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UVOD 

Rtg difraktogram je pro identitu polykrystalickych a parakrystalickych latek 
charakteristicky tak, jako otisk palce pro cloveka. Urcovani'. fazoveho slozeni da se 
tedy provadet na zaklade porovnani difraktogramu analyzovane latky s referencnim 
souborem difraktogramu latek znamych (obr. 1). Obtize, ktere pfitom vznikaj.i, 
jsou dany pfedevsim tim, ze popsanych latek je ohromne mnozstvi'. a kazdym rokem 
j.ich neustale pribyva. Na vie se latky vyskytuji vetsinou ve smesich a j.ejich identita
je maskovana vlivy realne struktury. Nekdy se dokonce V analyzovane smesi vy
skytne latka dosud nepopsana. Proto urcit fazove slozeni je obecne komplikovany
problem. Jednotlive aspekty tohoto problemu jsou diskutovany V pfedkladanem
clanku.

DATABAZE DIFRAKCN1CH UDAJU 

V bezne laboratorni praxi se nej.casteji pouzi'.vaj.i'. tabulky referencnfoh difrakcnich 
dat (udaj.u o polohach a intenzitach difrakcnich linii znamych latek), j.ez j.sou publiko
va:hy ve specializovanych monografiich [1-8]. 
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Obr. 1. Url5ovani fazoveho alozeni na zaklade porovnani difraktogramu analyzovane uUky II referen/5-
nim aouborem difraktogramu latek znamych. 

V roce 1950 zacala spolecnost American Society for Testing Materials (ASTM) 
Y ramci spolecneho proj.ektu s American Crystallographic Association a British 
Institute of Physics soustavne budovat rozsahlou sbirku referencnich difraktogramu 
pro univerzalni pouziti. Sbirka j.e pravidelne doplnovana a rozsiruje se kazdym rokem 
o nekolik set referencnich difraktogramu (v poslednich nekolika letech j.e rocni
prirustek pravidelne 2000 difraktogramu), takze letos tento soubor difrakcnich
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udaju obsahuj.e asi 45 000 difraktogramu. Databaze byla spravovana nejdrive 
Americkou spolecnosti pro zkouseni materialu (ASTM), potom od r. 1971 pennsyl
vanskou firmou Joint Committee on Powder Diffraction Standards (JCPDS) a v sou
casnosti, od r. 1977, mezinarodni organizaci International Centre for Diffraction 
Data (ICDD). Celou sbirku referencnich difrakcnich udaju (Powder Diffraction 
File) i jeji jednotlive casti (rocni dopli'iky nebo specializovane podsoubory difrakto
gramu latek anorganickych nebo organickych, kovovych fazi a slitin, mineralu 
a latek, ktere jSOU dulezite V soudnim lekarstvi) lze zakoupit ve forme kartotecnich 
listku, na mikrofisich, jako knihy anebo na magneticke pasce pro pocitacove zpraco
vani spolu s rejstfiky a indexy, j,ez umoz:i'iuji vyhledavat ve sbirce podle nazvu 
(prvkoveho slozeni) latek nebo podle difrakcnich udaju, od organizace ICDD [9]; 
letos (v roce 1986) obnasi cena cele sb.irky (to jest asi 45 000 difraktogramu) na 
magneticke pa.see 3600 dolaru. V Ceskoslovensku j.e nekolik vice nebo mene uplnych 
fragmentu teto sb.irky na magneticke pa.see (napr. ve Fyzikalnim ustavu CSA V 
v Praze, v Ustrednim vyzkumnem ustavu SKODA v Plzni a ve Vychodoslovenskych 
zelezarnach V Kosicich); nejuplnejsi cast sibrky ve forme kartotecnich listku vlastni 
Ustav nerostnych surovin v Kutne Hore. 

IDENTIFIKACNf METODY 

Pri urcovani fazoveho slozeni probirame difraktogramy referencni databaze j.eden 
po druhem a porovnavame je s difraktogramem analyzovane latky. Nesmime pritom 
vynechat zadnou referencni latku, jejiz difraktogram obsahuje byf i jen j.edinou 
difrakcni caru, ktera odpovida nejake linii na difraktogramu. Neocenitelnym pomoc
nikem pri vyhledavani takovych latek je inverzni soubor referencni databaze [10, 11], 
V nemz jSOU Vsechny difrakcni cary vsech latek zahrnutych do databaze uspofadany 
sestupne podle hodnot mezirovinnych vzdalenosti (d) (tab. I). Pro kazdou latku, 
kterou j,sme takto nalezli v inverznim souboru, vyhledame pak uplny difraktogram 
V pfimem souboru (zakladni uspofadani difrakcni databaze podle Ja,tek) a posuzuj,eme, 
kolik tento referencni difraktogram obsahuje dalsich linii, jez nemaji partnera na 
analyzovanem difraktogramu; cim vice j,e takovych ,,nesouhlasnych" linii a cim jsou 
tyto linie intenzivnej,si, tim mene je pravdepodobne, ze se ta latka bude vyskytovat 
V analyzovane smesi. Pouzij,eme-li pri vyhledavani V referencni databazi inverzni 
soubor, budeme mit j.istotu, ze j.sme pri urcovani fazoveho slozeni smesi neopomenuli 

Tabulka I 

Struktura inverzniho souboru referencni databaze difrakcnich udaju 

I 
I I 

I 

d [pm] I I Latka d [pm] I I Latka 

248 80 CuO 228 100 HgTe 
246 50 Cu20 227 50 PbTe 
243 30 FeAsS 227 80 M0S2 
242,5 40 FeAs2 226 40 As3Sb 
240 70 Cu3VS4 210 80 FeS 
236 90 Au 208 40 Cu5Te3 
235 90 Ag 208 80 Cu 
234 60 Ag2Hg3 

Vsechny difrakcni cary vsech latek zahrnutych do databaze jsou usporadany spolecne podle 
hodnoty mezirovinne vzdalenosti (d), vyjadrujici polohu difrakcni linie; pro kazdou linii se krome 
toho uvadi jeji intenzita (J) a vzorec latky, jiz linie odpovida. 
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zadnou moznou alternativu. Tato vyhoda popsaneho vycerpavajfoiho postupu je 
vsak vyvazovana jeho casovou narocnosti, ktera narusta s rozsahem referencni da
tabaze. Proto se technika inverzniho souboru uplatfmje vetsinou jen u meqsich da
tabazi (do 1000 az 1500 difraktogramu) [3]. 

