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Strukturbestimmung mittels Rontgenstrahlen
Ortslagenbestimmung von Atomen
Kristall- bzw. Rontgenstrukturanalyse
Fingerprint, Substanzidentifizierung
Phasenanalyse, Phaseniiberginge



Erzeugung von Rontgenstrahlen mit Rontgenrohren
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Erzeugung von Rontgenstrahlen mit Rontgenrohren
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Brems- und Emissionsspektren von Rontgenrohren
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Emissionsspektrum einer Rontgenrohre

In g
Iny

Spektrale intensitat In,

KtI1

Kty

_________ [T S

0 0;2 2min0¢4 Zs 0:6 0.3 .

100
— Wellenlange 2

Brems-/Emissionsspektrum

Vi, ~ Z? (Henry Moseley, 1913)

Mviin [A] = 12.4/VKV], My = 1.5 Mg

log E
¢ K-Serien

—FTT T
ay| Bl ¥z

| L _

ay| By v 1

L,-
np PEIIER g

P Y W ————

|

*'I

M
i

I

L

v,

|
Termschema (Auswahlregeln: 2n-1 Zustinde,
1<n<7,0<1<n-1, Al=4], - <m; <+, Am,; =0, +1



Wellenlangen verschiedener Rontgenrohren

Wellenlingen der wichtigsten K-Serien in A *

Atom Nr. | Element Ka Ka; Koy K3
24 Chrom 2,29092 2,28962 2,29351 2,08480
26 Eisen 1,93728 1,93597 1,93991 1,75653
27 Kobalt 1,79021 1,78892 1,79278 1,62075
28 Nickel 1,65912 1,65784 1,66169 1,50010
29 Kupfer 1,54178 1,54051 1,54433 1,39217
42 Molybdian 0,71069 0,70926 0.71354 0.63225
47 Silber 0,56083 0,55936 0,56378 0,49701
74 Wolfram 0,21060 0,20899 0,21381 0,18436

* 1 A =109 m. Frither wurden Wellenlingen auch in X-Einheiten angegeben:

1000 X = 1KX = 1,00202 A = 100,202 pm.



Strahlenschutz und Einheiten in der Rontgenographie

Aktivitit: Becquerel (Bq) 1Bq=1/s frither Curie (Ci): 1Ci =3,7x10'° Bq
Tonendosis (C/kg): frither Rontgen (R): 1 R=2,6 x 10-*C/kg )
Energiedosis: Gray (Gy) 1 Gy=11Jkg frither Rad (rd): 1rd=0,01 Gy
Aqivalentdosis: Sievert (Sv) 1 Sv=1J/kg frither Rem (rem): 1 rem = 0,01 Sv

- Aktivitat: 1 Ci ist die Zerfallsrate von 1 g 2*°Ra (historisch zu Ehren von Marie Curie).

- lonendosis: streng physikalisch bezogen auf Erzeugung von Ionen in Luft.

- Energiedosis: die pro Masseeinheit des Korpers absorbierte Strahlungsenergie.

- Agivalentdosis: MaB fiir die Schidlichkeit einer Strahlung (Wirkungsfaktor - Energiedosis).
Wirkungsfaktoren: 1 fiir Rontgenstrahlung bis 20 fiir a-Strahlen.

- Natiirliche Strahlenbelastung: ~2,5 mSv/Jahr (kosmisch ~1 mSv, terrestrisch ~1 mSv, sonstige
~0,5 mSv), das im Korper des Menschen enthaltene K liefert z.B, ~4500 Bq (~0,18 mSv/Jahr).

- Medizinische Strahlenbelastung: ~1,5 mSv/Jahr (z.B. Magen/Darm-Untersuchung ~160 mSv).

- Sonstige Strahlenbelastung (Technik, Atombomben, Atommeiler etc.): ~0.01-0.03 mSv/Jahr.

- 20 mSv wurden als Ganzkorper-Jahresgrenzdosen fiir strahlenexponierte Personen festgelegt.

