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Pojava difuznog rasprienja poznata je od samih pocetaka kristalografije. Kada god rasprsujemo
neutrone ili x-zrake na kristalima, uz dobro poznate Braggove maksimume pojavljuje se i difuzno
rasprienje izmedu njih. Iako je difuzno rasprsenje ve¢ dugo poznata pojava, pravi razvoj proucavanja
difuznog rasprSenja poceo je dosta kasnije u usporedbi sa standardnom kristalografijom. Tek s
razvitkom sinhotronskih izvora i ra¢unala postalo je moguce lakSe analazirati difuzno rasprgenje te
je time porastao interes za istrazivanjem difuznog rasprsenja. Za razliku od Braggovih maksimuma
koji daju informacije o prosje¢noj strukturi kristala, difuzno rasprSenje daje nam informacije o
lokalnoj strukturi kristala. Proucavanje lokalne strukture vrlo je vaZno za istraZivanje svojstava
raznih materijala te je to glavni interes pri istrazivanju difuznog rasprsenja. Cilj ovog seminara je
ukratko objasniti uzroke i teoriju difuznog rasprsenja te na primjeru stroncijevog rutenata pokazati
kako se izvode Monte Carlo simulacije za difuzno rasprsenje.

I. UVOD
A. Opéenito o difuznom rasprsenju

U ovom seminaru bavit ¢emo se modeliranjem difuz-
nog rasprsenja neutrona i x-zraka na kristalima. Opce-
nito, kada rasprsujemo neutrone ili x-zrake na kristalu,
na izmjerenoj slici rasprienja uocavamo podrudja razli-
¢itih intenziteta. Tocke najveceg intenziteta su Brag-
govi maksimumi, a svo rasprienje izmedu Braggovih
maksimuma nazivamo difuznim rasprsSenjem.

Slika 1.

Primjer uzorka difuznog rasprsenja

Difuzno rasprsenje ima intenzitet za nekoliko redova
veli¢ine manji od intenziteta Braggovih maksimuma. Iz

Braggovih maksimuma mozemo saznati nesto o prosjec-
noj strukturi kristala. Kod kristalografskih istraZiva-
nja pretpostavljamo da imamo savrSenu jedni¢nu éeliju
koja se beskona¢no ponavalja u svakom smjeru. Medu-
tim, u stvarnosti, uvijek imamo neke devijacije od pro-
sje¢ne strukture. Primjerice, ako imamo tanak kristalni
uzorak, pretpostavka beskona¢nog ponavljanja resetke
u svim smjerovima nece biti dobra. Upravo ta odstu-
panja od prosjecne strukture uzrokuju difuzno raspr-
Senje i zbog toga je potrebno proucavati difuzno ras-
prienje koje nam moZe reéi nesto o lokalnoj strukturi
kristala. Proucavanje difuznog rasprsenja daje nam in-
formacije u veéem podrucju (10-1000 A) nego Braggovo
rasprienje te je proucavanje lokalne strukture zapravo
kljuéno za razumjevanje zanimljivih svojstava raznih
materijala. Takoder, difuzno rasprSenje nam zapravo
daje informacije o kratkodoseznim korelacijama. Po-
vijesno gledano, pojava difuznog rasprSenja uocena je
veé kod samih zacetaka kristalografije. Medutim, pro-
uCavanje prosje¢ne strukture puno se bolje razvijalo u
idué¢im godinama u usporedbi s prou¢avanjem difuznog
rasprienja. Postoje dva glavna razloga za to. Prvi je to
da je intenzitet difuznog rasprSenja puno manji od in-
tenziteta Braggovih maksimuma te je zbog toga u pros-
losti bilo puno zahtjevnije i teze proucavati difuzno ras-
prsenje. Tek s razvojem sinhotronskih izvora je ovaj
problem postao zanemariv. Drugi razlog je to Sto ne
postoji neko generalno rjesenje za lokalnu strukturu iz
difuznog rasprenja- za svaki kristal potrebno je poje-
dina¢no postaviti model interakcija. U svakom kristalu
razli¢ite kombinacije nereda uzrokuju difuzno rasprse-
nje te je potrebno za svaki kristal pojedina¢no prouciti
problem i postaviti model. No s razvojem rac¢unala pos-
talo je puno lakSe simulirati probleme difuznog raspr-
Senja te je danas u teoriji moguée postaviti model za
veliku veéinu kristala te precizno saznati uzroke difuz-
nog rasprsenja i tako nauciti nesto o lokalnoj strukturi
kristala. U ovom seminaru mi ¢emo difuzno rasprsenje
simulirati pomo¢u Monte Carlo simulacije (vise detalja



o tome kasnije). Osnovna ideja ovog seminara je upoz-
nati se s teorijom difuznog rasprsenja te pokazati kako
modelirati difuzno rasprSenje i napraviti simulacije na
primjeru stroncijevog rutenata.