U vetsich souboru (nekolik tisic az nekolik desitek tisic referencnich difrakto
gramu) Se pfi vyhledavani V referencnf databazi here V uvahu jen nekolik nejjntenzfv
nej_sfoh linii kazde latky. Ty j.sou uspofadany do zvlastniho pomocneho souboru, 
kteremu se fika index. Tak napfikla.d v Hanawaltove indexu sbirky referencnich 
difrakcnich udaj.u ICDD [12] je kazda referencni latka reprezentovana tfemi nej.
intenzivnejsimi carami. Aby se zmensila pravdepodobnost neuspechu analyzy 
vlivem nepfesnych hodnot intenzit difrakcnich linii standardu a analyzovane latky, 
vstupuje kazdy standard do Hanawa.ltova indexu tfikrat, s nasledujicim usporadanim 
tf.i svych nej.intenzivnejsfoh linii: d1 , d2, d3; d2, d1 , d3; d3, d1 , d2, pficemz V posloup
nosti 1, 2, 3 intenzita klesa (neroste). Standardy jsou uspofadany podle hodnot d 
vyjadfujicich polohu prvni reprezentuj.ici difrakcni cary daneho vstupu standardu 
do 87 skupin. Kazde skupine odpovida urcite rozmezi hodnot d, aby se omezila. 
filOZDOSt nespravneho pfifazenf difrakcnf linie V dusledku nepodstatnych malych 
rozdilu mezi hodnotami d pro standard a analyzovanou latku (coz j.e dulezite zvlaste 
U tuhych roztoku, jejichz mfizkove parametry Se nekdy mohou menit V pomerne 
sirokych intervalech). V ramci jednotlivych skupin j.sou pak referencni latky uspo
fadany sestupne podle hodnoty d druhe reprezentativni difrakcni linie daneho vstupu 
Iatky. 

Nej.ucinnejsi vyhledavani V rozsahlych sbirkach referencnich difraktogramu 
umozimji samocinne pocitace, coz ovsem pfedpoklada, ze databaze je ulozena. na vhod
nem mediu (na magneticke pasce nebo disku) a identifikacni postup je pa.tficne 
algoritmizovan. Na rozdil od ,,rucnich" identifikacnich systemu umozi'iuj.e pouziti 
pocitacu diky j.ej.ich velke operacni rychlosti porovnavat difraktogramy detailne: 
posuzuj_i se vsechny difrakcni linie a ne !enom nekolik nejintenzivnejsich a porovna
vaj.i se nej.en polohy linii, ale i j.ejich intenzity, zjistuje se, jak intenzivni jsou chybej.ici 
cary, a zvazuj.e se pfitom, nakolik muze byt rozdil v pomeru intenzit linii referencniho 
a analyzovaneho difraktogramu zpusoben pfitomnosti dalsich komponent, j_ejichz 
difrakcni linie se prekryvaj.i s carami <lane referencni latky. S difraktogramy se pfi 
tomto dusledne kvantitativnim pojeti pracuje jako s celymi bloky cisel (charakterizu
j.icich polohy a intenzity j,ednotlivych difrakcnich linii), tedy jako s vektory (body) 
mnohorozmerneho abstra.ktniho ,,prostoru difrakcnich obrazu". 

Difrakcni obraz rozdelime podel osy difrakcnich uhlu ({}) resp. mezirovinnych vzda. 
lenosti (d) na. useky, dilci intervaly, jez odpovidaj.i jednotlivym liniim, ktere muzeme 
vedle sebe na difraktogramu rozlisit. Ty useky pa.k po fade ocisluj.eme 1, 2, 3, ... , n 
a (integralnf) intenzity linif daneho difraktogramu, j.ez V nich lezf, oznacfme Xi, 

X2, • • •  , Xn; j.estlize V i-tem dflcfm intervalu nebude lezet zadna difrakcni Cara, polo
zime Xi = 0. Difraktogramu pak pfifadime n-tici cisel (ciselny vektor) x = {x1, 
x2, • • •  , xn}- Toto prifazeni j.e izomorfismus v tom smyslu, ze vektor difraktogramu 
smesi j.e linearni superpozici vektoru difraktogramu j.ejich jednotlivych komponent, 
pficemz koeficienty te linearni superpozice se rovnaj.i podilum pfislusnych komponent 
v analyzovane smesi (obr. 2). Budeme proto v nasledujfoim casto mluvit o difrakto
gramech a mit pritom na mysli jejich vektorove reprezentace [13-16]. Rozdeleni 
difrakcniho obrazu na dilci intervaly, ktere pfisluseji jednotlivym liniim, tedy rozde
leni, jez urcuje pocet dimenzi n i smysl j,ednotlivych soufadnic prostoru difrakto
gramu, neni nikterak absolutni. Pfizpusobuj.eme ho pruzne dispozici linii na difrakto
gramech, se kterymi prave pracujeme; musi ovsem byt totozne pro vsechny 
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difra.ktogramy, jez se vyskytnou v ramci j.ednoho rozboru. Na zaver tohoto odsta.vce 
uvedme j.eden konkretni pfiklad vektorove reprezentace difra.ktogramu tvofeneho 
(jenom) tremi ca.ra.mi, j.ej.ichz mezirovinne vzdalenosti (integralni intenzity) jsou 
211,5 pm (100), 197,2 pm (80) a. 122,4 pm (60). Ta.kovemu difraktogra.mu muzeme 
pfimdit napfiklad vektor x = {O, 0, 0, 100, 0, 80, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 60, 0, O}, ktery 
ziskame ta.k, ze obor mezi 250 pm a 100 pm rozdelime na 15 dilcich interva.lu po 10 pm 
a. ocisluj.eme j.e: 1 - (250 pm, 240 pm), 2 - (240 pm, 230 pm), ... , 15 - (110 pm,
100 pm). Protoze mezirovinna vzdalenost 211,5 pm difrakllni linie o intenzite 100
pa.cine do 4. intervalu, bude X4 = 100; podobne X6 = 80, protoze mezirovinna vzda
lenost 197,2 pm Mry s intenzitou 80 pfipadne do 6. dflciho intervalu, atd.

