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ΣΚΕ∆ΑΣΗ ΑΚΤΙΝΩΝ Χ

•Θεωρία µε παραδείγµατα 

•Συµβατικές µέθοδοι σκέδασης (οργανολογία)

•Ακτινοβολία Συγχρότρου (οργανολογία και παραδείγµατα)



ΣΚΕ∆ΑΣΗ ΑΚΤΙΝΩΝ Χ
Τι είναι οι ακτίνες Χ;
Πρόκειται για ηλεκτροµαγνητική ακτινοβολία µε µικρό 

µήκος κύµατος και υψηλή ενέργεια

E=hv



ΣΚΕ∆ΑΣΗ ΑΚΤΙΝΩΝ Χ

Αλληλεπίδραση της ύλης µε τις ακτίνες Χ

•Καµία αλληλεπίδραση

•Μετατροπή σε θερµότητα

•Φωτοηλεκτρικό φαινόµενο

•Φθορισµός

•Παραγωγή ηλεκτρονίων Auger

•Σκέδαση Compton

•Σύµφωνη σκέδαση (Coherent Scattering)

•Απορρόφηση 

Οι ακτίνες Χ 
αλληλεπτιδρούν µόνο µε 

τα ηλεκτρόνια!!!!



ΘΕΩΡΙΑ ΤΗΣ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ 

Η σκέδαση προέρχεται από την αλληλεπίδραση κυµάτων µε την 
ύλη. Υπάρχουν 4 βασικά είδη σκέδασης ανάλογα µε το είδος της 
κυµατικής ακτινοβολίας που χρησιµοποιείται:

Σκέδαση ακτινών Χ (ηλεκτροµαγνητική ακτινοβολία που 
αλληλεπιδρά µε τα ηλεκτρόνια)

Σκέδαση ηλεκτρονίων (ηλεκτρονιακά κύµατα που
αλληλεπτιδρούν µε τα ηλεκτρόνια)

Σκέδαση νεττρονίων (κύµατα νετρονίων που αλληλεπτιδρούν
µε τον ατοµικό πυρήνα)

Σκέδαση φωτός (ηλεκτροµαγνητική ακτινοβολία που
πολώνεται από την ύλη (διάθλαση))





ΜΕΤΑΣΧΗΜΑΤΙΣΜΟΙ FOURIER
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Ολοκληρωτικοί συναρτησιακοί µετασχηµατισµοί .

Οι µετασχηµατισµοί Fourier µπορούν να οριστούν και για 
περισσότερες της µιας διάστασης ανάλογα. 



ΜΕΤΑΣΧΗΜΑΤΙΣΜΟΙ FOURIER

Μία συνάρτηση f(x) δύναται να µετασχηµατιστεί κατά 
Fourier εάν:

•Υπάρχει διακριτός αριθµός ασυνεχειών και η 
συνάρτηση είναι τµηµατικά συνεχής

•Η παράγωγος της συνάρτησης είναι επίσης τµηµατικά 
συνεχής

•Το ολοκλήρωµα συγκλίνει.∫
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ΜΕΤΑΣΧΗΜΑΤΙΣΜΟΙ FOURIER

Οι µετασχηµατισµοί Fourier δύνανται υπό προϋποθέσεις να 
επεκταθούν έτσι ώστε να µπορούν να εφαρµοστούν και σε 
ασυνεχείς συναρτήσεις καθώς επίσης και σε αποκλίνοντα 
ολοκληρώµατα (Scwartz 1951, Hosemann 1956)

Σε τέτοιες περιπτώσεις τα ολοκληρώµατα υπολογίζονται µε χρήση 
µεθόδων Ασυµπτωτικής Ανάλυσης



ΜΕΤΑΣΧΗΜΑΤΙΣΜΟΙ FOURIER

Υπάρχει µία εξαιρετικά σηµαντική ιδιότητα των 
µετασχηµατισµών Fourier που καλείται 

ΣΥΝΕΛΙΞΗ
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Η συνέλιξη στην ουσία εκφράζει την µεταβολή της συνάρτησης 
f(x) ως προς τη µεταβολή της συνάρτησης g(x)



ΜΕΤΑΣΧΗΜΑΤΙΣΜΟΙ FOURIER

Ωραία αλλά πως µπορεί απεικονιστεί αυτό? 

