
晶体的X射线衍射

学习内容:

1.6.1 晶体衍射的基本方法

1.6.3 晶体X射线衍射的几种方法

1.6.2 X射线衍射方程

1.6.4 原子散射因子和几何结构因子
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梁老师听课建议：
X射线内容，不要讲太细，该内容和固体物理主轴不
匹配；
Bragg方程和Laue方程不要讲太细，物理概念讲清楚
即可；
倒格子：最大应用是对X射线衍射结果的解读，要说
明白；
以倒格子作为主线，串起X射线衍射的内容 – X射线衍
射、Bragg、Laue、反射球；
讲X射线衍射时，必须把X射线的产生：内层电子激
发xxx等讲出来，连续波，单色光；
讲Bragg反射时，前提条件：入射光、反射光、晶面
法线必须在同一个平面上。



http://www.sciencemuseum.org.uk/Centenary.aspx

In a public poll by the Science Museum in London: 
what  is the most significant scientific invention?

(1909-2009)

3



4



Discovery of X-ray

• 8  Nov. 1895

W. K. Rontgen   Physical Institute, University of Wurzburg
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Crookes tube

6

English physicist William Crookes

https://en.wikipedia.org/wiki/William_Crookes


• 22 Dec. 
hand of Frau Rontgen

• 28 Dec.  First paper
“Eine Neue Art von Strahlen”

“一种新的射线----初步报告”
维茨堡物理学医学会会刊

• 5 Jan. 1896 
“X-ray discovered by Rontgen”

维也纳新闻报

• 23 Jan
Alber von Kolliker suggested

Rontgen ray
1901 First Nobel prize for Physics

100 years 
tens Nobel Prize winners
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布拉格方程的创立

威廉·亨利·布拉格
(Sir William Henry Bragg,
1862.7.2-1942.3.10)，英国物理
学家，现代固体物理学的奠基人
之一。他早年在剑桥三一学院学
习数学，曾任澳大利亚阿德莱德
大学及英国利兹大学、伦敦大学
教授，1940年出任皇家学会会长。
(坚信X射线粒子学说).

1912年10月导出布拉格方程

λθ nd =sin2
8

威廉·劳伦斯·布拉格
(William Lawrence Bragg, 1890-
1971)，英国物理学家，25岁时就

获得诺贝尔奖，是历史上最年轻
的诺贝尔物理学奖获奖者。



1.6.1  晶体衍射的基本方法

1.X射线衍射

eUh =maxγ eUch =
minλ

eU
hc

=minλ

sJ106.62 34 ⋅×≈ −h sm103 8×=c C1061 19−×≈ .e

U
102.1 3×

≈ (nm)

X射线是由被高电压V加速了的电子，打击在“靶极”物质

上而产生的一种电磁波。

0.1~λ,V10U 4= nm

在晶体衍射中，常取U--40千伏。
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2
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sJ106.62 34 ⋅×≈ −h C1061 19−×≈ .e kg109.1 31−×≈m

U
5.1

≈λ (nm) 0.1~λV150U ,= nm

2.电子衍射

电子波受电子和原子核散射，散射很强透射力较弱，

电子衍射主要用来观察薄膜。
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3.中子衍射

电中
mm 2000≈ nm10

U
5.7

U2000
5.1 2−×≈≈λ

中子主要受原子核的散射，轻的原子对于中子的散射也很

强，所以常用来决定氢、碳在晶体中的位置。

中子具有磁矩，尤其适合于研究磁性物质的结构。

0.1nm~λ0.1V~U ,
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1.布拉格反射公式

θθ

321 hhhd

λθ nd hhh =sin2
321

衍射加强的条件：

n为整数，称为衍射级数。

布拉格反射公式

1.6.2 X射线衍射方程

是否可以用可见光进行

晶体衍射呢？θθ

B
A C

1 2

1′ 2′
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n
d2

≤λ d2≤λ

不能用可见光进行晶体衍射（可见光波长 400~800 nm）。

由上式可以看出：

λθ nd hhh =sin2
321

，

设X射线源和晶体的距离以及观测点和晶体的距离都比晶体

线度大得多。

(1)入射线和衍射线为平行光线；

(2)略去康普顿效应；

SS 和0(3)       分别为入射和衍射线方向的单位矢量；

(4)只讨论布拉维晶格。

2.劳厄衍射方程
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321l alalalR 321 ′+′+′=

0S

S
lR

A

O
C

D波程差

SRSRODCO ll ⋅+⋅−=+ 0 ( )0SSRl −⋅=

衍射加强条件为：

( ) )(0 为整数µµλ=−⋅ SSRl ---劳厄衍射方程

设A为任一格点，格矢

波矢 S
λ

kS
λ

k 00
2π2π

== ,

( ) μkkRl 2π0 =−⋅
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μKR hl 2π=⋅ ′

h0 Knkk =−

)( 332211332211 bhbhbhnbhbhbhK h ++=′+′+′=′

hKkk ′=− 0

321321 :::: hhhhhh =′′′

hKn=

( )321 hhh 面指数， ( )321 nhnhnh 衍射面指数。

( ) μkkRl 2π0 =−⋅
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3.反射公式与衍射方程是等价的

