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RÖNTGEN VONALPROFIL ANALÍZIS 

Gubicza Jenő

1. BEVEZETÉS 

A röntgen diffrakciós vonalprofil analízis a mikroszerkezet meghatá-
rozásának hatékony módszere. Végtelen nagy és hibamentes kristály diff-
rakciós csúcsai Dirac-delta függvénnyel írhatók le [1,2]. Ugyanakkor a 
véges szemcseméret és a rácshibák deformációs tere a diffrakciós vonalak 
kiszélesedését eredményezik. A vonalprofil analízis célja, hogy a diffrak-
ciós profilok alakjából meghatározzuk a mikroszerkezet jellemző paramé-
tereit, pl. a szemcseméretet és annak eloszlását, valamint a rácshibák típu-
sát és sűrűségét. A röntgen vonalprofil analízis a mikroszkópos eljárások-
kal ellentétben nem direkt vizsgálati módszer, azaz közvetlenül nem lát-
juk a mikroszerkezetet. Következésképpen a vonalak kiértékelésénél a 
minta szemcse- és rácshiba-szerkezetére kvalitatív feltevéseket kell ten-
nünk. Ilyen gyakran használt feltételezések például, hogy a szemcsék 
alakja gömb illetve, hogy a rácstorzulást diszlokációk okozzák. A 
mikroszerkezetre tett feltételezések realítását érdemes transzmissziós 
elektronmikroszkópos (TEM) vizsgálatokkal ellenőrizni. A feltételezett 
mikroszerkezeti modellnek megfelelő vonalprofil függvényeket kiszámít-
va és a mért csúcsokra illesztve megkapjuk a mikroszerkezeti paraméte-
rek (pl. szemcseméret, diszlokáció sűrűség) értékeit. Ezek az értékek sta-
tisztikailag nagyobb biztonsággal jellemzik a mikroszerkezetet, mint a 
mikroszkópos vizsgálatok, mert nagyságrendekkel nagyobb térfogatról 
adnak információt. A vonalprofil analízis másik előnye, hogy sokkal ol-
csóbb és egyszerűbb a minta-előkészítés, mint például a TEM vizsgála-
toknál. A mikroszerkezet meghatározásában a legmegbízhatóbb eredmé-
nyeket akkor kapjuk, ha a vonalprofil analízist és a mikroszkópos mód-
szereket egyszerre alkalmazzuk. A két mérésből kapott kvantitatív ered-
mények összehasonlítása ráadásul újabb fontos információval szolgálhat-
nak. Érdemes megjegyezni, hogy bizonyos vizsgálatokban az egyik mód-
szer akkor kezd el hatékonyan működni, amikor a másik már nem ad 
megbízható eredményt. Például a diszlokációsűrűség meghatározásánál a 



2 MSC FIZIKA LABORATÓRIUM 

TEM a 1010-1014 m-2 tartományban, míg a röntgen vonalprofil analízis 
1013-1016 m-2 értékek között adja meg megbízhatóan a 
diszlokációsűrűséget. A következőkben röviden ismertetjük a vonalprofil 
analízis elméleti alapjait és legfontosabb módszereit.  

1. ELMÉLETI ÖSSZEFOGLALÓ 

1.1. A SZEMCSEMÉRET ÁLTAL OKOZOTT DIFFRAKCIÓS VONALSZÉLESEDÉS  

A kinematikus szóráselmélet alapján az intenzitásprofil felírható, mint 
a szemcsemérettől és a rácsdeformációtól származó intenzitásprofilok 
konvolúciója. Ebből következik, hogy az intenzitásprofil Fourier-
együtthatói, A, megadhatók, mint a "méret" (angolul: size, jelölés: S) és a 
"deformációs" (jelölés: D) profilok Fourier-együtthatóinak, AS és AD szor-
zata [1,2]: 
 

A(L) = AS(L) AD(L), (1) 

