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ANOTĀCIJA 

 

 
Režģa dinamikas anizotropijas pētījumi metālos, izmantojot rentgenstaru absorbcijas 

spektroskopiju. Dimitrijevs. V., darba vadītāji Dr. Phys. Aleksejs Kuzmins, Dr. Chem. Agris 

Bērziņš. Maģistra darbs, 84 lappuses, 52 attēli, 6 tabulas, 83 literatūras avoti, 27 pielikumi. 

Latviešu valodā. 

Šajā darbā tika pētitā metālu ar heksagonālu blīvā sakārtojuma (titāns, kobalts, cirkonijs, 

cinks, kadmijs un hroms) un telpiski centrētu kubisku (hroms un molbdēns) kristālisko režģi režģa 

dinamikas anizotropija plašā temperatūras apgabalā. Izmantojot rentgenstaru absorbcijas 

spektroskopiju un apgrieztā Monte-Karlo metodi tika iegūtas pilnas un parciālas radiālā sadalījumā 

funkcijas un vidējās kvadrātiskās relatīvās novirzes metāls-metāls atompāriem.  

RENTGENSTARU ABSORBCIJAS SPEKTROSKOPIJA, APGRIEZTĀ MONTE-KARLO 

METODE, VIDĒJA KVADRĀTISKĀ RELATĪVĀ NOVIRZE, REŽĢA DINAMIKAS 

ANIZOTROPIJA. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 



ABSTRACT 

 

 
Investigation of lattice dynamics anisotropy in metals using x-ray absorption 

spectroscopy. Dimitrijevs V., supervisors Dr. Phys Alekejs Kuzmins, Dr. Chem. Agris Bērziņš. 

Master’s thesis, 84 pages, 52 figures, 6 tables, 83 literature references, 27 appendixes. In Latvian. 

In this thesis, the lattice dynamics anisotropy of metals with hexagonal close-packed 

(titanium, cobalt, zirconium, zinc, cadmium and chromium) and body-centered cubic (chromium 

and molybdenum) crystal lattices was investigated over a wide temperature range. Total and partial 

radial distribution functions and mean-square relative displacements for metal-metal atomic pairs 

were obtained using x-ray absorption spectroscopy combined with reverse Monte Carlo method. 

X-RAY ABSORPTIONS SPECTROSCOPY, REVERSE MONTE CARLO, MEAN-

SQUARE RELATIVE DISPLACEMENT, ANISOTROPY OF LATTICE DYNAMICS. 
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APZĪMĒJUMU SARAKSTS 
 

 

bcc – telpiski centrēta kubiska (body-centered cubic); 

BFT – apgriezta Furjē transformācija (Back Fourier Transform); 

DCF – novirzes korelāciju funkcija (Displacement Correlation Function);   

EXAFS – izstieptā rentgenabsorbcijas sīkstruktūra (Extended X-ray Absorption Fine Structure); 

hcp – heksagonāla blīvā sakārtojuma (hexagonal close-packing); 

HL - Hedin-Lundgvista (Hedin-Lungquist); 

FT -  Furjē transformācija (Fourier Transform); 

MSD – vidējā kvadrātiskā novirze (Mean-Square Displacement); 

MSRD – vidējā kvadrātiskā relatīvā novirze (Mean-Square Relative Displacement); 

RDF – radiālā sadalījuma funkcija (Radial Distribution Function); 

RMC – apgrieztā Monte-Karlo metode (Reverse Monte Carlo); 

WT – veivletu transformācija (Wavelet transform); 

XANES – rentgenabsorbcijas spektra pie-malas struktūra (X-Ray Absorption Near-Edge 

Structure); 

XAS – rentgenstaru absorbcijas spektroskopija (X-Ray Absorptions Spectroscopy); 

XRD – rentgenstaru difrakcija (X-Ray Diffraction); 

3D – trisdimensionāls (three-dimensional). 
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IEVADS 
 

 

Materiālu režģa dinamikas pētījumi ir mūsdienās aktuāla pētījumu sfēra vairākās fizikas un 

ķīmijas apakšnozarēs. Režģa dinamika ir pētīta dažādos materiālos, kā piemērām, 

feromagnētikos,1,2 svīna savienojumos,3 f elementu hidrīdos.4 Tas ir tikai maza daļa no materiāliem, 

kuros pēta režģa dinamiku. Paralēli ar veiktiem eksperimentiem attīstās metodes režģa dinamikas 

noteikšanai un paredzēšanai no datorsimulācijam.5–7  Režģa dinamikas dati varētu būt pielietoti 

modeļu un potenciālu pārbaudei.8,9 Anizotropisku struktūru režģa dinamikas pētījumi ir veicami, 

tomēr tie bieži ir komplicētāki, nekā izotropiskām struktūrām.10,11 

Pēdējos piecpadsmit gados zinātnieki sāka aktīvi veidot un pētīt vidējās un augstās entropijas 

sakausējumus.12 Tie ir sakausējumi, kuri sastāv no trim-četriem (vidējas entropijas sakausējumi) 

vai vairākiem (augstās entropijas sakausējumi) metāliem, kuri, atšķirībā no klasiskiem 

sakausējumiem, ir līdzīgās atomu proporcijās.13 Lai labāk izprastu šo sakausējumu dabu ir vērts 

pētīt arī to veidojošus komponentus – metālus. 

Struktūras un saistīto ar to parametru izpētē ir pielietojamas rentgenmetodes, jo 

rentgenstarojuma viļņu garums ir salīdzināms ar atomu izmēriem.14 Materiāla līdzsvarotu struktūru 

ir iespējams noteikt no rentgenstaru difrakcijas,15 savukārt saistītus ar režģa dinamiku parametrus, 

kā piemēram, vidēju kvadrātisku relatīvu novirzi, var izpētīt, izmantojot rentgenabsorbcijas  

spektroskopiju vai izstieptas rentgenabsorbcijas sīkstruktūras (EXAFS) spektroskopiju.16 

Kā vienu no galvenajām problēmām EXAFS spektroskopijā var izcelt to, ka EXAFS spektra 

aprakstošo vienādojumu ir sarežģīti atrisināt skaitliski ar nepieciešamo precīzitāti.17 Tā kā 

parametri, no kuriem ir atkarīgs EXAFS spektrs ir saistīti ar parauga momentāno struktūru, var 

izmantot atomkustību modelējošas metodes, lai izanalizētu EXAFS spektru. Šī darba ietvaros tika 

izmantota apgrieztā Monte-Karlo metode, kura balstās uz nejaušo strukturālo izmaiņu ieviešanu 

analizējamā struktūrā, un šis struktūras parametru salīdzināšanu ar eksperimentāajliem datiem.18 

Pētījumam tika izvēlēti astoņi metāliski paraugi, no kuriem pieciem (Zr, Ti, Cd, Zn, Co) ir 

heksagonāla blīvā sakārtojuma struktūra, diviem (Cr, Mo) ir telpiski centrēta kubiskā struktūra, 

savukārt pēdējam paraugam, kas ir hroma folija uz organiskas pamatnes, ir sagaidāms, ka struktūra 

nesakritīs ar kubisko hroma paraugu. 

Darba mērķis: noteikt struktūru uz pamatnes izaudzēta hroma paraugam ar rentgenstaru 

difrakciju un izpētīt lokālas režģa dinamikas anizotropiju visiem pētāmajiem paraugiem, 

izmantojot modificēto ar apgrieztas Monte-Karlo metodi EXAFS spektroskopiju. 
8 

 



Darba uzdevumi: 

• apskatīt un izanalizēt pieejamo literatūrā informāciju par pētāmajiem paraugiem un 

metālu anizotropiju; 

• izpētīt literatūru par pielietotajām metodēm un teorijām; 

• noteikt izaudzēta uz organiskas pamatnes hroma struktūru, izmantojot 

rentgendifrakciju; 

• veikt rentgenstaru absorbcijas mērījumus pētāmajiem paraugiem plašā temperatūras 

diapazonā un izanalizēt iegūtos EXAFS spektrus, izmantojot apgrieztā Monte-Karlo 

metodi; 

• izanalizēt no apgrieztā Monte-Karlo metodes iegūtus lokālas režģa dinamikas datus 

un veikt secinājumus par to anizotropiju visiem analizētajiem materiāliem. 

Autora ieguldījums: šī darba autors piedalījās rentgenstaru absorbcijas (DESY sinhrotronu 

centrā) un rentgenstaru difrakcijas eksperimentos, veica rentgenabsorbcijas spektru apstrādi, 

apgrieztā Monte-Karlo metodes simulācijas, radiālā sadalījuma funkciju analīzi, kā arī rakstīja 

programmas kodu datu analīzes skriptam. 
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1. LITERATŪRAS APSKATS 
 

 

1.1. Anizotropija metālos 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīta metālu struktūra ar hcp un bcc kristālografiskiem režģiem un šo 

struktūru anizotropija.   

Anizotropija ir parādība, kas apraksta objekta un objekta fizikālo parametru dažādību 

atkarībā no objekta izvietojuma telpā vai apskatītā parametra darbības virziena. Anizotropija ir 

plaši izplatīta parādība gan mikro, gan makro pasaulē.19 Anizotropiju var veidot gan dažādi vērsti 

atomu spini, gan citas fāzes klātbūtne, gan materiāla singonija.20–23 

Šī darba ietvaros materiālu anizotropija ir balstīta uz dažādām primitīvajām šūnām: telpiski 

centrētā kubiska (bcc) struktūra ir simetriskāka un izotropiskāka nekā heksagonāla blīva 

sakārtojuma (hcp) struktūra, kurā ir izteikta anizotropija kristālografiskās c ass virzienā. Atkarībā 

no spiediena un temperatūras var mainīties materiāla primitīvā šūna. Viens no metāliem, kuriem ir 

zināma fāzes pāreja starp hcp (zemas temperatūras) un bcc (augstas temperatūras) fāzēm ir titāns, 

kuram parēja notiek pie 883 oC.24 Titāna bcc un hcp struktūras ir parādītas 1.1. attēlā. 

 

 
1.1. att. Metāliskajā titāna primitīvās šūnas: bcc (pa kreisi) un hcp (pa labi)25 

 

a 
b 

c 
c 

b 

a 
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   Metāliskajam hromam nav zināma no temperatūras un spiediena atkarīga fāzes pāreja. 

Plašā temperatūras un spiediena diapazonā veiktie mērījumi rāda, ka kamēr hroms ir cietviela, tam 

ir bcc struktūra, kas ir parādīts 1.2. attēlā.26 Literatūrā ir pieminēts gadījums, kad tika iegūts hroms 

ar hcp struktūru: tajā eksperimentā hroms tika izaudzēts uz monokristāliskā rutēnija (0001). Tomēr 

tajā darbā pieminētais hroma slāņa biezums nepārsniedza 20 Å.27 

 

 
1.2.att. Hroma fāžu diagramma; zilie apļi (bcc Cr), tukši zilie apļi (šķidrums), zaļie tukši kvadrāti 

un rozā tukši kvadrāti atbilst literatūrā eksperimentāli iegūtiem datiem; zaļie trijstūrī un zaļa līnija 

(fāzes pārejā no bcc cietvielas uz šķidrumu) ir no pirmsākumiem izrēķināti dati; melnā līnija – 

spekle-interferometriski iegūti dati; sarkanā līnija – KBr fāzes pāreja (no cietvielas uz šķidrumu) 
 

Hcp struktūru apraksta ar c/a attiecību, kas ir primitīvās šūnas parametru attiecība. Šī 

parametra vērtības dažādiem metāliem ir parādītas 1.3. attēlā. Ideālā hcp struktūrā c/a attiecība ir 

vienāda ar 1,633 un ir paradīta ar brūno līniju. Magnijam c/a attiecība ir vienāda ar 1,623, kas ir 

vistuvākā ideālajai c/a attiecībai vērtība hcp metālos. Var pamanīt, ka gandrīz visiem elementiem 

c/a attiecība ir ne vairāk par 4% mazāka, nekā ideāla c/a attiecibas vērtība, tomēr ir divi izņēmumi: 

Zn un Cd, kuriem c/a attiecību vērtības ievērojami pārsniedz ideālo vērtību (aptuveni par 15%).28 
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1.3. att. hcp metālu c/a attiecibu vērtības; brūna līnija – ideāla c/a attieciba; ar krāsainiem apļiem 

ir apzīmēti dati par hcp metāliem, kas tika pētīti šī darbā28 

 

Svarīgāki strukturālie un ķīmiskie parametri analizētiem paraugiem ir norādīti 1.1. tabulā. 

Parametru c/a attiecību ir vērts norādīt tikai hcp metāliem, jo kubiskās struktūras gadījumā šis 

parametrs vienmēr ir vienāds ar 1. 

 

1.1. tabula 

Darba ietvaros pētīto materiālu svarīgāki ar struktūru saistīti parametri29,30 

Paraugs Mo Cr Ti Zr Co Zn Cd 

Struktūra bcc bcc hcp hcp hcp hcp hcp 

a un b, Å 
3,15 2,88 

2,95 3,23 2,51 2,66 2,98 

c, Å 4,69 5,15 4,07 4,95 5,62 

c/a - - 1,59 1,59 1,62 1,86 1,89 

α un β, o 
90 90 

90 90 90 90 90 

γ, o 120 120 120 120 120 

M, g/mol 95,95 52,00 47,87 91,22 58,93 65,38 112,41 

Debāja T, K 377 424 380 237 386 250 221 
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1.2. Rentgenstaru absorbcijas spektroskopija 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīti rentgenstaru absorbcijas pamatprincipi, sinhrotronu uzbūve, 

rentgenabsorbcijas spektra iegūšana un sastāvdaļas, izstieptas rentgenabsorbcijas sīkstruktūras 

uzbūve, tuvinājums, Furjē transformācija un analīzes iespējas.    

Rentgenstarojums ir augstas enerģijas elektromagnētiskais starojums, kas tika atklāts 1895. 

gadā profesora Vilhelma Rentgena eksperimentā.31 Rentgenstarojuma enerģētiskais diapazons ir 

aptuveni no 200 eV līdz 1 MeV.32 Rentgenstarojums ir bieži pielietots strukturālajos un 

elementanalīzes pētījumos, jo tā viļņu garuma vērtības ir tuvas atomu izmēriem.14 

Rentgenstarojuma absorbcijas spektroskopija (XAS) ir strukturālās analīzes metode, kas 

balstās uz rentgenstarojuma mijiedarbību ar analizējamā parauga elektroniem un šo mijiedarbību 

rezultātā veidoto parādību detektēšanu. Mijiedarbības rezultātā analizējamā parauga iekšējās 

orbitāles elektrons tiek ierosināts un pāriet brīvā stāvoklī virs Fermi līmeņa. Atkarībā no orbitāles, 

no kuras tiek ierosināts elektrons, tiek noteikts, kurai absorbcijas malai atbilst šī pāreja. XAS 

eksperimentos pamatā tiek analizētas K, L1, L2 un L3 malas. Lielais burts atbilst galvenajam kvantu 

skaitlim: K atbilst n = 1, L – n = 2. Indeksi pie burta precizē, no kuras orbitāles notika pārnešana: 

L1 atbilst pārnešanai no 2s orbitāles, L2 – no 2p1/2, L3 – no 2p3/2.33 

Kvalitatīvam XAS mērījumam ir nepieciešama augsta rentgenstarojuma intensitāte, kura 

nodrošina labāko eksperimenta statistiku.34 Rentgenstarojuma intensitāti bieži apraksta ar 

starojuma plūsmu vai ar plūsmai proporcionālu lielumu – spožumu. Dažādu starojuma avotu 

spožums ir parādīts 1.4. attēlā, un no tā var secināt, ka sinhrotronu spožums pārsniedz 

rentgenlampu spožumu par vairākām kārtām.35 Otra nozīmīga sinhrotrona priekšrocība ir iespēja 

veikt vairākus paralēlus eksperimentus. Ņemot vērā aprakstītās sinhrotrona priekšrocības un 

neskatoties uz ievērojami lielajām izmaksām sinhrotronu būvniecībai, sinhrotroni ir galvenais 

rentgenstarojuma avots XAS eksperimentiem. 