B. Teorija difuznog rasprsenja

Prije nego §to prou¢imo difuzno rasprsenje, spomenut
¢éemo nekoliko osnovnih pojmova vezanih za rasprsenje
Cestica na idealnom kristalu te vidjeti kako se formule
za intenzitet modificiraju za difuzno rasprsSenje. Kada
pricamo o idealnom kristalu zapravo se podrazumjeva
da imamo jedini¢nu éeliju koja se beskona¢no ponavalja
u svim smjerovima te u toj resetci nema nikakvih defe-
kata. RasprSenje na takvom kristalu opisano je Brag-
govim zakonom nA = 2dsin(f). Za odredene kutove
imat ¢emo konstruktivnu interferenciju rasprsSenih va-
lova i dobivamo dobro poznate Braggove maksimume.
Amplituda rasprSenog vala ovisi o vrsti atoma i bit ¢e
proporcionalna strukturnom faktoru:

Q) =3 by (e (1

gdje je Q valni vektor definiran kao ko —k (ovdje
je ko smjer upadnog vala, a k smjer rasprienog vala).
b;(Q) je duljina rasprienja koja ovisi o tipu upadnog
zraenja. Za x-zrake, duljina rasprSenja proporcionalna
je sa atomskim brojem Z i pada sa porastom Q. Za ne-
utrone je duljina rasprSenja konstantna sve do velikih
vrijednosti valnog vektora (100 A=1). Takoder, za ne-
utrone ne postoji jednostavna ovisnost duljine rasprse-
nja o atomskom broju buduéi da se neutroni rasprsuju
na jezgrama (a x-zrake na elektronskim oblacima) Za
kristal s N jedini¢nih éelija, intezitet ¢e biti jednak:

S(Q) = N*|IF(Q))? (2)

Tu formulu moZemo napisati i u obliku:

S(Q) =) bibje' YRR (3)

L)

Ranije smo napomenuli kako je difuzno rasprsenje po-
sljedica odstupanja od prosjecne strukture kristala. Ze-
limo to odstupanje uvesti u formulu (3). To radimo
na nacin da pretpostavimo da se svaki atom nalazi na
poziciji r; = R; + u; gdje je u odstupanje odprosjeénog
polozaja R;. Formula (3) onda poprima oblik:

S(Q) =) bibjel ARt TR ) (4)

]

ako razvijemo eksponencijalni ¢lan u Taylorov red po
u, dobivamo izraz:
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Ako od tog izraza oduzmemo izraz za Braggovo ras-
prienje, dobit ¢emo izraz za difuzno rasprSenje koji se
sastoji samo od ¢lanova s razli¢itim potencijama u;:

Idif:Io—‘rIl—FIQ—FIg-i—.... (6)

Postoje naravno i visi ¢lanovi u razvoju, no mi éemo
se fokusirati na prva dva ¢lana i na tip nereda koji je
uzrok takvog rasprSenja. Cesto je opravdano zanema-
riti viSe ¢lanove u intenzitetu jer su oni bitni samo za
sustave s velikim stupnjem nereda u kojima je narusena
pretpostavka beskona¢nog periodi¢kog ponavljanja je-
dini¢ne éelije te mi u nasim simulacijama neéemo pro-
matrati takve slucajeve.