1 2 3 n 

Obr. 2. Integralni intenzity jednotlicych difrakcnfoh linii smesi x,. (h = 1, 2, ... ,n) jsou linearni 
8Uperpozici odpovidajicich integmlnfoh intenzit y1,. a y2,. jejfoh jednotlivych komponent: x,. = c1 • 
. y111 + 02.y21.(h = 1,2, ... , n);vyjadfeno vektorovex = {x,,x2, .. , ,xn} = c1 .{y11,Y12,, .. ,Y1n} +

+ c2{Y21, Y22,, ,. ,  Y21,} = c1. Yi + c2. Y2, 

Urcit fazove slofeni nezname latky pomoci rtg difra.kce znamena vyjadfit jeji 
difra.ktogram X superpozici difraktogramu Yi, Y2, ... , Yk latek znamych. Tedy 
na.}ezt nezapome. CISJa C1, Cz, •.• , Ck, pro nez 

k 

LCi = 1 
;-1 

a ktera co nej.lepe splnuji vztah 

to j.est minimalizuji reziduum 
k k k k 

(1) 

f(c1, Cz, •.• , C.t) = IX -1 ::CiYi 12 
= IX l2 - 2 L CJX · Yi+ L L CJCm Yi· Ym 

; .. 1 j=l j=l m=l 

Z podminky stacionarnosti 

176 

of of of -=-= ... =-=0 
oc1 oc2 OC.t 
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dostavame fundamentalni soustavu rovnic 

X • Yi = C1Y1 • Yi + C2Y2 • Yi + ... + CkYk • Yi, 
X • Y2 = C1 Yi • Y2 + C2 Y2 • Y2 + • • • + Ck Yk • Y2,

X · Yk = C1 Yi · Yk + Cz Yz · Yk + · · · + Ck Yk · Yk, 
pomoci ktere fazove slozeni urcuj.eme [16, 17]. V techto vyrazech je symbolem 

x. y = L x11,y11,
h=l 

oznacen skalarni soucin vektoru difraktogramu 

X = {x1, Xz, ..• , Xn} a Y = {Y1, Yz, ... , Yn}; 
norma vektoru difraktogramu 

Ix I = Vx. x =V f:xl ·
h=l 

(2) 

Cislo k j,e pocet fazi, ktere pri identifikaci musime vzit V uva.hu. Nevime-li O urcovane 
latce nic blizsiho, bereme do uvahy co nej,vetsi pocet fazi; potom je ovsem k velmi 
velke cislo (celkovy pocet latek, jej,ichz difraktogramy byly dosud popsany, je 
asi 45 000!) a feseni soustavy (2) j.e nestabilni. 

0/FRAKTOGRAM 
!. 

ANALYZOVANE 
SMESI 

SOUBOR RfffRENCN(CH 
0/FRAKTOGRAMU 

!'.J, >:.? 1�, • • ·, Y45000 

' 
j!:. -

1
1 minimum 

MINISOUBOR REFERENCN!CH 
DI FRAKTOGRAMU 

Y1, Y2 1Y31 · .. , Y100 

100 f 
I >c I .... !. - L, 1 "./ 

1 

= m,n,murn

} = I 

C1, C2 · ., C100 

C101 = C102 = .. = C45000 = 0 

Obr. 3. Identifikace je dvojstupnovy proces slozeny z filtrace a optimalizace. 
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Proto se pfi identifikaci postupuj.e ta.k, ze nej.drfve na.lezneme rekneme k = 100
latek, jej.ichz difra.ktogra.my j.sou difra.ktogra.mu a.nalyzovane latky co nej.podobnejsi 
(filtrace) a. teprve pro tyto latky se pak provadi vlastni optimalizace (2) - obr. 3 [11 ]. 
Je to jediny zpusob, ktery j.e znam; a pfitom j.e to, bohuzel, postup ve svem principu 
nedusledny: je-li totiz ana.lyzova.ny vzorek smesi, bude podobnost difra.ktogra.mu 
kterekoli j.eho komponenty s difra.ktogra.mem vzorku deformovana pritomnosti 
ostatnich slozek smesi. To j.e ovsem zasadni potiz, a. proto si pfi identifikaci poma-

V ( f xi) · ( f Y�) h=l h=l 

Min {�}; 1-h.=1, 2, ... , n 1/1& 

n 
I: (x,.-y,.p 
h=l n 
I: (x� + Y�> 

h=l 

n 
L x,.(1- sgn y,.) 

h=l n 
I: x,.

h=l 

n 
L y,.. sgnx,.; 

h=l 

Tabulka II 

n 
I: Jx,.-y,.J h=l 

n f x,.y,.-(f x,.). (f Y•)h•l h-1 h-1 
V [n f x! -( f,_ x,.)2] , [n f y� - ( f 1111)2]h-1 h-1 h=l h-1 

n 
L x,.sgny,. h-1 n 

I: x,. h-1 

n 
L sgn x11 . 11gm. y,. h- 1 

n 
L y,.. sgnz11 

li=l 

n 

L YII li=l 

n 
1.:1 x,.(2 sgn y,. - 1)

n 
I: x,. h-1

n 
L sgn x,. • sgn y,. 

h-1 n 
I: sgny,.h-1

( {I. .. a> 0)sgn a= 
O ... a=O 

Ruzne filtry pouzivane pri identifikaoi fe.zoveho slozeni pomooi rtg difrakoe to jest vyrazy, jejiohz hodnota je funkoi podobnosti difraktogramu x = {x1, x2, ••• , Xn} analyzovane le.tky a difraktogramu y = {y1, y2, ••• , Yn} referencni le.tky 
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ha.me tim, ze podobnost 'porovnava.nych difra.ktogra.mu posuzuj.eme z nekolikaodlisnych hledisek. Pouzivame k tomu ruzne kriterialni vyra.zy, tzv. filtry K(x, y),je! jsou ciselnym vyj.adrenim, mirou (nebo ja.k se nekdy fika ,,indexem") shody uva.!ovanych difra.ktogramu x a. y [14, 18, 19] ve smyslu zvolene koncepce (tab. II). Ta.k napfiklad filtr 
L XAYh K1(X, y) = 

V ( ;_-�i) ( t y211)
11-1 h-1 

vyj,a.dtuj.e kosinus uhlu mezi vektorem difraktogramu x = {x1, x2, .. • , xn} analyzova.ne latky a difraktogramem Y = {y1, Y2, ... , Yn} referencni latky. Filtrace V tomto pfipade znamena vyber latek, j,ej.ichz difraktogramy (vyjadrene ciselnymi vektory y) svira.j.i s difraktogramem analyzovane latky (x) maly uhel (K1 (x, y) prone nabyva hodnoty blizke j.ednicce). Filtr 
K2(x, y) = L sgn x11. sgn Yh 

h-1 

predstavuj.e pocet linii difraktogramu referencni latky ( y), ktere odpovidaj{ nejakedifrakcni linii analyzovane latky, 
K3(x, y) = L Yh. sgn Xh 

h=l 

je celkova intenzita vsech difrakcnfoh linii referencni latky, ktere maji pa.rtnera nadifra.ktogramu x latky analyzovane atd. Porovname-li referencni difra.ktogramkorundu 
Y = {y1, Y2, y3, Y4, Ys, Y6} = {75, 90, 0, 40, 0, 100}

s difraktogramem x = {x1, x2, x3, x4, x5, x6} = {5, 10, 10, 0, 100, 10} nezname analyzovane latky z tab. III, pak 
K ( ) _ 5 . 75 + 10 . 90 + 10 . 100 

1 x, Y - y52 + 102 + 102 + 1002 + 102 V152 + 902 + 402 + 1002 =
= 0,141; K2 (X, y) = 3; K3 (X, y) = 265.