Saskaņā ar pildītajām funkcijām var izdalīt trīs sinhrotrona daļas: starojuma avots, kur notiek 

rentgenstarojuma ģenerēšana, optiskā sistēma, kur notiek starojuma fokusēšana, un parauga un 

datu reģistrēšanas daļa, kur notiek starojuma mijiedarbība ar paraugu. 
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1.4. att. Sinhrotronu un rentgenlampu spožuma salīdzināšana35 

 

Sinhrotrona uzbūves shēma ir parādīta 1.5. attēlā. No elektronu ģeneratora elektroni nonāk 

lineārajā paātrinātājā un tālāk paātrināšanas riņķī, kur sasniedz ātrumu, kas ir aptuveni 99,97% no 

gaismas ātruma. Pēc vēlamā ātruma sasniegšanas elektroni tiek ievadīti uzglabāšanas riņķī, kur ar 

magnētu palīdzību tiek ģenerēts plaša diapazona rentgenstarojums – sinhrotrona starojums.36 

 
1.5. att. Sinhrotrona starojuma avota daļas vienkāršots uzbūves piemērs37 
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Klasiskajā magnētiskajā sistēmā magnētu funkcija ir izliekt elektronu trajektoriju, lai tā 

veidotu horizontālu riņķa līniju. Šāda izvietojuma dēļ rentgenstarojums tika ģenerēts tikai lielos 

pagriezienos, kuri izvietoti pa riņķa līniju. Lielu iegūstamā spožuma pieaugumu nodrošināja 

ondulatoru izveide. Ondulatori ir magnētiskā sistēma, kura modificē elektronu trajektoriju tā, lai 

elektroni lidotu par sinusoīdveida ceļu. Rezultātā rentgenstarojums tiek ģenerēts katrā sinusoīdas 

minimumā un maksimumā tangenciāli pret orbītu, nodrošinot ievērojami lielāku starojuma 

intensitāti interferences efekta dēļ.38,39 

Sinhrotrona optiskās sistēmas un parauga un datu reģistrēšanas daļas uzbūves shēma ir 

parādīta 1.6. attēlā. Optiskā sistēma sastāv no divām galvenajām daļām: monohromatoriem, kas 

atdala noteiktas enerģijas rentgenstarojumu, un spoguļiem, kas virza un fokusē rentgenstarojumu 

uz paraugu. Shēmā redzamais monohromators ir Si dubultkristāls, savukārt rentgenspoguļi ir 

izgatavoti no silīcija un var būt pārklāti ar platīnu vai rodiju, lai novērstu harmoniku ietekmi uz 

iegūto spektru.40 

 
1.6. att. Vienkāršots sinhrotrona optiskas sistēmas un parauga un datu reģistrēšanas daļas uzbūves 

piemērs40 

 

Vienkāršākā parauga un datu reģistrēšanas daļa sastāv no divām jonizācijas kamerām, kurās 

notiek rentgenstarojuma intensitātes mērījumi, un starp tām novietota parauga turētāja. Šāds 

sastāvdaļu izvietojums atbilst mērīšanai caurejošā režīmā jeb absorbcijas mērījumiem. Nedaudz 

modificējot konfigurāciju, ir iespējams detektēt absorbcijai proporcionālus lielumus: fluorescenci, 

optisko luminiscenci vai kopējo sekundāro elektronu iznākumu. Bieži caurejošam režīmam 

atbilstoša konfigurācija ir modificēta ar otro parauga turētāju, kas ir novietots pēc otras jonizācijas 

kameras, un tam sekojošu trešo jonizācijas kameru. Šāda pieeja dod iespēju vienlaikus mērīt gan 

, , , 
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pētāmo paraugu (pirmajā paraugu turētajā), gan references paraugu (otrajā paraugu turētajā). 

Atkarībā no veiktā eksperimenta konfigurācijai ir iespējams pievienot kriostatu vai karsēšanas 

kameru, lai veiktu temperatūras atkarīgus mērījumus, dimanta šūnu, lai veiktu spiediena atkarīgus 

mērījumus, un citas apstākļus modificējošas sastāvdaļas.38  

Eksperimenta rezultātā tiek iegūts rentgenabsorbcijas spektrs, ko parasti uzsāk mērīt dažu 

simtu elektronvoltu attālumā pirms absorbcijas malas un beidz līdz 2000 eV pēc absorbcijas malas. 

Uzņemtais spektra enerģijas diapazons ir atkarīgs no vairākiem apstākļiem, piemēram, pētāmā 

parauga dabas un eksperimenta mērķa. 

Pēdējos gados strauji ir attīstījusies arī XAS laboratorijā. Šādiem eksperimentiem piemērots 

spektrometrs pēc izmēra un izmaksām ir līdzīgs rentgenstaru difraktometram. Tomēr laboratorijas 

rentgenstarojuma avota spožums ir ievērojami zemāks nekā sinhrotronā, tādēļ iegūto spektru 

kvalitāte ir zemāka.41 

Rentgenabsorbcijas spektru var matemātiski aprakstīt no dažādiem skatupunktiem. 

Vienādojumos 1.1 un 1.2 ir parādīti svarīgākie rentgenabsorbcijas spektra matemātiskie apraksti: 

𝜇𝜇𝑥𝑥(𝐸𝐸) = ln �
𝐼𝐼(𝐸𝐸)
𝐼𝐼0(𝐸𝐸)�

, (1.1) 

𝜇𝜇𝑥𝑥(𝐸𝐸) = 𝜇𝜇0(𝐸𝐸)�1 + 𝜒𝜒(𝐸𝐸)� + 𝜇𝜇𝑏𝑏(𝐸𝐸), (1.2) 

kur μx(E) – rentgenabsorbcijas koeficients paraugam ar biezumu x; 

I(E) – starojuma intensitāte otrajā jonizācijas kamerā (pēc parauga); 

I0(E) – starojuma intensitāte pirmajā jonizācijas kamerā (pirms parauga); 

μ0(E) – rentgenabsorbcijas koeficients izolētām atomam; 

μb(E) – fona rentgenabsorbcijas koeficients; 

χ(E) – izstieptā rentgenabsorbcijas sīkstruktūra (EXAFS).42 

Vienādojumā 1.1 ir parādīts, kā rentgenabsorbcijas spektrs tiek iegūts no eksperimentāliem 

datiem, savukārt vienādojumā 1.2 ir parādītas fizikālas parādības, kuras notiek paraugā 

rentgenstarojuma absorbcijas laikā un ietekmē absorbēta rentgenstarojuma daudzumu.42 

Rentgenabsorbcijas spektrs tiek uzņemts enerģiju diapazonā ap kāda paraugā esoša elementa 

absorbcijas malu. Absorbcijas mala ir minimāla enerģija, kura ir nepieciešama, lai ierosinātu 

elektrona pāreju no noteiktas orbitāles uz brīvo stāvokli. Grafiski tas parādās kā straujš absorbcijas 

vērtības pieaugums. Absorbcijas malas enerģiju nosaka starojumu absorbējošais elements. 

Salīdzinot analizējamā elementa absorbcijas malas vērtību paraugā ar vērtību metāla folijā, var 
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noteikt elementa oksidācijas pakāpi. Absorbcijas malas nobīde ir saistīta ar elektronu saites 

enerģijas izmaiņām, elementam oksidējoties vai reducējoties.43 

Vēsturiski ir pieņemts izdalīt divas rentgenabsorbcijas spektra daļas: rentgenabsorbcijas 

piemalās struktūru (XANES) un EXAFS. Šo divu daļu aptuveni diapazoni relatīvi pret absorbcijas 

malu ir parādīti 1.7. attēlā. EXAFS apgabals atrodas pēc absorbcijas malas un ir līdz 2 KeV garš. 

Absorbcijas procesā ierosinātam elektronam piemīt kinētiskā enerģija, kura ir vienāda ar starpību 

starp rentgenstarojuma enerģiju un elektrona saites enerģiju. Šādu elektronu var aprakstīt kā 

sfērisko vilni. Sfēriskais vilnis izkliedējas uz citu atomu elektroniem un veidojas interference, kas 

izraisa EXAFS veidošanos.44 

 

 
1.7. att. Hroma K-malas rentgenabsorbcijas spektrs; zilie punkti – XAS eksperimenta 

eksperimentāli dati (x ass – enerģija, eV, y ass – absorbcija); violeta līnija – rentgenabsorbcijas 

spektra pirmais atvasinājums (x ass – enerģija, eV, y ass – rentgenabsorbcijas spektra pirmais 

atvasinājums, otra ordināta); zemāka neraustīta zaļa līnija - µb, augstāka neraustīta zaļa līnija - 

µ0; raustītas vertikālas zaļas līnijas – enerģētiskas vērtības, kuras nosāka enerģētisko diapazonu 

robežas (piem., spektra sākums, absorbcijas mala, spektra beigas) (autora attēls)   
 

Daudzkārtējas izkliedes teorijas formālismā EXAFS spektru χ(E) var aprakstīt ar 

vienādojumu 1.3:  

𝜒𝜒(𝑘𝑘) =  �𝜒𝜒𝑖𝑖(𝑘𝑘)
𝑛𝑛

𝑖𝑖 = 2

= ��𝐴𝐴�𝑘𝑘,𝑅𝑅𝑗𝑗� sin �2𝑘𝑘𝑅𝑅𝑗𝑗 + 𝛷𝛷�𝑘𝑘,𝑅𝑅𝑗𝑗��
𝑗𝑗

,
𝑛𝑛

𝑖𝑖=2

 (1.3) 
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kur χi – EXAFS i-tās kārtas izkliedes procesam; 

i – izkliedes kārta; 

j – izkliedes ceļš; 

A(k, Rj) – kopējā izkliedes amplitūda; 

Φ(k, Rj) – kopējā izkliedes fāze; 

k – viļņu skaitlis; 

Rj – izkliedes ceļa j garums.45 

Izkliedes procesa kārta atbilst izkliedēšanas skaitam vienā procesā. Tā kā izkliedei jāsākas 

un jābeidzas vienā un tajā pašā atomā, minimālā izkliedes kārtas vērtība ir 2. Procesos ar augstāku 

izkliedes kārtu, vairākas izkliedes var beigties vienā un tajā pašā atomā. Iespējamie izkliedes ceļi 

4. kārtas izkliedes procesam ir parādīti 1.8. attēlā. 

 

 
1.8.att. Ceturtās kārtas izkliedes procesi; ar sarkano apli ir apvilkts atoms, kurā sākas izkliede; a – 

ceturtās kārtas izkliedes process ar diviem atomiem; b – ceturtās kārtas izkliedes process ar trim 

atomiem; c – ceturtās kārtas izkliedes process ar četriem atomiem 

 

Maksimālo izkliedes kārtu ierobežo elektrona vidējais brīvā ceļa garums un Debaja-Vallera 

faktors. Palielinoties izkliedes kārtai, ieguldījums EXAFS spektrā samazināsies, līdz ar ko analīzē 

netiek ņemti vērā bezgalīgi augstas kārtas izkliedes procesi. Maksimālo izmantoto izkliedes kārtu 

nosāka pētāma materiāla daba.  

EXAFS otras kārtas izkliedes procesam 𝜒𝜒2(𝑘𝑘) tiek definēts ar vienādojumu 1.4: 

𝜒𝜒2(𝑘𝑘) = �
𝑆𝑆02𝑁𝑁𝑗𝑗𝑓𝑓𝑗𝑗(𝑘𝑘,𝑅𝑅𝑗𝑗)

𝑘𝑘𝑅𝑅𝑗𝑗2
𝑒𝑒−

2𝑅𝑅𝑗𝑗
𝜆𝜆(𝑘𝑘) sin �2𝑘𝑘𝑅𝑅𝑗𝑗 + 𝛷𝛷�𝑘𝑘,𝑅𝑅𝑗𝑗�� 𝑒𝑒−2𝑘𝑘

2𝜎𝜎𝑗𝑗
2

𝑗𝑗

, (1.4) 

a 

b 
c 
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kur Nj – vienādu izkliedes ceļu i skaits, kas otras kārtas izkliedes procesam ir vienāds ar attiecīgās 

koordinācijas sfēras koordinācijas skaitli; 

 Rj - izkliedes ceļa j garums; 

k – viļņu skaitlis; 

S02 – amplitūdas samazināšanas faktors, kas ir nepieciešams daudzelektronu procesu ietekmes 

novērtēšanai; 

fj(k, Rj) – izkliedes amplitūda; 

Φ(k, Rj) – kopējā izkliedes fāze; 

λ(k) – elektrona vidējais brīvā ceļa garums; 

σj2 – vidējā kvadrātiskā relatīva novirze (MSRD).16 

Aprakstītajā vienādojumā var izdalīt trīs neatkarīgus parametrus, kas ir saistīti ar pētāma 

parauga struktūru: izkliedes ceļa garums, kas ir saistīts ar starpatomu attālumu, vienādu izkliedes 

ceļu skaits, kas ir saistīts ar koordinācijas skaitli, un MSRD, kas ir saistīts ar parauga termisko un 

statisko nesakārtotību. 

EXAFS spektru ir iespējams izdalīt no rentgenabsorbcijas spektra, izmantojot vienādojumu 

1.2. un parejot no enerģijas atkarības uz atkarību no elektrona viļņu skaitļiem, ko ir iespējams 

paveikt, izmantojot vienādojumu 1.5: 

𝑘𝑘 =  �
2𝑚𝑚𝑒𝑒(𝐸𝐸𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑛𝑛𝑓𝑓 − 𝐸𝐸0)

ℏ2
, (1.5) 

kur me – elektrona masa; 

Efotons – ienākošā rentgenstarojuma fotona enerģija; 

E0 – ienākošā rentgenstarojuma fotona enerģija, pie kuras ierosinātā elektrona kinētiskā 

enerģija ir vienāda ar 0; 

ħ – reducētā Planka konstante.46 

Bieži EXAFS spektrs tiek reizināts ar kn, kur n ir vienāds ar 1 vai 2, lai palielinātu spektra 

pārskatāmību pie lielām k vērtībām. EXAFS spektra izmaiņas atkarībā no n vērtības ir parādīts 1.9. 

attēlā. 
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1.9.att. Hroma EXAFS spektri; melns – reizināts ar k2, sarkans – reizināts ar k1, zils – reizināts ar 

k0, jeb 1 (autora attēls) 

 

Kā redzams no vienādojumiem 1.3. un 1.4., EXAFS spektrs pēc būtības ir sinusoīdu summa. 

Bieži šādu spektru analīzē tiek izmantota Furjē transformācija (FT) un apgrieztā Furjē 

transformācija (BFT), kuras tiek definētas ar vienādojumiem 1.6 un 1.7 attiecīgi: 

𝐹𝐹(𝑅𝑅) =
1

2𝜋𝜋
� 𝑊𝑊(𝑘𝑘)𝜒𝜒(𝑘𝑘)𝑒𝑒−2𝑖𝑖𝑘𝑘𝑅𝑅𝑘𝑘𝑛𝑛𝑑𝑑𝑘𝑘,

𝑘𝑘 𝑚𝑚𝑓𝑓𝑥𝑥

𝑘𝑘 𝑚𝑚𝑖𝑖𝑛𝑛

 (1.6) 

𝜒𝜒(𝑘𝑘) =
1

𝑘𝑘𝑛𝑛𝑊𝑊(𝑘𝑘)
� 𝐹𝐹(𝑅𝑅)𝑒𝑒2𝑖𝑖𝑘𝑘𝑅𝑅𝑑𝑑𝑅𝑅,

𝑅𝑅 𝑚𝑚𝑓𝑓𝑥𝑥

𝑅𝑅 𝑚𝑚𝑖𝑖𝑛𝑛

 (1.7) 

kur F(R) – EXAFS spektra FT;  

k min un k max – EXAFS spektra diapazons; 

W(k) – loga funkcija; 

R min  un R max – EXAFS spektra FT diapazons.47 

EXAFS spektrs attēlo tā saucamo k telpu (atkarība no viļņu skaitļiem k), savukārt EXAFS 

spektra FT attēlo R telpu (atkarība no attāluma R). Izmantojot BFT ir iespējams izdalīt noteiktu 

diapazonu (koordinācijas sfēru) EXAFS spektra FT un iegūt attiecīgā diapazona ieguldījumu 

kopējā EXAFS spektrā, kas ir parādīts 1.10. attēlā. 

 Izdalīto koordinācijas sfēru ir iespējams modelēt, ja ir zināma parauga struktūra. 

Modelēšanas rezultātā tiek iegūti pirms tam pieminētie trīs strukturālie neatkarīgie parametri: 

starpatomu attālums (R), koordinācijas skaitlis (N) un MSRD (σ2). Skaitliskā atrisinājuma iegūšana 

tālākajām koordināciju sfērām kā arī pilnam EXAFS spektram ar vēlamu precizitāti ir sarežģīta, 

20 
 



līdz ar ko analītiskā aprēķina vietā izmanto atomistiskās simulācijas, kā piemērām, apgrieztā 

Monte-Karlo (RMC) metodi. 

 

 
 

1.10.att. Hroma EXAFS spektrs (augšā) un EXAFS spektra FT (apakšā); augšā: zila līnija – hroma 

EXAFS spektrs; sarkana līnija – FT izdalītas koordināciju sfēras ieguldījums hroma EXAFS 

spektrā; apakšā: zaļa līnija – hroma EXAFS spektra FT; zila līnija – hroma EXAFS spektra FT 

pēc nultas līnijas korekcijas; sarkana – FT izdalīta koordinācijas sfēra (autora attēls)  

 

 

1.3. Apgrieztā Monte-Karlo metode 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīta apgrieztas Monte-Karlo metodes vēsture, pamatprincipi, algoritmi 

un modificēšanas iespējas, kā arī radiālā sadalījuma funkcija.  

RMC ir iteratīvs algoritms, kura pamatā ir nejaušu strukturālu izmaiņu ieviešana, lai uzlabotu 

sakritību starp simulētiem un eksperimentālajiem datiem.18 Pirmo reizi RMC tika izmantota 1968. 
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gadā selēna struktūras analīzei,48 bet EXAFS spektru analīzei RMC pirmo reizi tika pielietota 1990. 

gadā, kad tika analizētas silicija un broma K malas AgBr materiālā.49 Metode attīstījās salīdzinoši 

lēni, jo viens no galvenajiem parametriem, kas ietekmē metodes efektivitāti, ir datoru jauda, kas uz 

metodes izveidošanas laiku bija nepietiekama.50 Kopš tā laika gan datoru jauda, gan potenciāli 

pielietojamie algoritmi ir pietiekami attīstījušies, lai RMC tiktu efektīvi pielietota. 