C. Kemijski kratkodosezni nered

Clan Iy u izrazu za difuzno rasprSenje vezan je uz
takozvani "Chemical short-range order"- kemijski krat-
kodosezni nered. SRO ¢lan se javlja kada u kristalu na
isto mjesto (site) moZe dodi vise razli¢itih vrsta atoma i
kada vjerojatnost zauzecéa jednog mjesta u kristalu ovisi
o susjednim atomima. Na primjer, uzmimo da je kon-
centracija pojedine vrste atoma jednaka c;. Ako su dva
mjesta u kristalu udaljena za vektor d;,,, ( gdje sul, m
i n indeksi vektora Bravaisove reSetke), vjerojatnost da
je prvo mjesto zauzeto atomom tipa i, a druga atomom
tipa j je p,) .. Korisne varijable koje jasno prikazuju
efekt SRO-a su Warren-Cowley SRO parametri dani sa:
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OV.d‘]e je P oci = Pimn- Ako Je g, = 0, onda .to
znac¢i da imamo nasumicénu distribuciju atoma u kris-
talu. Ako je o) = > 0, to zna¢i da su parovi atoma tipa
iij udaljeni za vektor dj,, manje vjerojatni nego da
imamo nasumi¢nu distribuciju. Ako je o’ =< 0, onda
¢emo imati viSe parova atoma i i j udaljenih za vektora
d;pn nego da imamo nasumicénu distribuciju. Takoder,

.. . . (%] _ Jt . .o v >
VI‘lJ(?dl Fla je ap,. . = ay, . Preciznije, ¢lan Iy moZemo
napisati kao:

Iy = fNZZcicjbib;a%ncos(Qw(hll + ham + hgn))

17 lmn
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gdje su h; koordirante u recipro¢nom prostoru. Zbog
kosinusa u sumi ovaj tip nereda ¢e uzrokovati rasprienje
simetri¢no s obzirom na Braggove maksimume.

D. Size-effect rasprsenje

Drugi tip rasprSenja koji nastaje zbog nereda je tako-
zvani "Size-effect scattering". Ovaj tip rasprsenja javlja
se kada udaljnosti izmedu atoma ovise o vrstama atoma
i vezan je za ¢lan I u izrazu za difuzno rasprienje. I
poprima oblik:

I = =27NY Y cieibiby(1—apl,) *
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gdje su X, Y, Z komponente odmaka od ravnoteznog
polozaja (X},,.7 = (u] . e — (ul)s). Iz ovog izraza vi-
dimo da ¢e ovo rasprSenje biti antisimetri¢no s obziom
na Braggove maksimume (zbog sinusa u formuli). Size-
effect scattering najlakse je shvatiti kao posljedicu toga
$to neki parovi atoma preferiraju biti blize jedni dru-
gima, a neki preferiraju biti udaljeniji. Ako imamo dva
tipa atoma A i B moguce je, primjerice, da su parovi
atoma A u prosjeku blizi nego $to je prosjecna udalje-
nost reSetke. Istovremeno, parovi A i B mogu u pro-
sjeku biti udaljeniji nego Sto su u prosjecnoj strukturi
i te varijacije udaljenosti izmedu atoma su nered koji
uzrokuje difuzno rasprsenje.

II. METODE SIMULIRANJA
A. Ideja modeliranja difuznog rasprsenja

Osnovna ideja kod modeliranja difuznog rasprsenja
zapravo je poprilino jednostavna. Za neki kristali iz-
mjerili smo sliku rasprienja pomocéu detektora (nebitno
jesu li u pitanju neutroni ili x-zrake, princip simuliranja
je isti). No zbog puno mogué¢ih uzroka (i kombinacija
uzroka) tesko je odmah na prvu reéi $to tofno uzro-
kuje difuzno rasprSenje na izmjerenoj slici. Zbog toga
postavljamo model pomoc¢u kojeg Zelimo reproducirati
izmjerenu sliku rasprSenja. U naSem modelu pretpos-
tavljamo odredeni tip interakcije izmedu atoma te u
model ubacujemo nered na neki nacin. Za dani mo-
del simuliramo lokalnu strukturu pomocéu Monte-Carlo
simulacije, zatim rac¢unamo sliku rasprSenja i ako do-
bijemo poklapanje sa izmjerenom slikom na$ model je
dobar i moZemo nauciti nesto o lokalnoj strukturi mate-
rijala. Cak i ako model ne reproducira Zeljene rezultate,
i to nam govori nesto o strukturi (zapravo saznajemo

§to se ne dogada u kristalu, a to je takoder korisna
informacija). Naravno, prilikom postavljanja modela
pokuSavamo na temelju izmjerene slike i nekih poda-
taka o kristalu Sto bolje pretpostaviti poc¢etni model.
Primjerce, kao $to smo prije napomenuli, ako uo¢imo
antisimetri¢no rasprsenje to nas upucuje na size-effect
tip rasprSenja. Modeliranje radimo pomodéu program-
skog paketa Javelin za Python koji je specijaliziran za
Monte Carlo simulacije lokalne strukture. Takoder, ko-
ristili smo programsScatty koji koristi FF'T (fast Fourier
transform) za brze rac¢unanje intenziteta rasprsenja.