- 400 mSv pro Jahr gelten als gerade noch nicht gesundheitsschiadlich. Ab 2-10 Sv treten schwere
gesundheitliche Schaden auf. Dosen von 10-15 Sv sind zu 90-100 % todlich, Dosen >50 Sv zu
100 % innerhalb von 1 Stunde bis 2 Tagen.

Literatur: Hans Kiefer, Winfried Koelzer: Strahlen und Strahlenschutz, Springer-Verlag
Internet: www.bfs.de (Bundesamt fiir Strahlenschutz)



http://www.bfs.de/

Strahlenschutz erfordert Abschirmung

Rontgenrohre

> RoOhre mit Rohrenhaube



Rontgendetektoren
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Rontgendetektoren
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Rontgendetektoren
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® Spekirum: Absorptionskanten

Absorption von Rontgenstrahlung
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Streuung von Rontgenstrahlen

(Gas, Flussigkeit, Glas, Kristallpulver, Einkristall)

1(0
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Quelle  strahl

Probe fanger

Detektor
(Film, Zéhlrohr, Imaging plate)

S, : WVPS

S : WVSS; |s|=|sy [=1/A (oder 1)

—

S : Streuvektor

Beugungsbild = Fouriertransformierte der Elektronendichteverteilung

Probe

R(S) = j o(t) exp(27t - S)dV

Streubild

>
%
- p(F)=1/V [R(S) exp(-27iF -S)dV" -
J

V : Probenvolumen .: Raumvektor

R : Streuamplitude

. : Streuvektor = Vektor im Fourier- (Impuls-) Raum, |[R(S)P* = 1,,,



Streuung an einer amorphen Probe

keine Fernordnung, keine Nahordnung
(monoatomares Gas, z.B. He) = monotoner Abfall

f = Streuldnge der Atome N

4
keine Fernordnung, aber Nahordnung
(z.B. Flussigkeiten, Glaser) = Modulation

1o 1

0 |

— radiale Verteilungsfunktion

4



Streuung an einer Kristallinen Probe

Kristallpulver

Orientierung statistisch, A fest

= Interferenzkegel
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= Interferenzpunkte (Reflexe)
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RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

Die von einem Kiristall gestreute Rontgenstrahlung wird nur fir die Strahlen
nicht vollstindig ausgeloscht, die ,,in Phase* sind also eine Phasendifferenz
von genau n-A aufweisen — positive Interferenz.

sin® = A/2d

A
P

— Reflexion von Rontgenstrahlen an den Netzebenen der Kristalle mit
Interferenzbedingung n°A = 2d-sin@® bzw. A = 2d, ,,sin0, ,, (Bragg-Gleichung)



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

IVICRWRD 1 =
(Ewald-Kugel) d n,
n = Netzebenen-
20 Normalenvektor
0
Primarstrahl }A - -  Primarstrahl

Satz des Thales
Kreis-, Winkelfunktionen

K: Kristall(it) mit
Netzebenenschar hkl

sinby,, = (1/dy,)/(2/2) Bragg-Gleichung > | A= 2dy, - sinByy,

Der Kristall bzw. Kristallit eines Pulvers befinde sich im Mittelpunkt einer
(gedachten) Kugel mit dem Radius 1/A und werde entlang einer Mittelpunkts-
geraden dieser Kugel von einem Rontgenstrahl mit der Wellenlange A getroffen.



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

L/dyq - myyg P Streustrahl s mit Is| = 1/\
Ewald-Kugel
( g ) g \S S 1/dy - my =S =s-s5s,
. S S F Hyy, S=Hy,
A =2d,,,'s1nb, , 20
Primérstrahl s, _ 0 S So Primérstrahl s,

-

mit[s,= /L A

0 mit|s) = /A

n = Netzebenen-
Normalenvektor

K: Kristall(it) mit

Satz des Thales Netzebenenschar hkl

Kreis-, Winkelfunktionen

Der Ursprung des mit dem Kristall(it) verbundenen reziproken Gitters sei entlang
dieses Rontgenstrahls (Primérstrahl s,) auf den Umfang der Kugel (um s,) parallel
verschoben. Dann 1st die Bragg-Gleichung immer dann erfiillt, wenn der Streu-
vektor S = s — s, gleich einem reziproken Gittervektor H,,, = ha*+kb*+lc* 1st, also
wenn S = H, ,, ist, also ein Punkt des reziproken Gitters auf dem Umfang der
Ewald-Kugel liegt.



