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Rentgeno spinduliy sklaidymas
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> E=E cos(wt—lkx—Ap)

Ploksciai bangai atsimusus i ikrauta dalele, Si
pradeda skleisti sferines bangas.




Kruvio sklaidymas - Tomsono
(Thomson) formule
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Medziagoje Rentgeno spindulius sklaido praktiskai tik
elektronai, protonuy (ir sunkesniu) daleliy sklaidymo galime
nepaisyti.




Rentgeno spinduliy sklaidymas

Skirtingose vietose esanciu daleliy, iSsklaidytos bangos
nukeliauja skirtinga kelia




Harmoniniy bangy sudetis
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Harmonineés bng glbutp dutoskaip
isukantys vektor




Harmoniniy bangq sudetis (2)
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Harmoniniu bangu suma yra vél harmoniné banga su
tuo paciu dazniu, bet skirtinga amlitude ir faze.
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Daugelio bangy sudetis
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Keletas harmoniniu bangu sumuojasi, duodamos
nauja to paties daznio harmonine banga.




Vienkartinis izomorfinis
pakeitimas (SIR)




Daugkartinis izomorfinis
pakeitimas MIR




Rusti realybe ...




Fridelio desnis (Friedel's law)

5

Friedel

Atspindys su sklaidymo vektoriumi -S turi ta pacia amplitude,
bet priesingo zenklo faze.




Anomalus sklaidymas
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Anomalaus signalo
priklausomybe nuo bangos
energijos
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Anomalus skirtumail
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Faziy apskaiciavimas (SAD,
MAD)




Kristalal

'y
AR y
! 9+ e )

A

Kristalas yra periodinis molekuliu masyvas; jo gardele galime
aprasyti trimis gardelés vektoriais a, b ir c.




Atspindys nuo kristalo (bedroji
padetis)
S=(k'-k)/2n

Ap=2mtSan I I’ def

Bendru atveju, kiekvienam Kkristalo atomui galime surasti atoma,
sklaidanti su prieSinga faze.




Atspindziai nuo bendros
padeties plokstumy
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Bangos nuo pasvirusiu plokstumu bendroje sumoje duoda nuli.

(Pritaikyta iS: J. Drenth, “Principles of Protein X-ray Crystallography”)




Atspindziai nuo kristalo
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Kai gardelés plokStumos sutampa su ,atspindincia plokstuma®,
visos bangos sumuojasi su ta pacia faze.




Atspindziai nuo kristalo
ploksStumos

Sa=h; heZ

n=0 n=1 n=2
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p=2mtSan=2mhn=21tm; meZ

Waves from such the in-phase scattering atoms add up to give an
appreciable amplitude.




Harmoniniy bangy sudetis
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Bangos sumuojasi ir duoda pastebima intensyvuma, tik tada, kai
Sa yra sveikas skaicius.




Atspindziai nuo kristalo

1) Laués salygos 2) Brego désnis
(Laue conditions) : (Bragg's law):
Sa=h; Sh=k; Sc=I \S|d:n:d28}in6(n€No)

S=ha +kb +lc S=(k'—k)/2x

Kad Rentgeno spindulys atsispindétu nuo Kkristalo, pasirinktam
Brego atspindziui turi buti patenkintos Laués salygos.




Evaldo (Ewald) konstrukcija

atspindys
Evaldo sfera S=ha +kb +lc’
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Atspindziai nuo kristalo stebimi tada, kai atvirkstinés gardeleés
mazgas patenka ant Evaldo sferos
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