Tabulka III 

Difrakcni udaje korundu a nezname ane.lyzove.ne latky, ktera je s korundem porovnavana 
(pro obor mezirovinnych vzdalenosti � 200 pm) 

Korund Ane.lyzove.na latka 
Pofadove y X 

i'islo 
I difrakcni mezirovinna intenzita mezirovinna I intenzita 

linie vzdalenost I [I] vzdalenost i [I] 
" 

[pm] I [pm] 

I 347,9 75 348 5 

2 255,2 90 255 10 
3 243 10 
4 237,9 40 
5 211 100 
6 208,5 100 208 10 I 
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'Iabulka IV 

Difra.kcni udaje ctyf referencnich latek a nezname smesi, jejiz rozbor je uveden V textu clanku 

Periklas Korund Spine! y-Al,03 Neznama 
Pora.dove 

Yi Y2 y, Y4 
latka 

cislo X 
linie 

I
d [pm]

I 

! 

d [pm] I I [I] d[pm] I I [I] I [I] 
I
d [pm] I I[I] d [pm] I I [I] 

1 I 466,7 
i 

20 I 467 10 
2 

I 
453,7 253 

3 347,9 29 ' 

4 285 "I 22 
I 

286 

I

10 
5 277,9 292 
6 255,2 44 
7 243,1 14 243,7 72 243 45 
8 237,9 21 

9 226,9 28 
10 210,6 130 208,5 44 210 60 
II 202,0 39 202 20 

Ollkovy postup pfi identifikaci budeme demonstrovat na prikladu analyzy, pti 
niz vychazime z referencni databaze tvorene (kvul.i jednoduchosti pouze) ctyrmi 
difraktogra.my: periklasu, korundu, spinelu a faze gama-AlzO3• Pomoci teto data.haze 
se budeme snazit urcit fazove slozeni vzorku, 0 nemz jsme prvkovou a.na.lyzou zjistili, 
ze obsahuj.e hlinfk, hofcfk a kyslik a. j.ehoz difrakcni udaje j.sou uvedeny v poslednfoh 
dvou sloupcfoh tab. IV. Vektory difraktogramu z teto ta.bulky jsou: 

Yi= { 0, 0, 0, 0, 0, 0, 14, 0, 0, 130, 0}; 

Y2 = { 0, 0, 29, 0, 0, 44, 0, 21, 0, 44, 0}; 

y3 = {20, 0, 0, 22, 0, 0, 72, 0, 0, 0, 39}; 

Y4 = { 0, 253, 0, 0, 292, 0, 0, 0, 28, 0, 0}; 

X = {10, 0, 0, 10, 0, 0, 45, 0, 0, 60, 20}; 

Nejdnve provedeme filtraci, napriklad pomoci vyrazu 

11 I sgn x11, • sgn y11, 
h=lK(x, y) = __ 1_1 ____ _ I sgn y11, 

h=l 

ktery predsta.vuj.e podil celkoveho poctu linii difraktogramu y = {y1, Yi, ... , y11} 
referencn:t latky, j.ez odpov:tdajf nej,ake linii difraktogramu X = {x1 , Xz, ••• , Xu} 
latky analyzovane. Vypoctem zjistime, ze K(x, Yi) = l; K(x, Y2) = 0,25; K(x, y3) = 
= l; K(x, y4) = 0, to znamena, ze difraktogramu analyzovane latky (x) jsou nej.
podobnej.si difraktogramy periklasu ( y1) a spinelu ( y3). A nyni se budeme sna.zit 
nalezt takovou superpozici techto dvou difraktogramti ( y1 a y3), jez by co nej.verneji 
reprodukovala difraktogram x nezname latky (optimalizace). Budeme tedy hledat 
nezaporna_ cisla C1 a C3, j.ez splnuji podminku C1 + C3 = 1 a pfitom minimalizuj.i vyraz

/(c1, c3) = Ix - c1Y1 - c3y3 [2.
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Z podminek sta.cionarnosti 
Jj__=Jj__=O 
OCi OC3 

doste.neme soustavu normalnich rovnic 
x. Yi= CiYi · Yi+c3y3. Yi,
X • Y3 = Ci Yi • Y3 + C3 Y3 • Y3

a jejim resenim Ci = 0,47 a C3 = 0,53: neznama latka je smesi 47% periklasu a 53% 
spinelu. Porovnani ,,rezidualniho difraktogramu" X - 0,47yi - 0,53y3 = {-0,6; 
0; 0; -1,66; 0; 0; 0,26; 0; 0; -1,1; -0,67} s difraktogramem analyzovane latky x 
umozfmje zhodnotit adekvatnost nalezeneho i'eseni. V danem pfipade je vysledek 
analyzy velmi uspokojivy: vsechny soufadnice rezidualniho difraktogramu jsou 
v absolutni hodnote mnohem mensi nez jim odpovidajfoi soufadnice difraktogramu 
analyzovane latky a norma rezidualniho difraktogramu I X - 0,47y1 - 0,53y3 I = 
= 0,028 I x I nedosahuj.e ani 3% normy analyzovaneho difraktogramu I x 1-

Prvni pocitacovy praskovy difrakcni identifikacni system vytvoril L. Frevel 
v roce 1965 [20]. Od te doby byla vypracovana cela fada dalsich pol'iitacovych identi
fikacnich systemu (21-52] (viz take prehledne referaty [10, 53]), z nichz nektere 
jsou uspesne vyuzivany i v Ceskoslovensku [27, 28, 36, 43, 5 0-52]. 

