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ODREĐIVANJE PARAMETRA JEDINIČNE ĆELIJE I KOEFICIJENTA TERMIČKOG ŠIRENJA ZA UZORAK MgO
Kod većine čvrstih i tečnih uzoraka na pritiscima oko 1 bar, zavisnost molarne zapremine od temperature je sledećeg oblika: 

U opsegu temperatura od sobne do 300 – 400 stepeni celzijusa, može se sa zadovoljavajućom tačnošću koristiti i linearan oblik funkcionalne zavisnosti: 

Kada je poznata molarna zapremina, moguće je izračunati i koeficijent termičkog širenja materijala koji je definisan na sledeći način:

Do vrednosti za molarnu zapreminu čvrstog uzorka moguće je doći korišćenjem rezltata rendgenske difrakcije na prahu. Za kubne kristale, veza molarne zapremine i parametra jedinične ćelije je:

gde je a parametar jedinične ćelije, Z broj atoma po jediničnoj ćeliji i Na Avogadrov broj.
Parametar kubne kristalne ćelije i tip ćelije moguće je odrediti iz difraktograma praha analiziranog uzorka primenom jendostavnog Bragovog zakona:

ili jednostavnije, jer je u kristalografiji najčešće n=1:

Ukoliko koristimo kao izvor bakarnu rendgensku cev, tada je linija karakterističnog rendgenskog zračenja najčešće dublet sastavljen od i linija koje imaju talasne dužine:  i , redom. Sa velikim vrednostima ugla , postaje značajna razlika u položajima za refleksije koje potiču od i zračenja, pa se preciznije očitavanje položaja refleksija može odrediti na većim uglovima. Za kubne kristale važi sledeća zavistnost između parametra jedinične ćelije a, međuravanskog rastojanja d i Milerovih indeksa ravni (hkl):

Kombinovanjem Bragovog zakona sa prethodnom jednačinom, dobiće se:


Za dve različite refleksije, možemo podeliti ovu jednačinu:



Na osnovu ove jednačine može se zaključiti da je za kubne kristale odnos kvadrata sinusa položaja refleksija jednak odnosu određenih celih brojeva celih brojeva.
Ti nizovi brojeva nisu nasumični, već zbog postojanja zakona gašenja mogu biti samo određeni nizovi. U zavisnosti od tipa rešetke, dozvoljeni nizovi brojeva dati su u tabeli 1.

	Tip rešetke
	Niz
	Uslovi za hkl

	P
	1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 9, 10,…
	Svi mogući

	F
	3, 4, 8, 11, 12, 16, 20,…
	Svi parni ili svi neparni

	I
	2, 4, 6, 8, 10, …
	Zbir paran

	Dijamantska
	3, 8, 11, 16, …
	Svi neparni ili svi parni tako da je zbir parnih deljiv sa 4.
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Određivanje parametra jedinične ćelije i tipa kubne rešetke za difraktogram MgO prikupljen na 25 °C

1. Sa dobijenog difraktograma zapisati položaje ( uglove) difrakcionih linija koje potiču od  linije.
2. Izračunati za svaku refleksiju vrednost i .
3. Svaku vrednost  podeliti prvom vrednošću 
4. Pronaći broj kojim se može pomnožiti kolona  tako da niz dobijenih vrednosti budu celi brojevi.
5. Dobijeni niz celih brojeva odgovara zbiru . Znajući da su h,k,l mali celi brojevi, odrediti Milerove indekse za ravni sa kojih se javljaju refleksije.
6. Na osnovu Bragovog zakona ( odrediti međuravanska rastojanja za svaku difrakcionu liniju.
7. Koristeći formulu , izračunati parametar jedinične ćelije.
8. Odredite tip ćelije i skicirajte jediničnu ćeliju.

Tabela koja vam je potrebna za sređivanje rezultata.
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Sve vrednosti u toku računanja zapisujte koristeći četiri decimale



	
Ovde ubaciti sliku zadatog difraktograma.


	Slika 1. Difraktogram
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	Ime, prezime i broj indeksa studenta