 

ahol L a Fourier-hosszt jelöli. Definíció szerint L=na3, ahol n egész szám 

és ( )12
3 sinsin2 θθ

λ
−

=a , λ a röntgensugárzás hullámhossza, θ1 és θ2

pedig az a két diffrakciós szög, amik között kiértékeljük az adott vonal-
profilt. A “méret” Fourier-együtthatókat úgy kapjuk meg, hogy a 
polikristályos anyagban vesszük az adott csúcsba intenzítást adó (reflektá-
ló) szemcséket, majd gondolatban ezeket a diffrakciós vektorral (g) pár-
huzamosan infinitezimális keresztmetszetű oszlopokra vágjuk [2]. Ezek 
az oszlopok tehát egy adott hkl indexű csúcs esetén a (hkl) Miller-indexű
rácssíkokra merőlegesek lesznek (1. ábra). Legyen az így kapott oszlop-
méret eloszlás sűrűségfüggvénye, p(t), azaz p(t)dt azoknak az oszlopok-
nak a relatív hányada, amelyek hossza t és t+dt közé esik. Ekkor a kine-
matikus szóráselmélet alapján a “méret” Fourier-együtthatókat a követke-
ző formula adja meg [2]: 
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ahol <t> a reflektáló szemcsék össztérfogatának és a diffrakciós vektorra 
merőleges kétdimenziós vetületének hányadosa, ami tekinthetünk egy 
átlagos oszlophossznak.  

1. ábra: A reflektáló szemcsék oszlopokra bontása a diffrakciós vektorral 
(g) párhuzamosan. 
 
A gyakorlatban adott szemcsealak és szemcseméreteloszlás esetén a pro-
filalakot úgy határozhatjuk meg, hogy a p(t) függvényt kifejezzük a 
szemcseméreteloszlás sűrűségfüggvényével, f(x), a következő egyenlet 
alapján [2]: 
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ahol N egy normálási tényező és h(t,x)dt azoknak az oszlopoknak a relatív 
hányada az x átmérőjű szemcsében, amelyek hossza t és t+dt közé esik 
[1]. Például gömb alakú szemcséket és lognormális szemcseméret elosz-
lást feltételezve 
 

( ) 2
2,
x

ttxh = , (4) 
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A (4) és (5) egyenleteket a (3) formulába, majd azt a (2) egyenletbe he-
lyettesítve a „méret” Fourier együtthatókra a következő eredményt kapjuk 
[3,4]: 
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ahol erfc a komplementer hibafüggvény: 

 

( ) ( ) dttxerfc
x
∫
∞

−= 2exp2
π

. (7) 

 
Így mind az AS „méret” Fourier-transzformált, mind annak inverz Fourier-
transzformáltjaként kapható „méret” intenzításprofil (IS) csak az eloszlás 
két paraméterének (m és σ) függvénye. Érdemes hangsúlyozni, hogy a hkl 
indexű „méret” intenzításprofil szélességét a reflektáló szemcsék (hkl)
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Miller-indexű síkjaira merőleges mérete határozza meg. Minél kisebb a 
szemcsék mérete, annál szélesebb lesz a diffrakciós csúcs. 

1.2. A RÁCSDEFORMÁCIÓ OKOZTA DIFFRAKCIÓS VONALSZÉLESEDÉS  

A „deformációs” Fourier-együtthatók közelítő alakja a következő
formulával adható meg [5]: 
 

( ) ( )2
,

2222exp, Lg
D gLLgA επ−= , (8) 

 
ahol g a diffrakciós vektor hossza és 2

,Lgε a diffrakciós vektor irányú 
deformáció négyzetének átlaga. Mint látjuk, az utóbbi mennyiség értéke 
függ g-től és L-től is. Az 2

,Lgε pontosabb megértéséhez először képzel-
jünk el egy tökéletes kristályt, ahol a rácspontok szabályos rendben he-
lyezkednek el. Szemeljünk ki két olyan pontot a rácsban (A és B), ame-
lyeket összekötő szakasz merőleges a (hkl) rácssíkokra és a távolságuk L
(2. ábra).  