KVANTIFIKACE DIFRAKCNfHO ZAZNAMU 

Aby bylo mozno kvantitativne porovnavat difraktogramy ruznych latek, musi 
byt porizeny pri j.ednom a tomtez experimentalnim uspofadani [16, 5 4, 5 5 ]  a difrakcni 
intenzity musi byt vztazeny k intenzite urcite zvolene linie nej,ake referencni latky, 
napf. linie 113 korundu [5 6]. Hodnoty takto standardizovanych intenzit difrakcnich 
linii lze bud vypocitat ze zname struktury [5 7-71 ], anebo urcit kalibracnim mcrenim 
[5 6, 72]. Zmefime-li intenzity Xih jednotlivych difrakcnich linii (h = 1, 2, ... , n)
p ruznych smesi (i = 1, 2, ... , p) urcitych k latek, potom muzeme vypocitat inten
zity Yih j.ednotlivych difrakcnich linii (h = 1, 2, ... , n) techto k latek (j = 1, 2, •.. , k) 
za pi'edpokladu, ze zname slozeni tech p smesi (koncentrace Cif j-te komponenty 
v i-te smesi pro j = l, 2, ... , k a i = 1, 2, ... , p) ze soustavy rovnic 

k 

Xih = L CtJYih; 
j=l 

to jest k 

i = l,2, ... ,p; h = l, 2, ... ,n

Xt=I;ct1Y1; i=l,2, ... ,p, 
j=l 

(3) 

kde Xt = {xu, x,2, ... , Xtn} j.e difraktogram i-te smesi ( i = 1, 2, ... , p) a Yi = 
= {Y11, Y12, ••. , Yin} j.e difraktogram j-te komponenty (j = 1, 2, ... , k), jestlize 
p � k a hodnost matice soustavy (3) j.e rovna k. 

Jestlize pro kazdou komponentu promei'ime j.enom jedinou difrakcni linii, ktera 
se nepi'ekryva s zadnou j.inou linii, pak pi'i kalibraci dokonce vystacime se smesemi 
neznameho slozeni: standardizovane hodnoty intenzit Yii zvolenych difrakcnich 
linii jednotlivych komponent (j = 1, 2, ... , k) vypocteme ze soustavy rovnic 

f, Xij = l ·, . 1 2 � i = ' ,  ... ,p,
i=I Yii 

kde Xtf j.e intenzita vybrane linie j-te komponenty, zmei'ena na difraktogramu i-te 
kalibracni smesi. 
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Je vAa.k lepe, kdyz pro kazdou komponentu promefime vetsi'. pocet linii'., coz pakumozni odhadnout a zkorigovat nezadouci'. vliv realne struktury na intenzity difrakonich linii, ktery j.e hlavni'.m zdrojem chyb pfi kvantitativni'. fazove a.na.lyze a. dulezitym faktorem limitujfoi'.m uoinnost rtg difra.koni identifikace fazoveho slozeni. Postupuj.e se tak, ze se pa.ra.metry realne struktury r upfes:fmj.i spolu se slozeni'.m(e1 , e2, ••• , ek) ana.lyzovane smesi pfi minimaliza.ci rezidua 

[28, 73]. 

f(ei, c2, ••. , ck; r) = I JC - f c1Y1(r) /2 

1-1 
Para.metrem realne struktury rozuzni'.me na.pfiklad velioinu a z vyra.zu 

l = 10 • exp (ad-2) 
vyj.adfuj.i'.ci'.ho vliv vysunuti a.tomu z regularni'.ch pozic (at j.iz j.e zpusobeno teplotnim kmity, nebo statickymi poruchami III. druhu) na intenzitu l difrakoni'. linie, ktereodpovi'.da mezirovinna vzdalenost d; 10 je hodnota intenzity v mezni'.m pfipade, kdyvzorek ma idealni'. mozaikovou strukturu. Jinym parametrem realne l!!truktury jevelioina b z rovnice 

1 = 1 
th (bd I F I) 

0 bd IF I charakterizujici'. vliv, ktery ma na intenzitu l difrakoni'. linie, j.i'.z pfislusi'. mezirovinnavzdalenost d a. struktumi faktor F, velikost mozaikovych bloku (primarni'. extinkce).Tfetim nej.dulezitejsi'.m faktorem realm� struktury, ktery ovlivnuj.e intenzity difrakcnich linii, j.e textura preparatu; j.edna-li se o texturu j.ednoosou, lze j.ej.i vliv na intenzity vyjadfit pomoci'. parametru g ze vztahu 
I = 10 • exp (-g sin2tp),

kde 'IJJ je uhel mezi normalou rovinne osnovy odpovi'.da.ji'.ci'. pfislusne difrakoni'. liniia osou textury [43, 74]. Je-li vsak vliv realne struktury pfilis silny, neni'. uz ta.to metoda. dosti uoinna:realna struktura pozmeni difraktogra.m natolik, ze se jeho podoba s referenonimdifraktogramem ztraci, a j.e to vlastne uz tak, jako by se ve smesi obj.evila nova latka,jej.i'.z difra.ktogram nebyl dosud popsan, resp. nevyskytuj.e se v pouzite referencni databazi. Identifika.ce se v takovem pfipa.de prove.di postupem popsanym v kapitole 
0 fa.ktorove a.na.lyze. 

JEDNOZNACNOST URCEN1 FAZOVEHO SLOZEN1 

Identifikovat jednoduche (monofazove) latky neoini zadne poti'.ze. Pooitacoveidentifikacni'. systemy dokazi vyhleda.t difraktogram libovolne j.ednoduche Jatkymezi 45 000 referencnimi difraktogra.my spolehlive a rychle. Je to dano velkyminformaonim obsahem [75, 19] rtg difraktogramu: pocitame-li, ze si'.fka difra.kcni linie(.£\20-) j.e 0,1°, pa.k na celem difraktogramu (180° pro 21}) lze rozlisit 1800 oar; existujetedy 21800 == 10540 (kvalitativne) rozdilnych difraktogramu (obr. 4), coz je cislomnohem vetsi, nez j.e pooet vsech (j.ednoduchych) latek, ktere kdy lidstvo bude znat!Je proto velmi nepravdepodobne, ze by se difraktogramy dvou ruznych jednoduchychlatek kvalitativne nelisily, a ze by se tedy nedaly snadno rozeznat. Nekdy se to vsak pfoce stane: tak napfiklad difraktogram LiF j.e velmi podobnydifra.ktogra.mu Al a difrakcni obraz Mg se da tezko rozlisit od difraktogramu ZnO.Je to tim, ze mnohorozmerny prostor difrakcni'.ch obrazu neni obsazen rovnomerne.
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Za.timco rozsahle obla.sti J.SOU temef ,,puste", vyskytujl'. se take zvlastni mista., V nichz 
j.e hustota difra.ktogra.mu realnych latek (totiz bodu, j,imiz j.sou ty difraktogra.my 
v onom mnohorozmernem prostoru zobra.zeny) velka. Jsou to zej.mena. obla.sti, ka.m 
se zobra.zuji difra.ktogra.my la.tek s vyMi soumernosti. Homometrie, jev spociva.j.ici 
v tom, ze latky s ruznym prvkovym slozenim ma.j.i stejne (blizke) hodnoty mfiikovych 
pa.ra.metru a. a.na.logicke rozmisMni atomu V zakladni bunce, a tudiz take stejne nebo 
ma.lo odlisne difraktogra.my, j.e vetsinou omezena. na urcite tfidy latek (napf. ka.rbidy, 
nitridy a. boridy pfechodovych kovu nebo nektere intermetaJicke faze). Kdo urcuj.e 
fa.zove slozeni pomoci rtg difrakce, musi s homometrii pooitat, nicmene j.e to -
obecne vza.to - j.ev vyj.imeony. Nej.istotu, zda. pfi identifikaci nedoslo k zamen� 
na.sledkem homometrie, spolehlive vyloucime prvkovou a.na.lyzou. 

n = 1 n=2 n = 3 

Obr. 4. Pocet kvalitativne ruznych difraktogramu s n rozliienymi carami je zn. 

Urceni fazoveho slozeni smesi j.e problemem. mnohem svizelnej.sim nez identifika.ce 
izolova.nych cistych fazf. Pocet (kvaJita.tivne) ruznych smesi 45 000 latek, jej.ichi 
difraktogra.my j.sou popsany, j.e 245000 == 1014000; pooet kvalitativne rozdilnych smesi 
vsech 7 000 000 dnes znamych latek j.e dokonce 21000 000 === 1021°0 000• To j.e ovsem 
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mnohem vice, nez j.e pocet vsech moznych ruznych difraktogramu. Jinymi slovy, 
existuje mnoho (kvalitativne) ruznych smesi, ktere maji (kvalitativne) shodny di
fraktogram. Pomoci rtg difrakce neni tedy obecne vzato mozne jednoznacne identifi
kovat latky, ktere j,sou dnes zname, paklize je identifikuj,eme ve smesich! Je to ostatne 
videt z rovnice (1)

k k 

X = {xr, X2, • • •  , Xn} = L CjYJ = L CJ {yjI, YJ2, 
· • •  , YJn}• 

j=l j= 1 

Musime-li vzit v i'.1vahu vsech k = 45 000 fazi, j .ejichz difraktogramy jsou znarny, 
pak pro n = 1 800 rozlisenych linii na difraktogramu dostavame soustavn 1 800 rov
nic se 45 000 neznamymi er, c2, C3, ••. , C4sooo 

45000 

Xh = L CJYJh; h = l, 2, ... , 1800, 
.i=l 

ze ktere samozrejme nem11zeme nrcit vice nez 1800 neznamych. 
Snazime se proto smesi j.este pred analyzou rozdruzit na j.ednoduche ciste latky 

(metodami disperzni separace, hmotnostni separace, chcmicke rozponstcci separace 
atd.) anebo pouzivame lokalni analyticke metody (Kosselova difrakce, difrakce elek
tron11, kanalovani elektronu aj. [76]), ktere umoznuji ziskat difraktogram z j.ed
notlivych monofazovych krystalku nebo zrn polykrystalickeho agregatu. Ucinnost 
separacnich metod i mikroanalytickych technik je vsak take omezena. A proto, 
V obecnem pfip&de, lllUSlllle sahnont k postupu, ktery j.e popsan V nas}edujfoi kapi
to}e. 

FAKTOROVA ANALYZA 

Misto abychom se pokouseli izolovat jednotlive ciste slozky, pouzijeme rozlicne 
separacni techniky, a tak postupne pfipravime nekolik frakci puvodni smesi, ktere 
jsou vice nebo mene obohacene (ochuzene) o nektere komponenty. Difraktogramy 
techto frakci jsou tudiz ruznymi linearnimi superpozicemi difraktogramu komponent 
analyzovane smesi. Obracene, hledane difraktogramy komponent jsou urcitymi 
linearnimi kombinacemi difraktogramu j.ednotlivych frakci a mohou z nich byt 
zrekonstruovany metoda.mi faktorove analyzy (obr. 5) [77-80, 15, 81-84]. 

Postup, ktery se pfi tom pouziva, budeme ilustrovat na pfikladu smesi, z niz 
byly pfipraveny ctyfi fra.kce s kvantitativne odlisnym fazovym slozenim, j,ejichz 
difra.ktogramy jsou uvedeny v tab. V. Nej.drive musime zjistit, ktere difrakcni 
l\ary pnslusi jednotlivym neznamym komponentam smesi (faktorum). Intenzity 
linii, ktere odpovidaj.i mezirovinnym vzdalenostem 348 pm a 255 pm, jsou si umerne 

23 17 12 6 
3f = 23 = IB = s ; 

ciselne vektory {23, 17, 12, 6} a {31, 23, 15, 8}, j.ej.ichz j.ednotlive soufadnice j.sou 
tvoteny hodnotami intenzit linii odpovidajicich mezirovinnym vzdalenostem 
348 pm a 255 pm na difraktogramech ctyf frakci (vektory I. a 2. fadku matice 
intenzit difrakcnich linii v tab. V), jsou temef rovnobezne (sviraji uhel 3°). Tyto 
difrakcni cary pfisluseji tedy j.edne a teze fazi (slozce) analyzovane smesi (jejiz 
podil j,e ovsem V j,ednotlivych ctyfech frakcich ruzny). Timto zpusobern, to znamena 
kdyz vypocteme a porovname uhly, ktere sviraji fadkove vektory matice intenzit 
difrakcnich linif V tab. V, okamzite zj,istime, ze V analyzovane smesi se vyskytuji 
dve slozky: prvni z nich, kterou budeme oznacovat j.ako faktor x, pfispiva rozho
dujfoi merou k intenzite difrakcnich linii odpovidaj.ici'.ch mezirovinnym vzdale-
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Tabulka V 

Difrakcni udaje ctyf ruznych frakci dane analyzovane smesi s kvantita.tivne od!isnym 
(kvalitativne vsak shodnym) fazovym slozenim (k pfikladu vyuziti faktorove analyzy) 

I 

Pofodove cislo 
I Mezirovinna Intenzita difrakcnich linii [l] 

<lifrakcni linie 

1 

2 

3 

4 

5 

6 

! 
I 

I 
I 

i 

vzdalenost 
[pm] 

348 

255 

243 " �38 

211 

208 

123456 

I 

frakce 
p 

23 

31 

2 

15 

24 

31 

I 
I
I
I 
I 

frakce 
q 

17 

23 

4 
"L 

48 

23 

I 
I 

r-------, 

r
= ex + dy 

r = ex + fy_ 

I 

a+b = 1• 
I 
I 

C + d

e + f 

I 
1 I 

I 
I 

P1
-+ 

X
1 

cr1 
-+ 

X
1 

FRAKCE dy2Cf1 CX1 '!2 
= 

E. r
1 

ex1 r
2 fy2

1 51 
= 

gx1 52 
hy2 

I. 