Παρακάτω δίνεται η συνέλιξη µιας δυσδιάστατης Γκαουσιανής 
µε 4 δυσδιάστατες συναρτήσεις Dirac.



ΘΕΩΡΙΑ ΤΗΣ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Ο νόµος του Bragg

nλ=2dsin(2θ/2)



ΘΕΩΡΙΑ ΤΗΣ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Η σκέδαση γενικά λαµβάνει χώρα µέσω της συµβολής κυµάτων που 
σκεδάζονται από ένα αντικείµενο. Για τις ακτίνες Χ κάθε ηλεκτρόνιο
αποτελεί την πηγή ενός σκεδαζόµενου κύµατος.

Όταν η ενέργεια ενός φωτονίου ακτινών Χ είναι πολύ µεγαλύτερη σε
σύγκριση µε την ενέργεια ιονισµού ενός ηλεκτρονίου σε ένα άτοµο, όλα 
τα ηλεκτρόνια συµπεριφέρονται σαν να ήταν ελεύθερα. Αυτό όµως δεν 
ισχύει για πολύ βαριά άτοµα!

Όλα τα δευτερογενή (σκεδαζόµενα) κύµατα θα έχουν την ίδια ένταση.

Σκέδαση ακτινών Χ από δεσµευµένο ηλεκτρόνιο (Thompson)
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Παράγοντας πόλωσης



ΘΕΩΡΙΑ ΤΗΣ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Τα σκεδαζόµενα κύµατα είναι ως επί το πλείστον σύµφωνα σε 
µικρές γωνίες (i.e. Αυτό σηµαίνει ότι τα µέτρα των κυµάτων 
προστίθενται απλώς και η προκύπτουσα ένταση είναι το 
τετράγωνο του αθροίσµατος όλων των προστιθέµενων µέτρων)

Τα σκεδαζόµενα κύµατα σε µια τέτοια περίπτωση διαφέρουν 
µόνο ως προ την φάση φ, η οποία εξαρτάται από τη θέση των 
ηλεκτρονίων στο χώρο.

Το φ είναι 2π/λ φορές η διαφορά µεταξύ της οπτικής ατραπού 
και ενός αυθαίρετου σηµείου αναφοράς στο χώρο.

Τα σκεδαζόµενα κύµατα µπορούν να συµβολιστούν καλύτερα 
από τη µιγαδική µορφή τους : eiφ



ΘΕΩΡΙΑ ΤΗΣ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Η διαφορά διεύθυνσης µεταξύ των σηµείων O και P είναι –r(s-so), και 
η φάση δίνεται ως φ=-(2π/λ)r(s-so). Αυτό µπορεί να γραφεί καλύτερα 
ως φ=-qr. Το διάνυσµα (s-so) κείται συµµετρικά ως προς την 
προσπίπτουσα και τη σκεδαζόµενη δέσµη, και το µέτρο του είναι ίσο 
µε 2sinθ. Ως εκ τούτου το διάνυσµα q έχει την ίδια διεύθυνση και το 
µέτρο του είναι ίσο µε 4π/λsinθ!

q



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Το διανυσµατικό γινόµενο qr υποδηλώνει ότι µόνο ο παράγοντας r
στο q είναι σχετικός µε τη φάση. Ως εκ τούτου, όλα τα σηµεία σε 
ένα κάθετο επίπεδο στο q θα έχουν την ίδια φάση!

Ας ορίσουµε τώρα την έννοια της πυκνότητας ηλεκτρονίων ρ(r). 
Αυτό είναι απαραίτητο διότι ένα µόνο ηλεκτρόνιο είναι αδύνατο να
εντοπιστεί! Η πυκνότητα ηλεκτρονίων είναι ο αριθµός των 
ηλεκτρονίων ανά µονάδα όγκου.

