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Wiederholung

Was bisher geschah

Diffraktometer

— Funktion
— Bestandteile

Bestimmung der Elementarzelle
— Ewaldkugel
Datenreduktion

— Reflexprofile
— Intensitdtsbestimmung
— Laue-Gruppe

Absorptionskorrektur
— Wellenlangenabhingig
e Raumgruppenbestimmung
— systematische Ausldschungen
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Kristall

+

Messung

Strukturverfeinerung
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Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten
I(hkl)

Elektronendichte

p(xyz)




Analogie in der Akustik

e Warum klingt ein Klavier anders als
eine Gitarre wenn sie den selben
Ton spielen?

e Warum klingen beide anders als der
Sinus-Ton eines Synthesizers?

Amplitude

Frequenz

Ll




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten
I(hkl)

Elektronendichte

p(xyz)




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten . StrukEurfaktoren
I(hki) ¢ " F(hk)

Elektronendichte
p(xyz)




Die Strukturfaktorgleichung

Exkurs: Gauss'sche Zahlenebene

x=A+iB A X
— d . el? d
x=d-e B
¢
r
A=d-cos¢
B=d-sing




Die Strukturfaktorgleichung

n

- 2mi(hxp+kyn+Iz
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Die Strukturfaktorgleichung

n

- 2mi(hxp+kyn+Iz
Fhi = E f,, - e2m\thyntizn)
1

Don't panic!




Die Strukturfaktorgleichung

Werte zwischen 1 und —1
Streufaktor fiir ~ abhdngig davon wie exakt das
Atomtyp j Atom in der Millerebene liegt

— l
Fhk/ — Z ﬁn . eQﬂi(hxn+kyn+/zn)
]
fiir jeden Reflex fiir jedes der n Atome

einen Strukturfaktor in der Elementarzelle
einen Summanden




Die Strukturfaktorgleichung

n
= 2mi(hxp+kyn+Iz
Fhk/—E:ﬁn'e Ut i)
1

e In jedem Strukturfaktor sind Informationen zu allen Atomen
der Struktur enthalten

e Der Beitrag eines bestimmten Atoms hangt von seiner
Atomsorte und seiner Lage relativ zur Millerebene ab




Phasenverschiebung
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Phasenverschiebung
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Phasenverschiebung
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Die Strukturfaktorgleichung

n
= 2mi(hxp+kyn+Iz
Fhk/—E:ﬁn'e Ut i)
1

e In jedem Strukturfaktor sind Informationen zu allen Atomen
der Struktur enthalten

e Der Beitrag eines bestimmten Atoms hangt von seiner
Atomsorte und seiner Lage relativ zur Millerebene ab




Die Strukturfaktorgleichung

Fhi =

Fhi

Beispiel mit drei Atomen A, B
und C




Die Strukturfaktorgleichung

Fhia = fa - €

Fhi

¢A = 27T(hXA + kyA + /ZA)




Die Strukturfaktorgleichung

Fhi

da =27m(hxa + kya + 1z4)
¢ = 2m(hxg + kys + Izg)




Die Strukturfaktorgleichung

'Ehk/
¢A = 27T(hXA + kyA + /ZA)
¢B = 27T(hXB 4+ kyB + /ZB)
_[%c) . ¢c = 2m(hxc + kyc + 1z¢)
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A
r




Struktur 1

40

30

20

Struktur 2

=G-Dichte ber
= Atomlage

=Dichte ber. —

= Atomlage

Phasen sind wichtig

10

Amplitu

=6-Dichte ber. —h=11

den von 2

=6.Dichte ber. —h=11
= Atomlage
h=t

1 mit Phasen von 2




Zentrosymmetrie

Beispiel:
Atom mit Koordinaten x, y, z und seine symmetrie-dquivalente
y
Position —x, —y, —z
,_:hkl —f. e271'i(hx+ky+lz) +f- e27ri(h(—x)+k(7y)+/(,z))

Fop = f - e2milhxrhy+iz) 4 g=2mi(hxthky+lz)




Zentrosymmetrie




Zentrosymmetrie

Beispiel:
Atom mit Koordinaten x, y, z und seine symmetrie-dquivalente
Position —x, —y, —z

,_:hkl —f. e271'i(hx+ky+lz) +f- e27ri(h(—x)+k(7y)+/(,z))

Fpuy = f - e2milhxcthy+lz) | g g=2mi(hxthy+iz)

Zentrosymmetrie schrankt die Phasen auf 1 und —1 bzw. 0° und
180° ein




Das Friedel'sches Gesetz

o fiir Fhkl
Fu = Z ' e27r|(hx+ky+lz)

e fiir den symmetriedquivalenten Reflex l-:,-,,;,-
ﬁEE/' — Z . 2mi((=h)x+(=k)y+(=1)2)

_.l_ﬂ;/_ _ Z . e 2mi(hx+ky+lz)




Das Friedel'sches Gesetz

Fhii




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten . StrukEurfaktoren
I(hki) ¢ " F(hk)

Elektronendichte
p(xyz)




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten Strukturfaktoren

I(hki) ¢ F (hkl)
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Elektronendichte
p(xyz)




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten X 5 Strukturfaktoren
I(hkty ~——— IFI%(hKI) F (ki)
7|\ 8
e
(e
3||¢

Elektronendichte
p(xyz)




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten X Strukturfaktoren

ihkty ——— |FP(hK) == = 2

UOI}EWLIOJSU .| -I91INO
Fourier-Transformation

Elektronendichte
p(xyz)




Wie komme ich von den Intensitaten zur Elektronendichte?

Intensitaten x Strukturfaktoren

— 2 — Y

I(hkty ———— IFIEK) == Epy

7|\ 8

Sch...! Ak

War alles umsonst? ~AiR:

Al

oder wissenschaftlich: 3¢

Das Phasenproblem der §' é

Réntgenstrukturanalyse

Elektronendichte
p(xyz)
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