
<?�����������������	
���
�
���	�����

���������	
���
��



��.�"����#1�
��.�	�
�������1�(���#�&�����
��'��.�
&���$������'�������2�3�������

�
����.��(���
��
������/����
�*�
"������� ��
�)���0%�
��

���������������'�
�	�����*�0�������
��.	��	
�����������	����	�
�����������	�
��.���#$$9&
����������	�� ��	�����*����+��	��������������	�����6��+	�

*���� �������������
��� ��������� ������,������ ��

,��

�
�������������������������������
��	
�	��������	�
�������
�������� �������	������� ����

������������ ��
�� ��� ����
�+��
�� ������	
��#� ��� ���� ��������� ���� �+������
���	��
���������������������	�����
��������	���
�
,
	������
�� 	����	�	����
�� 	�� 	�� ���������
������ �������
��	������	�
�#� �������0�������������������� �!� �����
����	������������"�����
�0������N��������������	0���������
	��	�����	�����������������0�������	
������	

O��
����	��	�
�
�	���������	����������������������	��������	�	�����
�
����	������D����
���
��	�
��������	����	
�����	

�����0�
����
��
����������	��
�	�
��	������
�	
���
������	���
�
���	�����������	������������������	���

 �������	
����������
	����	�������	�������������	

������	�
�	��	�����������������
���
���G�����
�	���	�������B������
�������������
�	���	����������� ���� �
���G	

� �	
���
������	��������������	

�����,��������������'(,(()������
���������	�������
���������������������������(C5:<����
J����B����
� '(/)� ��� ������ �����
� ����0��� �B	��� ���
����
�� ��� ���
�� ���+��� ��� �	
�,�
��
�� +,����� ��
��
�������
�� ����� ��� "&�--��!�-�� �
�� �-*��
���������	�������
����	
�������	

���������+���	��
��
���� �	���	

� �
�������
���� ����	�� �
�� ���
�	���	��
	
������	�
���������������	
���������	
�������	������!�����,
�������������	�
������	�����,����	����∆��U�:�(/�V#��
�
������,�	�	���� ���� 
��� ���
� ���	����� ����� +,���
���������
�������	������
�������
�������	�����������
�������+,��������	���������	

�������������0	�����������	


	
��
�	�������	
������
�������
������������������	
�
���+�����	
���
��
�������
����� ����!/��	

���� �	
����
"&�--��������������������������������������������
���+	�	�	��� ��� ���� "&�--� �����	
��� �
�� ����� �
�
�����
�	��
�����������������������������	�	������������	

�������������
�����������
������+���	��
������	������

�������	�������������������	�	�	��������������"&�--�

B�������
���+����������������!�����	�	

�
������
�	��
	�� 
��� �������	

� ����� ��	�� ���0� ����� ��� ����

N
�
����������
�����OL�����������	
��	�
�����������������
��������	�������������������������������
���	���	�	���
��� ���� (,(:� 
�� ��

��,�������!� 
���	

� 
������ ��
�����	���� �	�� 	
��� ��	�� ����
����� ���	�� ����������� �
�������	�	��������
������
�	

����	���������	���	
�����	��
��

���������������	

���
��
�	�
������������������
��� ���� ����
��� ��� J��

� ���0�� ���� ��� ���� �	�	���
�����������������
�����.�	

���������������������	��
��������	����������	����	

����������

�����	�����+���	��
�������������������	
������,�����
�������	�
� ���� ����
�������� ����� ����	��� ���� �

���	��
������� �������� � ������ ���� ����
���
	�����
	������
�������	������������������	���	�������	���	�
��	

�����������
	�� ���	���� �������� ������� �
�����������
'(5)��J������	

�������	�	�
�������
�,
����
������	��
��
� ��� 	
����
��
���� �
�� ��
�	
������� ���	���� ���
�����	

�	
���������������
�	���������������	������������
����	��� 	��� 	������
���� ���� 
��� ���
� ��������
���������	G����������	

��	
���
��
����������	������	�

�
����������	����	���	���	���	�
���
��	�
��� �#�����
	���
���"&�--����������	�����	�����������������
�,��

������
1
,!���
��3�,!��	
�1
�
�3��!���	����	

����∆�>:�(6�V�'(:)�
J���������������
��	
������	������

�����������������
�������������������	
�����	

������������������������
�
� ����2	�0����� ����
�	���� � ���	��� ��
� ��� ���
�� 	

'/�5�?�(:)�� �  ��������� ���������� ��� �����	
��!/� ��
"&�--���� 8:0����
��
�� � �λ>:�/:8�V#� ����� ���	��
�

����� ��

�� ������
	�������������� � ������������
���������������+���	��
�������������
�������
��
���������
������ ������� ����	��� ���
�����	

� ��� ����,������ ��
������������� ��

� ��� ����� �������������	�����������
� 	
��	
��(�����
������������U/�7�V�	
������������������������������������
3�,!���
����

�1
,!����
�������0��	
������ ��������
����	���
������������
�	

����������������	�
��	
����
���	�#������������0����	�	�
�����
�����������
��������

.)sin(]1)([
2

)( 0 dQQrQSQr −∫=∆ ∞

π



�������	
���
�
���	��������������<,

���������	
���
��


�����
����
����

���������	
������������
����	��������*�������	�����������������������������
��������	����
������3�,!����
��������

�1
,!����
�������
�	

��
���	���	�
����	�����
�������	����������	����	�������	�
������������
������������������ ��	����
�	�	�����������������������
�	

�

������

���
�������
�;5�
�8�9
���
 1�����
�7�
��
�����
 
�
#�
 %�
 ���
 �
�
*����
 
��
������
���
��
�����

1�
���

����
�;5�
���
�����*���	����
��
�
��
 ����
 ��
 ��
 �����
 ����
 

�������
 �����	
 ����
 ���
���
�
 1�*7�
 
��
 �
*7�
������
��������(����
��
�

��
�������
��
���

�����

����	
������	������

�������������6�K�(7
V#���
�������������
��	���	
��������	
����
�
������������������ �	0�� ���� �����
�
�����������������+����������������������(/
V�	
��	
��(������
����������������������

������
 
 1��*����
������
����
��
 ���
 ���
��������

(��
	��
7�

���
�������������
���
 ����
���
�������

��
 �������
 ���
 (�����
�����
7�

����
 ����
 ��
 �����
 ����
 $�
F
 ����
�������
 8
9
 1����	�
��
�7�
 8�9
1������
���	7�
 8�9
 1���
��
��
�7�
 8�9
 1���
��
���	7��
 1�
 �
��
 �
���
 ���
����
������
������������
 ��
 (�����
����
 ���
 -��#/

)��

&	
������,�������������	�
�+,����� ��������
������

����	��� 	
���
����������	�����
������	���������+������
������
� ������	�
� 	
� ��������� ��

������	���
�
��

�
	���� '6�C)�� 
�
���������	
�� '7)� �
�� ��
����	


���������'(()��
��	�������������������	G�����������
�
	�
����������'(6)��������������������	������������	������
���"&�--�������
	�������������
�����
�	
������"&�--
�	��� ���� ��������	

� ��� �� ������� ���	

���� �
��
�
������	

������	,�����
���	
���������������������������
����� 	
� ���� ������������
�������������������� ������
��������	��������������

	

�������������������,Z�
�����
���������
��	���
����������������	
������	��������0������	�
�������	

��
��������	���������

�	
������
���"�����
#
�������	

����0
���
������	��	��
����������������J��

,
�������	

����������
���������
	����������

��	
���������
����	�������������	

����������
���������������������
������
�������������
�������������� ������������	�	��

�������'(7)��
����������������������
�
	���'(6)�

&��	

� ���������� ���� �+���	��
���� ����
	����� ��
"&�--���� ����� ����	��� ���� �+���	��
��� ��� �����
���	�	�	����
���������	
�����	�	G��������	
���
��
����	��
�

������������	������	�
�	����	

���	������!�-��������8�
���� ����������� ����	
��� ����� ��
�� ����������� ��
�����	���� �	��� �	�	���� ����������� ������
���� ��
��
����	
���	
���
�	
���
������	�����������������	���

	
������������������������������
����������
����� ��������� 	
����������� ������
� ���
�������	������	�	�
��	
������
�,��������
�����	����	��	
��������������������
������

�	
��������0��B�����
������������������
����	
� ����+��	�
� ������� �
� ���� !�
�������	����D����	

� ����������� ��	

��
2	�0��������������������������+���������
�����
�� ����	�� ������	�	��,�	���	���	�
,
��
��	�
����	��	����������	�����	����
��������
�����������	���	�������	
����������
�����#
�
�����!���	�������	��	���	
�����	����	�
����
��
�
�3����	�
���������
�	
��	
��/��������	����	�
��	���	������	
�����������
�
�������������������
�����	

