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Fazova analyza (fazova analyza - phase analysis) je jedna z forem zkousenf 
materialu, kterym se zjistuje z jakych fazi (faza - phase) je material slozen - kva
litativni fazova analyza (kvalitatfvna fazova analyza - qualitative phase analysis) -
a jake je pomerne zastoupenf jednotlivych fazf ve zkoumanem materialu - kvantita
tivni fazova analyza (kvantitativna fazova analyza - quantitative phase analysis). 
Fazova analyza - V petrografii se take fika modalni analyza (modalna analyza -
modal analysis) - je tedy nastrojem zjistovani fazoveho slozeni (fazove zlozenie -
phase composition) materialu, na rozdil od elementarni analyzy (elementarna ana
lyza - elemental analysis), jejimz pfedmetem je zjisfovani prvkoveho slozeni (prvkove 
zlozenie - elemental composition). 0 fazfch budeme V dalsfm vykladu pfedpokla
dat, ze pro ne plati definice krystalu V uzsim slova smyslu. Dulezite misto mezi ruzny
mi technikami fazove analyzy zaujfmaji metody difrakcni - difrakce rtg zafeni, 
elektronu, neutronu aj. u techto metod se vyuziva skutecnosti, ze difraktogram 

(difraktogram - diffraction pattern) cili difrakcni zaznam (difrakcny zaznam -
diffraction pattern) materialu silne zavisi na jeho fazovem slozeni. Kazda latka tvofe
na jedinou fazi ma svuj osobity difraktogram, ktery ji pfi danem experimentalnim 
uspofadani vicemene jednoznacne charakterizuje, podobne jako otisk palce jed
noznacne charakterizuje, identifikuje cloveka. Latka tvofena smesi nekolika fazf 
produkuje difraktogram, ktery je linearni superpozici difraktogramu jejich jed
notlivych komponent v tom smyslu, ze polohy difrakci jedne faze nejsou ovliv
neny pfitomnosti ostatnich slozek smesi, intenzity difrakci jsou pak linearne 
umerne objemovemu podflu pfislusne faze V tom objemu zkouseneho materia
lu, ktery se ucastni difrakce. Kdyz nepfihlizime k pfipadum, kdy se pro ucely 
fazove analyzy pouziva difrakcni zaznam ziskany monokrystalovymi metodami, 
provadi se fazova analyza zpravidla pomoci difrakcnich zaznamu - difraktogramu 
polykrystalickych materialu. Nositeli informace na filmovych difrakcnich zaznamech 
jsou difrakcni linie (difrakcna linia - diffraction line); tento termin se casto pfenasi 
i na difrakcni maxima (difrakcne maximum - diffraction maximum), cili difrakcni 
piky (difrakcny pik - diffraction peak) na zaznamech zfskanych pomoci praskovych 
difraktometru anebo pomoci fotometrovani filmoveho zaznamu. Za difrakcnf linie 
anebo difrakcni maxima se povazuji bud izolovane difrakce anebo vice koincidujicich 
difrakci. Pro ucely difrakcni fazove analyzy krystalickych latek vyjadfujeme zpra
vidla polohy difrakcnich linii pomoci odpovidajicich hodnot mezirovinnych vzdalenosti 
(medzirovinna vzdialenost - interplanar distance, interplanar spacing), tradicne 
oznacovanych jako d-hodnoty (d-hodnoty- d-values). Rozdeleni integralnich 
intenzit I (intenzita - intensity, I-value) podle mezirovinnych vzdalenosti I = I(d), 
reprezentuje pak spojite nebo diskretni difrakcni spektrum <lane latky: J(d) =
= L c/i(d), kde Jj{d) jsou difrakcni spektra, tj. difraktogramy neboli difrakcni 
zaznamy jednotlivych fazi (j = I, 2, 3, ... , n), ktere jsou v te la.tee zastoupeny 
v objemovych zlomcich CJ. Spojite resp. diakretni difrakcni spektrum muzeme tedy 
chapat jako vektor, bod Hilbertova resp. Eukleidova prostoru, jehoz jednotlive 

Silikiity c. 2, 1988 189 



J. Fiala, E. Smrcok:

soufadnice jsou rovny hodnotam intenzit, ktere odpovidaji pfislusnym hodnotam 
mezirovinnych zdalenosti. 