Katra RMC iterācija ietver kāda simulēta no struktūras atkarīga parametra salīdzināšanu ar 

attiecīgo eksperimentāli iegūto parametru. EXAFS spektroskopijas gadījumā par šādu parametru 

kalpo EXAFS spektrs vai kāda EXAFS spektra transformācija. Klasiskajā RMC jauna struktūra 

tiek pieņemta, balstoties uz Metropolisa algoritmu, kas tiek aprakstīts ar vienādojumu 1.8: 

𝐵𝐵 = 𝑝𝑝 ∧ 𝑟𝑟 = 𝑒𝑒
�−

𝜉𝜉𝑗𝑗𝑗𝑗𝑗𝑗𝑗𝑗𝑗𝑗−𝜉𝜉𝑣𝑣𝑣𝑣𝑣𝑣𝑗𝑗
𝑇𝑇 �

∧ 𝑟𝑟, (1.8) 

Kur B – parametrs, kas apraksta, vai jaunā struktūra tiek pieņemta; 

p – varbūtība, ka jaunā struktūra tiks pieņemta; 

r – nejaušs skaitlis no 0 līdz 1; 

ξjauns – jaunās modelētās struktūras kļūda attiecībā pret eksperimentālajiem datiem; 

ξvecs – vecās modelētās struktūras kļūda attiecībā pret eksperimentālajiem datiem; 

T – mērogošanas parametrs.51 

B var būt vienāds ar 0, kad p < r, kas nozīmē, ka jaunā struktūra nav pieņemta, vai arī ar 1, 

kad p > r, kas nozīmē, ka jaunā struktūra ir pieņemta. Gadījumā, kad jaunās struktūras kļūda ir 

mazāka par vecās struktūras kļūdu, Eilera skaitlis tiek pacelts pozitīvajā pakāpē, kas nozīmē, ka p 

visos gadījumos būs lielāks par 1 un, loģiski secinot, arī par r, līdz ar ko jaunā struktūra tiks 

pieņemta. Gadījumā, kad vecās struktūras kļūda ir mazāka par jaunās struktūras kļūdu, Eilera 

skaitlis tiek pacelts negatīvajā pakāpē, līdz ar ko p būs vienāds ar kādu vērtību diapazonā no 0 līdz 

1, un tikai daļā no gadījumiem būs lielāks par r. Līdz ar to pat ja jaunajai struktūrai ir lielāka kļūda 

nekā vecajai, pastāv iespēja, ka jaunā struktūra tiks pieņemta. Ar šādu paņēmienu tiek nodrošināts, 

ka simulācija neiestrēgst kādā lokālā minimumā.51 

RMC var tikt modificēts ar dažādiem algoritmiem. Šī darba ietvaros tika izmantots RMC 

paveids, kas ir modificēts ar evolucionāro algoritmu.52 Evolucionārais algoritms ir plaši izplatīts 

programmēšanā mākslīgā intelekta jomā un tika izveidots, balstoties uz bioloģiskās evolūcijas 

darbības principiem.53 Šāda algoritma izmantošana ievērojami palielina RMC efektivitāti, ļaujot 

izmantot precīzākus tuvinājumus, kas ietver daudzelektronu izkliedes efektus un augstākas kārtas 

izkliedes procesus. 
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Evolucionārā algoritmā pamatā ir trīs procesi, kas atkārtojas katrā iterācijā un kā objektu 

izmanto pētāmo struktūru: 

• mutācija – analizējamais objekts tiek nejauši mainīts. Šis process ir raksturīgs visām 

RMC metodēm; 

• selekcija – no vairākiem paralēli simulētiem objektiem tiek atlasīti tie, kas labāk sakrīt 

ar vēlamajām vērtībām; 

• krustošanās (crossover) – notiek informācijas apmaiņa starp atlasītajiem objektiem. 

RMC gadījumā tas nozīmē atomu apmaiņu starp simulētajām struktūrām. Ar šo 

procesu tiek noskaidrots, kuru atomu vai atomu kopu novietojums dod lielāko 

ieguldījumu kļūdas samazināšanā;52 

Šajā darbā salīdzināšanai ar eksperimentāliem datiem tika izmantota EXAFS spektra veivleta 

transformācija (WT). WT ir 3D grafiks, kur uz x ass ir attēloti viļņu skaitļi, uz y ass – attālums, un 

uz z ass – EXAFS spektra WT vērtības. Galvenā transformācijas priekšrocība ir vienlaicīga analīze 

k un R telpā. Tika izmantots WT paveids, ko sauc par Morle veivletu ω(k, R), un to definē ar 

vienādojumu 1.9: 

𝜔𝜔(𝑘𝑘,𝑅𝑅) = �
𝑅𝑅
𝑅𝑅0

� 𝜒𝜒(𝑘𝑘′)𝜑𝜑
𝑅𝑅
𝑅𝑅0

(𝑘𝑘 − 𝑘𝑘′)𝑑𝑑𝑘𝑘′
+∞

−∞

, (1.9) 

kur φ - 𝑒𝑒−2𝑖𝑖𝑅𝑅0𝑘𝑘𝑒𝑒𝜎𝜎02𝑘𝑘2, tā saucamais mātes veivlets;54 

R0, σ0 – parametri, ar kuru palīdzību var samazināt izšķirtspēju vienā telpā un palielināt citā. 

Vēl viena izmantotās programmas priekšrocība, kura nav aktuāla šajā darbā, bet ir noderīga 

citos gadījumos, ir vienlaicīga vairāku malu pielāgošana ar RMC metodi. Gadījumā, kad paraugā 

ir vairāki elementi, kuriem ir uzņemti EXAFS spektri, ir iespējams vienas simulācijas laikā 

pārbaudīt sakritību ar visām uzņemtu EXAFS spektru WT, kas garantē, ka simulācija dos labu 

sakritību ne tikai viena elementa apkārtnei, bet arī visam paraugam.55  

Pēc RMC simulācijas tiek iegūta struktūra jeb atomu koordinātu kopa, kuras EXAFS spektra 

WT vislabāk sakrita ar eksperimentāla EXAFS spektra WT. No atomu koordinātēm var izrēķināt 

vairākus strukturālus parametrus, piemēram, radiālā sadalījuma funkciju (RDF) g(R). RDF parāda 

varbūtību atrast atomu noteiktā attālumā R no nosacīti centrāla atoma. Integrējot RDF kādā 

diapazonā [a; b], var iegūt informāciju par koordinācijas skaitli N, kā tas parādīts vienādojumā 

1.10: 

𝑁𝑁 = ∫ 𝑔𝑔(𝑅𝑅)𝑑𝑑𝑅𝑅𝑏𝑏
𝑓𝑓 .56 (1.10) 
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1.4. Režģa dinamika  

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīti režģa dinamikas pamatprincipi, tajā skaitā līdzsvara un momentāna 

struktūra, likumsakarības, kuras sasaista vidēju kvadrātisku novirzi un vidēju kvadrātisku relatīvu 

novirzi, harmonisku tuvinājumu un Einšteina modeli.  

Režģa dinamika ir viena no veiksmīgākajām teorijām cietvielu fizikā. Šīs teorijas pamatā ir 

daļiņu korelēta un nekorelēta svārstība, kā arī svārstību mijiedarbība ar elementārām daļiņām.57 

Izmantojot režģa dinamiku, tika izskaidrotas agrāk novērotas, bet neizskaidrotas īpašības, kā arī 

uzlabota vispārēja izpratne par kristālu struktūru. Šīs teorijas ietvaros tika ieviesti divi arī šī darba 

kontekstā svarīgi struktūras veidi – līdzsvara un momentānā struktūra. Līdzsvara struktūra ir visa 

parauga vidējā struktūra, kurā visi atomi atrodas savās līdzsvara pozīcijās kristāliskās šūnas režģa 

punktos. Savukārt, apskatot atomu izvietojumu reālajā paraugā, ir iespējams secināt, ka atomi 

nejaušā virzienā ir novirzījušies no savām līdzsvara pozīcijām, tam atbilstot momentānai 

struktūrai.58 

Atomu novirze no līdzsvara pozīcijām notiek termisko svārstību dēļ. Atomu termiskās 

svārstības raksturojošais laiks ir diapazonā no 10-14 līdz 10-13 sekundēm, savukārt XAS 

eksperimentā ierosinātā elektrona dzīves laiks ir diapazonā no 10-16 līdz 10-15 sekundēm. No tā var 

secināt, ka rentgenabsorbcijas spektrā novēro vidējo aritmētisko no iesaldētām struktūrām, kas 

nesakrīt ar vidējo visa parauga struktūru.59  

Vienkāršotā režģa dinamikas teorijas tuvinājumā atomus var uztvert kā lodītes, kas ir 

savstarpēji saistītas ar atsperi, kurai ir noteikts stinguma koeficients. Izmantojot šo tuvinājumu, var 

apgalvot, ka atomu nobīde no līdzsvara pozīcijas ir maza un proporcionāla spēkam, kas darbojas 

uz atomiem. Šo modeli sauc par harmonisko tuvinājumu, un to definē ar vienādojumu 1.11: 

𝑚𝑚 ∗ 𝑢𝑢(𝑛𝑛) = �𝑎𝑎(𝑛𝑛 − 𝑛𝑛′)𝑢𝑢(𝑛𝑛′),
𝑛𝑛′

 (1.11) 

kur m – daļiņas masa; 

u(n) – daļiņas ar rādiusu n novirze no savas līdzsvara pozīcijas; 

a – atsperes stinguma koeficients.60 

Harmoniskais tuvinājums ar labu precizitāti darbojas nelielai novirzei no līdzsvara pozīcijas, 

kur starpatomu mijiedarbības potenciāls tiek aprakstīts ar parabolu un sadalījuma funkcija ar Gausa 

funkciju. Tomēr gadījumos, kad harmoniskais tuvinājums darbojas neprecīzi, piemēram, augstās 
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temperatūrās, tiek izmantots anharmoniskais tuvinājums. Šajā gadījumā vienādojumā 1.4 ir 

nepieciešams ieviest korekciju, lai ņemtu vērā potenciāla un sadalījuma asimetriskumu. Šī 

asimetriskuma dēļ rodas termiskās izplešanās efekts. Atomu mijiedarbības potenciāli harmoniskajā 

un anharmoniskajā tuvinājumā ir redzami 1.11. attēlā. 

 
1.11.att. Atomu mijiedarbības potenciāls harmoniskā (pa kreisi) un anharmoniskā tuvinājumā (pa 

labi)61  

 

Novirzes var apskatīt no diviem skatupunktiem: atoma novirzi no savas līdzsvara pozīcijas 

raksturo vidējā kvadrātiskā novirze (MSD), savukārt atoma novirzi attiecībā pret citu atomu 

apraksta vidējā kvadrātiskā relatīvā novirze (MSRD) jeb Debaja-Vallera faktors. MSD biežāk tiek 

iegūta no rentgenstaru difrakcijas (XRD) eksperimenta, savukārt MSRD var noteikt no EXAFS 

spektra.62,63 MSD un MSRD ir savstarpēji saistīti ar vienādojumu 1.12: 

𝑀𝑀𝑆𝑆𝑅𝑅𝑀𝑀(𝐴𝐴𝐵𝐵) = 𝑀𝑀𝑆𝑆𝑀𝑀(𝐴𝐴) + 𝑀𝑀𝑆𝑆𝑀𝑀(𝐵𝐵) − 𝑀𝑀𝐷𝐷𝐹𝐹(𝐴𝐴𝐵𝐵), (1.12) 

kur A un B – atomi atompāri A-B, kuru apraksta MSRD; 

DCF(AB) – novirzes korelācijas funkcija atompārim A-B. 

Lielos attālumos korelācijas funkcija tiecas uz nulli, jo šajos attālumos starp atomiem nav 

tiešas mijiedarbības. Gadījumā, kad A un B ir ķīmiski un fizikāli vienādi (tas ir, tie ir vienādi 

elementi ar vienādu oksidēšanas pakāpi un vienādu lokālo apkārtni), tad šo atomu MSD ir vienāds. 

No šiem pieņēmumiem var izvest likumsakarību, kas ir parādīta vienādojumā 1.13: 

𝑀𝑀𝑆𝑆𝑅𝑅𝑀𝑀(𝐴𝐴𝐵𝐵) = 𝑀𝑀𝑆𝑆𝑀𝑀(𝐴𝐴) + 𝑀𝑀𝑆𝑆𝑀𝑀(𝐵𝐵) = 2𝑀𝑀𝑆𝑆𝑀𝑀(𝐴𝐴) (1.13) 

 

Anizotropām struktūrām ir pieņemts izdalīt MSD un MSRD dažādos kristalogrāfiskās šūnas 

virzienos. Paraugiem ar hcp struktūru izdala divas dažādas MSRD: MSRDc  apraksta novirzi, kas 

ir vērsta kristālogrāfiskās koordinātes c virzienā, savukārt MSRDa apraksta atomu novirzi ab 

plaknē.64 

En
er

ģi
ja

 

En
er

ģi
ja

 

Harmoniskais tuvinājums Anharmoniskais tuvinājums 

Atālums Atālums 
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Visvienkāršākais veids, kā var apskatīt atomu svārstības, ir Einšteina modelis, kas ir 

aprakstīts ar vienādojumu 1.14: 

𝜎𝜎2(𝑇𝑇) =
ℏ

2𝜇𝜇𝜔𝜔𝐸𝐸
coth �

ℏ𝜔𝜔𝐸𝐸

2𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇
� + 𝜎𝜎𝑠𝑠𝑓𝑓2 ,  (1.14) 

kur ħ – reducētā Planka konstante; 

µ – atompāra reducēta masa; 

ωE – Einšteina frekvence; 

kB – Bocmaņa konstante; 

T – temperatūra; 

σst2 – statiskā nesakārtotība.65 

Einšteina frekvence raksturo atsperes, ar kuru ir sasaistīti divi atomi, stingumu.66  Einšteina 

frekvences vietā bieži pielieto Einšteina temperatūru vai efektīvo spēka konstanti. Matemātiskas 

likumsakarības, kuras izmanto, lai pārietu starp šiem parametriem, ir noradītas 1.15. vienādojumā: 

𝜔𝜔𝐸𝐸 = �
𝑘𝑘0
𝜇𝜇

=
𝑘𝑘𝐵𝐵𝜃𝜃𝐸𝐸
ℏ

, 
(1.15) 

 kur k0 – efektīva spēka konstante; 

θE – Einšteina temperatūra.67 
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2. EKSPERIMENTĀLA DAĻA 
 

 

2.1.  Pētāmie paraugi 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīti pētāmo materiālu svarīgāki parametri. 

Šī darba ietvaros tika pētītas komerciāli pieejamas augstas tīrības metāliskās folijas. Lielākais 

uzsvars būs veidots uz divām hroma folijām, galvenā atšķirība starp kuram ir pamatne: plānākai 

folijai ir poliestera pamatne, savukārt biezākai tādas pamatnes nav. Tā kā no literatūras ir zināms, 

ka pamatnes esamība var izmainīt folijas slāņa struktūru, tika pieņemts lēmums veikt rentgenstaru 

difrakcijas (XRD) eksperimentu ar mērķi noteikt parauga struktūru. Arī šajā darbā tika pētītas 

metāliskas folijas ar hcp (Ti, Co, Zr) struktūru un izmantoti dati no bakalaura darba, kur tika pētītas 

hcp (Cd un Zn) un bcc (Mo) struktūras metāliskas folijas.68 Informācija par pētāmajiem paraugiem 

ir apkopota 2.1. tabulā. 

2.1. tabula 

Pētāmo metālisko foliju fizikāli parametri69,70 

Paraugs Biezums, µm Tīrība, % Pamatne Struktūra 

Hroma folija ar 

pamatni 
2 99,99 

0,125 mm 

poliesteris 
Nav zināma 

Hroma folija bez 

pamatnes 
5 99,99 nav bcc 

Titāna folija 4 99,6+ Nav hcp 

Cirkonija folija 20 99,2 nav hcp 

Kobalta folija 4 99,9 nav hcp 

Cinka folija 5 99,9 nav hcp 

Kadmija folija 25 99,7 nav hcp 

Molibdēna folija 15 99,9 nav bcc 
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2.2.  Rentgenstaru difrakcijas eksperiments 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīts veiktais rentgenstaru difrakcijas eksperiments, kas tika veikts 

paraugam ar nezināmo struktūru. 

XRD eksperiments tika veikts hroma paraugam ar polimēra pamatni, izmantojot Rigaku 

MiniFlex 600 difraktometru: Cu rentgenlampa 600 W (Kα starojums ar λ = 1,5418 Å), pieliktais 

spriegums 40 V, strāvas stiprums 15 mA, detektors – D/tex Ultra 1D high-speed Si detektors. 

Paraugs pie paraugu turētāja tika piestiprināts ar līmlenti no divām pretējam pusēm tādā veidā, ka 

parauga apstarošanas laikā rentgenstarojums neietu cauri parauga daļām ar līmlentes gabalu. 

Eksperiments tika veikts 2θ diapazonā no  35 līdz 140 grādiem. Pēc tam paraugs tika sagriezts 

divās daļās un abas daļas tika karsētās: viena līdz 200 oC acetonā, otra līdz 160 oC gaisā. Abi paraugi 

pēc karsēšanas tika atdzesināti un izmantoti XRD eksperimentos ar tādiem pašiem parametriem.  