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

Die Uberlagerung (Interferenz) der
von den Elektronen der Atome |

gestreuten Rontgenstrahlen fiihrt

zur Verstarkung (a) oder Aus- RV A WAY & T8N W1
[8schung (b) der Rdntgenstrahlen. N/ N\ N\ w»
- Die von einem Atom gestreute NN W3

Rontgenstrahlung wird durch den a) Verstiarkung (in Phase)

Atomformfaktor fJ beschrieben. SR - -

- Die von allen Atomen einer P aVAVAVAY,
Elementarzelle eines Kristalls

gestreuten Rontgenstrahlen werden HENTNASNANA”
durch den Strukturfaktor F, LV T A Ve TN
beschrieben. b) Ausloschung (auBer Phase)

Uberlagerung (Interferenz) von Rontgenstrahlen

W1
W2
W3



R(")NTGE_N-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

60 4

Atomformfaktor, atomares Streuvermogen

s Das Streuvermogen eines Atoms j wird durch den atomaren
Streufaktor bzw. Atomformfaktor f; beschrieben und ist proportional
der Anzahl der Elektronen im Atom. Das Streuvermogen nimmt wegen

07 der Ausdehnung der Atome mit zunehmendem Beugungswinkel ab.

Atomformfaktor £,(0 = 0) = Ordnungszahl Z

Korrektur der thermischen
Schwingung durch den Debye-Waller
Faktor:

f. = £, exp(-B sin°0/1?)

T T T T T T T
0.2 04 06 0,8 1.0 12 14
. SinY

X

Streuvermogen f, eines ruhenden Einzelatoms
(Atomformfaktor, atomarer Streufaktor) als Funktion von sin6/A



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

Strukturfaktor

Das Streuvermogen aller Atome einer Elementarzelle wird durch den Strukturfaktor
F, 4 beschrieben und ist (fiir 8 = 0) proportional zur Summe der Streubeitrage aller
Atome der Eementarzelle. F,, 1st fiir jede Netzebenenschar charakteristisch und im
allgemeinen Fall eine komplexe Zahl. In einer mit n Atomen besetzten Elementarzelle

ergibt sich der Strukturfaktor zu:

) ,
. . ) . {imaginare
Frig = j§1 fj exp [27 i (hx; + ky; + 1z;)] Achse)

h,k,l: Miller-Indizes, Xj, yj, zj: atomare Lagekoordinaten.

Mit der Euler-Gleichung exp(ip) = cos@ + i sin@ erhilt
man fiir den Strukturfaktor:

Fpq = 2fcos 2n(hx+ky+1z) + i 2fsin 2n(hx;tky+1z;)

i
L™t (reelte
Achse)

Mefbar ist aber nur das Quadrat der Strukturamplitude: I, ~ F2 ;.
Damit gehen alle Vorzeichen (im allg. Fall die ,,Phase der komplexen Zahl) verloren.

= ,,Phasenproblem der Rontgenstrukturanalyse*



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (XRD)

Strukturfaktor
Hat die Kristallstruktur ein Symmetriezentrum, so vereinfacht sich der Strukturfaktor

Fyyq = 2ficos 2n(hx,tky+1z) + 1 2Zfsin 2n(hx+ky+1z)
durch Kompensation/Fortfall des Imaginarteils zu
Fhkl = Z%COSQ,TC(hXj‘I'kyj‘HZj)

Damit wird das das ,,Phasenproblem* zu einem ,,Vorzeichenproblem*.