B. Monte Carlo simulacija

Kao $to smo prije spomenuli, za simuliranje lokalne
strukture kristala koristit ¢emo Monte Carlo simulaciju.
MC simulacija u ovom slu¢aju funkcionira na sljedeéi
nadin: prije svega, unosimo nered u nas§ model na neki
nac¢in. Nakon toga pomi¢emo atome koje izaberemo iz
ravnoteznog polozaja za nasumic¢nu vrijednost iz nor-
malne distribucije te pustimo sustav da se relaksira.

Initial configuration
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A
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Slika 2. Dijagram toka za Monte Carlo simulaciju

Na slici 2 je prikazan dijagram toka MC simulacije.
Na pocetku, racuna se energija pocetne konfiguracije
atoma. Nakon toga nasumi¢no se mijenja neka varijabla



(pomakne se neki atom u nasem slu¢aju i to nazivamo
jednim potezom u simulaciji) te se ra¢una vrijednost
energije za novu konfiguraciju. Ako je promjena ener-
gije AE < 0 nova konfiguracija se prihvaéa te ponovno
mijenjamo varijablu. Ako je AE > 0, novu konfigura-
ciju prihva¢amo s vjerojatnoséu P gdje je P = e
Kao 8to vidimo iz izraza za P, temperatura (odnosno
Boltzmanov faktor) je bitan parametar kod MC simu-
lacija difuznog rasprSenja. Broj dobrih i losih poteza u
simluaciji je dobar indikator postizanja termodinamicke
ravnoteZe u sustavu (broj dobrih i logih poteza bi trebao
biti podjednak-dobri potezi su oni koje automatski pri-
hva¢amo, a losi one koje prihavac¢amo s vjerojatnoséu
P). Takoder, ono §to jo§ mozemo kontrolirati u simu-
laciji je broj ciklusa koji ¢e se izvoditi. Simulacija traje
sve dok se konfiguracija atoma ne termalizira (dok sus-
tav ne dode u ravnotezu).

C. Stroncijev rutenat

U ovom seminaru proucavat ¢emo difuzno rasprsenje
na primjeru kristala stroncijevog rutenata. Stroncijev
rutenat, formule SryRuOy bio je prvi otkriveni supra-
vodi¢ koji sadrzi prijelazni metal u svojoj strukturi.

Slika 3. Jedini¢na ¢elija Sre RuO4

Za istrazivanje raznih svojstava storncijevog rutenata
postoji veliki interes veé dugi niz godina (prakticki od

kada je otkriven, 1994.). Jedan od glavnih razloga za
takav interes je to Sto se smatralo da bi stroncijev rute-
nat mogao biti prvi supravodi¢ sa spinskim tripletnim
stanjem. Ipak, ¢ak i nakon vise od dvadeset godina
istrazivanja znanstevnici i dalje u potpunosti ne razu-
miju supravodljivo stanje stroncijevog rutenata. Pro-
vedeni su brojni eksperimenti i istrazivanja koja daju
razli¢ite i nekonzistentne rezultate. Jos uvijek nije pro-
naden parametar uredenja koji bi bio konzistentan sa
svim istrazivanjima te je naSe razumjevanje svojstava
ovog spoja i dalje poprili¢no lose. Sve ovo nas je mo-
tiviralo da modeliramo difuzno rasprSenje stroncijevog
rutenata kako bismo pokusali neSto nauciti o spoju.

Kristalna resetka je BCC tipa. Na slici 3 vidimo da
su atomi rutenija okruzeni sa 6 atoma kisika (4 ravnin-
ska 1 2 apikalna) dok atomi stroncija neée biti toliko
bitni za naSe simulacije. Sva mjerenja difuznog raspr-
Senja odradena su na Oak Ridge National Laboratory
pomo¢u CORELLI instrumenta (to je spektrometar za
elasti¢no difuzno rasprsenje). Podaci mjerenja koje smo
koristili postoje otprije, ali kao §to smo prije naveli, jos
uvijek nije jasno $to se to¢no dogada u lokalnoj strukturi
kristala pa je to bila dodatna motivacija za modeliranje
ovog kristala.
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Slika 4. Izmjereno rasprienje u [HK6| ravnini