Iegūtās rentgendifraktogrammas tika analizētas ar Ritvelda metodi,71 izmantojot programmu 

Profex.72 Rezultātā tika iegūta informācija par materiāla struktūru, kura tika izmantota turpmākajās 

RMC simulācijās. 

 

 

2.3.  Rentgenstaru absorbcijas eksperiments un datu apstrāde 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīti veikti rentgenstaru absorbcijas eksperimenti un iegūto spektru 

apstrāde. 

XAS mērījumi tika veikti DESY PETRA III P65 sinhrotrona līnijā (Vācijā, Hamburgā) 

caurejošā režīmā. Analizējamo paraugu piestiprināja pie paraugu turētāja ar Kaptona līmlenti. 

Kaptons it materiāls, ko plaši izmanto eksperimentos, kuros izmanto rentgenstarojumu, jo tam 

piemīt augsta rentgenstarojuma caurlaidība, stabilitāte plašā temperatūras diapazonā un augsta 

tīrība.73 Paraugs tika novietots paraugu turētājā starp pirmo un otro jonizācijas kameru. 

Eksperimenta laikā zemo temperatūru sasniegšanai tika izmantots hēlija kriostāts "Janis" (ražotājs 

"Lake Shore Electronics"74). Kriostāta temperatūras diapazons ir no 4 līdz 300 K.40 Eksperimenta 

uzstādījums ir parādīts 2.1. attēlā. 
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2.1.att. DESY P65 sinhrotronu līnijas rentgensabsorbcijas eksperimenta uzstādījums; 1 – 

jonizācijas kameras; 2 – parauga turētājs ar kriostatu; 3 – references parauga paraugu turētājs 

(autora attēls) 

 

Mērījumi tika veikti septiņās temperatūrās: 10 K, 50 K, 100 K, 150 K, 200 K, 250 K un 300 

K. Katram paraugam katrā temperatūrā tika veikti trīs mērījumi, un turpmākajā analīzē tika 

izmantots vidējais aritmētiskais no katros apstākļos iegūtajiem spektriem, lai samazinātu troksni. 

Iegūtie rentgenabsorbcijas spektri tika turpmāk analizēti ar programmu XAESA:75 no 

iegūtiem spektriem tika izdalīts EXAFS spektrs, pielāgojot vērtības, kas ir aprakstītas pie attēla 

1.7.. Pēc EXAFS spektra izdalīšanas diapazons k un R telpā tika noteikts, balstoties uz iegūtu 

EXAFS spektru un tā FT kvalitāti.  

 

 

2.4.  Apgrieztā Monte-Karlo simulācijas 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīti galvenie RMC simulāciju parametri, veiktais E0 pielāgošana un 

simulāciju sēriju lielums. 

RMC algoritmā katra atoma EXAFS spektra aprēķinam tika izmantota palīgprogramma 

FEFF8.5. Vienu reizi simulācijas sākumā, izmantojot muffin-tin tuvinājumu, līdzsvara struktūrai 

tika izrēķināti izkliedes potenciāls un izkliedes fāzes nobīde. Potenciāla izmaiņas, kuras veidojas 

3 
1 1 1 2 
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termisko svārstību dēļ, netika ņemtas vērā maza ieguldījuma dēļ. Visos aprēķinos tika izmantota 

daudzkārtējas izkliedes teorija ar maksimālo izkliedes kārtu, kas nepārsniedz sesto kārtu. 

Fotoelektrona neelastiskā mijiedarbība tika aprakstīta ar viena plazmona tuvinājumu, izmantojot 

Hedin-Lungvista (HL) apmaiņas potenciālu. Izkliedes amplitūdā tika iekļauts amplitūdas 

samazināšanas faktors S02.76 

RMC simulācijas tika veiktas, izmatojot programmu EvAX.77 Parametrus, kuri ir 

nepieciešami, lai veiktu RMC simulāciju, nosacīti var sadalīt trīs grupās: 

• parametri, kuri apraksta pētāmo struktūru – visiem paraugiem, izņemot hcp hromu, šie 

parametri tika iegūti no Crystallography Open Database,78 savukārt hcp hroma kristalogrāfisku 

parametru noteikšana, izmantojot XRD, tika aprakstīta sadaļā 2.2.; 

• parametri, kuri apraksta eksperimentālo EXAFS spektru – visu paraugu XAS spektru 

uzņemšana un datu apstrāde tika aprakstīta 2.3. sadaļā; 

• parametri, kuri apraksta RMC programmas darbības algoritmu – šie parametri uzskaitīti 

2.2. tabulā un aprakstīti šajā sadaļā. 

Superšūnas izmērs ir parametrs, kas apraksta analizētās atomu kopas izmēru. Šo parametru 

parasti raksturo trīs skaitļi, kas atspoguļo primitīvo šūnu skaitu katras koordinācijas ass virzienā. 

Bieži superšūna ir pietuvināta kubam, kas nozīmē, ka kubiskajai struktūrai šis parametrs būs 

vienāds ar (x; x; x), kur x ir jebkurš vesels skaitlis. Hcp struktūras gadījumā šo parametru bieži var 

aprakstīt ar vispārīgo shēmu (x; x; y), kur 𝑥𝑥
𝑦𝑦
≈ 𝑐𝑐

𝑓𝑓
. Attālumam no superšūnas centra līdz tuvākajai 

superšūnas robežai jābūt ne mazākam par parametru maksimālais attālums RDF.  

Maksimālais attālums RDF apraksta maksimālu atļauto starpatomu attālumu atompārim, kas 

tiek izmantoti FEFF8.5 programmas darbības laikā. Šī vērtība bieži tiek uzstādīta kā 0.5 Å lielāka 

nekā R telpas diapazona augšējā robeža, jo EXAFS spektra FT ir nobīdīta mazo attālumu virzienā 

attiecībā pret RDF. Tas notiek, jo EXAFS spektra FT ņem vērā EXAFS spektra fāzi. 

Diapazons R telpā atbilst EXAFS spektra FT diapazona vērtībām, kuru robežās tiks 

salīdzināti eksperimentālā EXAFS spektra FT ar aprēķinātā EXAFS spektra FT. Augšējo diapazona 

vērtību ir pieņemts izvēlēties tā, lai EXAFS spektra FT vērtība attiecīgajā punktā atbilstu kādam 

lokālam minimumam.  

Diapazons k telpā atbilst EXAFS spektra diapazona vērtībām, kuru robežās notiks 

eksperimentālā EXAFS spektra salīdzināšana ar aprēķināto EXAFS spektru. No apakšējās robežas 

puses atļautās vērtības ir ierobežotas ar izmantoto teoriju EXAFS spektra aprēķinam, kas neprecīzi 

30 
 



apraksta EXAFS spektru mazām k vērtībām. Augšējās robežas ierobežojumu nosaka signāla un 

trokšņa attiecība, kas ir mazāka pie lielām k vērtībām. 

2.2. tabula 

Svarīgāki pētāmo materiālu RMC modelēšanas parametri 

Parametrs 
Cr bcc 

un hcp 
Zr Ti Mo Cd Co Zn 

Superšūnas 

izmērs 
5x5x5 7x7x4 7x7x4 5x5x5 6x6x4 6x6x4 6x6x4 

Maksimālais 

attālums RDF 
7,0 9,0 8,0 7,5 7,5 6,5 7,0 

Diapazons R 

telpā, Å 
1,4 – 6,5 1,4 – 8,5 1,4 – 7,5 1,8 – 7,0 1,4 – 7,0 1,4 – 6,5 1,4 – 6,5 

Diapazons k 

telpā, Å-1 

2,5 – 

15,0 

2,8 – 

11,5 

2,8 – 15, 

0 

3,7 – 

18,0 

2,8 – 

15,0 

2,8 – 

11,5 

2,8 – 

11,5 

Maksimālā 

atoma novirze, 

Å 

0,4 0,3 0,4 0,4 0,4 0,3 0,3 

Maksimālā 

atoma novirze 

vienā iterācijā, 

Å 

0,005 

Maksimālā 

izkliedes kārta 
4 5 5 4 4 4 4 

FEFF kritērijs 0,5 

Ceļu 

grupēšanas 

precizitāte, Å 
0,5 

Stāvokļu skaits 20 

S02 1 

 

Maksimālā atoma novirze nosaka, cik tālu no savas līdzsvarotas pozīcijas atoms var 

pārvietoties RMC modelēšanas laikā. Visās simulācijas tika izmantotas vērtības 0,3 vai 0,4, jo no 
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vienas puses šis attālums ir lielāks par atoma novietojumu termisko efektu dēļ, un no otras puses 

tas ierobežo atomu pārāk lielu nobīdi no savas līdzsvaru pozīcijas.    

Parametrs maksimālā atoma novirze vienā iterācijā saistās ar izvēli starp precizitāti un 

efektivitāti. Ja šī vērtība ir pārāk liela, tad ar lieliem attāluma soļiem lokāla minimuma atrāšana 

nebūs precīza, un gala struktūra varētu būt neatbilstoša. Pretēji, ja šī vērtība ir pārāk maza, atomu 

novirze vienā iterācijā būs ļoti neliela, kas var palielināt nepieciešamo iterāciju skaitu un 

modelēšanas laiku. Parasti parametra vērtība 0,005 Å darbojas labi gandrīz vienmēr, nodrošinot 

līdzsvaru starp precizitāti un efektivitāti. 

Pieaugot izkliedes kārtai, palielinās ceļu skaits, un samazinās šo ceļu ieguldījums kopējā 

EXAFS spektrā. Maksimālās izkliedes kārtas vērtība dažādiem paraugiem sākotnēji tika manuāli 

uzstādīta diapazonā no 6 līdz 8, tomēr pēc FEFF aprēķiniem tā visiem paraugiem automātiski tika 

samazināta līdz 4 vai 5, atkarībā no parauga. 

FEFF kritērijs nosaka minimālo izkliedes ceļu ieguldījumu kopējā EXAFS spektrā, lai tas 

tiktu ņemts vērā EXAFS spektra aprēķināšanā. Parasti ceļu grupas iekļaušanai spektra aprēķinā par 

efektīvu tika uzskatīta parametra vērtība 0,5 un tā reti tika mainīta. 

Katra ceļa pārbaude, vai tā ieguldījums pārsniedz nepieciešamo minimumu, ir laikietilpīgs 

process. Lai izvairītos no lieka laika patēriņa, visi ceļi tika grupēti. Parametrs ceļu grupēšanas 

precizitāte nosaka maksimālo starpību starp divu ceļu garumiem, lai tie varētu tikt pieskaitīti pie 

vienas grupas. Lai apvienotu ceļus vienā grupā, tika ņemts vērā ne tikai ceļa garumus, bet arī 

izkliedes leņķis – tam arī jāsakrīt kļūdas robežās. 

Stāvokļu skaits ir parametrs, kas apraksta paralēli modelēto superšūnu skaitu. Lai 

modelēšanu veiktu efektīvi, šī parametra vērtībai nav vēlams pārsniegt datora vai datoru klastera 

kodolu skaitu. 

S02 ir parametrs, kas atbilst S02 1.4. vienādojumā un kas apraksta daudzelektronu efekta 

ietekmi uz EXAFS spektru. No praktiska skatu punkta, EXAFS spektra amplitūda var samazināties 

parauga nehomogenitātes dēļ. Šajā darbā tika pētītas metāliskas folijas, kuram ir augsta 

homogenitāte, līdz ar ko šī parametra vērtība tika pieņemta par 1. 

Sakārtotā struktūrā visi atomi atrodas savās līdzsvara pozīcijās, līdz ar ko MSRD vērtības 

atompāriem ir vienādas ar nulli. Tas komplicē RMC simulācijas pirmo posmu, līdz ar ko simulācija 

tika uzsākta ar struktūru, kurā visi atomi ir nedaudz nobīdīti no savām līdzsvara pozīcijām. 

Pirms pilnvērtīgām RMC simulācijām katram paraugam tika veikta E0 pielāgošana. XAS 

spektru analīze tika veikta, izmantojot E0 vērtības, kas sakrīt rentgenabsorbcijas spektra pirmā 
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atvasinājuma maksimumu, kā arī izmantojot E0 vērtības, kas ir par 2 eV lielāka un kas ir par 2 eV 

mazāka par šo lielumu. No katras analīzes tika iegūts EXAFS spektrs, kas tika izmantots RMC 

simulācijā. Par korektu tika uzskatīts tas EXAFS spektrs, izmantojot kuru iegūta labāka sakritība 

starp eksperimentālo un modelēto EXAFS spektru. 

Katram paraugam tika veikta simulāciju sērija, kas ietvēra no 56 līdz 70 simulācijām: 8 līdz 

10 simulācijas katrā temperatūrā. Katrā simulāciju sērijā tika izmantoti vienādi parametri, ar vienu 

atšķirību: katrai simulācijai tika mainīta nejaušības sēkla, kas nosaka pseidonējaušo skaitļu 

ģeneratora darbību. Par pseidonejaušu skaitļu ģeneratoru kalpoja algoritms MT19937, kas ir viens 

no populārākiem pseidonejaušu skaitļu ģeneratoriem.79 

 

 

2.5.  MSRD iegūšana 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīta iegūto no RMC koordināšu kopu analīze, izmantojot pilnas un 

parciālas radiālā sadalījuma funkcijas un atomu koordināšu analīzi. 

No RMC iegūtajām atomu konfigurācijām ir iespējams iegūt MSRD vērtības. Metāliem ar 

augstu struktūras anizotropiju (hcp Cr, Zr Ti, Cd, Co, Zn) MSRD vērtības tika iegūtas trīs veidu 

atomu pāriem. Šis sadalījums ir redzams 2.2 attēlā. 

Ar oranžo apli ir apzīmēts nosacīti centrālais atoms (turpmāk saukts par “centrālo” atomu). 

Reālajā paraugā nav centrāla atoma, un izkliedes process var sākties no jebkura atoma, tomēr šis 

jēdziens ir nepieciešams atompāru tipu būtības izskaidrošanai. “Centrālais” atoms piedalās visos 

atompāros un atrodas koordinātēs (0; 0; 0). 

Jebkurš atoms, kas veido sešstūri, kopā ar "centrālo" atomu, veido A tipa atompāri, jo tie 

atrodas vienā kristālogrāfiskajā šūnā abās plaknēs. Koordinātu izteiksmē pie A tipa atompāriem 

pieder atomi, kuriem ir vienāda z koordināte (koordināte, kas atrodas c ass virzienā). Šāda veida 

atompāri turpmāk tiks apzīmēti ar tukšiem apļiem. 

Jebkurš atoms, kas ir apzīmēts ar sarkanu apli, kopā ar “centrālo” atomu veido C tipa 

atompārus, jo tie atrodas viens virs otra c ass virzienā. Šo atomu x un y koordinātes (koordinātes, 

kuras ir virzītas attiecīgi a un b ass virzienos) sakrīt savā starpā. Turpmāk šie atompāri tiks apzīmēti 

ar krāsainiem rombiem 
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Visi atompāri, kuri neatbilst iepriekšējos paragrāfos minētajiem nosacījumiem, ir pieskaitīti 

pie B tipa atompāriem. Šādus atompārus kopā ar “centrālo” atomu veido jebkurš no atomiem, kuri 

viedo divus trijstūrus. Atomiem, kuri veido B tipa atompāri, vienlaicīgi nesakrīt z koordināte un 

vismaz viena no x un y koordinātēm.  

 

 

 
2.2. att. Atompāru tipu piemēri un turpmāk lietotais apzīmējums; ar oranžo apli ir apvilkts nosacīti 

centrālais (turpmāk “centrālais”) atoms; sešstūri veidojoši atomi ar “centrālo” atomu veido A tipa 

atompārus, kuri turpmāk būs apzīmēti ar tukšiem apļiem; divus trijstūrus veidojošie atomi kopā 

ar “centrālo” atomu veido B tipa atompārus, kuri būs apzīmēti ar kvadrātiem; atomi, kuri apvilkti 

ar sarkano apli, kopā ar “centrālo” atomu veido C tipa atompārus un būs apzīmēti ar rombiem 
 

Veidojot secinājumus, lielāks uzsvars tiks likts uz A un C tipa atompāriem, jo starpība starp 

šo atompāru MSRD reprezentē strukturālās anizotropijas efektu. Kā tika minēts sadaļā literatūras 

apskats, hcp struktūrai ir raksturīga anizotropija, kas ir vērsta c ass virzienā. Tādēļ C tipa 

atompāriem anizotropijas efekts būs visizteiktākais, savukārt A tipa atompāriem nevajadzētu būt 

struktūras anizotropijas ietekmētiem. 
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Atompāra pieskaitīšanu pie kāda tipa ir nepieciešams modificēt, jo analīzei tika izmantota no 

RMC iegūta iesaldētā struktūra, kurā visi atomi ir novirzīti no savas sākotnējās pozīcijās. Tādēļ 

nosacījums, ka diviem atomiem, kuri atrodas vienā ab plaknē, z koordināte ir vienāda, neizpildīsies. 

Šo iemeslu dēļ koordinātu nosacījumus nepieciešams pielāgot. Pie A tipa tiks iekļauti atomi, kuru 

z koordinātes ir gandrīz vienādas, bet pie C tipa – atomi, kuru x un y koordinātes gandrīz sakrīt. 