Μία µονάδα όγκου dV στη θέση r θα περιέχει ρ(r)dV ηλεκτρόνια. 
Οπότε για ολόκληρο τον ακτινοβολούµενο όγκο ισχύει ότι:

∫∫∫ −= dVerqF iqr)()( ρ
ΑΥΤΗ Η ΣΥΝΑΡΤΗΣΗ ΕΙΝΑΙ Ο ΤΡΙΣ∆ΙΑΣΤΑΤΟΣ 
ΜΕΤΑΣΧΗΜΑΤΙΣΜΟΣ FOURIER ΤΗΣ ρ(r)!!!!!! 



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Η ένταση της ακτινοβολίας είναι το απόλυτο τετράγωνο του F:
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Αυτή η σχέση είναι και πάλι ένας µετασχηµατισµός Fourier, και 
αφορά µόνο τη σχετική απόσταση (r1-r2) για κάθε ζεύγος σηµείων. 
Προς απλοποίηση των πράξεων µπορεί να πραγµατοποιηθεί η 
ολοκλήρωση σε δύο στάδια: Αρχικώς ως προς όλα τα ζεύγη 
σηµείων µε ίση σχετική απόσταση, και κατόπιν ως προς όλες τις 
σχετικές αποστάσεις συµπεριλαµβάνοντας και τον παράγοντα της 
φάσης.



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Το πρώτο στάδιο είναι µία ολοκλήρωση που ονοµάζεται 
αυτοσυσχέτιση (autocorrelation). Είναι πρακτικά η συνέλιξη 
της ηλεκτρονιακής πυκνότητας ως προς τον εαυτόν της

121
2 )()()(~ dVrrr ∫∫∫= ρρρ

Με το r = r1-r2 να είναι σταθερό!

Η αυτοσυσχέτιση έχει σηµαντικές ιδιότητες! Κάθε ζεύγος 
ηλεκτρονίων µε σχετική απόσταση r µπορεί να παρασταθεί µε ένα 
µόνο σηµείο στο χώρο της διαφοράς που καλείται επίσης 
αντίστροφος χώρος. Η πυκνότητα αυτών των σηµείων θα δίνεται 
τότε από το ρ2(r). Αφού κάθε σηµείο µετριέται εις διπλούν (στα r
και–r) είναι εµφανές πως υπάρχει συµµετρία στον αντίστροφο χώρο 
ακόµα και αν δεν υφίσταται συµµετρία στον πραγµατικό χώρο!



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Το δεύτερο στάδιο αποτελείται από µία ολοκλήρωση στον 
αντίστροφο χώρο:

dVerqI iqr∫∫∫ −= )(~)( 2ρ
Και αυτή η σχέση είναι ένα µετασχηµατισµός Fourier! Η 
κατανοµή της έντασης στο q (αντίστροφος χώρος) 
προσδιορίζεται αποκλειστικά από τη δοµή του αντικειµένου και 
προσδιορίζεται από τη συνάρτηση της αυτοσυσχέτισης του 
αντικειµένου!
Τα κύρια συµπεράσµατα είναι ότι υπάρχει αντίστροφη 
συσχέτιση µεταξύ του πραγµατικού και του χώρου q, που 
ουσιαστικά υποδηλοί ότι µεγάλο r θα καταλήγει σε µικρό q. 
Συνεπεία αυτού σώµατα µε µεγάλο µέγεθος θα σκεδάζουν σε 
µικρές γωνίες!!!!



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Ας ασχοληθούµε τώρα µε ένα σύστηµα που έχει τις ακόλουθες 

ιδιότητες:

1. Είναι ισότροπο

2. ∆εν υπάρχει περιοδικότητα δοµής σε µεγάλο εύρος (καµία 
συσχέτιση µεταξύ δύο αποµακρυσµένων σηµείων)

Σε αυτήν την περίπτωση ο παράγοντας φάσης e-iqr δύναται να 
αντικατασταθεί από τον κάθε µέσο όρο για όλες τις 
διευθύνσεις του r!

