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立方晶系单晶电子衍射谱的特征

矩 形 及 边 长 比 规 律

张 家 春

提 要 本文向读者展现 出立方晶系单晶电于衍射讲的两个重要特征
,

它

们是 :

1
.

立方晶系中
,

不论何种晶带的电子衍射讲
,

均可 找到无心或 有心的矩

形斑点分布 ;

2
.

矩形的邵边 比
,

具有简单的确定的数学关系
。

应 用衍封语的这两个特征
,

进行衍射花样的标定
,

较之传统方法简单俘多
。

前 古口

根据晶休学知识
,

三推晶体共有十四种布拉菲点阵
,

而晶体的正空间只有五种平面

布拉葬点阵
,

倒空间里相应的也只有五种 平 面 布 拉菲点阵
,

他们是
:

矩形 (或称长方

形 )
、

有心矩形
、

四方形
、

平形四边形和六角形
。

在电子衍射谱中出现最多的低对称性

斑点配置的平行四边形
,

其对应的晶系最不确定
,

七大晶系都可能出现这种排列
,

对称

性愈高的倒易阵点配置
,

相应晶系的对称性也愈高〔` ]
。

立方晶系的对称性是七大晶系中最高者
,

尽管入射方向各种各样
,

但就其衍射谱的

对称性而言
,

它应比其他任何晶系都高
。

为了研究立方晶系单晶电子衍射谱的标定
,

不可不将其花样特点做一探讨
,

现将初

步结果分述如下
。

一
、

矩 形 规 律

在立方晶系中
,

由于晶胞的六个 晶格 参数
。 : = 。 2 二 Q : 二 。 ; a : 二 a Z 二 a 3 = 90

’ ,

这

种高度对称的晶体排列关系
,

致使其任意晶面的晶面指数 ( h 及 I )均与该晶面 的法线方

向指数【u t, 二 ]相一致
,

这样
,

便可以找到在同一晶带中晶面间存在一个十分可贵的性
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:
只要该晶带上存在一个晶面 h( kl

:
I

: )
,

则在该 晶 带上
,

也一定存在 一 个晶面

( h: k Z
I
:
)与 ( h: k : I : )相垂宜

。

譬如
,

面心立方晶体的 〔1 2 幻 晶带
,

根据晶带定律 (又称垂值公式 z[] ) uh + kv 十

。 l = 。 ,

晶面 (0 2 酌 必在该晶带上
,

可以找出无数个晶面均在该晶带上
。

当然
,

根据儿

何原理
,

垂直于 (0 2 酌 晶面的晶面也有无数个
。

那么
,

是否一定存在一个晶面既垂直

于 ( 0 2 活)又在 [1 2 幻晶带上呢 ?

因为立方晶系的晶面指数和其法线方向指数相一致
,

故晶带轴 1[ 2 幻 就是垂直于

晶面 (1 2 2) 的法线
。

这样
,

只要找到了既垂值于 (0 2 酌 晶面
,

又垂值于 (1 2 2) 晶面

的晶面
,

这个晶面就是既垂宜于 ( 0 2 豆)晶面
,

又在【1 含 幻晶带上的晶面
。

这个晶面可

以用叉乘法求解如下
:
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图 1 面心立方〔 1 2 , 1晶带矩形图的建文

晶面 (百 2 幻 郎所求
。

如果将其画在

倒易面上
,

如图 1 所示
。

由图 l 可见
,

将透射斑点 ( 0 0 0 )
、

任

选的第一个斑点 (0 2 酌
、

叉乘出来的第二

个斑点 (百 2 2 )以及由 ( 0 2 奋)和 (百 2 2 )

矢量相加得到的第三个斑点 (百 4 0) 速接

起来
,

便构成一个矩形
。

再添上一个不消

光的 ( 4 2 0)
,

则构成一个有心矩形
。

以此类推
,

立方晶系各种晶带的衍射

花样中
,

都存在着这种矩形关系
,

我们可以

利用这种关系快速绘制出立方晶系标准单

晶电子衍射谱仲 l
。

将图 1按 二 推 方 向平

移
,

便得一幅完 整 的 面 心 立 方 晶 体的

〔 1 2 2 」晶带的标准单晶电子衍射谱
。

如

图 2 所示
。
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立方晶系单品电子衍射谱的特征矩形及边长比规律

二
、

矩形边长比规律

如前所述
,

在标准电子衍射谱中
,

垂值第一个晶而 ( h ;儿1 1: ) 的第二个品面 h( 2儿2 12 )

是由矢量叉乘法确定的
,

所以
,

它不仅可以确定第二个晶面的晶而指数 (郎方向关系 )
,

而且也可以确定矩形的边长比 (郎数量关系 )
。

这种关系是
:

: 2
/

r : 二
n . / , . , . ,

— y U “

十 V 一

十 之刀 “

式中
。 、 。 、

二一晶带指数 ; : 1 = 材砰干牙下了万一 u[
。 。 】晶带上任意一个晶面 h( ;

气I
, )

的衍射斑点到透射斑点 ( 0 0 0 )间的距离 ; : 2 二丫盯不牙刃畜一 〔。 。 。 〕晶带上垂成于

( h
;
k : l: )晶面的晶面 ( h Z k Z 12 )的衍射斑点到透射斑点 ( 0 0 0 )间的距离

。

·

从
、 n

均为包括 1 的非零整数
,

1
,

2
,

3
, … ,

但大部分为 1
.