Šāda definīcija atbilst A veidam. Praktiski tas tika realizēts, izmantojot sekojošu tuvinājumu: 

𝑐𝑐1 = 𝑐𝑐2, 𝑗𝑗𝑎𝑎 𝑐𝑐2 =  𝑐𝑐1 ± 𝑥𝑥, 

kur c1 un c2 – vienāda (piemērām, z) koordināte diviem atomiem, kuri tiek pārbaudīti; 

x – pieļaujams novietojums attiecīgas koordinātes virzienā. 

Šī darba ietvaros tika izmantots arī cits atompāru tipa definīcijas veids – B veids. Pēc B veida 

definīcijas, pie A tipa atompāriem ir pieskaitīti visi atompāri, kuru atomu z koordinātes sakrita 

līdzsvara struktūrā, bet pie C tipa atompāriem – visi atompāri, kuru atomu x un y koordinātes sakrita 

līdzsvara struktūrā. 

No iegūtās atomu koordinātu kopas MSRD vērtības var iegūt dažādos veidos. Šī darba 

ietvaros tika pielietotas divas metodes: pirmā – MSRD iegūšana no atomu koordinātēm, izmantojot 

vienādojumu 2.1: 

𝑀𝑀𝑆𝑆𝑅𝑅𝑀𝑀 =  
1
𝑁𝑁
�(𝑅𝑅𝑘𝑘 − 𝑅𝑅�)2,
𝑁𝑁

𝑘𝑘

 (2.1) 

kur N – neizslēgto atompāru skaits; 

Rk – ceļa k garums.80 

 Otrā MSRD iegūšanas metode ir RDF konstruēšana un to aprakstīšana ar Gausa funkcijām. 

Bcc metāliem ir pielietota pilnas RDF analīze, savukārt hcp metālu analīze tika veikt, izmantojot 

trīs parciālās RDF, kuras atbilst A, B vai C atompāru tipam. 

Lai realizētu pirmo metodi, šī maģistra darba ietvaros tika izstrādāts algoritms, kas tika 

realizēts skripta veidā, izmantojot Python programmēšanas valodu (sk. 3. un 4. pielikumu).  

Lai izveidotu failu ar informāciju, kurus atompārus analizēt šajā pieejā, tika izmantota 

līdzsvara struktūra. Analizējot to, bija iespējams noteikt, kurās faila rindiņās ir pierakstīta 

informācija par katru no atomiem un pie kuras koordinācijas sfēras pieder katrs no atompāriem. Šī 

atompāru definīcija atbilst B veidam. 

Lai realizētu otro metodi, tika izmantotas divas pieejas RDF veidošanā, bet RDF tālākajā 

analīze palika nemainīga. Pirmajā pieejā tika izmantota A veida atompāru definīcija. Šīs definīcijas 

ietvaros nav garantēts, ka visi atomi, kuri ir izmantoti RDF konstruēšanā, ietilpst analizētajā 
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koordinācijas sfērā. Potenciāli ir iespēja, ka B tipa atompāris divu atomu nobīdes dēļ tiek pieskaitīts 

pie A vai C tipa atompāriem. Otrajā pieejā, kurā izmanto B veida atompāru definīciju, šāda 

problēma nevar rasties, jo atompāri tiek noteikti no līdzsvara struktūras. To, vai šis neprecizitātes 

efekts ir būtisks, ir iespējams noteikt, salīdzinot pēc abām pieejām noteiktās MSRD vērtības. 

Iegūtās RDF tika analizētas, izmantojot programmu Origin. RDF maksimumu modelēšanai 

tika izmantotas Gausa funkcijas. Turpmākajā RDF analīzē tiks izmantots jēdziens "komponente", 

kas atbilst atompāru kopai, kuru apraksta ar vienu Gausa funkciju. Mazos attālumos komponente 

sakritīs ar koordinācijas sfēru, tomēr lielos attālumos koordināciju sfēras var stipri pārklāties, un 

to analīze ar divām dažādām Gausa funkcijām neizskatīsies ticama. Komponenšu aprakstīšanai 

lietoto Gausa funkciju y(x) matemātiskā forma dota 2.2 vienādojumā: 

𝑦𝑦(𝑥𝑥) =
𝐴𝐴

𝜎𝜎√2𝜋𝜋
𝑒𝑒−

(𝑥𝑥−𝑥𝑥𝑣𝑣)2
2𝜎𝜎2 , (2.2) 

kur x - komponentes starpatomu attālums; 

A – laukums zem komponentes, kas atbilst atomu skaitam komponentē; 

xc – komponentes vidējais starpatomu attālums; 

σ2 – MSRD.81 

Darbā izmantoto MSRD iegūšanas metožu apkopojums ir attēlots 2.3. attēlā. 

 
2.3.att. MSRD iegūšanai izmantotās metodes 
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3. REZULTĀTI UN TO IZVĒRTĒJUMS  
 

 

3.1. Rentgenstaru difrakcijas rezultātu analīze 

 

 

Šajā sadaļā ir aprakstīti iegūta no rentgenstaru difrakcijas informācija par hroma 

paraugastruktūru.  

Plānāka hroma folijas parauga ar biezumu 2 µm difraktogramma pirms karsēšanas, kā arī 

veikta ar Rietveld metodi analīze ir parādīta 3.1. attēlā. 

 

 
3.1.att. Hroma folijas ar pamatni rentgendifraktogramma; melna līnija – uzņemta 

rentgendifraktogramma; sarkana līnija – nomodelēta ar Rietvelda metodi 

rentgendifraktogramma; pelēkā līnija – starpība starp modelēto un uzņemto difraktogrammām; 

tumši zila līnija – eksperimentālais fons; zaļa līnija un iekrāsots zaļā laukums zem tas – refleksi, 

kuri atbilst hcp hromam; gaiši zila līnija un iekrāsots laukums zem tas – refleksi, kuri atbilst bcc 

hromam; violeta līnija un iekrāsots laukums zem tas – refleksi, kuri atbilst pamatnei  

, , , , , , , , , , , 
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No Ritvelda analīzes ir redzams, ka paraugā ir divas hroma fāzes: hcp fāze ir pārākumā (86%) 

un bcc fāze, kuras ir ievērojami mazāk paraugā (14%). Vēl difraktogrammā ir redzami refleksi no 

poliestera pamatnes. Literatūrā nav XRD vai struktūras datu pētītām paraugam. Tuvākais esošais 

literatūrā paraugs ir izaudzēts uz rutēnija virsmas dažu nanometru biezs hroma slānis. Ņemot vērā 

literatūras datus27 var izvirzīt hipotēzi, ka fāžu attiecība tādos materiālos varētu būt atkarīga no 

elementa (vai savienojuma) slāņa biezuma. Struktūras parametri šī darbā pētītam paraugam un 

izaudzētam uz rutēnija paraugam ir norādīti 3.1. tabulā.  

 

3.1. tabula 

Šī darbā iegūtie un literatūrā zināmie hcp hroma strukturāli parametri 

Parametrs Literatūras dati  Šī darbā iegūti dati 

a un b, Å 2,714 2,72189 ± 0,00001 

c, Å 4,41 4,43751 ± 0,00001 

c/a 1,62 1,63030 

α un β, o 90 90 

γ, o 120 120 

 

Iegūtas struktūras c/a attiecība ir tuva ideālajai c/a attiecībai, kas ir vienāda ar 1,633.28 Kā 

tika minēts sadaļā 2.1. rentgendifraktogramma tika uzņemta arī paraugam pēc karsēšanas un 

salīdzināta ar datubāzi vizuāli, lai saprastu, vai hroms pilnībā pārgāja bcc fāzē. Iegūtās 

difraktogrammas hroma paraugam pirms un pēc karsēšanas ir parādītas 3.2. attēlā. 

Ir redzams, ka pēc termiskās apstrādes paraugs atgriezās bcc fāzē. Visticamāk tādā veidā uz 

paraugu iedarbojas organiska pamatne, kas arī inducēja hroma fāzes maiņu. 

Iegūta hcp hroma struktūra tika izmantota tālākas RMC simulācijas. 
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3.2. att. rentgenstaru difraktogrammas hroma paraugam ar pamatni; melnā krasā 

difraktogramma paraugam pirms karsēšanas; sarkanā krasā difraktogramma parauga daļai, kas 

tik karsēta līdz 160 oC gaisā; zilā krasā difraktogramma parauga daļai, kas tika karsēta līdz            

200 oC acetona klātbūtnē. 

 

 

3.2. Rentgenstaru absorbcijas spektroskopijas un Apgrieztā Monte-Karlo rezultāti 

 

 

Šajā sadaļā ir apskatīti iegūti EXAFS spektri un to FT, kā arī ir novērtēta RMC metodes 

ietvaros veiktu simulāciju sakritība ar eksperimentāliem datiem. 

Šajā un tālākajās sadaļās, kad būs apskatīti iegūti rezultāti, tie būs apskatīti trīs dažādos 

veidos: vai nu tiks atspoguļoti dati 10 K mērījumiem (zemāka temperatūra), vai nu 300 K (250 K 

temperatūra Cd paraugam) mērījumiem (augstāka temperatūra), vai nu visām temperatūrām 

vienlaicīgi. Pārējo temperatūru dati nebūs apskatīti atsevišķi, jo nevienam paraugam nav sagaidāma 

fāžu pāreja, kura izmainītu struktūras parametrus spēcīgāk, nekā termiska nesakārtotība, kura 

pieaug kopā ar temperatūru. Šī likumsakarība nozīmē, ka vērtīgāk būs salīdzināt savā starpā 

maksimālas un minimālas temperatūras mērījumus un modelēšanu. Citu temperatūru eksperimentu 

un simulāciju dati ir pievienoti pielikuma. 

Bcc hroma dažādu temperatūru EXAFS spektri un EXAFS spektru FT ir parādīti 3.3. attēlā. 

No attēla ir redzams, ka gan EXAFS spektru, gan EXAFS spektru FT amplitūda samazinās, kad 

pieaug temperatūra. Tas ir saistīts ar termiskas nesakārtotības pieaugumu un ir sagaidāms efekts.  
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3.3. att. Hroma parauga ar bcc struktūru EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa 

labi) dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 

150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 

 

Otrā bcc metāla, molibdēna, EXAFS spektri un to FT paradīti 3.4. attēlā. Visas Debaja 

temperatūras, par kurām ir runa tika norādītas 1.1. tabulā un ir ņemtas no literatūras avotiem. Mo 

EXAFS spektru un tā FT amplitūdas samazināšanas tendence ir līdzīga bcc hroma tendencei, kas 

tika pamanīta bcc hromā, tomēr jāatzīmē, ka molibdēna EXAFS spektra relatīva amplitūdas 

samazināšana ir lielāka (samazinās stiprāk), nekā hroma paraugam. Tas varētu būt saistīts ar 50 K 

atšķirību šo metālu Debaja temperatūrā. Jo lielāka ir Debaja temperatūra, jo mazāk samazinās 

EXAFS spektru amplitūda, kad palielinās temperatūra.  

 

  
3.4. att. Molibdēna EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās 

temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā 

krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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Titāna EXAFS spektri un to FT dažādās temperatūras ir attēloti 3.5. attēlā. Titāna Debaja 

temperatūra ir tuva molibdēna Debaja temperatūrai. Ar to saskan arī līdzīgi relatīvi EXAFS spektru 

amplitūdas samazinājumi, pieaugot temperatūrai. 

 

  
3.5. att. Titāna EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās temperatūrās: 

melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, 

oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 

 

EXAFS spektri un to FT dažādās temperatūras kobaltam ir paradīti 3.6. attēlā. EXAFS 

spektra amplitūdas izmaiņa, tapāt kā Debaja temperatūra, kobaltam ir līdzīga attiecīgiem 

parametriem titānam. 

 

  
3.6. att. Kobalta EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās temperatūrās: 

melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, 

oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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No rentgenabsorbcijas spektroskopijas iegūtie kadmija EXAFS spektri un to FT ir parādīti 

3.7. attēlā. Kobaltam spektri kā augstākā temperatūra ir attēloti 250 K. Kadmijam ir ievērojami 

mazāka Debaja temperatūra, kas nosāka lielāko EXAFS spektru amplitūdas samazinājumu. Gan 

te, gan iepriekšējiem paraugiem ir redzams, ka amplitūdas samazinājums notiek pie lielākām k 

vērtībām. Tas ir viens no iemesliem, kāpēc no temperatūras atkarīgus mērījumus ir nepaciešams 

veikt lielākā viļņu skaitļu (un enerģijas) apgabalā. Citādi starpība starp dažādām temperatūrām 

nebūs pamanāma un veikti no tāda mērījuma secinājumi nebūs ticami.  

 

  
3.7. att. Kadmija EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās temperatūrās: 

melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, 

oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 

 

Cinka EXAFS spektri un to FT dažādās temperatūrās ir attēloti 3.8. attēlā. Līdzīgi kobaltam 

cinkam ir salīdzinoši maza Debaja temperatūra, kuras efekts ir redzams lielā EXAFS spektru 

amplitūdas samazinājumā.  
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3.8. att. Cinka EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās temperatūrās: 

melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, 

oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 

 

EXAFS spektri un to FT cirkonija paraugam ir parādīti 3.9. attēlā. Līdzīgi kā diviem 

iepriekšējiem paraugiem, cirkonijam ir salīdzinoši maza Debaja temperatūra, kas nosaka lielu 

EXAFS spektra amplitūdu samazinājumu, palielinot eksperimenta temperatūru.    

 

  
3.9. att. Cirkonija EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās 

temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā 

krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 

 

Hroma parauga ar hcp struktūru EXAFS spektri un to FT ir parādīti 3.10 attēlā. Iepriekšējos 

paraugus ar hcp struktūru var nosacīti sadalīt divas grupas: ar salīdzinoši augstu Debaja 

temperatūru (ap 380 K), pie kuras atbilst titāns un kobalts, un ar salīdzinoši zemu Debaja 
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temperatūru (ap 240 K), pie kuras pieder cinks, kadmijs un cirkonijs. Debaja temperatūra hcp 

hromam nav zināma, tomēr, apskatot EXAFS spektra amplitūdas samazinājumu, var secināt, ka 

hcp hroms drīzāk ir līdzīgs augstas Debaja temperatūras grupas paraugiem.  

 

  

3.10. att. Hcp hroma EXAFS spektri (pa kreisi) un EXAFS spektru FT (pa labi) dažādās 

temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā 

krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 

 

Kopsummā var pateikt, ka visi XAS eksperimenti tika izpildīti veiksmīgi un redzamas 

saistītās ar amplitūdu likumsakarības to pierada.  

Katram paraugam katrā temperatūrā tika veikta simulāciju sērija, kas sastāv no 8 līdz 10 

RMC simulācijām. Tā kā starpība starp vienas sērijas simulācijām ir tikai statistiska (ieviesta ar 

psejdonejaušu skaitļu ģeneratoru), starpība starp dažādam vienas sērijas simulācijām neattēlo 

izmaiņas fizikālos un ķīmiskos parametros, līdz ar ko no katras sērijas darbā vai pielikumos būs 

attēlota informācija tikai par vienu no simulācijām. Darba ietvaros būs parādīti simulēti un 

eksperimentāli EXAFS spektri un EXAFS spektru FT, savukārt pielikumos būs iespējams atrast arī 

veivlēta transformācijas attiecīgām simulācijām. 

No simulācijām un eksperimentiem iegūto EXAFS spektru un EXAFS spektru FT 

salīdzinājums bcc hromam ir paradīts 1.11. attēlā. EXAFS spektrā ir vairākas eksperimenta un 

simulācijas nesakritības vietas. Visas tādas vietas atrodas spektru sākumā, kas ir saistīts ar teorijas 

neprecizitāti EXAFS spektra aprēķinā RMC iegūtajai struktūrai un augstākas kārtas izkliedes ceļu 

izslēgšanu  pirms EXAFS spektra aprēķina. Tādas nesakritības bija sagaidāmas un pēc sava izmēra 

ir nelielas, līdz ar ko tikai nedaudz ietekmē rezultātu. EXAFS spektra FT nesakritība starp 

eksperimentu un simulāciju ir saistīta ar EXAFS spektra FT modelēšanas diapazona izvēli. Arī šī 
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neprecizitātē neievieš lielu kļūdu iegūtajā rezultātā. Var secināt, ka RMC tika veiksmīgi pielietota 

bcc hroma paraugam. Skaitliskais simulāciju precizitātes novērtējums būs paradīts tabulā visiem 

paraugiem kopā pēc visu paraugu spektru vizuāla salīdzinājuma. Tādas nesakritību vietas kā bcc 

hromam ir raksturīgas lielākai RMC rezultātu daļai un nenes lielu ieguldījumu datu kvalitātē, līdz 

ar ko turpmākajiem paraugiem tādas neprecizitātes nebūs atzīmētas grafikos ar zaļiem ovāliem un 

plaši diskutētas, savukārt uzmanība būs vērsta uz cita iemesla dēļ redzamām nesakritībām.  

 

 
3.11. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) bcc hroma EXAFS spektrs 

(pa kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā; galvenās 

nesakritības vietas apvilktas ar zaļiem ovāliem  
  

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 
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 Molibdēna eksperimentālo un simulētu spektru salīdzinājums ir paradīts 3.12. attēlā. 