<e-iqr>= sin(qr)/qr

Τότε :

∫= dr
qr

qrrrqI )sin()(~4)( 22ρπ



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Μπορεί επίσης να δειχθεί ότι υπάρχει ένα ολοκλήρωµα το οποίο 
συµβολίζεται ως Q και το οποίο παραµένει αµετάβλητο ανεξάρτητα 
από το τι συµβαίνει στο σύστηµα (προσανατολισµός, ανισοτροπία, 
κλπ.)

Το µέγεθος QT ορίζεται ως:
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ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Καλά όλα αυτά αλλά τι πρακτικά συµβολίζει ο µετασχηµατισµός 
Fourier ;!



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Fast Fourier Transform (FFT)
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Ο διακριτός αλγόριθµος µειώνει τον αριθµό των υπολογισµών σε 
σηµαντικό βαθµό (για N σηµεία από2N2 σε 2log2N)



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Πως λειτουργεί όµως?

Ας πάρουµε µία εικόνα 4x4 pixel (a)

Ας αναθέσουµε µία τιµή σο κάθε pixel µεταξύ 0 (µαύρο) and 255 
(λευκό)



΄Στον πίνακα φαίνονται οι αποδοθείσες τιµές (a)

Στον πίνακα φαίνονται οι τιµές µετά τον µετασχηµατισµό Fourier της 
εικόνας (a) [τιµές των pixel της εικόνας (b)], προσέξτε τη συµµετρία 
στο (h,k) =(0,0)



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Πραγµατικός χώρος FT (αντίστροφος 
χώρος)

Πραγµατικός χώρος FT (αντίστροφος 
χώρος)



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Ένα παράδειγµα το πουλί στο κλουβί Μπορούµε να απελευθερώσουµε το πουλί

Αρχική εικόνα Μετασχηµατισµός Fourier



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Περί γραµµών και πλεγµάτων δηµιουργώντας µέγιστα υψηλής τάξης



Εξαγωνικώς διατεταγµένοι κύλινδροι ενός ABA συσταδικού 
συµπολυµερούς µε POSS





ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Η επίδραση της πολυδιασποράς στον παράγοντα µορφής Τα µέγιστα είναι
λιγότερο εµφανή σε δείγµατα µε πολυδιασπορά σχήµατος.



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Σφαίρες σε πλέγµα Σε αυτήν την περίπτωση εκτός από τη
συνεισφορά του σχήµατος των σφαιρών στη σκέδαση πρέπει να
λάβουµε υπόψιν και τη σκέδαση που προκαλείται από την θέση των
σφαιρών στο χώρο (δοµηµένα συστήµατα).

Ας υποθέσουµε ότι οι σφαίρες είναι σε χωροκεντρωµένο κυβικό
σύστηµα (bcc).

Όπου α είναι η βασική απόσταση του πλέγµατος.

Από την κλασσική φυσική είναι γνωστό ότι ο µετασχηµατισµός 
Fourier του BCC δίνει FCC πλέγµα (εδροκεντρωµένο)



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Τότε λοιπόν ο παράγοντας δοµής γίνεται:
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ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Ένα παράδειγµα: PS-PI συσταδικό συµπολυµερές διαλυµένο σε 
σκουαλένιο (εκλεκτικός διαλύτης για το PI). Το PS σχηµατίζει
σφαίρες σε µία µήτρα PI-σκουαλενίου.

Θεωρητικοί υπολογισµοί για 
α=380Å-1 and R=80 Å

Πειραµατικά δεδοµένα 7 
κορυφές είναι παρούσες.