Strukturamplitude und Streuintensitat
Der Betrag des Strukturfaktors wird Streu- oder Strukturamplitude genannt.
Die Streuintensitiit ist proportional zum Quadrat der Strukturamplitude: I, ~ |F;4/%
Die Strukturamplituden konnen nach Korrektur fiir Absorptions-, Extinktions-,
Lorentz- und Polarisationseffekte (— Datenreduktion) aus den Streuintensititen
berechnet werden :

I, = K-F-A-E-Lp|F, 2
(K = Skalierungs-, F = Flachenhdufigkeits-, A = Absorptions-, E = Extinktions-, Lp =
Lorentz-Polarisationsfaktor)



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

In einer Pulverprobe sind die Kristallite statistisch (random) orientiert. Eine Pulverprobe
liefert daher fiir jede Netzebenenschar hkl je einenDiffraktionskegel mit hoher Streuintensitit.

|

Der Offnungswinkel der Kegel betrigt 40, ,, (4 x Beugungswinkel 0, ,,)

Aus dem Beugungswinkel 0, 146t sich der Netzebenenabstand d,,, der zugehorigen
Netzebenenschar nach der Bragg-Gleichung berechnen:

dy = M(2s1n0, ).



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Beugungskegel (Reflexe) mit zufillig oder symmetriebedingt gleichen d-Werten
fallen zusammen. Symmetriebedingte Koinzidenzen — Flachenhaufigkeitsfaktoren

Flichenhiufigkeitsfaktoren fir Pulververfahren

hkl | kubisch | tetrag. | hexagonal | rhombisch [ monoklin triklin
hkl 48 16 24 8 4 2
hhl 24 8 12 8 4 2
hih 24 16 24 8 4 2
lhh 24 16 24 8 4 2
hkQ 24 8 12 4 2 2
h0l 24 16 12 4 4 2
Ok! 24 16 12 4 4 2
hhh 8 8 12 8 4 2
hh0 12 4 6 4 2 2
hOh 12 8 12 4 4 2
Ohh 12 8 12 4 4 2
h00 6 4 6 2 2 2
0%0 6 4 6 2 2 2
00! 6 2 2 2 2 2




RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Debye-Scherrer-Geometrie

st

(b)

Réntgenstrahl e
e Réntgenstrahl

Eintrittspunkt des
einfallenden Strahls
(2 © = 180°)

Debye-Scherrer-Ring

Debye-Scherrer-Aufnahme Debye-Scherrer-Aufnahme
mit ebenem Film mit zylindrischem Film



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Debye-Scherrer-Geometrie

A 360-49hk| -




RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Rontgen-Pulverdiffraktometer

Strahlungs-
Strahlungsdetektor detektor
(bewegt sich auf dem
Goniometerkreis)

(@) 120 Ausschnitt eines
Kristalls in der Probe

gebeugter Strahl
Strahlungs- 20 Ebene 2
generator :
3 o e,
einfallender L}{_‘:\}—X
Strahl Strahlungs- parallele

(hkl)-Ebenen

Aufsicht auf die im generator d-sin® v
im Kiristall

Goniometer eingebaute Probe

Rontgen-Pulverdiffraktometer und Beugungsgeometrie in der Probe



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Rontgen-Pulverdiffraktometer
200
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©
o
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Intensitat (willklrliche Einheit)

30 222
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Rontgenpulverdiffraktogramm bzw. Beugungsdiagramm



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Divergence slit Antiscatter

slit _

A\

Pulverdiffraktometer mit Bragg-Brentano-Geometrie
Probennormale halbiert Winkel zwischen Priméar- und Streustrahlrichtungen.
- Probe steht fest, Rohre und Detektor drehen sich um Winkel 6 gegeneinander.
- Rohre steht fest, Probe bzw. Detektor drehen sich um Winkel 6, bzw. 20 in
gleiche Richtung.