2. ábra: A rácsdeformáció jellemzése a diffrakciós vektorral (g) párhu-
zamosan. 
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A reális kristályban e két pont pozíciója (A’ és B’) eltér az ideálistól a 
rácsdormációk miatt, amit elsősorban a rácshibák okoznak (2. ábra). Ve-
gyük a reális kristályban a két pontot összekötő szakasz g-vel párhuzamos 
vetületét (L’). Ha az L’-L különbséget elosztjuk L-lel, akkor megkapjuk a 
kristály egy adott helyére jellemző rácsdeformáció értékét. Ha ezt négy-
zetre emeljük és kiátlagoljuk a hkl csúcsba röntgensugarakat szóró térfo-
gatban, akkor megkapjuk 2

,Lgε értékét. Ez az a mennyiség, ami megha-
tározza a vonalprofil szélesedését. Érdemes hangsúlyozni, hogy a hkl in-
dexű „deformációs” intenzításprofil szélességét a reflektáló szemcsékben 
a (hkl) Miller-indexű síkokra merőleges irányú rácsdeformációk határoz-
zák meg. Minél nagyobb a deformáció mértéke, annál szélesebb lesz a 
diffrakciós csúcs.  

A rácsdeformációt elsősorban rácshibák okozzák. A rácshibák közül a 
ponthibák deformációs tere viszonylag rövidtávú, mert nagysága a hibától 
számított távolság köbének reciprokával csökken, így a hibától távolodva 
hamar lecseng. Ezzel szemben a diszlokációk okozta rugalmas deformá-
ció a távolság reciprokával változik, így az egy hosszú hatótávolságú tér. 
A reciproktér és a kristálytér reciprocítása miatt a ponthibáktól eredő szó-
rás (Huang-szórás) a Bragg csúcs közelében nem ad lényeges járulékot, 
míg a diszlokációk deformációs tere jól mérhető szélesedést okoz a diff-
rakciós csúcsban. Ebben az esetben a deformációnégyzet átlaga a követ-
kező formulával adható meg [5]: 
 









= ∗

∗

e
Lg R

LCfb ρ
π

ε
4

2
2

, , (9) 

 
ahol ρ és b a diszlokációk átlagos sűrűsége illetve Burgers-vektorának 
hossza, C az ún. diszlokáció kontraszt faktor és ∗

eR a diszlokációk effek-

tív külső levágási sugara. Az 







∗

∗

eR
Lf pontos alakja bonyolult, így itt nem 

adjuk meg, de az megtalálható az irodalomjegyzék [6] publikációjában. 
∗
eR azt mutatja meg, hogy a diszlokációk deformációs tere azok magjától 

távolodva milyen gyorsan cseng le. Ha az ellentétes Burgers vektorú 
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diszlokációk dipólokba rendeződnek (3. ábra), akkor leárnyékolják egy-
más deformációs terét, így ∗

eR értéke kisebb lesz. A diszlokáció szerkezet 
dipól-jellegének jellemzésére ∗

eR helyett inkább a dimenziótlan 
M*= ∗

eR ρ1/2 mennyiséget szokták használni, amit diszlokáció elrendeződé-
si paraméternek neveznek. A diszlokációk minél inkább leárnyékolják 
egymás deformációs terét (dipólokba rendeződnek), annál kisebb lesz M*

értéke [6]. 

3. ábra: A bal oldali ábra két-két ellentétes Burgers vektorú diszlokációt 
mutat dipólokba rendeződve, ami kis rácsdeformációt és így kis ∗

eR érté-
ket okoz. A jobboldali ábrán ugyanezeknek a diszlokációknak egy na-
gyobb rácstorzulást eredményező konfigurációja látható. 
 

A (9) egyenletben szereplő C faktor kifejezi, hogy a diszlokációk 
anizotróp deformációs tere miatt a vonalprofil szélesedés a Burgers-
vektor, a diszlokáció vonalvektora és a diffrakciós vektor egymáshoz vi-
szonyított állásától is függ. Ez azt jelenti, hogy ugyanaz a diszlokáció 
szerkezet a különböző indexű diffrakciós csúcsok eltérő mértékű kiszéle-
sedését eredményezi. Ezt a jelenséget deformációs anizotrópiának nevez-
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zük [7,8]. Textúramentes polikristályos anyag esetén a különböző irányú 
diszlokációk vonalkiszélesedésre gyakorolt hatása kiátlagolódik. Ekkor a 
átlagos deformáció négyzet (9) egyenletébe az ún. átlagos kontraszt fak-
tor, C , kerül. Az átlagos kontraszt faktor a következő formulával adható 
meg köbös szerkezet esetén [9]: 
 

