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Eesmark: Omandada vajalikud teadmised réntgenstruktuuranaliilisi eritehnikatest, mis on vajalikud
polUkristalliliste ainete kvantitativse faasianalGidsi (kvalitativne ja kvantitativne), struktuuriparameetrite
madaramise ning tdpsustamise, termordntgeno-graafiliste analllside, réntgenpeegelduse ja réntgenhajumise
analliside labiviimiseks.

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 rdntgendifrakisiooni meetodit,
mudelite koostamist struktuuriparameetrite tdpsustamiseks ja arvutuste labiviimist kasutades difraktogrammide
modelleerimist ja lahendamist kasutades /e Baili (programmid AXES ja FULLPROF) ja Rietveldi meetodit
(FULLPROF). Tutvutakse supersimmeetriaga struktuuride (Uhismé6duta ja UGhismbé6duga) kristallvére
modelleerimise ning parameetrite maaramise alustega. Opetatakse faasitileminekute ja soojuspaisumistegurite
madaramist kasutades termoréntgenograafilist anallisi. Tutvutakse rontgepeegelduse meetodiga (XRR) siledate
pindade ja 6hukeste kilede tiheduse, kareduse ja paksuse maaramiseks. Opitakse nanosakeste suuruse ja kuju
maaramist kasutades nii difraktsioonijoone kuju analtiisi polUkristallilistel ainetel kui ka réntgenhajumise meetodit
(SAXS) mittekristallilistel (amorfsete, kolloidsete véi polimeeride) ainetel. Taiendavalt Opitakse tundma
programmpakettide R ja Wolfram Mathematica vbimalusi struktuuriarvutuste l&biviimiseks ja selleks vajalike
abivahendite loomiseks.

The course teaches the methods of X-ray crystal structure determination whereas the main attention is
paid on the using of diffraction pattern fitting by le Bail and Rietveld analysis methods (based on computer
programs AXES and FULLPROF). In addition to the regular crystal structures that serve the main part of the
course, introduction about modeling and structure refinement of incommensurate and commensurate structures
will be presented, too. 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. In addition the usage of program packages R and Wolfram Mathematica are taught for performing
calculation in the field of X-ray diffraction analysis and writing tools for preforming specific calculations in the field
of crystal structure analysis.
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Programm

1. Difraktsioonireflekside parameetrite maaramine kasutades anallitiliste funktsioonidega

lahendamist (programm AXES).

2. Kristallstruktuuri maaramise ja tdpsustamise meetodid: Le Baili ja Rietveld meetod. Andmebaas
ICSD ja selle kasutamine ainete struktuuri analtidsil. LAhteandmefailide koostamine struktuuri
tapsustamiseks. Programmi FULLPROF kasutamine Rietveldi analliGsis. Struktuurimudeli
kvaliteedi hindamise kriteeriumid. Tulemuste esitamise ja kontrolli podhiméotted.

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



4. Elektrontiheduse jaotusfunktsioon. Fourier analliUs ja sUntees, struktuurfaktori amplituud ja
faas. Pattersoni funktsioon. Fourier ja Pattersoni ridade kasutamine struktuuranallsis.
Programm GFOUR ja selle kasutamine struktuurianalliisis. Faasiprobleem ja selle
lahendamise meetodid.

5. Mitteregulaarsete kristallstruktuuride (Uhism6dduga ja thismbédduta) supervore kirjeldamise
ja nende parameetrite maaramise pohimdtted kasutades rontgendifraktsiooni meetodit.

6. Termorontgenograafiline analiiis (HT-XRD) ja selle kasutamine faasilleminekute ning
soojuspaisumistegurite maaramisel.

7. Rontgenpeegelduse (XRR) kasutamine siledate ja tasaste pindade ja 6hukeste kilede fllsikaliste

parameetrite maaramiseks (programmid AXES ja Parrat).

8. Difraktsioonijoone kuju analliiis polikristalliliste ainete nanostruktuuri uurimisel (AXES ja

FULLPROF).

9. Rontgenhajumise meetodi (SAXS) kasutamine polimeeride ja kolloidsete ainete nanostruktuuri

uurimisel (GNOM, DAMMIN).

Orienteeruv ajakava
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algusest) Kontrollt6o,
tunde
7 2 2 0 Difraktogrammi arvutiklass (A204)
lahendamine
8 2 2 0 le Bail ja Rietveldi arvutiklass (A204)
XRD
10 1 3 0 le Bail ja Rietveldi arvutiklass (A204)
XRD
11 2 2 0 kvantitatiivne arvutiklass (A204), labor (C218)
XRD
12 3 1 0 Fourier anallits ja arvutiklass (A204)
slintees
13 3 1 0 Mitteregulaarsed arvutiklass (A204)
struktuurid
14 1 3 0 HT-XRD arvutiklass (A204), labor (C218)
15 2 2 0 XRR arvutiklass (A204), labor (C218)
16 2 2 0 Nanostruktuurid arvutiklass (A204)
17 1 2 1 SAXS arvutiklass (A204), labor (C218)
18 0 1 1 arvutiklass (A204)
Kokku 19 21 2 =
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