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
Τρεις είναι οι πλέον διαδεδοµένοι παράγοντες δοµής που 
χρησιµοποιούνται στη χαλαρή ύλη: Πλέγµα (πολύ δυνατή απώθηση), 
ασθενής απώθηση, και ελκτικό. Μη συσχετισµένα συστήµατα 
(άµορφα) δίνουν πάντα S(q)=1



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Τι γίνεται µε µη σφαιρικά συστήµατα; Για σωµατίδια-σκεδαστές µε 
µη σφαιρική συµµετρία η σκεδαζόµενη ένταση µπορεί να 
υπολογιστεί µόνο αριθµητικά υποθέτοντας κάποια µορφή 

συµµετρίας. Σε αυτή την περίπτωση ο παράγοντας φάσης µπορεί να 
αντικατασταθεί από το cos(qr):

∫= dVqrqF )cos()( ρ



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Προσέγγιση Guinier 

3/2 22

)()( gRq
e enqI −∆=

∆ne είναι ο αριθµός της περίσσειας των ηλεκτρονίων, αφού 
µόνο η περίσσεια (αντίθεση-contrast) προκαλεί σκέδαση.

Η προσέγγιση Guinier ισχύει µόνο όταν το γινόµενο qRg
είναι λιγότερο από 1, και βρίσκει εφαρµογή σε ένα 
σηµαντικό αριθµό συστηµάτων

Για σφαιρικά σωµατίδια έχουµε Rg=√(3/5)R



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Ο νόµος του Porod

4
2 2)()(lim

q
SnqI eq

π
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Όπου S είναι η ολική επιφάνεια του σωµατιδίου

Ο νόµος του Porod ισχύει σχεδόν σε όλα τα συστήµατα 
ανεξαρτήτως σχήµατος σκεδαστών, τάξης δοµής κλπ.

Αποκλίσεις από το νόµο της 4ης δύναµης οφείλονται σε δύο 
φαινόµενα: Στις διαχυµένες διεπιφάνειες ή σε δοµές fractal.



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ

Ανισότροπα σωµατίδια: Ράβδοι

Η συνεισφορά του σχήµατος στην σκεδαζόµενη ένταση µπορεί να 
‘σπάσει’σε 2 µέρη: 

1. Στον αξονικό παράγοντα (συνεισφορά µήκους)

2. Στον παράγοντα κάθετης τοµής (cross section) (συνεισφορά 
διαµέτρου)

Ο αξονικός παράγοντας:
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Με το φ να είναι η γωνία µεταξύ του επιµήκη άξονα της ράβδου 
και του ανύσµατος σκέδασης q



ΘΕΩΡΊΑ ΣΚΕ∆ΑΣΗΣ
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qRJAqIc ρ

Η συνεισφορά του παράγοντα κάθετης τοµής είναι:

Η συνολική ένταση της σκεδαζόµενης ακτινοβολίας για τη ράβδο 
είναι:

I(q) = IL(q)Ic(q)
Σε πολλές περιπτώσεις το Ic(q) µπορεί να προσεγγιστεί από µία 
εκθετική συνάρτηση παρόµοια µε την προσέγγιση Guinier. Έχουµε 
λοιποόν:
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Ανισότροπα σωµατίδια: ∆ίσκοι

Η συνεισφορά του σχήµατος στην σκεδαζόµενη ένταση µπορεί να 
‘σπάσει’ πάλι σε 2 µέρη : 

1. Ο παράγοντας πάχους

2. Ο παράγοντας κάθετης τοµής

Η συνεισφορά της κάθετης τοµής είναι:

2
2)(
q

AqIc
π

=
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Η συνεισφορά του πάχους είναι:
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Οπότε η ολική ένταση της σκεδαζόµενης ακτινοβολίας του 
δίσκου είναι :

I(q) = IT(q)Ic(q)
Σε πολλές περιπτώσεις το IT(q) µπορεί επίσης να προσεγγιστεί από 
µία εκθετική συνάρτηση παρόµοια µε την προσέγγιση Guinier. 
Οπότε:
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Μία πιο γενική προσέγγιση: Ο ενοποιηµένος νόµος 
του Beaucage

Η βασική αρχή του ενοποιηµένου µοντέλου βασίζεται στην ντίληψη 
ότι η ολική καµπύλη σκέδασης µπορεί να περιγραφεί από το άθροισµα 
δύο παραγόντων: Ενός παράγοντα τύπου Guinier, και ενός παράγοντα 
τύπου Porod.