L
b a 

l C d 
e f 

FAKTORY g h 

:_ I 'f_ • 

frakce 

P2

Y2 

cr2 

Y2 

r 

12 

15 

7 

8 

77 

15 

1 

1 

I 
I 

I 

frakce 
s 

6 

8 

9 

4 

100 

8 

Obr. 5. Faktorova analyza difraktogramu p, q, r, s jcdnotl,ivych frakci analyzovane binarni smesi 
neznamych komponent ( jejichz difraktogramy jsou faktory x, y): a, b, c, d, e, f, g, h jsou podily prvni 
a druhe komponenty v jednotlivych frakcich; prvni (druha) linie, ktera ma na difraktogramech jed
notlivych frakci intenzitu p1, q1, r,, s, ( p2, q2, r2, s2) je nepfekryta difrakcni Mra prvni (druhe) 

komponenty o intenzite x1 (y2). 
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no11tem 348 pm, 255 pm, 238 pm a 208 pm; druhe z nich (fa.k.tor y) pak prislusi 
hlavni podil intenzity car odpovida.j.icich mezirovinnym vzdalenostem 243 pm 
a 211 pm. Oznacime-li podily prveho, resp. druheho faktoru v 1., 2., 3. a 4. frakci 
a (b), C (d), e (f), g (h), muzeme psat: 

1> = ax + by, (4) 
(difraktogram 1. fra.k.ce j.e tvofen podilem a faktoru x a podilem b faktoru y) a po
dobne 

q =ex+ dy;
Pfitom plat( 

r =ex+ /y; 

a+ b = 1, 
C + d = 1,

e + f = 1, 
g+h=I. 

S=f!X+hy. (5) 

(6) 

Zjistili j.sme, ze linie odpovida.j.ici mezirovinne vzdalenosti 348 pm pfislusi prvnimu 
faktoru (x); tedy pro prvni soufa.dnici (p1) vektoru p a  prvni soufa.dnici (x1) vektoru 
x, ktere odpovida.j.i teto mezirovinne vzdalenosti, plati 

a obdobne 
(7) 

q1 = CX1 ; r1 = ex1 ; 81 = f/X1. (8) 

Dale bylo zj.isteno, ze linie odpovida.j.ici mezirovinne vzdalenosti 243 pm pfislusi 
druhemu faktoru (y); jedna se o tfeti soufadnici (p,, q3 , r3, 83 a. y3) vektorii p, q, r, 
s a. y, ta.kze 

Dosadime-li (7), (8) a (9) do soustavy (6), dostavame 
23 2 -+-=l,
X1 Yl 

__!2_ + _±_ = 1, 
Z1 Yl 
12 7 -+-=l,
Z1 Yl 

6 9 -+-= 1, 
X1 Yl 

(9) 

a odha.d prvni soufadnice x1 = 27,3 fa.k.toru x a tfeti soufadnice y3 = 11,7 fa.k.toru 
y. Kdyz ta.to dve cisla dosadime do vztahu (7), (8) a (9) a vezmeme v uvahu norma
lizacni podminky (6), dostaneme podily fa.ktoru v jednotlivych frakcich

a= 83,6% 
C = 64,0% 
e = 42,1 o/

<ll 

g = 22,6% 

b = 16,4%, 
d = 36,0%, 
I= 57,9%, 
h = 77,4%, 

Pomoci techto hodnot pa.k. vypocitame z rovnic (4) a (5) soufadnice fa.k.toru x a y 
(po zaokrouhleni na cela cisla) x = {27; 37; 0; 18; 3; 37}, y = {0; 0; 12; 0; 129; 0}.
Difra.ktogramy komponent analyzovane smesi jsou tedy: 348 pm (27), 255 pm 
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(37), 238 pm (18), 211 pm (3), 208 pm (37) - prvni slozka; 243 pm (12), 211 pm 
(129) - druha slozka (cislo v zavorce vyj.adfuJe intenzitu difrakcni linie, jiz od
povida.lhodnota mezirovinne vzdalenosti uvedena bezprostfedne pred zavorkou).

Timto zpusobem se prevadi obecne obtizny problem urceni fazoveho slozeni 
smesi na podstatne j.ednodussi ulohu identifikovat difraktogramy jednoduchych 
latek - j.ednotlivych komponent - ziskane faktorovou analyzou (obr. 6). Popsana 
technika se take dobfe uplatnuje jako univerzalni metoda korekce vlivu realne 
struktury (viz kapitolu o kvantifi.kaci difrakcniho zaznamu). 

FA KTOROVA ANALYZA

/I� 
D/FRAKTOGRAMY ft 

I ft KOMPONENT JLA. Jl.A_ JJl

"' I / � 
IDENT/FIKACE _ 1DATABAZE 

I • 
/ \ 0/FLJAMU 

I DE NT/TA 
KOMPONENT 

SLOZENf 

(FRAKd A) 
PUVODN( 

$MESI 

Obr. 6. Obecne vzato, nelze smesi jednoznacne identifilcovat pfimo, ale oklikou pfes faktorovou analyz-v 
difraktogramu frakci analyzovane smesi. 

Obdobny ucinek j.ako separace ma pouziti ruznych vlnovych delek. Nasledkem 
anomalni disperze a mikroabsorpce se pfitom meni disproporcionalne intenzita 
zafeni difraktovaneho rliznymi fazemi zkoumaneho vzorku [85). Faktorovou ana-
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lyzou difraktogramu darn{ smesi porizenych ruznym zafonim lze pak zrekonstruovat 
difraktogramy jejfoh jednotlivych komponent a stanovit i kvantitativni slozeni 
smesi. 

FAZOVA ANALYZA A STRUKTURNf ANALYZA 

Jestlize latka nebyla dosud popsana, nemuzeme j.i identifikovat na zaklade po
rovnani jejiho difraktogramu s referencni databazi znamych latek. V takovem pri
pade nezbyva nez difraktogram oindexovat, to j.est urcit mrizkove parametry [86 az 
96]. Ostatne, v poslednich patnacti letech se stale vice zdokonaluji a vyuzivaji 
metody, ktere umoznuji ziskat rozborem praskoveho difraktogramu jeste dalsi 
informace o strukture [97 -101 ]. Identifikace latek, ktere nebyly dosud popsany, 
SC tedy neprovadeji metodami fazove analyzy, ale metodami strukturnl analyzy. 