Izņemot nesakritību vietas, kas ir izraisītas ar teorijas neprecizitāti un R telpas robežu izvēli, 

salīdzinājumā nav redzamas lielas atšķirības. Var pateikt, ka simulācija tika paveikta ar labu 

precizitāti. 

 

 
3.12. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) molibdēna EXAFS spektrs 

(pa kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

Titānam, kā arī citiem paraugiem, ir neprecizitātes EXAFS spektrā, kas ir saistītas ar teorijas 

trūkumiem. Tas ir redzams 3.13. attēlā.. Vispārīgi apskatot EXAFS spektru un to FT salīdzinājumu 

starp eksperimentu un simulāciju, var pateikt, ka simulācija notika veiksmīgi.  

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 
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3.13. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) titāna EXAFS spektrs (pa 

kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

Kobaltam, kā ir redzams 3.14. attēlā, ir laba sakritība starp eksperimentāli iegūtiem un 

simulētiem ar RMC metodi EXAFS spektriem un to FT. 

 

, 

, 

, 

, 

, 

, 
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, 

, 

, 

, 

, 
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3.14. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) kobaltam EXAFS spektrs 

(pa kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

No 3.15. attēla ir redzams, ka no RMC simulācijām iegūtie EXAFS spektri un EXAFS 

spektru FT kadmijam labi sakrīt ar eksperimentāli iegūtiem EXAFS spektriem un to FT. 

 

, 

, 

, 

, 

, 

, 
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3.15. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) kadmija EXAFS spektrs 

(pa kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

Cinka eksperimentālo un simulēto ar RMC EXAFS spektru un to FT salīdzinājum ir attēlots 

3.16. attēlā. Cinka EXAFS spektra FT ir redzama amplitūdas nesakritība pie 10 K ap 3.5 Å 

attālumā. Pēc sava izmēra šī nesakritība ir neliela, bet pamanāma. Ir sagaidāms, ka šī nesakritība 

neietekmēs RDF un atomu koordinātu analīzi, tomēr jāpatur prātā, ka tas varētu ieviest kļūdu. 
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3.16. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) cinka EXAFS spektrs (pa 

kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

Kā ir redzams 3.17. attēlā, sakritība starp cirkonija simulētiem un eksperimentāli iegūtiem 

EXAFS spektriem un to FT ir augsta. Kā arī pārējiem paraugiem, lielāka nesakritība ir EXAFS 

spektru sākumā, kas ir saistīts ar teorijas ierobežojumiem un augstākās kārtas izkliedes ceļu 

izslēgšanu.  
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3.17. att. Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) cirkonija EXAFS spektrs 

(pa kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

Hroma parauga ar hcp struktūru eksperimentāli EXAFS spektri un to FT labi sakrīt ar no 

RMC iegūtiem EXAFS spektriem un EXAFS spektra FT, kas ir parādīts 3.18. attēlā. Tas ir 

pierādījums tam, ka no Rietveld analīzes iegūta struktūra atbilst parauga struktūrai XAS 

eksperimenta laikā.  
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3.18. att.  Eksperimentālais (melna līnija) un modelētais (sarkana līnija) hcp hroma EXAFS spektrs 

(pa kreisi) un EXAFS spektra FT (pa labi) 10 K (augšā) un 300K (apakšā) temperatūrā 
 

Visu paraugu spektri tika veiksmīgi un ar labu sakritību nosimulēti ar RMC metodi. To pašu 

var secināt no skaitliskā sakritības novērtējuma, kas ir paradīts 3.2. tabulā. Iegūtie skaitļi atspoguļo 

EXAFS spektra veivleta transformāciju sakritību eksperimentāliem un simulētiem datiem. Jo 

mazāks ir skaitlis, jo lielāka ir sakritība. Šī parametra vērtība ap 0.1 un zemāk ir uzskatīta par labu. 

Tabulā attēloti dati tika iegūti kā vidējais aritmētiskais no vienas sērijas simulācijām, savukārt kā 

kļūda ir noradīts drošību intervāls. Standartnovirzes aprēķinā tika izmantota α = 0.95. 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

52 
 



 

3.2. tabula 

RMC modelēšanas kļūdas 

Temperatūra, K Molibdēns Bcc hroms Hcp hroms Titāns 

10 0,1104 ± 0,0018 0,1123 ± 0,0011 0,1132 ± 0,0009 0,147 ± 0,004 

50 0,1055 ± 0,0012 0,1115 ± 0,0006 0,1138 ± 0,0010 0,144 ± 0,005 

100 0,1072 ± 0,0013 0,1077 ± 0,0007 0,1100 ± 0,0016 0,135 ± 0,005 

150 0,1063 ± 0,0008 0,1079 ± 0,0009 0,1078 ± 0,0013 0,125 ± 0,005 

200 0,1124 ± 0,0010 0,1023 ±0,0013 0,101 ±0,002 0,115 ± 0,006 

250 0,1116 ± 0,0009 0,1044 ± 0,0007 0,1047 ± 0,0013 0,110 ± 0,008 

300 0,1156 ± 0,0018 0,0978 ± 0,0010 0,1022 ± 0,0016 0,100 ± 0,006 

Temperatūra, K Kobalts Cirkonijs Cinks Kadmijs 

10 0,065 ± 0,004 0,0880 ± 0,0017 0,104 ± 0,004 0,112 ± 0,008 

50 0,065 ± 0,004 0,0878 ± 0,0011 0,091 ± 0,005 0,101 ± 0,002 

100 0,054 ± 0,003 0,0871 ± 0,0012 0,0844 ± 0,0013 0,125 ± 0,002 

150 0,050 ± 0,003 0,0869 ± 0,0018 0,085 ± 0,002 0,120 ± 0,004 

200 0,043 ± 0,003 0,086 ± 0,002  0,0828 ± 0,0014 0,150 ± 0,005 

250 0,039 ± 0,003 0,090 ± 0,004 0,084 ± 0,003 0,149 ± 0,004 

300 0,038 ± 0,002 0,0097 ± 0,003 0,085 ± 0,005 - 

 

Gandrīz visas kļūdas ir pieļaujamās robežās. Kā izņēmumu var izdalīt titānu, kuram zemās 

temperatūrās kļūda ir aptuveni 0,15, un kadmiju, kam ir tādas pašas kļūdas augstās temperatūrās. 

Šo kļūdu lielums būs ņemts vērā, ja RDF analīzē paradīsies neprecizitātes, tomēr apskatot 

problēmspektrus netika pamanītas kādas būtiskas nesakritības. 

 

 

3.3. MSRD iegūšanas metožu salīdzināšana 

 

 

Šajā sadaļā būs salīdzinātas savā starpā četras MSRD iegūšanu metodes. 

Visu MSRD iegūšanas metožu salīdzināšanai tika izmantots hcp hroms.  
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Lai veiktu metožu salīdzināšanu no iegūtām no RMC simulācijām atomu konfigurācijām tika 

konstruētas RDF. RDF konstruēšanai tika pielietotas divi dažādi atompāru definīcijās veidi, kuras 

ir aprakstītas 2.5. sadaļā. 

Hroma ar hcp struktūru veidots, izmantojot A veida atompāru definīciju, RDF dažādās 

temperatūrās ir parādīts 3.19. attēlā. Metāliem ar hcp struktūru nav korekti veikt secinājumus par 

komponenšu pārklāšanu no pilnas RDF, jo analīzes laikā tiek atsevišķi apskatītas parciālas RDF, 

tomēr, lai apskatītu vispārīgas likumsakarības pietiek ar pilnas RDF analīzi. Šī gadījumā ir 

redzams, ka pieaugot temperatūrai, palielinās arī komponenšu platums, un tāpēc palielināsies 

MSRD vērtības un samazinās augstums. Novērots efekts nav liels, tomēr ir redzams.  

 
3.19. att. hcp hroma veidotā ar A veida atompāru definīciju pilna RDF dažādās temperatūrās: 

melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, 

oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
 

Attēlā 3.20. ir redzama pilna RDF hcp hromam, kas tika konstruēta, izmantojot B veida 

atompāru definīciju. Šajā gadījumā RDF nav normalizēta, jo tika izmantota cita programma. Tas 
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ietekmē tikai komponentes laukuma jeb koordinācijas skaitļa vērtību. Tā kā lielākais uzsvars šajā 

darbā tika veidots uz MSRD vērtībām, kas nemainās atkarībā no normalizācijas, var vienlīdzīgi 

analizēt datus, kuri ir iegūti no normalizētām un nenormalizētām RDF. Vizuāli 3.20. attēlā parādīts 

RDF ir gludāks par RDF, kas ir redzama 3.19. attēlā. Tas ir saistīts ar x ass soli, kad tika rēķinātas 

RDF. Pirmās RDF gadījumā tika izmantots solis 0,01 Å, savukārt otras RDF gadījuma – 0,02 Å. 

 

 
3.20. att. hcp hroma veidotā ar B veida atompāru definīciju pilna RDF dažādās temperatūrās: 

melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, 

oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
 

Pirmkārt, savā starpā tika salīdzinātas abas RDF aprēķinu pieejas, kas parādīts attēlā 3.21., 

kurā ar pilnībā aizpildītiem kvadrātiem un rombiem un ar pilnībā tukšiem apļiem ir apzīmēti dati, 

kuri ir iegūti, izmantojot A atompāru tipa definīcijas veidu (atompāris ir pieskaitīts pie kāda tipa, 

balstoties uz atomu pozīcijām beigu failā), bet ar tukšiem kvadrātiem, rombiem un apļiem ar 
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ievilktu krustu ir apzīmēti dati, kuri ir iegūti, izmantojot B atompāru tipa definīcijas veidu 

(atompāru tips ir noteikts no līdzsvara struktūras). 

 
3.21.att. Ar abām RDF aprēķinu pieejam iegūto MSRD salīdzinājums atkarībā no temperatūras; 

leģendā iekavās ir norādīts atompāru tips (A, B vai C) un izmantotā pieeja (RDF_1 – aprēķins no 

beigu struktūras, RDF_2 – no līdzsvara struktūras); ar līnijām ir paradīta pētāmo komponenšu 

MSRD vērtību pielāgošana ar Einšteina modeli 

 

Katras komponentes MSRD vērtības, kuras tika iegūtas ar abām pieejām, sakrīt savā starpā 

kļūdu robežās, izņemot C komponenti 250 un 300 K temperatūrā. Visticamāk tas ir saistīts ar 

attiecīgas komponentes zemo statistiku un lieliem pleciem. Hcp hroma gadījumā B veida atompāru 

definīcija dod iespēju izanalizēt komponenti ar lielākām problēmvietam, savukārt parasto 

komponenšu dati sakrīt kļūdas robežas. Var secināt, ka B veida atompāru definīciju RDF funkcijas 

izveidei jāizmanto problēmsituācijās, savukārt vienkāršākos gadījumos var pielietot jebkuru no 

metodēm ar vienādu kvalitātes līmeni.   
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Pēc tam tika salīdzinātas MSRD iegūšanas metodes no RDF modelēšanas ar MSRD 

vērtībām, kuras tika iegūtas no atomu koordināšu analīzes ar datu atmešanas kritēriju 2σ (parādīts 

3.22. attēlā) un 3σ (parādīts 3.23. attēlā) 

 
3.22.att. Ar divām metodēm iegūto MSRD salīdzinājums atkarībā no temperatūras; leģendā 

iekavās ir norādīts atompāru tips (A, B vai C) un izmantotā metode (RDF_1 – MSRD iegūšana no 

RDF modelēšanas, DA_2σ – MSRD iegūšana no atomu koordinātēm ar datu atmešanas kritēriju 

2σ); ar līnijām ir paradīta pētāmo komponenšu MSRD vērtību pielāgošana ar Einšteina modeli 

 

Ar pilnībā tukšiem apļiem un pilnībā aizpildītiem kvadrātiem un rombiem ir apzīmēti dati, 

kuri ir iegūti no RDF analīzes, savukārt ar pustukšiem (augšēja daļa tukša, apakšēja daļa aizpidīta) 

simboliem ir apzīmēti dati no koordināšu analīzes ar datu atmešanas kritēriju 2σ. Gandrīz katras 

komponentes MSRD vērtības, kas iegūtas no koordināšu analīzes ir zemākas, nekā tās, kas iegūtas 

no RDF analīzes. Divi izņēmumi ir vienīga C tipa komponente un pirmā B  tipa komponente. Tas 

ir saistīts ar lieliem pleciem kurus nesanāca pilnība atmest, izmantotjot koordināšu analīzi ar 

atmešanas faktoru 2σ. Koordinātu analīze ar atmēšanas kritēriju 2σ dod neprecīzas absolūtas 
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MSRD vērtības, jo ir atmests ne tikai troksnis, bet arī daļa no noderīgiem datiem, līdz ar ko turpmāk 

tā netiks pielietota. 

 

 
3.23.att. Ar divām metodēm iegūto MSRD salīdzinājums atkarībā no temperatūras; leģendā 

iekavās ir norādīts atompāru tips (A, B vai C) un izmantotā metode (RDF_1 – MSRD iegūšana no 

RDF modelēšanas, DA_3σ – MSRD iegūšana no atomu koordinātēm ar datu atmešanas kritēriju 

3σ); ar līnijām ir paradīta pētāmo komponenšu MSRD vērtību pielāgošana ar Einšteina modeli 
 

Ar pilnībā tukšiem apļiem un pilnībā aizpildītiem kvadrātiem un rombiem ir apzīmēti dati, 

kuri ir iegūti no RDF analīzes, savukārt ar pustukšiem (augšēja daļa aizpildīta, apakšēja daļa tukša) 

simboliem ir apzīmēti dati no koordināšu analīzes ar datu atmešanas kritēriju 3σ. Visām 

komponentēm visās temperatūrās MSRD vērtības, kuras ir iegūtas no RDF analīzes, ir zemākas, 

nekā MSRD vērtības, kuras ir iegūtas no koordināšu analīzes. Var secināt, ka koordinātu analīzes 

laikā ne viss troksnis tika atmests. Koordinātu analīze ar atmešanas kritēriju 3σ netiks izmantota 

turpmāk. 
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Pēc metožu salīdzināšanas par efektīvākām metodēm var atzīt RDF analīzi. RDF, kas ir 

konstruēts no sākotnējās struktūras dod priekšroku problēmsituāciju analīzē, savukārt visos citos 

gadījumos abas metodes ir līdzīgas. Hcp Cr datu analīzei būs pielietotā RDF analīze ar B veida 

atompāru definīciju, savukārt visu pārējo metālu analīzei tiks pielietota RDF analīze ar A veida 

atompāru definīciju. 

  

 

3.4. Radiālo sadalījumu funkciju un MSRD analīze 

 

 

Šajā sadaļā ir veikta pilnu no RDF, MSRD un Einšteina modeļa iegūtu rezultātu un 

likumsakarību analīze. 

Bcc metālu RDF analīzē tika izmantotas pilnas RDF, savukārt hcp metālu analīzē tika 

izmantotas parciālas RDF, kuras atbilst atomiem vienā plaknē, atomiem, kuri ir izvietoti c ass 

virzienā, un visiem pārējiem atomiem. Plašāk par atompāru veidu un parciālam RDF tika aprakstīts 

2.5.sadaļā. Ar vārdu komponente šajā sadaļā būs saukta atomu grupa, kura ir modelēta ar vienu 

Gausa funkciju. 

Molibdēna RDF dažādās temperatūrās ir parādīts 3.24. attēlā. Palielinoties temperatūrai, 

palielinās materiāla termiskā nesakārtotība. Šī fakta dēļ notiek komponenšu platuma palielināšana. 

Tā kā platums palielinās, bet laukums zem komponentes paliek nemainīgs, komponentes augstums 

samazinās. Tas ir sagaidāms rezultāts visiem pētāmiem materiāliem. Molibdēnā ir redzama šī 

likumsakarība, kas palielina modelēšanas kļūdu augstās temperatūras: komponenšu platuma 

palielināšanas dēļ pieaug arī komponenšu pārklāšana, kas var ietekmēt iegūto rezultātu pareizību. 

Molibdēna gadījumā tas varētu būt aktuāls 4. un 5. komponentei, tomēr pārklāšana ir salīdzinoši 

maza, lai netraucētu analīzei. Divas komponentes ap 7 Å nebūs ņemtas vērā MSRD analīzē. 

Attēlā 3.25. ir parādīta bcc hroma RDF atkarība no temperatūras. Līdzīgi kā bija molibdēna 

RDF gadījumā, komponenšu platums ietekmēs 4. un 5. komponentes analīzi, tomēr hromam 

pārklāšana ir lielāka, kas liek pievērst lielāko uzmanību attiecīgo MSRD vērtību analīzē. Zemās 

temperatūrās 5. komponente ir redzama kā atsevišķs pīķis, savukārt 300 K temperatūrā jau izskatās 

līdzīgāk 4. komponentes plecam. Tapāt kā molibdēna gadījumā, vistālākās paradītās komponentes 

(ap 6.5 Å) nebūs analizētas lielas pārklāšanas dēļ.  
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Titāna pilna RDF dažādās temperatūrās ir paradīta 3.26. attēlā. Kā tika minēts sadaļā 3.3., 

hcp metāliem nedrīkst no pilnas RDF viennozīmīgi pateikt, vai viena tipa atompāru komponentes 

pārklāsies, tomēr var veikt secinājumu, vai parciālu RDF pielietošana ir vērtīga. Lielākais 

uzlabojums, ko ievieš parciālas RDF titāna RDF analīzē ir pirmās komponentes analīze, jo pilnajā 

RDF gan A, gan B tipa tuvāko komponenti veidojošs atompāris atrodas 2,92 Å attālumā, līdz ar ko 

komponentes pilnībā pārklājas un pilnās RDF pirmās komponentes analīze vairs nav korekta. 