( )2
00 1 qHCC h −= , (10) 

 
ahol 00hC az átlagos diszlokáció kontraszt faktor a h00 reflexiókra és 
 

( )2222

222222
2

lkh
lklhkhH

++
++= , (11) 

 
ahol hkl a diffrakciós csúcs indexei. A q paraméter az anyag rugalmas 
állandóitól és a mintában lévő diszlokációk típusától (pl. él vagy csavar) 
függ. A diszlokáció kontraszt faktorok és ennek következtében q is ki-
számítható a kristály rugalmas állandói és a diszlokácó csúszási rendsze-
rek ismeretében [9]. Az 1. táblázatban 00hC és q értékei láthatók néhány 
gyakran előforduló köbös fémre tiszta él és csavar diszlokációk esetén. A 
számolásnál a laptentrált köbös (fcc) Al és Cu esetén a leggyakrabban 

előforduló { }111110
2
1 csúszási rendszert, míg tércentrált köbös (bcc) Fe 

esetén az { }110111
2
1 csúszási rendszert feltételeztük. A számolást az 

anizotróp rugalmas állandók ismeretében bármilyen köbös anyagra elvé-
gezhetjük a http://metal.elte.hu/anizc honlapon található program segítsé-
gével. 
 
1. táblázat: A rácsparaméter (a), a Burgers vektor (b), 00hC és q értékei 
néhány gyakran előforduló köbös fémre. 

 a [nm] b [nm] 00hC (él/csavar) q (él/csavar) 
Al 0,405 0,286 0,2011/0,1839 0,36/1,33 
Cu 0,361 0,255 0,3076/0,3029 1,67/2,33 
Fe 0,286 0,248 0,2548/0,3013 1,28/2,67 
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2. A VONALPROFIL ANALÍZIS NÉHÁNY KIÉRTÉKELÉSI MÓDSZERE 

2.1. A VONALSZÉLESEDÉS OKAINAK VIZSGÁLATA WILLIAMSON-HALL MÓD-
SZERREL 

A (6) és (8) egyenletek felhasználásával megmutatható, hogy gömb 
alakú szemcsék esetén a “méret” vonalprofil alakja nem függ a g vektor 
hosszától és így a hkl indexektől sem (ún. rendfüggetlen), míg a “defor-
mációs” vonalprofil szélessége növekszik g növekedésével (ún. rendfüg-
gő). Ezt a különbséget használja ki az ún. klasszikus Williamson-Hall 
ábrázolás, ahol a különböző diffrakciós indexű hkl vonalak 
félértékszélességét (FWHM) ábrázoljuk a g vektor hosszának függvényé-
ben [10]. FWHM=cosθ(∆2θ)/λ, ahol θ a diffrakció szöge, ∆2θ a csúcs 
félértékszélessége radiánban (mivel a diffraktogramon általában a 2θ
függvényében ábrázoljuk a szórt intenzítást) és λ a röntgensugárzás hul-
lámhossza. A 4.a ábra egy ilyen ábrázolást mutat erősen deformált réz 
minta esetén. Ha a vonalszélesedést csak gömb alakú szemcsék okoznák, 
akkor minden diffrakciós csúcs egyforma széles lenne, így az FWHM 
adatpontok egy vízszintes egyenesen helyezkednének el. Ha van 
rácsdeformáció, de 2

,Lgε értéke nem függ sem g-től sem L-től, akkor az 
FWHM értékei monoton növekednek. Így a „méret” és a „deformációs” 
szélesedés rendfüggőségének különbsége lehetőséget ad arra, hogy a 
Williamson-Hall ábrázolás segítségével megmondjuk, hogy a vonalszéle-
sedést csak a szemcseméret okozza, vagy van rácsdeformáció is az 
anyagban. Diszlokációk esetén, a deformációs anizotrópia miatt 2

