. Uuesti registreerumist jargmisel aastal on vajalik sellisel juhul, kui

kontrolltdé6 on jadnud tegemata ja 40% loengutest on puudutud voi kui praktilistest téodest on 40% tegemata.

Programm:

1. Difraktsioonireflekside parameetrite maaramine kasutades analuutiliste funktsioonidega

lahendamist (programm AXESI).

2. Kristallstruktuurimaaramise ja tapsustamise meetodid: Rietveld meetod. Andmebaas ICSD ja selle
kasutamine ainete struktuuri analtuusil. Lahteandmefailide koostamine struktuuri
tapsustamiseks. Programmi FULLPROF kasutamine Rietveldi anallitsis. Struktuurimudeli
kvaliteedi hindamise kriteeriumid. Tulemuste esitamise ja kontrolli pohimdtted.

3. Kvantitatiivse anallilsi meetodid: sisemise etaloni meetod, neeldumise ja difraktsiooni meetod,
Chungi meetodid, Rietveldi meetod (FULLPROF).

4. Elektrontiheduse jaotusfunktsioon. Fourier anallils ja slintees, struktuurfaktori amplituud ja faas.



Pattersoni funktsioon. Fourier ja Pattersoni ridade kasutamine struktuuranaltdsis. Programm
GFOUR ja selle kasutamine struktuurianalliisis. Faasiprobleem ja selle lahendamise
meetodid.

5. Termordntgenograafiline analliiis ja selle kasutamine faasilleminekute ning
soojuspaisumistegurite maaramisel.

6. Rontgenpeegelduse (XRR) kasutamine pindade anallusil (AXES).

7. Difraktsioonijoone kuju anallis polukristalliliste ainete nanostruktuuri uurimisel (AXES_E).

8. Rontgenhajumise meetodi (SAXS) kasutamine poliimeeride ja kolloidsete ainete nanostruktuuri

uurimisel (GNOM, DAMMIN).

Ajakava:
Nadal Loeng, Praktikum, Harjutus/Seminar/ Kontrollt6d, toimumiskoht
tunde tunde tunde
1 2 0 0 arvutiklass, A204
2 2 0 0 arvutiklass, A204
3 2 0 0 arvutiklass, A204
4 2 0 0 arvutiklass, A204
5 2 0 0 arvutiklass, A204
6 2 0 0 arvutiklass, A204
7 2 0 0 arvutiklass, A204
8 0 2 0 labor, C218
9 0 1 1 arvutiklass, A204
10 0 2 0 labor, C218
11 0 2 0 arvutiklass, A204
12 0 2 0 labor, C218
13 0 2 0 arvutiklass, A204
14 0 2 0 labor, C218
15 0 1 1 arvutiklass, A204
16 0 0 2 arvutiklass, A204
Kokku 14 14 4 32
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