这个公式的证明是很简单的
,

不在这里赞述
。

作者称此公式为矩形边长比公式
。

由

此公式可以看出
:

1
.

矩形的长短边长之比
,

就是该晶带的方向指数的平方和的平方根 ;

2
.

按
“ v 。 由小到大的次序

,

矩形长短边长之比依次应为
:

丫
一

了
,

丫万
,

侧 3
,

侧万
,

丫万
,

丫万
,

杯百
, … … ,

杯丽
,

杯而
, … … ,

而不会出现侧下
,

侧污
,

侧幻
, … …

,

4[]

3
.

长短边长之比的平方永远是整数〔4巧

4
.

晶带轴指数越低
,

矩形的长短边越接近
,

当〔。 v 二】= L0 0 1] 时
,

矩形变成

了正方形 ;

5
.

晶带轴指数越高
,

矩形的长短边之比越大 (因设短边
, :
为分母 )

,

矩形越窄长
。

三
、

图表及讨论

按照立方晶系N 值递增顺序
, “ v 二均取正值且不换位

,

列出面心立方及体心立方

单晶电子衍射谱的矩形参数和示意图
,

如附表 1
,

附表 2 所示
,

其中

N = “ 2 + v Z + 切 2 〔5 ]

其他符号的意义同前
。

1
.

因为 [
。 v 。 ]中三指数的位置调换或添加正负 号

,

都不 影 响材庐不了不
.

石玉的

值
,

所以
,

矩形边长比不变
。

由此说明附表 1
、

附表 2 包括了N = 29 以内面心立方和体

心立方所有晶带的单晶电子衍射谱图形样式 ;

2
.

附表 1及附表 2 中的 ( h沪
;

l
, ) 均按离 ( 0 0 0 )最近的斑点标定

,

所以
,

对应于

每一 N 值的图形是确定的
,

}人
,

1
,

Ik
、

}
,

}I
:
!

,

}h
Z
!

,

!k
:
!

,

!1
2
1也是确定的 ;

3
.

除面心立方的 [ 0 1 1 ]
、

〔 1 1 2 〕
,

[ 1 2 3 ]
、

1 1 1 吐 ]
、

[ 1 3 4 ]及体心立

方的 [ 0 1 3 ]
、

[ 1 2 4 ]
、

[ 0 2 5 ]晶带
,

由于 ( h
Z k : 12 )消光现象等原因使

r Z
/

r ;
要扩大

或缩小 2 或 3 倍外
,

其余的晶带的矩形边长比
, :

/
: :
均等于杯万 ;

4 ,
因 [ 0

·

0 2 ]
、

[ 0 0 3 ]
、

[ 0 0 4 }
、

[ 0 0 5 ]晶带就是 【0 0 1 ]品带 : 〔0 2 2 ]
、
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〔 0 3 3]晶带就是【 0 1 1] 晶带 ;【 2 2 2]
、

[ 3 3 3 1晶带就是 〔 2 1 1]晶带 ;[ 0 2 4]
、

〔 2 2 4] 晶带就是 [ 0 2 2]
、

[ 12 2] 晶带
,

所以
,

N 值不 会 出现 4
,

s
,

1 2
,

16
,

2 0
,

2 4

等
。
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体心立方晶休单晶电子衍射讲的矩形参数及示意图 附表 2

N

l
。
一

,

…
`八! * 孟了1 )

{
}

一

剑二
`

_

1

…
_

1 1 。

{

(h
Z k Z

I
Z )

r Z
/

r :

之
近似值

矩 形 示 意 图

1 1 0 1
.

0 0 0 {:臼 ):

12娜吧

0ō l
ō

l。“

4ō

:
工

一曰们. ó“

月. 1一.Un工J

2 { 0 1 1 } 0 1 1 活 0 0 1
。

4 1 4

一2己.二

3 一1 1 1 1 1 0

0 0 0

0 1 2 2 0 0 0 4

2U 0

盆; 2

1 1 2 1 1 0 豆 2 豆 侧侧万万 2
。

4 4 9

犷
,

三

0 U 0

1 2 2 0 1 1 4 1 1 3
.

0 0 0

0 0 U

0 1 1
12U

||别月!

|一
.

|
l

引|一一|司州 ||

…。 。 。* 2

0 0 0
’ U 3 1

2 0 0 冬材而
乙

1
.