,Lgε
értéke nemcsak a g hosszától, de annak irányától is függ, aminek követ-
keztében a klasszikus Williamson-Hall ábrán az FWHM jellegzetesen 
nem-monoton függvénye g-nek (4.a ábra). A (8)-as és (9)-es egyenletek-
ből vegyük észre, hogy a diszlokációk okozta vonalszélesedés a hkl 
indexektól csak a Cg 2 kifejezésen keresztül függ. Ezt figyelembe véve, 
az ún. módosított Williamson-Hall módszer esetén az FWHM értékeit a 

Cg 2 függvényében ábrázoljuk (4.b ábra). Amennyiben a mérési pontok 
így már egy folytonos görbére illeszkednek, akkor megállapíthatjuk, hogy 
az adott anyagban a rácsdeformációt elsősorban diszlokációk okozzák.  
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4. ábra: A klasszikus (a) és a módosított (b) Williamson-Hall ábrázolás 
egy erősen alakított Cu minta esetén. A (b) ábrán a 200, 220 és 222 refle-
xióknak megfelelő pontok fedik egymást. Ugyanezen az ábrán a mérési 
pontokra egy másodfokú polinomot illesztettünk. 
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A (10) egyenletből látható, hogy a módosított Williamson-Hall ábrán 
a pontok helyzetének eltolódását a klasszikus ábrázoláshoz képest a q
paraméter értéke határozza meg, mert a 00hC csak a vízszintes tengelyt 
skálázza át. Ahogy azt az 1. táblázat is mutatja, a q értéke függ a 
diszlokáció él illetve csavar jellegétől. Ezért érdemes kipróbálni a tiszta él 
és tiszta csavar jelleghez tartozó q értékeket, valamint e két szélső érték 
közé eső néhány számot is az ábra elkészítésénél. A közbenső értékek 
vegyes jellegű diszlokációknak felelnek meg. A módosított Williamson-
Hall módszer nem alkalmas arra, hogy a diszlokációsűrűséget meghatá-
rozzuk, mert a mérési pontokra illesztett polinom együtthatói nemcsak a 
diszlokációk sűrűségétől, hanem azok elrendeződésétől ( ∗

eR paramétertől) 
is függ. Ugyanakkor a módszer kiválóan használható arra, hogy megálla-
pítsuk, vajon diszlokációk okozták-e a ”deformációs” vonalszélesedést. 

2.2. A MIKROSZERKEZETI PARAMÉTEREK MEGHATÁROZÁSA A 
KONVOLÚCIÓS TELJES PROFIL ILLESZTÉS (CMWP) MÓDSZERÉVEL 

Azok a vonalprofil analízis módszerek, amelyek a megbízhatóan adják 
meg a mikroszerkezeti paraméterek értékeit, a teljes profil illesztésén ala-
pulnak. Egy ilyen módszer a Konvolúciós Teljes Profil Illesztés módsze-
re, amelyet angol elnevezéséből (Convolutional Multiple Whole Profile 
fitting) CMWP-nek rövidítünk [11]. A módszer lényege, hogy az összes 
mért diffrakciós profilra egyszerre illeszt a mikroszerkezeti paraméterek-
től függő elméleti függvényeket. Ezeket az elméleti függvényeket a 
mikroszerkezet modellje alapján számíthatjuk ki. Például gömb alakú 
szemcséket és lognormál szemcseméreteloszlást feltételezve a „méret” 
intenzításprofil Fourier-transzformáltját a (6) egyenlet adja meg. Ha a 
modellünkben feltesszük, hogy a rácsdeformációt diszlokációk okozzák, 
akkor a „deformációs” profil Fourier-transzformáltját a (8-11) egyenle-
tekkel adhatjuk meg. Ezeket a függvényeket a szemcseméret eloszlás két 
paramétere (m és σ), valamint köbös szerkezetű kristály esetén a 
diszlokáció szerkezet négy paramétere (ρ, ∗

eR , 00hC , q) határozza meg. 
A CMWP módszer egy adott mikroszerkezeti paraméterkombináció 

