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ÚVOD 

V průběhu posledních patnácti let jsme svědky neustále rostoucího za1mu 
o určování fázového složení pomocí rtg difrakce [1-7]. Objevila se řada nových
metod, ale také postupy, které jsou pouhou obměnou nebo kombinací metod již
dříve používaných. Názvosloví tohoto oboru je značně nejednotné a tak se ztrácí
přehled o tom, jaké jsou možnosti a omezení jednotlivých postupů a jejich speci•
fické přednosti a nedostatky. Proto jsme v této práci provedli klasifikaci a přesné
vymezení metod kvantitativní rtg difrakční fázové analýzy.

INTENZITA DIFRAKCÍ A FÁZOVÉ SLOŽENÍ. 

Při kvantitativní fázové analýze se vychází z měření integrální intenzity di
frakčních linií, jež je úměrná koncentraci příslušné fáze v analyzovaném vzorku 
[8, 9]. Kromě toho závisí intezita (označením „intezita" rozumíme v celém tomto 
článku integrální intenzitu) difrakcí ještě na struktuře elementární buňky dané fáze, 
na parametrech experimentálního uspořádání, na tvaru, rozměrech a charakteru 
povrchu vzorku a na jeho reálné krystalové struktuře (na velikosti, poruchách 
a uspořádání mozaikových bloků a na textuře polykrystalického agregátu). 
Závislost na struktuře elementární buňky a ria experimentálním uspořádání je 
známa [10-12]; většinou se volí Braggovo-Brentanovo parafokusační uspořádání 
se vzorkem ve formě destičky o tloušťce převyšující pětinásobek převrácené hod
noty lineárního součinitele zeslabení, je-li však vzorku málo, používá se uspořádání 
Debyeovo, Seemannovo-Bohlinovo aj. [13]. Závislost intenzity difrakcí na reálné 
krystalové struktuře preparátu je hlavním zdrojem chyb při kvantitativní fázové 
nalýze. 

Pro jejich korekci byla vypracována řada postupů [4, 14, 15], jejichž důsledné 
uplatňování však vyžaduje určovat parametry reálné struktury, tedy ·provádět 
svého druhu strukturní analýzu při každé kvantitativní fázové analýze, což je 
pro většinu účelů neúnosně pracné. Proto se zpravidla omezujeme na redukci 
vlivu reálné struktury vhodnou preparací (jemnozrnnost, izotropie) a tím, že pro
měřujeme co největší množství difrakčních linií každé fáze přítomné ve vzorku. 
Efekty reálné struktury postihují totiž různé difrakce různým způsobem, a proto 
střední hodnota, počítaná z mnoha linií, bude na reálné struktuře záviset málo, 
zejména když přitom jednotlivým difrakčním liniím přisuzujeme váhy nepřímo 
úměrné velikosti vlivu reálné struktury (tak napřÍklad, efekt přednostní orientace se 
potlačí, když difrakcím přisoudíme váhy úměrné faktoru četnosti). V závislosti 
na tom, jak dokonale provedeme korekci na vliv ,reálné struktury, dosahuje se při 
kvantitativní rtg difrakční fázové analýze absolutní chyba stanovení mezi 1 a 10 % 
[5, 16-33]. 
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