( )Pg
Rq qqRerfBGeqI g /)6/()( 33/22

+≅ −

PorodGuinier

Η προσέγγιση αυτή έχει το εξής χαρακτηριστικό. Ο παράγοντας 
δύναµης επηρεάζεται από τη γυροσκοπική ακτίνα Rg πράγµα το 

οποίο στην περίπτωση του νόµου Porod δεν ιχύσει.
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Το µοντέλο του Beaucage µπορεί να επεκταθεί ούτως ώστε να 
ισχύει και για συστήµατα πολλαπλής ιεραρχικής δοµής µε 
αυτοοµοιότητα (δοµές fractal):
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Το µοντέλο µπορεί επίσης να επεκταθεί για να συµπεριλάβει και 
συνεισφορές συµβολής (συστήµατα µε τάξη δοµής). Σε τέτοιες 
περιπτώσεις η συνολική ένταση είναι Itot(q)=I(q)*S(q) µε S(q) να 
είναι ο παράγοντας δοµής.

Το µοντέλο ισχύει επίσης και για ανισότροπα σωµατίδια 
(ράβδοι, δίσκοι, κ.λ.π.) µε την προϋπόθεση ότι δεν υπάρχει 
µακροσκοπικός προσανατολισµός στο σύστηµα (ισότροπο 
σύστηµα. Σε περίπτωση µακροσκοπικού προσανατολισµού το 
µοντέλο δεν ισχύει (π.χ. Νανοσύνθετα µε νανοσωλήνες άνθρακα, 
νανοσύνθετα µε φυλλοειδή νανοσωµατίδια, κ.λ.π.)
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Ένας τυπικός παράγοντας δοµής για νανοσωµατίδια είναι:

)q(k1
1)q(S θ+=

3)qd(
)qdcos(qd)qdsin(3)q( −=θ

d: µέση απόσταση µεταξύ των 
σωµατιδίων

k: παράγοντας στοίβαξης
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Ένα παράδειγµα: νανοσωµατίδια αερόπηγµα πυριτίας



ΕΝΑ ΠΑΡΑ∆ΕΙΓΜΑ: ΝΑΝΟΫΒΡΙ∆ΙΚΑ ΥΛΙΚΑ

Τρανσαλκόοληση (EtOH 64:1 mol σε τολουένιο

OH
O

O

Ti-oxo-core µε 8 αλκοξειδικές 
οµάδες

Ti16O16(OEt)32

HEMA

Ti16O16(OCH2CH3)24(OCH2CH2-OC(O)-C(CH3)=CH2)8

Matrix BisEMA –
Tetraethoxylated Bisphenol A 

Dimethacrylate

Chem. Comm., 20, 2005, 2600- 2602



Υβριδικά µε Ti-oxo clusters

∆είγµα CD540 HEMA Εκκινητής Ti cluster
Μετατροπ

ή

Όνοµα g (wt%) g (wt%) Τύπος g (wt%) g (wt%) %

UV_CDHEM
A

µήτρα
2.56 (62.0) 1.28 

(31.0) Darocur 0.16 
(4.0) - 98.3

UV_Ti2.5 2.49 (62.3) 1.25 
(31.2) Darocur 0.16 

(4.0)
0.10 
(2.5) 97.0

UV_Ti5.0 2.43 (60.7) 1.21 
(30.3) Darocur 0.16 

(4.0)
0.20 
(5.0) 96.1

UV_Ti7.5 2.36 (59.0) 1.18 
(29.5) Darocur 0.16 

(4.0)
0.30 
(7.5) 91.3



Υβριδικά µε Ti-oxo clusters
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Μοντέλο περιγραφής των καµπυλών σκέδασης: 
Μοντέλο του Beaucage.

Προσοµειώσεις Η/Υ:

- 2 δοµικά επίπεδα.
- Οι µεγάλες δοµές στα µικρά q αποτελούνται από µικρότερες
δοµές στα µεγάλα q.