 

 
3.24. att. Molibdēna RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā 

krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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3.25. att. Bcc hroma RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā 

krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
 

 
3.26. att. Titāna RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 

100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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Kobalta pilna RDF ir attēlota 3.27. attēlā. Tapāt kā titānam galvenais uzlabojums, ko ievieš 

parciālu RDF pielietošana ir iespēja izanalizēt pirmo komponenti, kas hcp struktūras anizotropijas 

dēļ nebūtu korekti veikt pilnajā RDF. 

Tā kā c/a attiecība titānam un cirkonijam ir gandrīz vienāda, cirkonija pilnas RDF (skat. 3.28. 

att.) analīze ir apgrūtināta to pašu iemeslu dēļ – pirmā pilnas RDF komponente sastāv no diviem 

nevienādiem cirkonija atomu grupam. Pirmā atomu grupa ir izvietota vienā ab plaknē, savukārt 

otra grupa veido divus trijstūrus virs un zem nosacīti centrāla atoma. Tā kā hcp struktūras 

anizotropija ir vērsta c ass virzienā, šo atomu grupas tas ietekmē dažādi, līdz ar ko pirmās 

komponentes analīzē pilnā RDF nebūs korekta.  

 

 

 
3.27. att. Kobalta RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā 

krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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3.28. att. Cirkonija RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā 

krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
 

Kadmija un cinka pilnas RDF (skat. 3.29. un 3.30. attēlu attiecīgi) analīze ir līdzīga, jo tiem 

ir līdzīga c/a attiecība. Abiem materiāliem Ir salīdzinoši labi atdalāmas pirmo un otra komponente 

zemās temperatūrās (pirmā un otra komponente pieder pie dažādiem atompāru tipiem), tomēr 

augstās temperatūrās notiek liela komponenšu pārklāšana, kas traucē veikt pilnvērtīgo analīzi. 

 
3.29. att. Kadmija RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā 

krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K un oranžā krasā 250 K 
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3.30. att. Cinka RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 

100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
 

Hcp hroma pilnas RDF tika paradītas un diskutētas sadaļā 3.3., līdz ar ko tas netiks atkārtoti 

diskutēts šajā sadaļā. Ar parciālām RDF MSRD vērtības hcp metāliem tika veiksmīgi iegūtas. 

Gadījumā, kad arī parciālās RDF vairākas komponentes pārklājas tādā veida, ka komponenšu 

analīze nebija korekta, attiecīgo komponenšu MSRD vērtības netika izmantotas turpmākā analizē. 

Iegūto Mo-Mo atompāru MSRD vērtību atkarība no temperatūras ir paradīta 3.31. attēlā. 

Balstoties uz MSRD vērtībām var secināt, ka molibdēnam nav novērota strukturāla anizotropija, jo 

pieaugot komponentes attālumam, pieaug arī MSRD vērtībās. Vienīgais izņēmums ir 5. 

komponente, kura daļēji pārklājas ar 4. komponenti, kas izraisa MSRD vērtību pieaugumu. 

Einšteina modelis pamatā tika izmantots lai noteikt minimālo vērtību kļūdu: no teorijas ir zināms, 

ka MSRD vērtību atkarībai no temperatūras jāsastāv no divām daļām. Sākumā ir taisns horizontāls 

posms, jo zemās temperatūrās nav termiskas nesakārtotības. Pēc tam  seko taisns pieauguma posms, 

kad termiskā nesakārtotība sāk pieaugt. Iegūti MSRD dati ir labā sakritībā ar pieejamiem literatūrā 

2MSD datiem.82 
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3.31. att. Metāliskas molibdēna folijas Mo-Mo atompāru MSRD atkarība no temperatūras 

(krāsaini kvadrāti), Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas) un 2MSD 

literatūras dati (melni trijstūri);82 kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,0005 Å2 

    

 Bcc hroma parauga struktūra arī ir izotropiskā, ko var secināt no redzamas 3.32. attēlā Cr-

Cr atompāru MSRD vērtību atkarībās no temperatūras. Pielietojot Einšteina modeļi ne vienmēr tika 

ņemtas visa temperatūras apgabala MSRD vērtības. Tas varēja notikt, ja bija redzams, ka MSRD 

vērtība ir stipri nobīdītā no Einšteina modeļa līnijas. Tāds gadījums notika ar 50 un 300 K MSRD 

vērtībām 5. komponentei. Grafikā  pielietotā mērogā MSRD vērtības var izskatīties labi 

aprakstāmas ar Einšteina modeli, tomēr pietuvinot ir redzams, ka daļa no datiem ir ar lielu nobīdi 

no modeļa līnijas. Hromam ar bcc struktūru tika atrastas MSD vērtības no rentgendifrakcijas (gaiši 

zilie trijstūri)83 un elektronu difrakcijas (oranžie trijstūri).82 Elektronu difrakcijas dati neizskatās 

ticami: parejot 100 K robežu ir pamanāma 2MSD vērtību samazināšana, kas nav sagaidāmā, jo 

hromam nav fāzes pārejā attiecīgajā temperatūrā. Ar rentgendifrakcijas datiem šī darbā iegūti dati 

ir labā sakritībā kļūdas robežās. 
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3.32. att. Metāliskas bcc hroma folijas Cr-Cr atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti), Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas) un literatūras dati 2MSD 

vērtībām (krāsaini trijstūri);82,83 kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,0005 Å2 

   

Kadmija parauga Cd-Cd atompāru MSRD vērtības ir attēlotas 3.33. attēlā. Kadmijam ir 

redzama izteikta anizotropija: mazākas MSRD vērtības ir izvietotiem vienā ab plaknē atompāriem 

(tukši apļi), savukārt atompārim, kas ir izvietots c ass virzienā (iekrāsots rombs) MSRD vērtības ir 

vislielākās. Anizotropija ir labi redzama, jo c/a attiecība kadmijam ir 1,89, kas stipri pārsniedz 

ideālo vērtību, līdz ar ko kadmija atomiem ir vairāk brīvas vietas pārvietoties c ass virzienā, nekā 

ab plaknē. Einšteina modeļa pielietojumam tika izmantoti visas MSRD vērtības, izņemot 6. 

komponenti 250 K temperatūrā. Ir redzams, ka attiecīgas komponentes MSRD vērtība ir stipri 

novietota no modeļa līnijas.  
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3.33. att. Metāliskas kadmija folijas Cd-Cd atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti un rombi un tukši apļi) un Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas); 

kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,005 Å2 

 

Cinka Zn-Zn MSRD vērtības ir paradītas 3.34. attēlā. Šī parauga MSRD vērtību anizotropija 

izskatās līdzīgi kadmija MSRD vērtību anizotropijai: ir skaidri redzama A atompāru tipu grupa, 

kurai ir zemākas MSRD vērtības, savukārt augstāka MSRD vērtības ir C tipa atompārim. Galvenais 

iemesls šim ir tuvas c/a attiecības vērtībās diviem metāliem. Var arī pamanīt, ka katram atsevišķam 

atompāru tipam MSRD vērtības ir izotropiskās – jo lielākā attālumā atrodas atompāris, jo lielāka 

ir MSRD vērtība. Šī likumsakarība ir pamanāma, tomēr nevar to pateikt viennozīmīgi, jo, 

piemērām, A tipa atompāru MSRD starpība dažādām komponentēm ir tuva kļūdas vērtībai. Iegūtu 

MSRD datu sakritība ar literatūras datiem nav laba.82 Literatūras datiem jāsakrīt ar A tipa atompāru 

MSRD vērtībām, savukārt ir redzams, ka tas drīzāk atbilst B tipa atompāriem. Kļūdas var nākt no 

abiem darbiem un pētījuma sarežģītību ietekmē pētāma materiāla anizotropija. 
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3.34. att. Metāliskas cinka folijas Zn-Zn atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti un rombi un tukši apļi), Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas) 

un 2MSD literatūras dati (melnie trijstūri);82 kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,002 Å2 
 

No kobalta parauga Co-Co MSRD vērtībām, kas ir attēlotas 3.35. attēlā, var pamanīt, ka 

metālam piemīt līdzīga kadmijam un cinkam anizotropija. Var pamanīt, ka MSRD vērtības A tipa 

atompāriem nedaudz pārklājas ar MSRD vērtībām B tipa atompārim. Tas ir saistīts ar to faktu, ka 

kobaltam ir ievērojami zemāka c/a attiecibā, līdz ar ko svārstības c ass virzienā ir mazākas nekā 

kadmijam un cinkam.  
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3.35. att. Metāliskas kobalta folijas Co-Co atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti un rombi un tukši apļi) un Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas); 

kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,002 Å2 
 

Kā ir redzams 3.36. attēlā, titāna MRD vērtību anizotropija ir vēl nedaudz mazāk izteikta 

nekā kobaltā: A tipa atompāru MSRD jau ievērojami pārklājas ar B tipa atompāru MSRD vērtībām. 

Titāna c/a attiecība ir par aptuveni trīs simtdaļām mazāka par kobalta c/a attiecību, kas atbilst 

anizotropijas izteiktības atšķirībām. A tipa atompāru MSRD vērtības ir labā sakritībā ar pieejamiem 

literatūrā 2MSD vērtībām.82 
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3.36. att. Metāliskas titāna folijas Ti-Ti atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti un rombi un tukši apļi), Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas) 

un 2MSD literatūras dati (melnie trijstūri);82 kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,001 Å2 
  

Cirkonijam Zr-Zr atompāru MSRD vērtību atkarībā no temperatūras (skat. 3.37. attēlu) 

parāda, ka šim paraugam ir novērota pretēja anizotropija. Šim paraugam zemākas MSRD vērtības 

ir atompāriem, kas ir izvietoti c ass virzienā, savukārt lielākas vērtības atbilst atompāriem, kas ir 

izvietoti vienā ab plaknē. Neskatoties uz līdzīgo titānam c/a attiecību anizotropija nav līdzīga. Tas 

ir saistīts ar to, ka cirkonija molārā masa ir ievērojami lielāka par titāna molāro masu, kas 

pamanāmi ietekmē MSRD vērtības. Iegūtas MSRD vērtības A tipa atompāriem ir ar labu sakritību 

ar literatūrā pieejamiem datiem.82 
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3.37. att. Metāliskas cirkonija folijas Zr-Zr atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti un rombi un tukši apļi), Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas) 

un literatūras dati (melni apļi); kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,001 Å2 
 

Cr-Cr atompāru MSRD vērtības ir paradītas 3.38. attēlā novietotam uz organiskas pamatnes 

hroma folijas paraugam ar mazu biezumu (2 µm). Neskatoties uz to, ka citiem hcp struktūras 

metāliem anizotropija bija izteikta vienā vai otrā veidā, hromam, kas oriģināli nav hcp metāls, nav 

novērota MSRD vērtību anizotropija. Tā MSRD datu relatīvs novietojums izskatās līdzīgi bcc 

metāliem. Pēc absolūtām MSRD vērtībām hcp hroma režģa dinamika ir līdzīga bcc hroma režģa 

dinamikai. 
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3.38. att. Metāliskas hcp hroma folijas Cr-Cr atompāru MSRD atkarība no temperatūras (krāsaini 

kvadrāti un rombi un tukši apļi) un Einšteina modelis analizētam komponentēm (krāsainas līnijas); 

kļūda pa x ass ir ± 2 K, kļūda pa y ass ir 0,001 Å2 
 

Iegūtas no Einšteina modeļa spēka konstantes ir apkopotas 3.3. tabulā. Kā kļūdas atrastajām 

spēka konstanšu vērtībām ir noradīta modelēšanas ar Einšteina modeli kļūda. Tā neietver sevī 

kļūdas, kas nāk no XAS eksperimenta, RMC simulācijām un modelēšanas ar Gausa funkcijām. 

Izotropās struktūrās spēka konstantei jāsamazinās kopā ar attāluma pieaugumu, savukārt, 

anizotropās struktūras spēka konstantes vērtība būs atkarīga ne tikai no starpatomu attāluma, bet 

arī no atomparu tipa. No spēka konstantēm ir redzama anizotropija kadmijā, cinkā, cirkonijā. 

Kobaltā un titānā no MSRD grafikiem bija redzams, ka anizotropija ir mazāk izteikta, kas ir 

redzams arī spēka konstanšu vērtībās. Hcp hromā ir redzama negaidīta C tipa atompāra spēka 

konstantes vērtības samazināšana. Tas ir saistīts ar RDF redzamajiem pleciem, kuri ir vislielākie C 

tipa komponentei. 
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3.3. tabula 

Pētīto materiālu komponenšu efektīvas spēka konstantes no Einšteina modeļa 

Paraugs 
Attālums, 

Å 

Atompāru 

tips 

Spēka 

konstante, 

N/m 

Paraugs 
Attālums, 

Å 

Atompāru 

tips 

Spēka 

konstante 

N/m 

Mo 

2,72 

- 

114 ± 5 

Bcc Cr 

2,48 

- 

62,4 ± 0,8 

3,14 99 ± 5 2,85 84 ± 1 

4,45 79,9 ± 0,8 4,06 48 ± 1 

5,22 86  ± 4 4,74 63 ± 2 

5,45 123 ± 7 4,97 54 ± 4 

6,29 67 ± 3 5,74 54 ± 3 

Cd 

2,95 A 23,5 ± 0,9 

Zn 

2,66 A 29,3 ± 0,4 

3,25 B 6,7 ± 0,3 2,89 B 11,8 ± 0,4 

4,40 B 12,2 ± 0,6 3,62 B 18,3 ± 1,1 

5,14 A 24,2 ± 1,4 4,63 A 26,7 ± 0,5 

5,32 B 14,1 ± 1,1 4,75 B 20,6 ± 1,1 

5,58 C 6,2 ± 0,2  4,94 C 23 ± 2 

5,93 A 22,5 ± 1,2 5,32 A 24,1 ± 0,2 

Zr 

3,18 B 46,7 ± 0,7 5,60 B 18,4 ± 1,0 

3,23 A 39,5 ± 0,8 6,06 B 21,1 ± 0,2 

4,53 B 23,7 ± 0,4 

Hcp Cr 

2,72 B 53 ± 2 

5,15 C 45 ± 3 2,72 A 69 ± 7 

5,57 B 24,7 ± 0,8 3,85 B 53 ± 2 

5,60 A 22,6 ± 0,5 4,38 C 34 ± 5 

6,08 B 30,2 ± 0,5 4,74 B 64 ± 7 

6,47 A 24,1 ± 0,4 4,74 A 70 ± 3 

7,20 B 23,3 ± 1,2  
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3.3. tabulas turpinājums 

Paraugs 
Attālums, 

Å 

Atompāru 

tips 

Spēka 

konstante, 

N/m 

Paraugs 
Attālums, 

Å 

Atompāru 

tips 

Spēka 

konstante 

N/m 

Co 

2,48 B 51,7 ± 1,2 

Ti 

2,89 B 48,3 ± 1,6 

2,50 A 55 ± 2 2,95 A 36,2 ± 0,4 

3,53 B 37,8 ± 0,7 4,13 B 20,5 ± 0,3 

4,07 C 46 ± 5 4,69 C 23,8 ± 1,0 

4,33 B 51,5 ± 1,8 5,08 B 35,8 ± 1,1 

4,34 A 50,9 ± 1,4 5,11 A 28,1 ± 0,6 

4,77 B 61 ± 5 5,53 B 40 ± 3 

5,00 A 47,3 ± 0,6 5,90 A 30,0 ± 0,3 

5,61 B 24 ± 5 6,57 B 25,1 ± 1,5 
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SECINĀJUMI 
 

 

Šajā darbā tika pētīta metālu ar hcp un bcc kristālisko režģi režģa dinamikas anizotropija 

plašā temperatūras apgabalā, izmantojot rentgenstaru absorbcijas spektroskopiju un apgrieztā 

Monte-Karlo metodi. Rezultātā tika iegūtas radiālā sadalījumā funkcijas (RDF) un vidējās 

kvadrātiskās relatīvās novirzes (MSRD) metāls-metāls atompāriem. Iegūtie rezultāti dod iespēju 

veikt sekojošus secinājumus: 

 

1. RMC metodes pielietojums EXAFS spektru analīzē deva iespēju iegūt strukturālo 

informāciju par tālākām koordinācijas sfērām un lokālo režģa dinamiku hcp un bcc 

metāliem;  

2. režģa dinamikas anizotropija hcp metāliem tika novērota no parciālām (RDF), kas tika 

iegūtas no EXAFS spektru analīzes, izmantojot RMC metodi; 

3. režģa dinamikas anizotropija ir atkarīga no materiāla kristālografiskās struktūras, kas šajā 

darbā tika novērots, analizējot EXAFS spektrus metāliem ar hcp (Ti, Co, Zr, Cd, Zn) un 

bcc (Mo, Cr) struktūru;  

4. darbā tika analizēta Cr hcp fāze, kurai pēc rentgendifrakcijas datiem tika noteikta c/a 

attiecība un kurai no EXAFS spektroskopijas rezultātiem, atšķirībā no pārējiem hcp 

metāliem, netika novērota režģa dinamikas anizotropija.  