�
��������'5)�



<������������������	
���
�
���	�����

���������	
���
��
 ���N
�
����������
�����O���D��������
���������
���	����+���������������
�	

�	
�����5��
��6���������������%	D�-��	������
�	
��	
��5�'(8)�������	
����������

%	��	�
�������������D�������	

�5,����������,��������
�	

�������D�-
�
�������������

����������
�������+�
�
�

���D��������	
����������,��������
�������	���������	
������D�
�
����	�������������
���������
����������������

����������������������������������	�����	������������� �������
�	
��	
����5�������	
������������������	��
��	��	
��D�-

�
�	��������,��������������������0��	
������ ���+��
��	
���	
	����#�����������������������
�����

%	D�-
�
�	���	�	�������U7:V��1
������������+��������	
��6#������������������"��	
�����������	
�����������������

G���	���1�[,6�����������	
���'(A)���!��	�����
�	�������
	������������������������������	

��������������
����	+����������������������� �������
����������	�����
�	���� ������$��������"��	�
����J�������	

���	��	�
��������
������"�����������0�
�G	
,G�
����	
�����"���	�
����"���
������
���	������	��������
��������
�
��
��������	����	
��������	�	�����
����	��	���
��+����������
�	
��
�
	��N������	��O�'(A)��������������
�
���	�����
�	��
�	�
����
���	
���������������������	

��	0����D����	
��������'(8)�

����� �
 
>���
�����
 �������
 ���
 �)��������
�
�;5
 ���
 =�4� �
 8�������9
 
��
�����
�;53�
 8����9
 ���
=�4� ��
8���
�
���9

��
4� �
8������
�
���9�

���D�������
����
���
�*
)��
��
���
��������	
������

��

���
������

���
��	��
�
��)
	��
�

��
�
��
4�
����
��
4� �
8
��(�9

��
�����
���

��
��
��
�	��
��
=�
4� �
8������9
-#$/�

����� �
 
 ;���������
�
 �;5�
 8����
 ���
 ����
 ��
������	
 �����
����9
 ������	
 ���
 ���������
 ��
>�
������
�
���
��
1�P*.�

4������	
���
���
�

��
����������
�
�;5�
�����
���
��
�
���
������
�
���
>�
��
��
���
����
��
>��
 ����

��
�	��
��
������
<�	*<
	
��
���

�
�����
��
���
��	��
-#&/�

 

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

-0.2

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

C s4.6S i32O 64 

C s3.6S i32O 64 

r (Å )

C
s 

D
iff

er
en

tia
l P

D
F

 G
(r

)

 



�������	
���
�
���	��������������<�

���������	
���
��


�	
����������������	0��������
0���
�	

��
�
�	����������	���������L� 4�������
�� �,�3:/,CA�*6787(��
��M-�
�����
�� D*,::A7(6C��
��"&�,CC:5A:8��������������������������	���	����
��������������"&�--��������
��������
-����
�2��	���
��*�
���&����	�0�

����������
�����C��9	�!�'�
������6��3��1�88���	��D%�$�(%:��
8������
��(%:��
8�F
�	$�(��� (��%��
���>	:�����)��D%�$��	$�(��� (��%�����7%��	���F
>	:�����#	�
'	%
�	���% (� %	��-�8 
	%G98	� $���	
���%!������.�
���D���#�%7	�
������6��3��1�88���	������
�����C��9	�!�'�
������6��3��1�88���	��3�(
8���% (� %	��2�%
���$�)�

�
5


��

�
0��
88�:��>:�2 88+7%�2�8	�2��������2�
��$�(�7
�%�����%�> �����2 �(������
9#:��(
�1���������*�-����.�
�*���)�+���6	�����D����#� ����+6
(�>���C��9	�!�'�����6��3��1�88���	

�������:(�
��3�(
8� ��% (� %	��� �:��2� )�

�
5


���
0���	$�(��� (��%


88�:��� �����#��#�	�	%�:��:�(#%��%���K+%
:���22%
(������9#:���&	'�
1�
�����;����-����.�
�<������6��3��1�88���	��C��9	�!�'���#��9%�22	���5������
	���6��3���
%%
��
���4���#
��%��
�������:(�
���#
%�	���#�$��	�	���	������#	�(�8���
8
$
��	��%	����
���$
��
���	�� 2%�$� �#	� 8�(
8� 
��$�(� ��% (� %	�
�
�	%��&	�����(���:$7��9%�(��
�	���,,�-����.�
�;��C��9	�!�'����� 6�� 3��1�88���	�� 6���	������
������5���
�
�������
0778�(
������2�
��$�(�7
�%�����%�> �����2 �(�����
�
8:�������$
�	%�
8�

��#� ���%����(�����%�	%���#%		+��$	�����
8���% (� %	��2�	K2�8�
�	�+
%	��
(!	����

�
F�����I ���
�%
���$�� %>���%
��(�
��	$>8:��2�8
:	%��

6���0$���#	$����(���		����;,��-����.�
�?��C��9	�!�'�����6��3��1�88���	�����4���#
��%��
���1����$$	8�����#+
%	��8 ����� 
��$�(� ����%�> ����� 2 �(������ �2� ����%�	%	��$
�	%�
8�
>:�#��#+	�	%�:�K+%
:���22%
(������6�����+�%:��
88��	���8����	���	���
,�?� -����.�
�,��C��9	�!�'�����6��3��1�88���	��6���	����������5���
�
�����������4�
�#
��%�� 
��� ��� �:(�
�� ���#� %	
8+�7
(	� %	��8 ����� ��% (� %	� �2
$
�	%�
8��>:��#��#+	�	%�:�K+%
:���22%
(�������
�	%��&	�����(���:$7�
9%�(��������;��-����.�
����C��9	�!�'��)+��6	�����D����#� ����+6
(�>����#��9%�22	��
������6�
3��1�88���	��3�(
8���% (� %	��2�)�

���
5


���
0��2%�$�I�����#��#+%	��8 ����


�����22	%	���
8�7
�%�����%�> ����� 2 �(�����
�
8:�����6��0778��9#:��
����??;�-����.�
�������6��3��1�88���	���#�9%�22	���C��9	�!�'��6�3���
%%
��
�������:(�
�
�'��	�(	� 2�%� (#
%�	� 8�(
8��
����� ��� �#	� 2	%%�$
��	��(� 7#
�	� �2
3


���
�


�
��"

�
� 2%�$� #��#� %	
8+�7
(	+%	��8 ����� K+%
:� ��22%
(�����

9#:���&	'��1�
	�����*�-����.�
�����C��9	�!�'��)+���6	�����6������# �������D���#�%7	������:(�
�
��
���6��3��1�88���	�����#�%	
8+�7
(	�%	��8 �����$	
� %	$	����2��#	
8�(
8���% (� %	��2�5


���
)�

�
0�� �����K+%
:���22%
(������9#:���&	'��3	���

����<����-����.�
����������
$������6��3��1�88���	������:(�
�����4$�
�!��
���0����
�>	%#
%����)�2�%$
��������%	�����#��#�@+�7
(	F�%�8	��2�#��#�	�	%�:
�(
��	%������ (8��)���%��
����	�#����-���,.�
�����1������
%%	���H+%
:�4�22%
(������4�'	%���	
���%!�������
��*��0�����58
�����(�	�(	��*;�����*�-���;.�
��<�����6��3��1�88���	��9��D��9	�	%����� �7 >8��#	��
��;�� C�� 9	�!�'�� ��� 6�� 3�� 1�88���	�� ���4�� �#
��%��� 
���1����$$	8
9�8:#	�%
8� =����� 
��� �	�
�%!� ����	(��'��:� ��� �
8(� $
08 $�����8�(
�	�58
��	��2%�$����#+��	%�:�H+&
:�4�22%
(�����9#:��
&	'��3	��������*<*?�-����.�
��?��C��9	�!�'�����6��3��1�88���	�����4���
#
��������C�����������&
��
�

������5���
�
����������% (� %	��2��
��(%:��
88��	�$
�	%�
8�� ����

��$�(�7
�%�����%�> �����2 �(�����
�
8:���F��� �:��2�3����

�
��9#:��

&	'��1�
��������?��-����.�
��,��C�9	�!�'�	��6�3��1�88���	�����C�����0����)(#�$ %
��4��9���	%�	��	

���6�3��4:	��9#:���&	'��3	����������,;;���-����.J�9#:���&	'��D�( ��
#��7FGG2�( ��
7���%�G'��G��<�#�$8

�
�����
��
�������#���8
>�
����=
����� ���!�����-�%
���� �	��.�
��0�

�"��#��$%�
#�
��0�


