Lista projektow 2024
Kurs Symetrie w uktadach krystalicznych (SwUK dla FT-2-51)

Prowadzqcy: dr inz. Radostaw Strzatka
strzalka@fis.agh.edu.pl
tel. AGH 41-51

Wszystkie projekty wymagajq dyskusji, dlatego zapraszam zainteresowanych danym Projektem do kontaktu
i konsultacji. W trakcie realizacji zadan w kazdej chwili mozna (jest to nawet wskazane) konsultowac ze mnq
kolejne etapy i ew. trudnosci.

Jesli ktos z Paristwa ma propozycje wtasnego tematu projektu, prosze sie do mnie zgtosi¢, chetnie wystucham.

Projekt 1

Rozwigzanie i udoktadnienie (prostej) struktury modulowanej Na,COs; na podstawie monokrystalicznych
danych dyfrakcyjnych w uzyciem programu Jana2006. Na podstawie Example 5.2 (str. 319) jana2006 Cookbook
(http://iana.fzu.cz/). Na zaliczenie nalezy wykonac:

e rozdziaty I-IV w Cookbook‘u (rozdziat V dla chetnych)
e napisa¢ sprawozdanie z omoéwieniem kolejnych krokéw i przedstawieniem witasnych wynikéw
(obrazki, screeny, dane liczbowe etc.), wg kolejnosci w Cookbook’u.

Projekt 2

Wyindeksowanie proszkowego dyfraktogramu kwazikrysztatu ikozaedrycznego. Nalezy napisaé wtasny maty
program, ktéry bedzie:
e wczytywat dane dyfrakcyjne (kat 26, natezenie I) dostarczone przez Prowadzacego;
e generowat liste wskaznikéw h; ... hg;
e przyporzadkowywat najsilniejszemu refleksowi zadany zestaw wskaznikéw (np. (2,2,0,0,0,0) dla osi 2k)
i na tej podstawie ustalat parametr sieci 6D (przy danym wyborze bazy przestrzeni odwrotnej 6D);
o indeksowat wszystkie pozostate refleksy.

Na podstawie wyindeksowanego obrazu dyfrakcyjnego mozna ustali¢ typ centrowania sieci 6D (z pomoca regut
wygaszen). Na zliczenie nalezy dostarczy¢:

o kod Zrédtowy wtasnego programu do indeksowania;

e sprawozdanie z omdéwieniem kolejnych krokéw i prezentacjg wynikow.

Projekt 3

Obraz dyfrakcyjny uproszczonego modelu kwazikrysztatu dekagonalnego. W projekcie nalezy:

e wygenerowac potozenia weztdow sieci w pokryciu Penrose’a (np. poprzez rzutowanie periodycznej
struktury 5D na przestrzen réwnolegly); w razie trudnosci Prowadzacy dostarczy plik
zZ wygenerowanymi pozycjami;

e obliczy¢ obraz dyfrakcyjny prostej struktury dekagonalnej (dekoracja jednoatomowa w weztach sieci
Penrose’a); bedzie to ,obliczony” obraz dyfrakcyjny (pozycje kp1 ns Wygenerowane na podstawie
wielowymiarowej bazy, natezenia obliczone jako transformata Fouriera pozycji weztéw dla danego
Kn1_ ns, czynniki atomowe f = 1).
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Na zaliczenie nalezy odda¢:
o kod zrédtowy wiasnego programu;
e sprawozdanie z oméwieniem kolejnych krokéw i prezentacja wynikéw (lista wygenerowanych
refleksdw oraz obraz dyfrakcyjny)

Projekt 4

Analiza Pattersona dekorowanego ciggu Fibonacciego. Cigg Fibonacciego jest modelem 1D struktury
kwazikrysztatu. W projekcie nalezy:
e wygenerowac pozycje weztdw ciggu Fibonacciego (np.o L = 1, S = 1) i udekorowaé atomami typu A,
dodac dekoracje atomami B odcinka L (np. w odlegtosci 1 od lewego korica);
e wygenerowaé¢ obraz dyfrakcyjny CF z jednoatomowg dekoracjg atomami A tylko w weztach
i z dodatkowgq dekoracjg atomami B w pozycjach miedzyweztowych, przedyskutowac rdznice;
e dla dekoracji tylko w weztach dokonaé analizy Pattersona i przedyskutowac wynik.

