
Röntgenstruktuuranalüüs II
X-ray structure analysis II

Kood: LOFY.02.021

Kogumaht: 3 EAP

Õppejõud: Hugo Mändar, Tartu Ülikooli füüsika instituudi kaasprofessor

Eesmärk: Omandada vajalikud teadmised röntgenstruktuuranalüüsi eritehnikatest, mis on vajalikud

polükristalliliste ainete kvantitatiivse faasianalüüsi (kvalitatiivne ja kvantitatiivne), struktuuriparameetrite

määramise ning täpsustamise, termoröntgeno-graafiliste analüüside, röntgenpeegelduse ja röntgenhajumise

analüüside läbiviimiseks.

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 õpetab kristalliliste ainte struktuuride määramist kasutades röntgendifraktsiooni meetodit,

mudelite koostamist struktuuriparameetrite täpsustamiseks ja arvutuste läbiviimist  kasutades difraktogrammide

modelleerimist ja lähendamist kasutades le Baili (programmid AXES ja FULLPROF) ja Rietveldi meetodit

(FULLPROF). Tutvutakse supersümmeetriaga struktuuride (ühismôôduta ja ühismôôduga) kristallvôre

modelleerimise ning parameetrite määramise alustega.   Õpetatakse faasiüleminekute ja soojuspaisumistegurite

määramist kasutades termoröntgenograafilist analüüsi. Tutvutakse röntgepeegelduse meetodiga (XRR) siledate

pindade ja ôhukeste kilede tiheduse, kareduse ja paksuse määramiseks. Õpitakse nanosakeste suuruse ja kuju

määramist kasutades nii difraktsioonijoone kuju analüüsi polükristallilistel ainetel kui ka röntgenhajumise meetodit

(SAXS) mittekristallilistel (amorfsete, kolloidsete vôi polümeeride) ainetel. Täiendavalt ôpitakse tundma

programmpakettide R ja Wolfram Mathematica vôimalusi struktuuriarvutuste läbiviimiseks 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.

1



Õppeastmed: bakalaureuseõpe, magistriõpe, doktoriôpe; soovitav erialadele: keemia, geoloogia,

keskkonnafüüsika, materjaliteadus, rakendus- ja fundamentaalfüüsika.

Õppevorm: statsionaar Suunatud valikaine

Mitu korda antakse

ainepunkte (osade arv)

1 Praktilise töö aruandeid üks

Kestus semestrites 1 Kontrolltöid 1

Õppetöö aeg kevadsemester Eksameid 1

Õppetöö algusnädal 7. vôi 8. Lõplik kontrolli vorm eksam 

Auditoorse töö tunde kokku 42 Veebiaadress: õppeinfosüsteem

Loengutunde 19 Veebipõhine: ei ei

Harjutuste, kontrolltöö ja

seminaritöö tunde

2 Osalejate piirarv: minimaalne 5,

maksimaalne 10

üliõpilast

Iseseisva töö tunde 40

Praktilise töö ja

konsultatsiooni tunde

21 Eeldusained väga oluline:

LOFY.02.020

Praktilise töö aruandeid üks Keel eesti keel

Eksamihinde kujunemine:  25% kontrolltöö hindest, 50% praktiliste tööde koondaruande vastamise hindest ja

25% auditoorse töö osavôtust. Eksamile pääseb see, kes on osalenud kontrolltööl ja osalenud vähemalt 60%-l

kordadest ja esitab praktiliste tööde aruande. Praktiliste tööde koondaruande esitab üliõpilane kirjalikult ja vastab

suuliselt eksamil. Kontrolltöö koosneb kümnest küsimusest kursuse teoreetilise osa põhiküsimuste kohta.

Vastamist hinnatakse 10 punkti skaalas.

Võlgnevuste likvideerimise võimalused: Praktilisi töid on võimalik antud semestri jooksul järele teha

iseseisvalt, saades selleks õppejõult eelkonsultatsiooni. Kontrolltööd on võimalik antud semestri jooksul järele

teha üks kord kursuse viimsel nädalal. Uuesti registreerumist  järgmisel aastal on vajalik sellisel juhul, kui

kontrolltöö on jäänud tegemata ja 40% loengutest on puudutud või kui praktilistest töödest on 40% tegemata.

Programm

1. Difraktsioonireflekside parameetrite määramine kasutades analüütiliste funktsioonidega

lähendamist (programm AXES).

2. Kristallstruktuuri määramise ja täpsustamise meetodid: Le Baili ja Rietveld meetod. Andmebaas

ICSD ja selle kasutamine ainete struktuuri analüüsil. Lähteandmefailide koostamine struktuuri

täpsustamiseks. Programmi  FULLPROF kasutamine Rietveldi analüüsis.  Struktuurimudeli

kvaliteedi hindamise kriteeriumid. Tulemuste esitamise ja kontrolli põhimõtted. 

3. Kvantitatiivse analüüsi meetodid: sisemise etaloni meetod, neeldumise ja difraktsiooni meetod,

Chungi meetodid, Rietveldi meetod (FULLPROF).
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4. Elektrontiheduse jaotusfunktsioon. Fourier analüüs ja süntees, struktuurfaktori amplituud ja

faas. Pattersoni funktsioon. Fourier ja Pattersoni ridade kasutamine struktuuranalüüsis.

Programm GFOUR ja selle kasutamine struktuurianalüüsis. Faasiprobleem ja selle

lahendamise meetodid.

5. Mitteregulaarsete kristallstruktuuride (ühismôôduga ja ühismôôduta) supervôre kirjeldamise

ja nende parameetrite määramise pôhimôtted kasutades röntgendifraktsiooni meetodit.

6. Termoröntgenograafiline analüüs (HT-XRD) ja selle kasutamine faasiüleminekute ning

soojuspaisumistegurite määramisel.

7. Röntgenpeegelduse (XRR) kasutamine siledate ja tasaste pindade ja ôhukeste kilede füüsikaliste

parameetrite määramiseks (programmid AXES ja Parrat).

8. Difraktsioonijoone kuju analüüs polükristalliliste ainete nanostruktuuri uurimisel (AXES ja

FULLPROF).

9. Röntgenhajumise meetodi (SAXS) kasutamine polümeeride ja kolloidsete ainete nanostruktuuri

uurimisel (GNOM, DAMMIN).

Orienteeruv ajakava

Nädal

(aasta

algusest)

Loeng,

tunde

Praktikum,

tunde

Harjutus/Se

minar/

Kontrolltöö,

tunde

Teema Toimumiskoht

7 2 2 0 Difraktogrammi

lähendamine

arvutiklass (A204)

8 2 2 0 le Bail ja Rietveldi

XRD

arvutiklass (A204)

10 1 3 0 le Bail ja Rietveldi

XRD

arvutiklass (A204)

11 2 2 0 kvantitatiivne

XRD

arvutiklass (A204), labor (C218)

12 3 1 0 Fourier analüüs ja

süntees

arvutiklass (A204)

13 3 1 0 Mitteregulaarsed

struktuurid

arvutiklass (A204)

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 42
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