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Abstrakt

S kazdou krystalovou Struktirou su spojené dve mriezky — redlna mriezka a reciprocna
mriezka. Tieto dve mriezky st vzdjomne spojené presne stanovenymi reldciami. Ak ota¢ame
kryStalom, otaCame zdrovei aj redlnu a recipro¢ni mriezku. Mézeme povedat’, Ze recipro¢na
mriezka je vymedzend Cast’ reciprocného priestoru (tiez nazyvaného zdruzeny Fourierov
priestor, alebo k — priestor) [1], ktord zodpoveda zobrazeniu z oblasti redlnej mriezky.
Koncept reciprocnej mriezky bol navrhnuty predovSetkym za wGcelom stanovenia dvoch
vyznamnych vlastnosti kryStalografickych rovin: ich orientacie a medzirovinnej vzdialenosti.
No je mozné z nej od¢itat’ aj niektoré fyzikalne vlastnosti krystalu [2]

1. Uvod

Studenti &asto  povazuju  recipro¢nu
mriezku za akuasi geometricku abstrakciu,
pochopitelnu len cez pojmy vektorovej
algebry  azlozitej teorie  difrakcie.
V skutocnosti ide o velmi jednoduchy
a suCasne velmi dolezity koncept [3]. Je
pravdou, ze P. P. Ewald, ktory ju v roku
1921 zaviedol [4], ju predostrel ako nejaka
matematicki  konStrukciu odvodent
z parametrov realnej mriezky, no velmi
rychlo sa reciprocnd mriezka stala
dolezitym  nastrojom  pre ilustraciu
a pochopenie  ,difrak¢nej  geometrie*
a s lou spojenych matematickych vztahov.
O tom, ze reciprocnd mriezka nie je len
abstrakcia sa moOzeme na vlastné oci
presvedcit’ vtedy, ak oziarime redlnu
mriezku napr. RTG alebo inym vhodnym
ziarenim. Na fluorescen¢nom tienitku
budeme (za  predpokladu  splnenia
podmienok difrakcie) pozorovat napr.
bodovy difraktogram. Takyto bodovy
difraktogram povazujeme za aklsi mapu
reciproéného priestoru, kde kazda reflexia
zodpovedd urcitému systému rovin (hkl).
Na rozdiel od redlnej mriezky, méze takto
vyobrazena recipro¢na mriezka poOsobit’
troSku  chaoticky  asposobovat’  isté
rozpaky. K jej spravnej interpretacii je
preto nutné poznat' niekolko dolezitych
faktov.

2. KonStrukcia recipro¢nej mriezky

Z hladiska krystalografie je realna mriezka
definovana troma elementarnymi
translatnymi vektormi a, b, ¢ atroma
uhlami a, B, y. Reciprond mriezka sa
definovanuje rovnakymi parametrami,
avSak na rozliSenie od parametrov realnej
mriezky ich oznacujeme hviezdickou v
hornom indexe: a*, b*, c¢* aa*, B*, y*.
Reciprocna mriezka je teda konStruovana
v suradnicovych osiach, zodpovedajucich
elementarnym translaénym vektorom a¥*,
b*, ¢*,  ktoré si odvodené zo
suradnicovych osi zodpovedajucich
elementarnym  translacnym  vektorom
realnej mriezky a, b, ¢ tak, Ze:

a* . b=a*.c=b*.a=b*.c=c*.a=
=c*.b=0

a sucasne:

a*.a=b*.b=c*.c=1

To naznacuje, Ze a* je kolmé na rovinu (b,
¢), a podobne, b* je kolmé na rovinu (a, ¢),
a ¢* je kolmé na rovinu (a, b). Recipro¢na
suradna os je tak vektorovym vysledkom
osi realnej mriezky:

a*=(bxc)/V

b*=(cxa)/V
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c*=(axb)/V

kde ,,V* je objem redlnej mriezky. Zaroven
plati, ze:

o* je uhol medzi hranami b* a ¢*
B* je uhol medzi hranami a* a ¢*

v* je uhol medzi hranami a* a b*

Kazdy bod reciprocnej mriezky je
reprezentovany vektorom, ktory je kolmy
na jednu sustavu rovnobeznych rovin (hkl)
redlnej mriezky, a ktorého dizka je rovna
prevratenej hodnote dy realnej mriezky.
Pod pojmom dizka vektora sa skryva
oznacenie vzdialenosti od pociatku (000)
do zvoleného bodu reciprocnej mriezky.
To znamend, ze ak zostrojime kolmicu
k rovine, ziskame jej normalu, ktord
spolahlivo urCuje orientaciu  roviny
v priestore. Ak urobime konStrukciu
normaly z kazdej roviny jedného typu (hkl)
a obmedzime dizku normaly tak, Ze bude
rovnd recipro¢nej hodnote medzirovinnej
vzdialenosti uvazovaného suboru rovin
(hkl), charakterizujeme kazdu rovinu
v stbore koncovym bodom jej normaly. Je
evidentné, ze koncové body takého suboru
rovin (hkl), vynesené od urcitého pociatku,
splynu v jediny bod oznaceny ako hkl. Ak
takto postupujeme u vsetkych suborov
rovnobeznych rovin, nahradime
neprehladnit  sustavu  suborov  rovin
prehladnejSou  sustavou bodov. Tato
mnozina bodov vytvara opdt nejaka
priestorovu mriezku, avsak uz
v reciprocnom priestore. Takuto mriezku
potom  nazyvame = reciprocnd,  ajej
mriezkové  body  nazyvame  body
reciprocnej mriezky [5]. Na obr. 1 je
znazornena konstrukcia reciprocnej
mriezKy z mriezKy redlne;.
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Obr. 1:  Body vredalnej  mriezke  su
reprezentované  plnymi  kruzkami  a body
reciprocnej mriezky prazdnymi  kruZkami
[podla 5].

3. Vztah medzi realnou a recipro¢nou
mriezkou

Ak je zakladnd bunka v realne; mriezke
primitivna, je primitivna aj jej recipro¢na
bunka. Podobne, ak je bunka redlnej
mriezky centrovand, je centrovana aj jej
recipro¢nd bunka, aj ked’ nie vzdy rovnako.
Napriklad, objemovo centrovand bunka
redlnej mriezky je v reciprocnom priestore
plosne centrovani, anaopak. Priame
vztahy medzi parametrami redlnej
a reciprocnej mriezky  zdvisia  na
konkrétnej kryStalografickej sustave [5]:

e kockova (kubickd) sustava:

1
a*=b*=c*=—
a

a*=p*=y*=90°

e Stvorcova (tetragondalna) sustava:

a*:b*zl
a
el
c

a*=f*=y*=90°
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e Sestuholnikova (hexagondalna) sustava:

2
a*=b*=
a3
c*=l
c
a*=[*=90°
y* =60°

a"‘zl
a
b*—l
b
el
c
a*=p*=y*=90°

¢ jednoklonna (monoklinickd) sustava:

a*= !
asin 8
pr=1
b
c*= !
csin
a*=90°
p*=180°-p
y* =90°

e trojklonna (triklinickd) sustava:

bcsina

=
%

b= casin f
Vv

. absiny
Vv

cosffcosy —cosa

cosa * = - -
sin Bsiny
COS Y COSQ — COS
cosf* = r — p
sinysina
cosacos 3 — cos
cosy * = P 4

sina sin B

e trojuholnikové (trigonalna) ststava:

1
a*: . .
asina sina *

a* 1

0057 =
2cos(aj
2

4. Vlastnosti recipro¢nej mriezky

- reciprocna mriezka nie je zavisla na
suradnicovych osiach, ktoré boli zvolené
pre popis realnej mriezky. Samozrejme,
vektorova baza a*, b*, ¢* sa zmeni, avSak
samotny priestor reciprocnej mriezky nie.
Vyplyva to  zdefinicie recipro¢nej
mriezKy, ako skupiny vektorov
charakterizovanych  rovinami  reélnej
mriezky. V reciprocnej mriezke sa takisto
popisuje rozloZenie atomov, ibaze v tomto
pripade sa to realizuje prostrednictvom
rovin namiesto popisovania mriezkovych
bodov. To okrem iného =znamena, ze
reciprocnd  mriezka ma th  istd
kryStalograficka kategorizaciu a symetriu,
ako redlna mriezka.

- vytvorenim reciprocnej mriezky
z reciprocnej dostaneme mriezku realnu
[6]. Redlna mriezka je vlastne recipro¢na
mriezka reciprocnej mriezky. Alebo
matematicky vyjadrené:

Q |>—~|>—
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- jednotkovy objem reciprocnej mriezky V*
je rovny prevratenej hodnote objemu
V redalnej mriezky. Ked pre objem redlnej
mriezKky plati, Ze:

V =c.(axb)

potom pre objem recipro¢nej mriezky plati:
V*=c*(a*xb*)

Zaroven teda musi platit’, ze:

Vor*=1

M3 to vSak jeden hacik. Tieto vztahy sa
daju aplikovat’ iba na primitivne bunky
jednotlivych krystalografickych sustav. Pre
neprimitivne bunky plati, ze U* = §V*. U*
je objem neprimitivnej bunky danej
sustavy.

- translacny vektor reciprocnej mriezky je
G=n;.a*+ny. b* +n3.c* kde n su
celé ¢isla. Vektor G nam tak definuje d’alsi
bod recipro¢nej mriezky.
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