Na zaliczenie nalezy dostarczyc:
e kod zrédtowy wiasnego programu;
e sprawozdanie z oméwieniem kolejnych krokéw i prezentacjg wynikdéw (wykresy, dane liczbowe).

Projekt 5

Analityczna postaé¢ czynnika strukturalnego spinelu. Spinele to mineraty o ogdlnej stechiometrii AB,O4
krystalizujgce w uktadzie regularnym. W projekcie nalezy:

e obliczy¢ analityczng postac czynnika strukturalnego spinelu MgAl,O4 (ustali¢ pozycje jondw; obliczy¢
0g0Ing postac Fyy;); stworzyc¢ tabelke Fpy; dla reflekséw z zakresu -5...5; przedyskutowaé ew. reguty
wygaszen;

¢ obliczy¢ potozenia 26 tych refleksow (na podstawie réwnania Bragga dla dfugosci fali Acy,, = 1,54 A);

e obliczy¢ analitycznie intensywnosci reflekséw (111), (200), (311), (222) oraz (400) z uwzglednieniem
prawdziwych wartosci atomowego czynnika rozpraszania (dane do zdobycia z internetu, np. z bazy
NIST https://physics.nist.gov/PhysRefData/FFast/html/form.html,
albo CXRO https://henke.lbl.gov/optical constants/asf.html,

a najlepiej z tablic krystalograficznych: https://it.iucr.org/Cb/ch601v0001/ch601.pdf).

Do zaliczenia nalezy odda¢:
e sprawozdanie z dyskusjg rozwigzan i prezentacjg wynikow.

Projekt 6

Odzyskanie mapy gestosci elektronowej dla dekagonalnego kwazikrysztatu AICuRh. W projekcie nalezy:

e uzy¢ programu Superflip (z zaimplementowanym algorytmem charge flipping) do odzyskania faz
czynnika strukturalnego dekagonalnego kwazikrysztatu AICuRh (lub innego). Plik wsadowy
do programu bedzie dostarczony (bedzie wymagat drobnych modyfikacji ze strony studenta).

e ,Sfazowany” obraz dyfrakcyjny nalezy uzyé do odzyskania mapy gestosci atomowych
(wielowymiarowych i dokonania cie¢ ptaszczyzng rzeczywistg), za pomocg odwrotnej transformaty
Fouriera;

e odzyskang mape gestosci elektronowych zwizualizowaé (np. dedykowanym programem graficznym
typu VESTA, lub w Originie — mapa konturowa, lub przy uzyciu bibliotek graficznych w matlabie,
pythonie itp.).
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Na zaliczenie trzeba oddac:
e plikz Fp . i odzyskanymifazami;
e plik z mapg gestosci elektronowej (pozycje 5D i gestos¢; oraz pozycje 2D (dla ptaszczyzny
aperiodycznej) i gestosé);
e sprawozdanie z opisaniem kolejnych krokéw i wynikéw (w tym prezentacja graficzna cie¢ 2D mapy
gestosci elektronowej).

Projekt 7

Wyprowadzenie (analitycznie) czynnika strukturalnego dla ciggu Fibonacciego w metodzie statystycznej.
Metoda statystyczna (alternatywna do opisu wielowymiarowego) polega na tym, Ze pozycje atomowe
(np. wciggu Fibonacciego) wyraza sie wzgledem dwdch sieci referencyjnych (periodycznych o statych
zwigzanych z dwoma wektorami kg i qq, czy czym qq = ko /7). Transformata Fouriera rozktadu P(u,v)
odlegtosci u i v pozycji atomowych od najblizszych weztéw sieci referencyjnych daje czynnik strukturalny,
zalezny teraz od dwdch parametrow n i m (petnigcych role wskaznikdw Millera). W projekcie nalezy:
e wyprowadzi¢ analityczng posta¢ czynnika strukturalnego dla ciggu Fibonacciego (dekoracja
jednoatomowa w weztach sieci) w metodzie statystycznej;
e narysowac teoretyczny obraz dyfrakcyjny dla indekséw m,n € (—10,10).
e Przedstawi¢ sprawozdanie z opisanymi kolejnymi krokami wyprowadzenia i prezentacjg obrazu
dyfrakcyjnego.
Pomocna literatura:
e https://doi.org/10.3390/cryst6090104
e https://misio.ftj.agh.edu.pl/media/misiofiles/1367f7fdc47b7893e63f88fc708ea418.pdf
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