esetén minden kiértékelendő csúcsra kiszámítja a „méret” és „deformáci-
ós” Fourier-transzformáltakat és ezeket az (1) egyenletnek megfelelően 
összeszorozza. Ezt még meg kell szorozni a berendezéstől származó ún 
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„instrumentális” profil Fourier-transzformáltjával. Az intsrumentális pro-
filok nagy szemcsés, rendkívül alacsony rácshiba sűrűségű sztenderd 
anyagon (pl. LaB6) mérhetők meg. A program az adott illesztendő profil-
hoz a hozzá legközelebbi 2θ szöggel rendelkező instrumentális profilt 
választja. A CMWP szoftver a „méret”, a „deformációs” és az „instru-
mentális” Fourier-transzformáltak szorzatából inverz Fourier-
transzformációval számítja ki az elméleti vonalprofil függvényt egy adott 
mikroszerkezeti paraméterkombinációhoz. Természetesen az így kapott 
elméleti vonalprofil függvény a „méret”, a „deformációs” és az „instru-
mentális” vonalprofilok konvolúciója lesz, ami magyarázza a módszer 
elnevezését is. A program az általunk meghatározott háttérhez hozzáadja 
az összes kiértékelendő csúcshoz tartozó elméleti profilfüggvényt, majd 
az így kapott elméleti diffraktogramot illeszti a mért diffraktogramhoz. A 
CMWP szoftver az illesztés során az elméleti és a mért diffraktogram 
intenzítása közötti különbség négyzetösszegét csökkenti (SSR: Sum of 
Squared Residuals). Amikor két egymást követő iteráció során e különb-
ség relatív változása egy általunk megadott érték alá csökken, akkor az 
illesztés leáll. A kiértékelés eredményeképpen a következő
mikroszerkezeti paramétereket kapjuk: 
1) m, a szemcseméreteloszlás középértéke (mediánja), ami az a méret, 
aminél kisebb és nagyobb szemcsék egyenlő valószínűséggel találhatók 
az eloszlásban. Dimenziója általában: nm. 
2) σ, a szemcseméreteloszlás szórása (varianciája), ami az eloszlás széles-
ségére jellemző. Dimenziótlan mennyiség. 
3) ρ, a diszlokációsűrűség. Dimenzója általában: 1/m2.
4) ∗

eR , a diszlokációk effektív külső levágási sugara. Dimenzója általá-
ban: nm. Ahogy az 1.2 fejezetben említettük, ∗

eR helyett inkább a 
dimenziótlan M*= ∗

eR ρ1/2 mennyiséget szokták használni, amit diszlokáció 
elrendeződési paraméternek neveznek. 
5) q, a diszlokációk típusára jellemző paraméter. Köbös anyag esetén el-
sősorban az él/csavar jelleget adja meg. Dimenziótlan mennyiség. 

A 00hC paraméter nem határozható meg közvetlenül az illesztésből, 
mert a vonalprofil függvényben össze van szorozva a ρ-val, ahogy azt a 
(9-10) egyenletek mutatják. Ugyanakkor, az illesztésből kapott q értéké-
ből és a tiszta él és csavar diszlokációkra számolt elméleti q értékekből
interpolációval meghatározhatjuk a diszlokációk átlagos jellegét (hány 



RÖNTGEN VONALPROFIL ANALÍZIS      13 

százalékban csavar illetve él), majd ebből és az él és csavar 
diszlokációkra számolt elméleti 00hC értékekből a diszlokáció szerkezetre 
jellemző átlagos 00hC -t. Mivel a tiszta él és csavar diszlokációkra számolt 

00hC értékek közel vannak egymáshoz (lásd 1. táblázat), ezért a gyakor-
latban ezt a számolást mellőzzük és 00hC -t a két elméleti érték számtani 
közepére szoktuk rögzíteni. Az 5. ábra egy erősen alakított rézre kapott 
illesztés eredményét mutatja. 

30 60 90 120
0

10

20

30

40

2 teta [fok]

In
te

nz
ítá

s

111

200

220
311

222

400

331
420

 
5. ábra: A CMWP illesztés eredménye egy erősen alakított arany minta 
esetén. A körök a mért diffraktogramot, a folytonos vonal az illesztett el-
méleti függvényt mutatja. A két diffraktogram különbsége az ábra alján 
látható. 

