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2. Grundlagen der Beugungsmethoden

➀ ’Position’ des Reflexes:
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Winkel 2θhkl zwischen Primärstrahl und der an der
Netzebenenschar mit demMillerindex hkl gebeugten
Strahlung:

nλ = 2dhkl sin θhkl

für orthorhombische Gitter:
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➁ Intensität
Integrale Intensität der an der Netzebenenschar hkl gebeugten Strahlung
(im Pulverdiagramm):

Ihkl =| Fhkl |
2 HhklLPA

mit:

• LP : Lorentz- und Polarisationsfaktor

• Hhkl: Flächenhäufigkeitsfaktor

• A: Absorptionsfaktor

• Fhkl =
∑

Atome j fje
2πi(hxj+kyj+lzj) (für Röntgen)

• Fhkl =
∑

Atome j bje
2πi(hxj+kyj+lzj) (für Neutronen)

• mit:

– Atomformfaktoren f/Streulängen b: Abhängigkeit der ’Streukraft’ ei-
nes Atoms von θ und λ
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– Phase: Systematische Auslöschungsbedingungen durch zentrierte Gitter

Symbol zusätzliche Bedingung für das

Atompositionen Auftreten von Reflexen

P primitiv - -

I 2 fach primitiv x+ 1
2 , y + 1

2 , z +
1
2 h+ k + l = 2n

C 2 fach primitiv x+ 1
2 , y + 1

2 , z h+ k = 2n

F 4 fach primitiv x+ 1
2 , y + 1

2 , z h+ k = 2n

x+ 1
2 , y, z +

1
2 h+ l = 2n

x, y + 1
2 , z +

1
2 k + l = 2n

R 3 fach primitiv x+ 1
3 , y + 2

3 , z +
2
3 −h+ k + l = 3n

x+ 2
3 , y + 1

3 , z +
1
3