Pro fadu latek, jejichz struktura byla urcena na monokrystalickem preparatu, 
nebyl popsan praskovy difraktogram. Pri identifikaci takovych latek jsme na tom 
stejne jako u latek, ktere nebyly dosud popsany: na zaklade praskoveho difrakto
gramu musime stanovit mrizkove parametry, pripadne ziskat j,este dalsi informace 
0 struktufo a latku pak urcit porovnanim s databaz:i struktur znamych latek [102]. 
Mame-li ovsem podezreni na pritomnost urcite latky, jejiz struktura j,e znama, pak 
jeji praskovy difraktogram, nemame-li ho k dispozici, muzeme vypocitat pomoci 
nektereho ze standardnich simulacnich program ii [103, 57-71 ]. Existuji take 
programy, kterymi lze simulovat difraktogramy latek s definovanymi poruchami 
krystalove struktury [43]. Vyuziti takovych programu v kombinaci s metodou po
stupnych pribHzeni umoznuj,e odhadnout parametry realne struktury, eliminovat 
jeji vliv a tim zvysit spolehlivost identifikace. 

Pokud SC latka, j.ejiz praskovy difraktogram nebyl zatim popsan, vyskytne ve 
smesi s dalsimi latkami, je tfoba nej,drive zrekonstruovat j.eji difraktogram postu
pem, ktery byl vysvetlen v kapitole o faktorove analyze, a pak teprve urcit jeji 
strukturu (mr.izkove parametry). Tuto metodu j.e mozno stejne dobfo pouzit i v  pri
pade, ze analyzovana smes. obsahuje nekolik latek, jejichz difraktogramy nebyly 
dosud popsany. 

ZAVER 

Zavaznou pfokazkou pr1 identifikaci neznamych latek pomoci rtg difrakce j,e 
neuplnost sb:irky referencnich difraktogramu. Je jich dnes k dispozici 45 000 a rocni 
prirustek cini 2000 difraktogramu [104]. Latek je vsak popsano 7 mili6nu a rocne 
jich pribyva nekolik set tisic [105] (tab. VI). Ani s ostatnimi technikami pro iden-

Tabulka VI 

Pfirustek nave registrovanych latek v prubehu poslednfch dvaceti let 

Rok Pocet latek Rok Pocet latek 

1965-1968 l 026 800 1977 369 676 
1969 287 048 1978 364 226 
1970 288 085 1979 346 062 
1971 351 514 1980 353 881 
1972 277 563 1981 424 230 
1973 437 202 1982 361 706 
1974 319 808 1983 418 905 
1975 372 492 1984 563 390 
1976 347 515 1965-1984 6 910 103 
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tifikaci latkoveho slozeni to neni le psi: pro infracervenou spektroskopii j.e k dispozici 
150 000 spekter, pro hmotnostni spektroskopii 70 000 spekter a pro j.adernou magne
tickou rezonancni spektroskopii 15 000 protonovych spekter a 58 000 spekter 
130 [11]. V soucasnosti tedy neexistuj.e zadny univerzalni system, pomoci nehoz 
by bylo mozno identifikovat latky, ktere uz byly popsany. Vypracovani takoveho 
systemu je dulezitym ukolem budoucnosti. 

Na druhe strane j.e tfeba zduraznit, ze V prubehu posledniho ctvrtstoleti se meto
dika rtg difrakcni fazove analyzy neobycej.ne zdokonalila. Vyuziti sa.mocinnych 
pocita.cu ruku V ruce S duslednou kvantifikaci identifikacnfoh a}goritmu, spoj,eni 
fazove analyzy se seperaracnimi postupy, mikroanalytickymi technikami a pouzi
vani zareni ruznych v}novych delek V navaznosti na faktorovou analyzu, j,akoz 
i kombinace fazove analyzy s analyzou strukturni cini z rtg difrakce jeden z nej.
ucinnejsich nastroj.u urcovani latkoveho slozeni pro potfeby materialove techno
logie, geologickych a chemickych ved. 

Podekovani 

Autor dekuje ing. S. Durovicovi, CSc., a dr. Z. Weissovi, CSc., za. cenne pripominky, ktere 
umoznily podstatne zlepsit kvalitu tohoto referatu. 
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PHYSICS OF FINELY DIVIDED MATTER (Fyzika koloidnich disperzi) redakce 
�- Boccara a )I. Daout 168 obr., 365 str. Springer Verlag Berlin 1985; cena 98 DM. Vyiilo jako 
5. svazek seri�: Springer Proceedings in Physics.

V dubnu 1985 pore.dale. ,,Centre de Physique" v Les Houches, (Francie) druhy zimni kurs
o fyzice koloidnich disperzi. Sesli se tu experti zabyvajici se gely a poreznimi materie.ly. Fyzikove
a chemici z univerzit i pnimyslovych vyzkumnych laboratori si zde vymenili sve nejnovejiii
experimente.lni a teoreticke zkuiienosti a pfednesli 44 refere.tu. Refere.ty jsou ve sborniku rozde
leny podle tematiky do deviti skupin: 1. chemie a fyzika gelu 2. mikroemulze 3. uspore.de.ni
ce.stic 4. perkolace 5. vlastnosti rozvetvenych polymeru a gelu 6. elasticke a dielektricke vlast
nosti gelu 7. agregace a nestabilita 8. tok a difuze v poreznim prostredi 9. sme.ceni pevnych po
vrchu a fe.zove separace v gelech a poreznich prostredcich. Tyto zde.nlive velice odlisne problemy 
sjednocuje jejich teoreticke. interpretace vyche.zejici ze dvou predstav o vzniku struktur z jed
notlivych mikroce.stic. Je to agregace a perkolace. Pojem perkolace (z francouzskeho percola
tion = prosakovani, procezovani) zavedl v roce 1956 anglicky matematik Hammersky ke
statistickemu popisu chovani systemu slozenych z velkeho poctu mezi sebou vazanych objektu
(viz clanek P. Gilles de Gennes ,,Novy sjednocujici pojem - perkolace" Cs. cas pro fyziku
A. 28, 549 (1978) prelozeny z casopisu La Recherche 7, 919 (1976)). Diky tomuto novemu pohledu
ukazal podobnost zdanlive nesouvisejicich jevu, jakymi jsou prechod sol-gel, vytvareni prosto
rovych struktur organickych polymeru a vulkanizace kaucuku, chovani fero- a ferimagnetickych 
materialu a sireni epidemii. Vsem temto jevum je totiz spolecna tvorba a rust shluku V prosto
rove utvary. 

Rada pfednesenych referatu ukazala, ze teorie perkolace, ktera umoznuje simulaci takovych 
procesu, je neobycejne cennym nastrojem i pro pochopeni procesu gelatinace a vlastnosti gelu. 

V. Satava 
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