3. A MÉRÉS MENETE 

3.1. A DIFFRAKTOGRAM ELKÉSZÍTÉSE 

A diffrakciós képet nagyfelbontású forgóanódos diffraktométerrel 
készítjük. A diffrakciós elrendezést a 6. ábra mutatja. A berendezés egyik 
előnye a hagyományos sugárforrásokhoz képest, hogy kicsi az 
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instrumentális profil szélessége, ami megnöveli a szemcseméretmérés 
felső határát illetve a diszlokációsűrűség mérésének alsó korlátját. A kis 
instrumentális szélesedést keskeny (∼100 µm széles) párhuzamos nyaláb 
előállításával érjük el. A keskeny sugárkeresztmetszet miatt a nyalábnak a 
hagyományosnál nagyobb fényességűnek kell lennie, amit úgy érnek el, 
hogy az anód anyagát egy jól hűthető forgó hengerfelületre viszik fel.  
 

6. ábra: A diffrakciós mérési elrendezés a nagyfelbontású forgóanódos 
röntgen sugárforrásnál. FA: a forgóanódot tartalmazó térrész, V: vá-
kummérő, K: kollimátor, R1 és R2: nyaláb határoló rések, Mo: monokro-
mátorház, M: minta, T: a minta megfigyelésére szolgáló távcső, IP: 
imaging plate detektorok. A világos kék nyíl a primer nyalábot, a piros 
nyilak a diffrakciós csúcsokba szórt nyalábokat jelzik. 
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Az elrendezés másik előnye a nagy felbontóképesség, ami annak 
köszönhető hogy a minta-detektor távolságot egészen 1 méterig meg lehet 
növelni. A nagy felbontásra azért van szükség, hogy elég sok mérési 
pontunk legyen a profilban. A harmadik előny, hogy a nyaláb 
monokromatizált, azaz jelen esetben csak a CuKα1 nyalábot engedi át 
λ=0,15406 nm hullámhosszal. A 6. ábrán látható, hogy a sugárforrásból 
(forgóanód) kilépő nyalábot a kollimátor párhuzamossá teszi, ami egy 
résen keresztül a monokromátorházba jut. A monokromátor Ge 
egykristály. A monkromatizált primer nyaláb egy résen át jut a mintára. A 
mintáról a Bragg-szögek irányába szórt sugárzást kétdimenziós 
síkdetektorokkal, ún. „imaging plate”-ekkel (IP) detektáljuk. Az IP 
pixelmérete 50 µm. Polikristályos minta esetén egy adott hkl síkseregről
reflektálódó sugarak egy kúp palástja mentén szóródnak. Ennek a kúpnak 
és a síkdetektornak a metszeteként jelenik meg a hkl reflexiónak 
megfelelő Debye-Scherrer gyűrű, amit a piros ívek jelölnek sematikusan a 
6. ábrán. A Debye-Scherrer gyűrűk görbülete függ a Bragg szögtől. Az 
IP-kről a beütésszámot egy speciális szkenner segítségével olvassuk ki. A 
kiolvasott intenzítást összeintegráljuk a Debye-Scherrer gyűrűk mentén. 
Végeredményben egy diffraktogramot kapunk kétoszlopos adatfájlt 
formájában, amelynek első oszlopa a 2θ szög, a második oszlop az 
intenzítás. 

3.2. A DIFFRAKTOGRAM ILLESZTÉSE CMWP MÓDSZERREL 

A CMWP szoftver elindításakor először meg kell adni a kristályrendszert 
(pl. köbös), a rácsparamétert (a), amiből a program kiszámolja a Burgers 
vektor hosszát, b-t (alapbeállítás: fcc kristályt feltételez a program és a 