5 8 1

0 3 1 芯OU自
n口11n甘八曰ù,上

3 3洁

1 1 3 { 1 1 0 3 3 豆 材万 3
。

3 17

1 1 0

..月.月......ó.口几,

曰.注.̀二



台启 圈 防 科 技 大 学 学 报

附表忿续

3
.

6 U 6

0U 0

13! 0 2 2 6 0 0 0

U Z O

}}}}}

{{{
’ `￡￡

OU 杏

26 飞

6八U6 Od一 l 3侧八 O

3
.

742

若 16 0

l】f ) 7

日 0 1-0O

伪J

(一一 2

4 1… 12 3

{
!

}

` ’

…
0“

0 3 1 10后 丫亚

2 0 0 0 8豆 丫万

0Q 0

2 0 0

4
,

、 2 3

加ó洲34U00
ó

110
1 1 0 3 3 4 }杯万 {4

.

12 3
lllll
LLLLL

lllll

八O,曰,曰7
,孟

2爪3

性愧艺

5 3 :

00ù贝0工

1 1 0 4 4 豆 丫丽月任.̀孟
心上

l
,月

1
...., J.口..口.

es
l
一亡

」

OOd.孟

0 1 1 后 1 1 一侧而 rrr
___

111 . 3 l UUU

lllll

6 1 1

(玉么卫奋

3 3
,上O口1l

l

亏 9 豆+ 3 J
。

5 2 8

2 111 2 4 2 1 1 杯五 } 1
.

5 2 8

豆 3 1

rrrrr
lllll

lllll

.1-一Un;
且

山
.

1一01
。

l000一川2

6 9 0

1一3ǔ

00ó110
Un

2 2 12 3 3 0 1 1
后 2 2 …材蕊

6 2 2

6 3 1

r 一—1

L
_

一

与
.

0 0 (l

0 3 4 …2 0 0 , 0 8 后

`

i

0 0 0

5
。

0 0 0
0廿U

户O,目

e o吸1 二6 6



96立方晶系单晶电子衍射谱的特征炬形及边长比规律

附亥 2续

O自一6 2杯
1一 2

01 0豆 + 2
t } 5 1

2 0 0

05 1
。丁

一勺d .山
0

n O9曰

3、 。

…
1 4 2而

…
侧“ }

5
’

t { {J O

二 11 0

一 1 0一 )

丁, 1 0

U U O

1 1 0

价
.

1 ): j {J

4 13 1U

2 6
,

1 3 4

}

1

}

2 7 } 1 1 5

7 1 1 1 0

5
。

19 6

一|J

1 1 0 } 5 5 豆 侧 2

舀小乙

OQ
口八O

55
一

09
à

19

6 性2

.

叹口

一一一一.

…
一
产一一一一一一一一.一

.....

一7

2 0 0

’
…

O `o ` 1丫丽 1
5

·

3 8 5

2 0 0

1
2 9

…
2 3 4

l 。 1

{
, , 2 ,

…
、 丽 。5

.

3 8 5
.

U

:

二! }
。 ’ “ ,

一

5
.

:招 5

户O,自n
ùO甘O自

Th
e G h a ar e t er is t ics o f ht e S in g le

一

G叮 s ta l E lec t or n

D if far ct io n
Pa tt e r

ns in G u b ie 衍 st e m 一 t h e

R叫u la r i t y o f R ect
a n g le a

nd R e
如 la r it y o f t h e

P or p o d io n b
e七泞 ee n Ist T w o A d ja

e e n t S di es

Z h a n g J i a e h u n

A b at r 砚 e t

T h i s p a p e r P r e s e n t s
b

e f o r e t h
e r e a d e r s o

f
5 1: l g l e -

e r y s t a
l

l
.

y o ll C a n

2
.

d j
a e e `, t

e l e e t r o n d i f f r a e t i o n p a t t e r n s i n t h。

I n e u b i e

f 1n d t h e

T h e r e 15

s y s t e m
, w h

a t e v e r e r y s t a l

t w o i rn P o r t a n t f e a t u r哪

e u b i e s y s t e n l .

e
l

e e t r o n d i f f r a e t i o x z p a t t e r n i t 15 ,

r e e t a ll g u l a r s P o t t y a r r a n g e m e r i t w i t h o r w i t h o u t e e n t e r

a

5 1( l e s ( ) f t h
e

A P p ly i n g t ll e s e

x牡 u e h s i n l P l e r t l l a 一,

5 1m p l e d e f i n i t e m a t h e m a t i e a l r e
l

a t i o n s h i p b
o t w o e 一1 t l l e a -

r e e t a o g l e .

t w u f o a t u r e s t. , (!。
,

、 19 : l a t e d i f f r a e t i
. , ; l r一a t }。一 、 从 111 b

e

t l i e e o i一v e n t i o : l a
l

l一 e t l l : ,
d

.