Na slikama elasti¢nog rasprsenja neutrona na kristalu
(u [HK6] i [H2L] ravninama) vidimo neke karakteris-
tike difuznog rasprSenja. RasprSenje je asimetri¢no s
obzirom na Braggove maksimume te se manifestira u
obliku "oblaka" koji su izraZzeniji s jedne strane Brag-
govih maksimuma. Ta asimterija nas upucuje na to da
bi difuzno rasprsenje moglo biti posljedica size-effecta



ili nekog viSeg asimetri¢nog ¢lana u formuli (6) za in-
tenzitet. Prstenovi u srediSnjim dijelovima slika su po-
sljedica rasprsenja na aluminiju od kriostata te taj dio
slike mozemo zanemariti.
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Slika 5. Izmjereno rasprienje u [H2L| ravnini

Mjerenja su napravljena i za kvazielasti¢no rasprse-
nje, ali se u tom slu¢aju ne vidi difuzno rasprsenje $to
upucuje na to da je difuzno rasprSenje posljedica nekak-
vog dinamickog efekta u kristalu. Takoder, asimetrija u
difuznom rasprSenju na temepraturi od 5 K nam govori
da to vjerojatno nije posljedica rasprienja na fononima.
Napomenimo da se na slikama rasprSenja za x-zrake ne
vidi difuzno rasprSenje. To nam ukazuje da su vjero-
jatno atomi kisika odgovorni za pojavu difuznog ras-
prienja te éemo to koristi u nasim modelima. Naime,
duljina rasprSenja kisika za x-zrake je puno manja u
usporedbi s duljinom rasprSenja rutenija i stroncija te
na slikama rasprSenja x-zraka na kristalu prakticki ne
vidimo kisika. U slucaju rasprSenja neutrona, duljina
rasprienja za kisik je usporediva s duljinom rasprsenja
stroncija i rutenija te ¢emo vidjeti efekte koje kisik pro-
izovidi na slici rasprSenja neutrona.

III. REZULTATI SIMULACIJA
A. Size-effect model

U prvom modelu koji smo postavili pokusali smo re-
producirati size effect na slici rasprSenja. Pomoc¢u pro-
gramskom paketa Javelin ucitali smo strukturu kristala
te smo zadali interakcije izmedu atoma. Prepostavili
smo da su atomi rutenija i kisika u x-y ravnini pozve-
zani "oprugom" (odnosno interagiraju preko potenci-
jala koji ima oblik £ = K(u — ug)? ). Takoder, pret-

postavili smo da je odreden postotak atoma rutenija
(5 % ) na neki nac¢in drukéiji od obi¢nog rutenija (na
taj na¢in unosimo nered u kristal) te smo pretpostavili
da kisici preferiraju biti blize takvim atomima rutenija
nego obifnim atomima (program nam omogucava da u
potencijalu fiksiramo Zeljenu ravnoteznu udaljenost iz-
medu atoma koji interagiraju). Fizikalno, moguce je da
postoji nekakav lokalizirani naboj (odnosno polaron) te
smo zapravo preko tih "¢udnih" atoma rutenija to uba-
cili u model. Atome kisika i rutenija izmaknemo iz pro-
sjetnog polozaja za nasumi¢nu vrijednost iz normalne
distribucije te pustimo sustav da se relaksira. Veli¢ina
super Celije koju smo simuliraili je 20x20x5.

Slika 6. Simulirana slika rasprsenja u size-effect modelu

Na slici vidimo linije koje su karakteristi¢ne za size
effect tip rasprSenja. Braggovi maksimumi su izuzeti
sa slike. Sli¢ne linije moZemo vidjeti na slicil koja po-
kazuje tipi¢an primjer izmjerenog size effecta. Mjerene
jednice intenziteta su proizvoljne. Ovaj model ne repro-
ducira sliku rasprSenja slinu izmjerenoj slici, ali je to
bio dobar pocetni model za isprobavanja simulacija te
pokazuje kako se doista moze reproducirati Zeljeni size
effect. Takoder, bitno je napomenuti da smo pretposta-
vili da se pomic¢u samo ravninski kisici, a ne i apikalni.
Razlog za to je §to na izmjerenoj slici rasprsenja vidimo
najintenzivnije rasprSenje u ravnini te smo zbog toga
pretpostavili da je efekt koji vidimo uglavnom ravnin-
ski. Zbog toga smo sve simulacije radili u [HKO| ravnini.