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

Target
Primary
Soller Slit

Slit Receiving

Secondary Slit

Soller Slit

Anti-Scatter

Strahlengang fiir Bragg-Brentano-Geometrie




RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)




RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

\

Rontgenquelle

Monochromator

gl
PSD: Postion
Sensitive Detector

Prinzipschaubild des Strahlengangs in einem Pulverdiffraktometer
mit fokussierendem Monochromator und PS-Detektor



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

7000 é « D8 ADVANCE,

eoooé * Cu-Strahlung,

s 7 40 kV, 40 mA
g 3 e Schrittweite: 0,013°
%‘“’“ « Zeit pro Schritt:
2 5000 0,02 sec
Ezoooé « Geschwindigkeit:

E 39°/ Minute
10002 L « Totale Messzeit:
0 . RN R R R L R R R R R R R R R R RN RN RN RN R :3:()55 h/IirILthar]

N

0 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140

2-Theta [deg]

Standardmessung in Bragg-Brentano-Geometrie (Korund-Plattchen )



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

18-154 °
Imp. d 3.99 2,91 4.73 9,47 Ba(N3)z *
141y 100 B8O 70 20 Barium Azide
d A
Rad. A Filter Dia. Lly | REL did 1 Ul i
Cisz ofl /1, Visual 9,47 | 20 001 2.295 | 40 ar
Ref. Tokar, Krischner and Radl, Montash.Chem,096, 3, S+ 05 20 100 2.282 [ 40 210
P | 1 i I 932-40 (1965) N 5.03 | 60 101 2.19 [ 70 loz0,113
- 4.73 | 70 002 2.182 | 20 202
Sys. :orgchrll:ic gk gS.SC;. % & 4.35 | 30 101 2,152 | 10 211
ag 5. g 4. cp 9. 3.99 100 o1l 2.083 | 30 014
§ s, B 99.75%  y Z 2 Dx32s 3.39 |60 1o | 2048 | 10 | 124
Ref, - : 3.27 | 20 102 2,030 | 10 120
: 3.15 | 30 003 2.013 | 40 121
l I | | i sl o Sign 3.08 |70 u1 | 1992 | 60 |213,022
L ] L . 2v D 3.22 mp Color 2.943 | 20 103 1.961 | 30 121
; 2.909 | 80 12 1.952 | 30 212
Rei. Tbid.
2,693 | 40 201 1,942 | 10 208
: 2.673 30 200 1.893 20 005,203
2.627 | 10 12 1.823 | 20 122
2,562 | 70 013 803 | 30 023
2.537 10 103
l l l | 2.514 | 10 203
(ORI 1 D il [ 2.468 | 20 201
2,366 | 10
2

N

Vergleich mit eigenen Dateien Vergleich mit dem JCPDS

Phasenanalyse bzw. Substanzidentifizierung mittels XRPD
(JCPDF = Joint Commitee of Powder Diffraction File)



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

S%‘QE Powder Diffraction Systes . 4-NOV-BE
Wavelength : 1.7BB970
Titl D4 ® 1/2 H2D ——> CaSD4 ¥ 2H20

Darstellung einer Phasenumwandlung mittels XRPD-Aufnahmen



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

D8 ADVANCE,

Cu-Strahlung,
R 40kV / 40 mA

= Divergenzblende: 0,1°
3000 Schrittweite: 0.007°

2000 —| Zahlzeit/Schritt; 0.1 sec
E Geschwindigkeit:

1000*; 4.2°/Minute

E N Gesamtmesszeit:

o T T T T T T 3:35 Minuten

1 10

2-Theta [deq]

Kleinwinkelmessung mit Silber-Behenate (CH;(CH,),,-COOAg)
(Bragg-Brentano-Geometrie)

5000 |

Intensity [counts]




RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

—r
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2000 H
. »
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¥ Calcium Silicate
ELarnite, syn

4 Calcium Aluminum Oxide
E.Brownmillerite, syn

» Periclase, syn

“ Gypsum, syn
F.Bassanite, syh

v
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Quantitative Phasenanalyse von Zement



RONTGEN-PULVERDIFFRAKTOMETRIE (XRPD)

C3S
C2S

Lin (Counts)
® Qg =

2-Theta - Scale

Quantitative Phasenanalyse von Zement
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RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

Die Uberlagerung (Interferenz) der von den Elektronen der Atome oder Ionen
eines Kristalls gestreuten Rontgenstrahlen und die damit verbundene, durch die
Bragg-Gleichung beschriebene Verstarkung oder Ausloschung dieser Rontgen-
strahlung 1aBt sich geometrisch am besten mit dem reziproken Gitter und der sog.
Ewald-Kugel beschreiben:

Der Kristall bzw. Kristallit eines Pulvers befinde sich im Mittelpunkt einer
(gedachten) Kugel mit dem Radius 1/A und werde entlang einer Mittelpunkts-
geraden dieser Kugel von einem Rontgenstrahl mit der Wellenldange A getroffen.
Der Ursprung des mit dem Kristall bzw. Kristallit verbundenen reziproken Gitters
se1 entlang dieses Rontgenstrahls (= Primarstrahl mit Wellenvektor s, und [s,| =
1/0) auf den Umfang der Kugel (um s,) parallel verschoben.

Dann ist die Bragg-Gleichung immer dann erfiillt, wenn ein Punkt des rezipro-ken
Gitters auf dem Umfang der Ewald-Kugel liegt, also wenn der Differenz-vektor S
= s — s, (s = Wellenvektor der Streustrahlung mit |s,| = 1/1) gleich einem
reziproken Gittervektor H,,, = ha*+kb*+Ic* 1st, also wenn S = H ist.

In den folgenden Abbildungen (nach C. Rohr, Freiburg) 1st H, ,, durch r*, ersetzt.



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

/ﬂ Reflex hkl

20

Primar— K g

— <> [ a

strahl / 2

d- S
Netzebenenschar

® Bragg-Bedingung fur Reflex hkl (H)
e |\ =2d;-sin O

Pl

William Lawrenice Bragg (o
William Henry Bragg (u)

Bragg-Bedingung fiir die Streuung von Rontgenstrahlen an Kristallen



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

1

* mit reziprokem Gittervektor: | -
h

— 2z L — |p*
= 5 8inOp = |rH

» 'Reflekiions’bedingung: Streuvekior si- (|| d) = reziproker Gittervektor rﬁ*

» swinkelhalbierend zwischen ein- und aus-fallendem Strahl

Streuvektor S = s — s, und reziproker Gittervektor ry,, bzw. ry



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

Vektor EK = Vektor KO = s, mit |s,| = 1/A
Vektor KA = s mit [s| = 1/A

e Streuvektor - = ":E um % verschieben

Gegenkathete OA, |r*|

e |sin@ = Hypotenuse — EKOD — 27X

Ewald-Konstruktion der Streuung von Rontgenstrahlen an Kristallen



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

» 'Reflektions’bedingung erfullt fur alle r-'ﬁ,

¢ deren Endpunkte auf Kugel mit Radius % um den Kristall liegen

o — Ewald-Kugel

Ewald-Konstruktion der Streuung von Rontgenstrahlen an Kristallen



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

EwaldH

¢ Drehung des Kristalls — Drehung des reziproken Gitters
¢ Reflexe wandern durch die 'Reflektions’bedingung =

Ewald-Konstruktion der Streuung von Rontgenstrahlen an Kristallen
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Grenzkugel -~ N T

. Grenzkué I durch Kristalldrehungen insgesamt
o erfassharer Bereich des reziproken Gitters /

: ~
. Radlus:% . ,,
~ -

Ewald-Konstruktion der Streuung von Rontgenstrahlen an Kristallen



RONTGEN-DIFFRAKTOMETRIE (Anlage)

¢ Annahmen:
< monochromatische Strahlung

< feste Einfallsrichtung des Primarstrahls
< Einkristall

o Ewald-Kugel: Kugel mit Radius 1/x um Kristall (real — reziprok)

+ 'Reflektions’bedingung: Streuvektor < fallt mit reziprokem Gittervektor r* zusammen
e wennr" auf Ewald-Kugel — 3+ Bragg-Reflex

« vom Kristall in Richtung Spitze des reziproken Gittervektors/Streuvektors

Konsequenzen fur Experimente:
< Kristalldrehungen um mindestens 2 Achsen
< Detektoren mit méglichst grolGer Flache

< Radius der Grenzkugel: %
< Reflex-Volumina (Mosaik-Struktur) — "Scans’ fur integrale Intensitédten =

Ewald-Konstruktion der Streuung von Rontgenstrahlen an Kristallen
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