 

Iegūtie rezultāti parāda RMC-EXAFS metodes pielietojamību nākotnē analoģiskajos 

materiālos, tajā skaitā ar sarežģītu struktūru, kā, piemērām, daudzkomponenšu sakausējumos. 
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2023; oral presentation. 
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Maģistra darba rezultātus prezentēs konferencē: 
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in EXAFS Spectroscopy, Riga, 13-14 June, 2024; oral presentation. 
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2. pielikums 
Dalība sinhrotrona eksperimentos 

 

Maģistratūras studiju laikā šī darba autors piedalījās 6 sinhrotronu eksperimentos DESY 

PETRA III P65 un P64 sinhrotrona līnijās (Hamburga, Vācija). 
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3. pielikums 
datu analīzes skripta programmas kods Python valodā (komentāri ar paskaidrojumu sākas 

ar # un ir rakstīti treknrakstā) 
 

import math 

 

RDF = [] 

R_max = 6.5 

for i in range(int(R_max * 50 + 1)): 

    Ri = [i/50, 0] 

    RDF.append(Ri) 

#Making 2D array for RDF. The first parameter - Distance (R) with step 0.02Å, second is the number of pairs 

at that distance. 

     

 

def obtain_coordinates (filename): 

    coordinates_data = [] 

    with open(filename, "r") as input_file: 

        input_file.readline() 

        input_file.readline() 

        for line in input_file: 

            element, x, y, z = line.split() 

            x = float(x) 

            y = float(y) 

            z = float(z) 

            coordinates_data.append([x, y, z]) 

    return(coordinates_data) 

#Read all atom coordinates obtained from the RMC file 

 

def distance_calculation (coordination_set_1, coordination_set_2, distance_amount): 

    distance = [] 

    for i_dist in range(distance_amount): 

        Coordinate_distance = [coordination_set_1[0] - coordination_set_2[i_dist][0], coordination_set_1[1] - 

coordination_set_2[i_dist][1], coordination_set_1[2] - coordination_set_2[i_dist][2]] 

        distance.append (math.sqrt(Coordinate_distance[0] ** 2 + Coordinate_distance[1] ** 2 + 

Coordinate_distance[2] ** 2)) 

        R_i = math.sqrt(Coordinate_distance[0] ** 2 + Coordinate_distance[1] ** 2 + Coordinate_distance[2] ** 2) 

        R_index = int(R_i * 50 + 1) 

        RDF[R_index][1] += 1 
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    return(distance) 

#Function gets information about central atom coordinates, coordinates of all atoms in coordination sphere 

and coordination number and return distances + updates RDF 

 

def average_from_list (Analyzed_list): 

    total = 0.0 

    for i_av in range (len(Analyzed_list)): 

        total = total + Analyzed_list[i_av] 

    average = total / len(Analyzed_list) 

    return(average) 

#Calculates average distance for set of distances 

 

def MSRD_finding (Analyzed_distances): 

    Distances_square_diviation = [] 

    Average_distance = average_from_list(Analyzed_distances) 

    for i_dev in range(len(Analyzed_distances)): 

        Distances_square_diviation.append = (Analyzed_distances[i_dev] - Average_distance) ** 2 

    MSRD = average_from_list(Distances_square_diviation) 

    return(MSRD) 

#From a set of distances obtain the MSRD value 

 

def obtain_task (file_name): 

    with open(file_name, "r") as task_file: 

        coordination_shell_amount = task_file.readline() 

        coordination_shell_amount = int(coordination_shell_amount) 

        coordination_shell_info = [] 

        atomic_lines = [] 

        Info_checker = [] 

        for line in task_file: 

            Info_checker.append(line.split()) 

            if Info_checker[0][0] == "I": 

                coordination_shell_info.append(Info_checker)  

            else: 

                atomic_lines.append(Info_checker) 

            Info_checker = [] 

        done_centers = 0 

        for i_shell in range (coordination_shell_amount):           

            coordination_shell_info[i_shell][0][1] = int(coordination_shell_info[i_shell][0][1]) 

            coordination_shell_info[i_shell][0][2] = int(coordination_shell_info[i_shell][0][2]) 
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            central_atoms = coordination_shell_info[i_shell][0][1]  

            coordination_number = coordination_shell_info[i_shell][0][2]  

            for i_lines in range (central_atoms): 

                for i_in_line in range (coordination_number + 1): 

                    atomic_lines[i_lines + done_centers][0][i_in_line] = int(atomic_lines[i_lines + 

done_centers][0][i_in_line]) 

            done_centers = done_centers + central_atoms 

    return(coordination_shell_amount, coordination_shell_info, atomic_lines) 

#Read from file information about which coordination sphere should be analyzed 

 

def distance_analyzer (atomic_coordinates, amount_of_coordination_shells, task_instructions, line_numbers): 

    actual_center = 0 

    MSRD = [] 

    for i_shell in range (amount_of_coordination_shells): 

        discarded_values = 1 

        Distances_for_shell = [] 

        for i_centers in range (task_instructions[i_shell][0][1]): 

            Coordinates_of_center = atomic_coordinates[line_numbers[actual_center][0][0] - 2] 

            Coordinates_of_flangs = [] 

            for i_flangs in range (task_instructions[i_shell][0][2]): 

                Coordinates_of_flangs.append(atomic_coordinates[line_numbers[actual_center][0][i_flangs + 1] - 2]) 

            Distances_for_center = distance_calculation(Coordinates_of_center, Coordinates_of_flangs, 

task_instructions[i_shell][0][2]) 

            Distances_for_shell.append(Distances_for_center) 

            actual_center = actual_center + 1 

            discarded_values_for_shell = 0 

        while discarded_values > 0: 

            Amount_of_distances = 0 

            Total_distance = 0 

            Total_square_deviation = 0 

            discarded_values = 0  

            for i_centers in range (task_instructions[i_shell][0][1]): 

                for i_flangs in range (task_instructions[i_shell][0][2]): 

                    if Distances_for_shell[i_centers][i_flangs] > 0: 

                        Amount_of_distances = Amount_of_distances + 1 

                        Total_distance = Total_distance + Distances_for_shell[i_centers][i_flangs] 

            average_distance = Total_distance / Amount_of_distances 

            for i_centers in range (task_instructions[i_shell][0][1]): 

                for i_flangs in range (task_instructions[i_shell][0][2]): 

90 
 



                    if Distances_for_shell[i_centers][i_flangs] > 0: 

                        Total_square_deviation = Total_square_deviation + (average_distance - 

Distances_for_shell[i_centers][i_flangs]) ** 2   

            Potential_MSRD = Total_square_deviation / Amount_of_distances 

            for i_centers in range (task_instructions[i_shell][0][1]): 

                for i_flangs in range (task_instructions[i_shell][0][2]): 

                    if Distances_for_shell[i_centers][i_flangs] > 0: 

                        if (abs(average_distance - Distances_for_shell[i_centers][i_flangs])) > math.sqrt((4.52 * 

Potential_MSRD)): 

                            Distances_for_shell[i_centers][i_flangs] = 0 

                            discarded_values = discarded_values + 1 

            discarded_values_for_shell += discarded_values 

        data = [average_distance, Potential_MSRD, discarded_values_for_shell] 

        MSRD.append(data) 

    print(MSRD) 

    return (MSRD) 

#Script body, that from information about coordination shells and coordinates calculates MSRD (including 

sigma) 

 

shell_amount, task, atom_line_numbers = obtain_task("atoms_to_analyze") 

MSRD_values = [] 

Distance_values = [] 

Skipped_lines = [] 

MSRDs = [] 

for i_shell in range(shell_amount): 

    MSRD_values.append(0) 

    Distance_values.append(0) 

    Skipped_lines.append(0) 

with open("MSRD.txt", "w") as output_file: 

    written_line = "average_distance MSRD discarded_value_amount\n" 

    output_file.writelines(written_line) 

    for i_finals in range(1, 11): 

        written_line = "final_" + str(i_finals) + ".xyz" 

        coordinates = obtain_coordinates(written_line) 

        MSRD = distance_analyzer(coordinates, shell_amount, task, atom_line_numbers) 

        MSRDs.append(MSRD) 

        written_line += "\n" 

        output_file.writelines(written_line) 

        for i_shell in range (shell_amount): 
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            written_line = ""   

            Skipped_lines[i_shell] += MSRD[i_shell][2] 

            for i_pos in range (3): 

                written_line += str(MSRD[i_shell][i_pos]) 

                written_line += " " 

            written_line += "\n" 

            output_file.writelines(written_line) 

    print(Skipped_lines) 

    print(MSRD_values) 

    print(Distance_values) 

    for i_struc in range (0, 10): 

        for i_shell in range(shell_amount): 

            MSRD_values[i_shell] += MSRDs[i_struc][i_shell][1] * (task[i_shell][0][1] * task[i_shell][0][2] - 

MSRDs[i_struc][i_shell][2]) / (task[i_shell][0][1] * task[i_shell][0][2] * 10 - Skipped_lines[i_shell]) 

            Distance_values[i_shell] += MSRDs[i_struc][i_shell][0] * (task[i_shell][0][1] * task[i_shell][0][2] - 

MSRDs[i_struc][i_shell][2]) / (task[i_shell][0][1] * task[i_shell][0][2] * 10 - Skipped_lines[i_shell]) 

    written_line = "Average\n" 

    output_file.writelines(written_line) 

    for i_shell in range (shell_amount): 

        print(MSRD_values[i_shell]) 

        written_line = str(MSRD_values[i_shell]) 

        written_line += " " 

        written_line += str(Distance_values[i_shell]) 

        written_line += "\n" 

        output_file.writelines(written_line) 

with open ("RDF.txt", "w") as output_file: 

    for i in range(int(R_max * 50 + 1)): 

        written_line = str(RDF[i][0]) 

        written_line += ' ' 

        written_line += str(RDF[i][1]) 

        written_line += "\n" 

        output_file.writelines(written_line) 

#Code part for main function use. Reads information from file, calculates MSRD, writes information to file.       
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4. pielikums 
Uzrakstītas atomu koordinātu datu analīzēs programmas darbības shēma un aprakstīts 

algoritms 
 

 
1. att. Uzrakstīta datu apstrādes algoritma darbības shēma: ovāli – sākums un beigas, 
paralelogrami – datu nolasīšana vai izvadīšana, taisnstūri – darbības ar datiem, rombi – loģiskā 
dakša  

 
Algoritma ietvaros ir veiktas sekojošas darbības: 

1. Nolasa atomu koordinātu kopu un informāciju par to, kādas koordināciju sfēras un 

atompāru jāanalizē; 

2. Izrēķina attālumu starp diviem atomiem katrā norādītajā atompārī vienas koordinācijas 

sfēras ietvaros; 

3. Izrēķina vidējo attālumu starp vienas koordinācijas sfēras atompāriem; 

4. Izrēķina MSRD starpatomu attālumiem; 

5. Izslēdz atompārus, kuru novirze no vidējā starpatomu attāluma pārsniedz nσ vērtību; (n 

= 2 vai n = 3, σ = √𝑀𝑀𝑆𝑆𝑅𝑅𝑀𝑀) 

6. Atkārto soļus 3.-5. līdz neviens atompāris netiek izslēgts 5. solī; 

7. Atkārto soļus 2.-6. visām pārējām koordinācijas sfērām; 

8. Atkārto soļus 1.-7. visām pārējām atomu koordinātu kopām; 

9. Izveido failu, kurā norādītas MSRD un vidējā attāluma vērtības katrai koordinācijas sfērai 
katrai atomu konfigurācijai, kā arī vidējās MSRD un vidējā attāluma vērtības katrai 
koordinācijas sfērai. 
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5. pielikums 

Metāliskās molibdēna folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 
 

  

  

  

 

 

2. att. Metāliskā molibdēns K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) 
EXAFS spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 
K (D), 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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6. pielikums 
Metāliskās molibdēna folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
3. att. Metāliskā molibdēna K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti 

EXAFS spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 

 

A 

B 
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D 
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6. pielikuma turpinājums 

 

  

  

  

4. att. Metāliskā molibdēna K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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7. pielikums 
Metāliskās bcc hroma folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  

 

 

5. att. Metāliskā bcc hroma K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) 

EXAFS spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 

200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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8. pielikums 
Metāliskās bcc hroma folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
6. att. Metāliskā bcc hroma K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
 

A 

B 

C 

D 
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8. pielikuma turpinājums 

 

  

  

  
7. att. Metāliskā bcc hroma K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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9. pielikums 
Metāliskās hcp hroma folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  

 

 

8. att. Metāliskā hcp hroma K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) 

EXAFS spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 

200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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10. pielikums 
Metāliskās hcp hroma folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
9.att. Metāliskā hcp hroma K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
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D 
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10. pielikuma turpinājums 

 

  

  

  
10. att. Metāliskā bcc hroma K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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11. pielikums 
Metāliskās titāna folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  

 

 

11. att. Metāliskā titāna K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) EXAFS 

spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 200 K 

(E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
 

 

A B 

C 
D 

E F 

G 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 
, 
, 
, 

, 
, 
, 
, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

, 

103 
 



12. pielikums 
Metāliskās titāna folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
12. att. Metāliskā titāna K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
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D 
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12. pielikuma turpinājums 

 

  

  

 
 

13.att. Metāliskā titāna K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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13. pielikums 
Metāliskās kobalta folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  

 

 

14. att. Metāliskā kobalta K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) 

EXAFS spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 

200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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14. pielikums 
Metāliskās kobalta folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
15. att. Metāliskā kobalta K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
 

A 
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D 
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14. pielikuma turpinājums 

 

  

  

  
16. att. Metāliskā kobalta malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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15. pielikums 
Metāliskās cirkonija folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  

 

 

17. att. Metāliskā cirkonija K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) 

EXAFS spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 

200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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16. pielikums 
Metāliskās cirkonija folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
18. att. Metāliskā cirkonija K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
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16. pielikuma turpinājums 

 

  

  

  

19. att. Metāliskā cirkonija K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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17. pielikums 
Metāliskās cinka folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  

 

 

20. att. Metāliskā cinka K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) EXAFS 

spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 200 K 

(E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
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18. pielikums 
Metāliskās cinka folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
21. att. Metāliskā cinka K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
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D 
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18. pielikuma turpinājums 

 

  

  

  
22. att. Metāliskā cinka malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS spektra 

WT 200 K (E), 250 K (F) un 300 K (G) temperatūrā 
 

 

 

 

 

 

 

 

E 

F 

G 
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19. pielikums 
Metāliskās kadmija folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektri un to FT 

 

  

  

  
23. att. Metāliskā kadmija K malas modelēti (sarkana līnija) un eksperimentāli (melna līnija) 

EXAFS spektri pa kreisi un EXAFS spektru FT (pa labi) 10 K (A) , 50 K (B), 100 K (C), 150 K (D), 

200 K (E) un 250 K (F) temperatūrā 
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20. pielikums 
Metāliskās kadmija folijas eksperimentāli un simulēti EXAFS spektru WT 

 

  

  

  

  
24. att. Metāliskā kadmija K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 10 K (A), 50 K (B), 100 K (C) un 150 K (D) temperatūrā 
 

A 

B 

C 

D 
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20. pielikuma turpinājums 

 

  

  
25. att. Metāliskā kadija K malas modelēti (pa labi) un eksperimentāli (pa kreisi) iegūti EXAFS 

spektra WT 200 K (E) un 250 K (F) temperatūrā 
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21. pielikums 
Hcp hroma parauga A veida parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

  

 

 

25. att. hcp hroma veidotā ar A veida atompāru definīciju parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa 

atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) 

RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 

150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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22. pielikums 
Hcp hroma parauga B veida parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

  

 

 

26. att. hcp hroma veidotā ar B veida atompāru definīciju parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa 

atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) 

RDF dažādās temperatūrās: melnā krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 

150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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23. pielikums 
Kobalta parauga parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

 
 

 

 

27. att. Kobalta parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa 

atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) RDF dažādās temperatūrās: melnā 

krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā 

krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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24. pielikums 
Kobalta parauga parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

  

 

 

28. att. Kadmija parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa 

atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) RDF dažādās temperatūrās: melnā 

krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K un oranžā 

krasā 250 K 
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25. pielikums 
Titāna parauga parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

  

 

 

29. att. Titāna parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa 

atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) RDF dažādās temperatūrās: melnā 

krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā 

krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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26. pielikums 
Cinka parauga parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

  

 

 

30. att. cinka parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa 

atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) RDF dažādās temperatūrās: melnā 

krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā 

krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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27. pielikums 
Cirkonija parauga parciālu RDF evolūcija atkarībā no temperatūras 

 

 
 

 

 

30. att. Cirkonija parciālas (augšējā kreisajā stūrī C tipa atompāriem, augšējā labajā stūrī A tipa 

atompariem un apakšējā kreisajā stūrī B tipa atompāriem) RDF dažādās temperatūrās: melnā 

krasā 10 K, sarkanā krāsā 50 K, zaļā krāsā 100 K, zilā krasā 150 K, gaiši zilā krāsā 200 K, oranžā 

krasā 250 K un violetā krasā 300 K 
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