A B C D

- Προσοµείωση της διαδικασίας ανάπτυξης συσσωµατωµάτων

- Υπολογισµός της διάστασης fractal

(C) + (D): 2ο επίπεδο δομής – Μικρές δομές

)q(k1
1)q(S θ+=

3)qd(
)qdcos(qd)qdsin(3)q( −=θ

: συντελεστής συσχέτισης µεταξύ των σωµατιδίων µικρής δοµής (Rg2)

0.01 0.1 1

101

102

103

104

105

UV_Ti7.5

D

C

B

A

 

  Experimental data
  Fitting curve 

          

  

I [arb unit]

q [ Å-1 ]

 

(A) + (B): 1ο επίπεδο δομής – Μεγάλη δομή

d: µέση απόσταση σωµατιδίων 
k: παράγοντας στοίβαξης 

Macromolecules, 38, 2005, 6068-6078



Πτώση του εκθέτη δύναµης (-P1)
and (-P2): P1 > 0 and P2 > 0

Rg1 µέγεθος µεγάλων συσσωµατωµάτων

∆ίνει πληροφορίες σχετικά µε πυκνά και συµπαγή 
συσσωµατώµατα ή για συσσωµατώµατα µε ανοικτές δοµές.

Παράδειγμα προσομείωσης συσσωμάτωσης 
με DLA 

- ∆ιάσταση Fractal df > 2.5

Σχηµατισµός συσσωµατωµάτων τιτανίου µε ανοικτή 
δοµή.

Το έυρος της ανοικτής δοµής είναι µεγαλύτερο για τα Ti 5 wt%

Το µέγεθος της µεγάλης δοµής είναι > 100 nm

Θεωρώντας ότι οι µικρές δοµές είναι 
σφαιρικές:

23
522 Rgd = ≈ 16.9 to 18.5 Å

Πρωτεύον σωµατίδια µε οξεία διεπιφάνεια.

18.00.846.92.425 wt(%)

17.50.7446.52.172.5 wt(%)

0.9

Packing factor k Correlation
distance d [Å]

Power law exponent P2

small structure
Radius of gyration

Rg2 [Å]
Power law exponent P1

Large structure
Titanium 

cluster content

18.247.132.17.5 wt(%)

Πολύ ασθενής συσχέτιση µεταξύ των µικρών σωµατιδίων.

Υβριδικά µε Ti-oxo clusters

Macromolecules, 38, 2005, 6068-6078



Υβριδικά µε Ti-oxo clusters

0.01 0.1 1
100

101

102

103

104

105

Sol_Ti19.2

4D

4C

4B

 

 

4A

  Experimental data
  Fitting curve 

       

I [arb unit]

q [ Å-1 ]

 

 
∆οµικα χαρακτηριστικά συσσωµατωµάτων για υψηλότερα κλάσµατα βάρους νανοσωµατιδίων
τιτανίου

UV Curing

2.82

2.13

Packing factor k Correlation
distance d [Å]

Power law exponent P2

small structure
Radius of gyration

Rg2 [Å]
Power law exponent P1

Large structure
Sample name

16.545.313.26UV_Ti19.2

13.845.183.9Sol_Ti19.2

0.01 0.1 1

102

103

104
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106

UV_Ti19.2

4D

4C

4B

4A

 

I [arb unit]

q [ Å-1 ]

  Experimental data
  Fitting curve  

        

Τα συσσωµατώµατα τιτανίου είναι συµπαγή και πυκνά µε τραχείες επιφάνειες στα δείγµατα UV_Ti19.2:
P1 > 3



Υβριδικά µε Ti-oxo clusters-TEM
(TEM and EFTEM)

UV_Ti5 UV_Ti5

Οι µελανές περιοχές στις µικροφωτογραφίες αντιστοιχούν 
στα νανοσωµατίδια τιτανίου.

Macromolecules, 38, 2005, 6068-6078



Υβριδικά µε Ti-oxo clusters
UV_Ti2.5 UV_Ti5

Η αύξηση του κλάσµατος βάρους του τιτανίου από 2.5 σε 5 wt% οδηγεί σε 
εµφανή µείωση του αριθµού των µικρών συσσωµατωµάτων. 

Macromolecules, 38, 2005, 6068-6078