0k k
hKn

O

θ
θ

,
λ

kk 0
2π

== ,
λ

kk 0
θsin4π

=−

,
d
nKn

hhh

h

321

2π
=

λ
θsin4π ,

d
n

hhh 321

2π
= λθ nd hhh =sin2

321

16



4.反射球

C

0S
S

0kk

hKn O
则 必落在以 和 的交点C为

中心，2π/λ为半径的球面上，反之，落在

球面上的倒格点必满足 ，

这些倒格点所对应的晶面族将产生反射，

所以这样的球称为反射球。

0k khKn

hKnkk =− 0

反射球中心C并非倒格点位置，O为倒格点。

如何作反射球呢?

hKnkk =− 0若
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λπ2

设入射线沿CO方向，取线段 ，其中λ是所用单色X

射线的波长，再以C为心，以 为半径所作的球就是反射球。

λπ= 2CO

O

P

Q

C
0k

k

O、P、Q是反射球上的倒格

点， CO是X射线入射方向，则CP

是以OP为倒格矢的一族晶面

(h1h2h3)的反射方向，OP间无倒格

点,所以CP方向的反射是n=1的一

级衍射。

而OQ联线上还有一倒格点，所以CQ

方向的反射是二级衍射。

C

0S
S

0kk

hKn O
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问题：

如果入射方向一定， 波长一定，一族晶面是否可能同时产

生不同的反射级呢？

1.6.3 晶体X射线衍射的几种方法

1.劳厄法

(1)单晶体不动，入射光方向不变；

O
maxλ2π

minλ2π

k

0k(2)X射线连续谱，波长在

间变化，反射球半径 。

maxmin ~ λλ

在红色区域的倒格点和各球心的连线都表示晶体可以产生

反射的方向(衍射极大方向)。
19
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倒格点
的分布

衍射斑
点分布

倒格点
对称性

晶格的
对称性

当X光入射方向与晶体的某对称轴平行时，劳厄衍射斑点具

有对称性。

衍射斑点与倒格点相对应。

2.转动单晶法

(1)X射线是单色的；

(2)晶体转动。

用劳厄法可确定晶体的对称性
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CO为入射方向,晶体在O点处

晶体

转动

倒格

转动

反射球绕过

O的轴转动

CP的方向即为反

射线的方向

实际反射线是

通过晶体O的

反射线构成以

转轴为轴的一

系列圆锥

在圆筒形底片上衍射

斑点形成一系列直线

由直线间距计

算晶格常量

O
OC

P
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根据衍射斑点间的距离可以求晶体的晶格常量。

O
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3.粉末法

(1)X射线单色(λ固定)；

(2)样品为取向各异的单晶粉末。

由于样品对入射线方向是“轴对称”

的，不同晶面族的衍射线构成不同圆

锥。衍射线与圆筒形相交，形成图示

衍射条纹。

据不同的晶面族的衍射条纹位置θ和波长λ，可求出晶面族面

间距，进而确定晶格常量。
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1.6.4  原子散射因子和几何结构因子

X射线与晶体

相互作用

X射线受

原子散射

X射线受原子

中电子的散射

各原子的散射

波间相互干涉

某些方向干涉

极大某些方向

干涉极小

原子散射因子

几何结构因子
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原子内每个电子对X

射线散射波振幅Ae

原子内所有电子对X

射线散射波振幅Aa

原子散射因子
f=Aa/Ae

1.原子散射因子

(1)定义

原子内所有电子的散射波的振幅的几何和与一个电子的散

射波的振幅之比称为该原子的散射因子。
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(2)计算 0S

S

O

P

r
r为原子中某一点P的位矢，

( )
λ
rsrSS

λ
0

⋅
=⋅−=∆ 2π2πϕ

设O处一个电子在观测点产生的振幅为Ae，则P点的一个

电子在观测点产生的振幅就是：

0SS 和 分别为入射方向和散射方

向的单位矢量，则P点和O点散射波

之间的位相差为：

ϕ∆iA ee
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为电子分布函数(概率密度)， 在P点附近体积元dτ内的

电子个数为： 。

( )rρ

( ) τr d ρ

τrA i )d(ee ρϕ∆
这 个电子在观测点产生的振幅就是：( ) τr d ρ

原子中所有电子引起的散射波在观察点的总振幅为：

( ) τρ de 
2π

e
λ
rsi

a rAA
⋅

∫∫∫=

原子散射因子：

( ) ( ) τρ de
2π

e

λ
rsi

a
s r

A
Af

⋅

∫∫∫==
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2.几何结构因子

总的衍射强度取决于两个因素：

(1)各衍射极大的位相差；

(2)各衍射极大的强度。

---各子晶格的相对位置。

---不同原子的散射因子。
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(1)定义

原胞内所有原子的散射波，在所考虑方向上的振幅与一个电

子的散射波的振幅之比。

(2)计算

( ) jj0 Rs
λ

Rkk ⋅=⋅−=∆
2πϕ

设原胞内有n个原子，它们的位矢分别为 ,,R,R,R ⋅⋅⋅321

位矢为 的原子和原点处的原子的散射波的位相差为：jR

eAfA )s(a =

jRs
λ

i

sjaj AfA
⋅

=
2π

e)( e
jRs

λ
i

j
j AfA

⋅

∑=
2π

ee
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在所考虑方向上,几何结构因子为

( )
jRs

λ
i

j
js fF

⋅

∑=
2π

e

*2
hklhklhkl FFFI ⋅=∝

( )jjj lwkvhuni

j
jhkl fF ++∑= 2πe

jRs
λ

i

j
j AfA

⋅

∑=
2π

ee

( ) 00 kkSS
λ

s
λ

−=−=
2π2π

hKn=

( ) ( )cwbvauclbkahRK jjjlhkl ++⋅++=⋅ ***

( )jjj lwkvhu ++= 2π
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