Intenzitni udaje J na difraktogramech, ktere chceme kvantitativne porovnavat, 
musi byt standardizovany, tj. vztazeny na spolecnou referencni uroven. Dela se to 
napf. tak, ze spolu s kazdym analyzovanym difraktogramem pofidime v tomtez 
experimentalnim uspofadani jeste take difraktogram vzorku urcite latky, jiz jsme 
si vybrali za standard, a intenzity linii na analyzovanem difraktogramu pak vztahne
me k intenzite nejake zvolene linie na difraktogram u toho standardu-metoda vnejsiho 
standardu (met6da vonkajsieho standardu - external standard method). Zvlastnimi 
formami metody s vnejsim standardem jsou metoda pfidavku (met6da pridavku -
addition method) a metoda zfeilovaci (zriedovacia met6da - dilution method). 
Anebo zvoleny standard pfimichame v jiste koncentraci ke kazdemu analyzovanemu 
vzorku - mluvime pak O metode vnitfniho standardu (met6da vnutorneho standar
du - internal standard method) - a na difraktogramu potom mefime pomer 
intenzity analyticke linie a referencni linie standardu. Jestlize to provedeme pro 
Vsechny faze, jez chceme V analyzovanych vzorcfoh urcovat, a pfitom dusledne 
pouzivame tutez referencni linii jedne a teze latky, tfeba linii (113) korundu, ktery 
pfimichavame ke vzorkum jednotlivych fazi v tomtez podilu, napf. 50% hmotnost
nich, budou takto zjistene pomery intenzit difrakcnich linnii tech fazi a referencni 
linie standardu, tzv. intenzitni faktory (intenzitne faktory- intensity factors), 
pouzitelne pfi vsech dalsich analyzach; potom uz nemusime pracovat se standardy 
a pouze vyuzivame normalizacni podminky, totiz toho, ze soucet podilu vsech 
komponent analyzovane smesi je roven jedne - bezstandardova metoda (bezstandar
dova met6da - standardless method). Intenzitni faktory muzeme urcit nejen 
experimentalne, kalibracnim mefenim, ale tez vypoctem na zaklade zname struktury 
pfislusne faze - mluvime pak O vypoctenem difrakcnim zaznamu (vypocitany difrakc
ny zaznam - calculated diffraction pattern), cili simulovanem difrakcnim zaznamu 
(simulovany difrakcny zaznam - simulated diffraction pattern), jenz se nekdy 
prezentuje grafickou formou. Simulovat lze i difraktogramy smesi a leckdy se toho 
s vyhodou vyuziva pfi semikvantitativni fazove analyze (semikvantitativna fazova 
analyza - semiquantitative phase analysis), jez se provadi bez vypoctu, pouhym 
vizualnim porovnanim namefenych difraktogramu s atlasem (atlas - atlas) vypocte
nych difraktogramu smesi odstupnovaneho slozeni. 

Identifikace fazoveho slozeni neznamych latek se provadi na zaklade porovnani 
difraktogramu analyzovaneho vzorku s referencni databazi, knihovnou cili souborem 
dat, neboli kartotekou difraktogramu (referencna databaza ci kniznica, subor dat, 
kartoteka difraktogramov - reference database library, set, file of diffraction 
patterns) popsanych latek, standardu (standard - standard). Postupuje se ve dvou 
krocich: nejdfive vyhledame napf. 100 latek, jejichz difraktogramy jsou difraktogra
mu analyzovane latky co nejpodobnejsi - filtrace (filtracia - filtration, search); 
pouzivame pfi tom rozlicne filtry (filter - filter) ci kriteria shady (kriterium zhody -
figure of merit), napf. FN nebo M20 , podobnosti (podobnost - similarity) resp. 
rozdilnosti (rozdielnost - dissimilarity) difraktogramu. Chybove okno (chybove 
okno - error window) je nejvetsi rozdil, ktery muze byt mezi hodnotami mezirovin
nych vzdalenosti difrakcni linie analyzovaneho vzorku a difrakcni linie referencniho 
difraktogramu, aby jeste bylo lze pfedpokladat, ze ty dve difrakce si odpovidajf: 
to znamena, ze ta referencni latka je V analyzovanem vzorku opravdu obsazena 
a ze uvazovane linie na analyzovanem difraktogramu je totozrni. s onou difrakci 
referencni latky. Databaze difraktogramu ma uspofadani pfime (priame usporiada
nie - direct arrangement) - podle latek- nebo inverzni (inverzne - inverse) -
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podle hodnot mezirovinnych vzdalenosti: v tomto ptipade mluvime nekdy o klici 
(kiuc -key) nebo indexu (index - index) databaze, ale existuji take jine indexy, 
napf. Hanawaltuv, Daveyho, Finkuv, Matthewsuv. V druhem kroku identifikace 
se pak optimalizuje (optimalizovat- optimize) kombinace difraktogramu vybranych 
v prvni etape tak, aby co nejverneji reprodukovala analyzovany difraktogram -
krome metody nejmensich ctvercu a jinych standardnich optimalizacnich technik 
se pfi tom pouziva nekdy take postupne odcitani difraktogramu (postupne odcitanie 
difraktogramov -pattern stripping technique) nebo postupna synteza difraktogramu 
(postupna synteza difrakcnych zaznamov -additive identification technique). 
Optimalizacni etapa identifikace je vlastne kvantitativni fazovou analyzou; ostatne 
i filtrace je zalozena na kvantitativnim porovnani difraktogramu. Proto rozlisovani 
mezi kvalitativni a kvantitativni difrakcni analyzou fazoveho slozeni nema hlubsi 
smysl; a identifikaci smesi (identifikacia zmesi - mixtures identification) se v posledni 
dobe casto rozumi urceni kvalitativni i kvantitativni, tj. nejen ktere faze se ve smesi 
vyskytuji, ale take v jakych koncentracich. 

Difrakcni fazova analyza smesi se neobycejne ulehci, kdyz vzorek jeste pfed 
analyzou rozdruzime (rozdruzenie - separation) na jednoduche latky nebo pouzijeme 
lokalni analyticke melody (lokalne analyticke met6dy- local analytical methods), 
cili mikroanalyticke metody (mikroanalyticke met6dy-mikroanalytical methods), 
jako je Kosselova difrakce, difrakce elektronu ci kanalovani elektronu, ktere umoz:nuji 
ziskat difraktogram z jednotlivych monofazovych krystalku nebo zrn polykrystalicke
ho agregatu. Pfijemensim lze takto pfipravit frakce obohacene o nektere komponenty. 
Obdobny ucinek jako seprace ma pouziti ruznych vlnovych delek dopadajiciho 
zafenf: V dusledku anomalnf disperze a mikroabsorpce Se menf disproporcionalne 
intenzita zafeni difraktovaneho ruznymi fazemi zkoumaneho vzorku. Faktorovou 
analyzou (faktorova analyza -factor analysis) difraktogramu dane smesi pofizenych 
ruznym zafenim nebo difraktogramu ruznych frakci puvodni smesi ci difraktogramu 
z ruznych jejich mikroobjemu lze zrekonstruovat difraktogramy jednotlivych 
komponent smesi a stanovit jejf kvantitativnf slozenf i V ptipade, ze nektere Z kompo
nent nebyly dosud popsany. Chapeme-li difraktogramy jako body vektoroveho 
prostoru, pak lze pojimat napf. problem faktorove analyzy difraktogramu ruznych 
frakci zkoumane smesi jako ulohu nalezt bazi - vektory odpovidajici diffraktogra
mum komponent - dane soustavy vektoru, odpovidajicich difraktogramum ruznych 
frakci; jednoznacnost feseni teto ulohy je dana nezapornosti soufadnic vektoru, ktere 
vyjadfuji jednotlive difraktogramy. 

Vaznym problemem fazove analyzy- a to nejen problemem nazvoslovym 
a teoretickym, ale i vecnym a praktickym - je vymezeni vlastniho objektu rozboru, 
totiz faze. Faze jako takova je idealni abstraktum: ve skutecnosti ma kazda faze 
urcitou realnou podobu a faktory realne struktury (faktory realnej struktury- real 
structure factors) tj. charakter resp. stupen neuspofadanosti zakladnich stavebnich 
castic struktury, nekdy dost podstatne meni vlastnosti i difrakcni charakteristiky 
fazi, takze pak vznikaji rozpaky, mame-li rozhodnout, zda hovofit o dvou ruznych 
fazcich nebo o jedne a teze fazi ,,s ponekud odlisnou realnou strukturou". Tato 
potiz se stava tim zavaznejsi, cim mensi je stupen uspofadanosti ve struktufe, tedy 
u parakrystalu (parakrystaly- paracrystals), mezofazi (mezofazy- mesophases),
kvazikrystalu (kvazikrystaly- quasicrystals). Ostatne pfi urcovani fazoveho slozeni
latek s nizsim stupnem uspofadanosti ve struktufe se uplatnuji take zvlastni postupy:
mefi se maximalni intenzita difrakcni linie misto integralni intenzity, difrakcnf
spektrum se mefi a zpracovava jako spojite - nikoli diskretni, misto difraktogramu
se provnavaji jejich Fourierovy transformanty atd.
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u nehomogennich vzorku nas zajima prostorova distribuce cili prostorove rozlozeni
fazoveho slozeni (priestorova distribucia, rozlozenie fazoveho zlozenia - three 
dimensional distribution of phase composition, spatial distribution of phase composi
tion), plosna distribuce fazoveho slozeni (plosna distribucia fazoveho zlozenia - surface 
distribution of phase composition) a linearni - vetsinou hloubkova - distribuce fazo
veho slozeni (linearna ci hlbkova distribucia fazoveho zlozenia - linear distribution 
of phase composition, depth distribution of phase composition). Urcovani plosne 
distribuce fazoveho slozeni se oznacuje nekdy jako mapovani fazoveho slozeni (mapo
vanie fazoveho zlozenia - mapping distribution of phase composition), v souvislosti 
S analyzou linearni distribuce fazoveho slozeni mluvime O profilovani fazoveho slozenl 
(profilovanie fazoveho zlozenia - profiling of phase composition). Pri mapovani 
fazoveho slozeni je dulezite lateralni rozliseni (lateralne rozlisenie - lateral resolu
tion), pti profilovani fazoveho slozeni pak hloubkove rozliaeni (hlbkove rozlisenie -
depth resolution). 

Komentar  

Termin difraktogram byl uprednostnen pred synonymem difrakcni zaznam proto, 
ze je pfilehavejsi, snad trochu obecnejsi a jednoslovny. Vyrazu difrakcni maximum 
jsme dali prednost pred synonymem difrakcni pik proto, ze tento posledne jmenovany 
termin se prece jenom jeste trochu pocifoje jako ,,enfant terrible". Pojem simulovany 
difrakcni zaznam je UVaden V zavorkach, protoze Zill ponekud pfopjate V porovnani 
se synonymem vypocteny difrakcni zaznam. Ve dvojici lokalni a mikroanalyticke 
metody jsme dali prednost terminu prvne jmenovanemu, protoze se nam zda byti 
vice deskriptivni. 

V komentovanem textu se hovori o ,,difrakcnim spektru", tento pojem vsak zde 
neni uvaden jako termin - hlavne pro nebezpeci zameny s pojmovym aparatem 
spektroskopie. Zalezitost se stava jeste neprehlednejsi, kdyz vezmeme V uvahu 
Laueho nebo energeticky disperzni techniku rtg difrakce. Prima fyzicka rekonstrukce 
difrakcniho spektra monokrystalu, resp. hrube krystalickych materialu, se realizuje 
Gandofiho kamerou. Pojem ,,difrakcni spektrum" se pouziva V anglictine i V rustine. 
Podrobne je pouzivani tohoto terminu diskutovano na str. 8 monografie E. K. Vasil
jev, M. S. Nachmanson: ,,Kacestvennyj rentgenofazovyj analiz", Nauka, Novosi
birsk 1986. 

Pro pojem identifikace smesi hovoti nejen ekvivalentni terminy v anglictine 
a rustine, ale i analogicke terminy V cestine, napr. ,,identifikace soustav" (J. Svec 
a kol.: Prirucka automatizacni a vypocetni techniky, SNTL, Praha 1975). 

Uvodny text o problematike cs. krystalografickeho nazvoslovia a o praci nazvoslovnej 
komisie ho! uverejnen)°' v predoslom cisle: SILIKATY 32, 93 (1988). 
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