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Plan dziatania

Analiza nanokrysztatobw metodg funkcji rozktadu radialnego, dotychczas
stosowang do materiatow amorficznych, zyskuje na znaczeniu.

Proponujemy model nanokrysztatu z modulacja gestosci atomowej i metode
okreslenia jego parametrow poprzez analize danych dyfrakcyjnych.

Oprogramowanie, ktére tworzymy dla witasnych potrzeb, po dopracowaniu i
napisaniu instrukcji obstugi zostanie udostepnione spotecznosci naukowe;.

Oczekujemy, ze dzieki dostepnosci oprogramowania, upowszechni sie
metoda analizy, a nasz model zyska zwolennikow.

W efekcie powinna znacznie wzrosngc liczba cytowan naszych prac
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Warstwa nanokrysztatow
CdSe w preparacie do
transmisyjnej mikroskopii

elektronowej w réznych
powiekszeniach
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Ewolucja poglagdow na strukture atomowg nanokrysztatow

Nanokrysztat
w modelu “density waves”

Nanokrysztat
w modelu “core-shell
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Fizyczne podstawy analizy struktury sieci krystaliczne]

W przestrzeni rzeczywistej
ang. Real Space Analysis

« Dyfrakcja realizuje transformate Fouriera krysztatu.

Dyfraktogram niesie informacje o periodycznosci krysztatu. Analiza danych
dyfrakcyjnych to analiza w przeszteni odwrotnej (czestotliwosci)
- Reciprocal Space Analysis.

Odwrotna transformata Fouriera dyfraktogramu teoretycznie powinna pozwoli¢
na odtworzenie informacji o strukturze krystalicznej.

Dyfraktogram proszkowy to dane “jednowymiarowe” - informacja
~ o trojwymiarowosci struktury zostaje utracona.

“Odwrocenie” dyfraktogramu proszkowego pozwala odtworzy¢ tylko niewielkg

czesc informacji poczgtkowej. Uzyskuje sie jednowymiarowg

Funkcje Dystrybuciji Par (Pair Distribution Function - PDF) oznaczang G(r)
zawierajgcg usredniong informacje o odlegtosciach miedzyatomowych.

Analiza G(r) — analiza w przestrzeni rzeczywistej - pozwala stwierdzic,
czy odlegtosci miedzyatomowe odpowiadajg strukturze idealnej czy
zmodyfikowanej
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Otrzymywanie eksperymentalnej informacji o odlegtosciach atomow w krysztale
Usuwanie “obcego” rozpraszania Usuwanie informacji o promieniowaniu
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Wptyw rzeczywistej struktury
nanokrysztatu na funkcje G(r)
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G([r] function of diamond like structure of C
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Jak poroéwnac teorie do eksperymentu?

Porownywanie teoretycznego G(r) obliczonego z modelu
atomistycznego do funkcji eksperymentalnej jest niepraktyczne.

Pomiedzy modelem krysztatu a funkcjg dystrybucji par
wykonywana jest transformata Fouriera, co uniemozliwia
obliczenie pochodnych po parametrach modelu |

przeprowadzenie dopasowania metodg najmniejszych kwardatow.

Potrzebne jest analityczne wyrazenie na G(r)!!!!
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Analityczne wyrazenie na G(r) mozna podac znajgc
strukture krystaliczng materiatu badanego
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Analityczne wyrazenie na G(r) dla danej sieci krystalicznej
ma tylko kilka swobodnych parametrow:
czynnik skali, parametr sieci struktury, rozmiar krysztatu, szerokosc linii

-10

Poréwnanie wyrazenia analitycznego (niebieska linia) do
obliczen metodg transformacji Fouriera (czerwone punkty)

Analityczna posta¢ G(r) pozwala na stworzenie numerycznych procedur
do automatycznej analizy eksperymentalnej Funkcji Dystrybuciji Par

metodg najmniejszych kwadratoéw i budowania modeli struktury atomowej
nanokrysztatow.

Gtéwny wynik w roku 2013 !!!
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Program NanoPDF

Buduje model nanokrysztatéw

Wprowadza do modelu “fale gestosci”

Oblicza funkcje zmiany srednich odlegtosci miedzyatomowych

Oblicza krzywg dyfrakcji proszkowej

Oblicza teoretyczng Funkcje Dystrybucji Par przez transformate Fouriera

Dopasowuje analityczng posta¢ FDP do danych eksperymentalnych (NEW!!)
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Gtowne okno programu NanoPDF
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Okno czesci programu NanoPDF realizujgcej procedure najmniejszych kwadratow

oraz wynik dopasowania teorii do danych eksperymentalnych
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