2/ab = formulával számol). Az 1. táblázatban feltűntettük néhány 
köbös fém rácsparaméterét és Burgers vektorának hosszát. Itt kell 
megadni a 00hC értékét is (lásd 1. táblázat). Ezután ki kell jelölni a hátte-
ret, majd meg kell adni a csúcsok maximumának helyét 2θ-ban és 
intenzítását. A hátteret mindig úgy jelöljük ki, hogy az pontosan illesz-
kedjék a diffraktogram mért pontjaira a csúcsmentes szakaszokon. Mivel 
mi a vonalprofil alakjából szeretnénk a mikroszerkezeti jellemzőket meg-
határozni, ezért a csúcsok pozícióinak és intenzításainak illesztése nem 
szükséges, ha elég pontosan megadtuk azokat a kiértékelés kezdetén. De 
ha szükséges, akkor ezek a paraméterek együtt is illeszthetők a
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mikroszerkezeti jellemzőkkel. Az illesztés megkezdése előtt meg kell 
adnunk a mikroszerkezeti paraméterek kezdő értékeit. A program annál 
könnyebben találja meg a helyes megoldást, minél reálisabb kezdeti érté-
keket adunk meg. A CMWP nem közvetlenül a mikroszerkezet jellemző
mennyiségeit illeszti, hanem azokból származtatott paramétereket, ame-
lyek a, b, c, d és e betűkkel vannak jelölve. Ezeknek a paramétereknek a 
mikroszerkezet jellemző mennyiségeivel való kapcsolatát a következő
egyenletek adják meg: 
 
q = a,
m = exp(b), 

2
c=σ ,

( )2
2
bdπ

ρ = , (itt a b a Burgers vektor hosszát jelöli!) 

 
( )

e
Re 2

25.0exp −=∗ .

A paraméterek kezdő értékeit általában a következő tartományok-
ba érdemes választani: a: lásd 1. táblázat; b: 3-4; c: 0,4-1; d: 80-200; e:
0,005-0,2. A CMWP szoftver az illesztés végén kiszámolja és külön fájl-
ba menti a mikroszerkezeti jellemzők értékeit valamint a mért és az illesz-
tett elméleti diffraktogramokat a különbségükkel együtt, amit az illesztés 
grafikus megjelenítésére használhatunk (lásd 5. ábra). 
 Érdemes megjegyezni, hogy a lognormális szemcseméreteloszlás 
sűrűségfüggvényének (f(x)) két paraméteréből (m és σ) a következő átla-
gos szemcseméretek határozhatók meg: 
A szemcseátmérők számtani közepe (

arit
x ): 

 

( ) ( )2

0

5,0exp σ⋅=⋅= ∫
∞

mdxxfxx
arit

, (12) 

 
ahol az egyes szemcsék méretét x-szel jelöltük. 
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A szemcseátmérők felülettel súlyozott átlaga (
area

x ): 
 

( )

( )
( )2

0

2

0

2

5,2exp σ
π

π
⋅=

⋅

⋅⋅
=

∫

∫
∞

∞

m
dxxfx

dxxfxx
x

area
. (13) 

 
A szemcseátmérők térfogattal súlyozott átlaga (

vol
x ): 

 

( )

( )
( )2

0

3
0

3

5,3exp

6

6
σ

π

π

⋅=
⋅

⋅⋅
=

∫

∫
∞

∞

m
dxxfx

dxxfxx
x

vol
. (14) 

 
A 7. ábrán példaként egy lognormális szemcseméreteloszlás látható, ahol 
bejelöltük a különböző átlagos szemcseméretek értékeit is. 
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7. ábra: Egy lognormális szemcseméreteloszlás sűrűségfüggvénye, ahol 
bejelöltük a különböző átlagos szemcseméreteket is. 



18     MSC FIZIKA LABORATÓRIUM 

4. FELADATOK 

A laboratóriumi gyakorlat során a következő feladatokat oldjuk meg: 
 
1. A röntgendiffraktogram elkészítése a síkdetektor által rögzített 

kétdimenziós intenzításeloszlásból. 
2. A csúcsok pozícióinak és félértékszélességének meghatározása.  
3. A vonalszélesedés okainak feltárása Williamson-Hall módszerrel. 
4. A diffraktogramra történő illesztéshez szükséges segédfájlok el-

készítése, amelyek tartalmazzák a hátteret, a csúcsok pozícióit és 
intenzításait. 

5. A röntgen diffraktogram illesztése elméleti függvényekkel a 
CMWP módszer segítségével. A mikroszerkezeti paraméterek 
meghatározása. 

6. A szemcseméreteloszlás ábrázolása és a különböző átlagos szem-
cseméretek kiszámítása. 
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