B. Asimetri¢ni model

Drugi model za koji smo radili simulacije bio je mo-
del u kojem smo ponovno pretpostavili da je odreden
postotak atoma rutenija druké¢iji od obi¢nih atoma ru-
tenija, ali smo sada pretpostavili da jedan dio kisika



preferira biti blize "¢udnim" atomima rutenija, dok os-
tatak kisika preferira biti dalje od "¢udnih" rutenija.
Konkretno, pretpostavili smo da je Zeljena udaljenost
za 15 % kisika 0.45 parametra reSetke, dok je ostatak
kisika na Zeljenoj udaljenosti 0.6 (prosjesna udaljenost
je 0.5 parametra reSetke). Naravno, ovakav model za-
pravo eksplicitno lomi orijentacijsku simetriju kvadrata.
Takoder, u ovom modelu smo pretpostavili da atomi ki-
sika interagiraju s rutenijem preko Morse potencijala te
smo u ovom slucaju pretpostavili da se ruteniji ne micu
(8to je donekle opravdano buduéi da su atomi rutenija
puno tezi od atoma kisika.)

Slika 7. Simulirana slika rasprSenja u asimetri¢nom modelu

Na slici rasprsenja mozemo vidjeti "oblake" difuznog
rasprienja. Toc¢nije, pojavljuju se difuzni signali koji
odgovaraju udvostru¢ivanju jedini¢ne celije (odnosno
kratkodoseznom uredenju veza tipa krace-dulje-krace-
dulje). Buduéi da smo pretpostavili da se ruteniji ne
micu, u ovom sluc¢aju nismo dobili linije rasprsSenja kao
u prvoj simulaciji. Braggovi maksimumi su izuzeti sa
slike kao i u prvom modelu. Glavna motivacija za ovaj
model bila je ta da pokuSamo reproducirati asimetriju
koju vidimo na izmjernim slikama rasprsenja, ali nismo
dobili poklapanje.

C. Yukawa model

Posljednji model za koji éemo pokazati dobivene re-
zultate je model u kojem se samo ravninski kisici mi¢u
tako da zasjene lokalne nabojne flukatuacije na ruteniju
koje stvaraju Yukawin potencijal sa duljinom zasjenje-
nja usporedivom s konstantom reSetke. Kao i u ostalim
modelima, ponovno smo pretpostavili da je dio atoma
rutenija na neki na¢in drukéiji od obi¢nih atoma rute-
nija te smo u ovom slucaju pretpostavili da su atomi

kisika i atomi rutenija povezani "oprugom" (isti poten-
cijal kao u prvom modelu).

Slika 8. Simulirana slika rasprsenja u Yukawa modelu

Na ovoj slici su prikazani i Braggovi maksimumi. Mo-
7zemo uoCiti asimetri¢ne "oblake" difuznog rasprSenja
oko toc¢aka visokih intenziteta i Braggovih maksimuma
te ovaj model ima neke karakteristike sli¢ne izmjerenoj
slici rasprsenja, ali i dalje ne moZzemo biti zadovoljni
s poklapanjem. Kao §to vidimo, na izmjerenoj slici su
"oblaci" rasprSenja veéi s vanjske strane, a manji s unu-
tarnje $to ne vidimo u ovom modelu te takoder "oblaci"
nisu pravilno rasporedeni u ovom modelu. Napome-
nimo jo$§ da smo u svim ovim modelima rac¢unali samo
rasprienje neutrona. Ako bismo htjeli ra¢unati inten-
zitete za x-zrake samo bismo morali u kodu promjeniti
tip rasprienja u x-zrake.

IV. ZAKLJUCAK

U ovom seminaru opisali smo problem i teoriju difuz-
nog rasprsenja. Iz difuznog rasprienja mozemo saznati
nesto o lokalnoj strukturi kristala, za razliku od Braggo-
vih maksimuma koji nam daju informaciju o prosjecnoj
strukturi kristala. Glavna ideja modeliranja difuznog
rasprienja je da pomoc¢u simluacija pokuSavamo repli-
cirati izmjerenu sliku rasprsenja te tako Zelimo nauciti
nesto o lokalnoj strukturi kristala. Pokazali smo kako
se izvode Monte Carlo simulacije difuznog rasprSenja
neutrona (ili x-zraka) na tri razli¢ita modela. Poku-
Sali smo replicirati sliku rasprSenja izmjerenu za stron-
cijev rutenat te smo u jednom modelu dobili donekle
sli¢ne uzorke difuznog rasprsenja, ali nismo dobili pot-
puno poklapanje s izmjerenom slikom.
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