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立方晶系单晶电子衍射

谱斑点指数的快速标定方法

张 家 春

提 要 文中给出一种快速标定立方晶系单 晶电子衍射谱 的方法
。

立方晶系单晶 电子衍射谱有两个重要特征
,

即
:

斑点呈矩形排列 ;

矩形 的两个邻边间具有确定 的简单数学关系
。

根据上述特点制成一表列于文 后
,

用 该表可以快速标定电子衍射花样
,

这

种新方法比传统 的方法简单
。

_ 箭1 刀刁切 古口

一九六六年
,

杨国力
、

艾宝瑞提出利用特征基本平行四边形法来办析单晶电子衍射

图形
,

使分析单晶电子衍射谱的方法大为简化
,

从而提高了分析速度
。

实践证明
,

这种

方法行之有效
,

不仅使用起来非常方便
,

而且大大缩短了分析底版的时间 lt1
。

由于立方晶系晶体点阵的对称性高于其他任何晶系
,

所以
,

其单晶电子衍射谱的对

称性会更高
。

已经证明
,

立方晶系中无论哪个晶带
,

其单晶电子衍射谱都具有矩形或有心矩形的

斑点排列特征 z1[
。

后来
,

又揭示 了矩形邻边比与晶带轴三指数平方和之平方根的简单数

学关系 a[ 1
。

这样
,

就有可能使立方晶系单晶 电子衍射谱的斑点指数标定程序更为简化
,

本文就是作者对这一问题探讨的初步结果
。

二
、

标定方法及举例

如果已知某单晶电子衍射谱是属于立方晶系 (面心立方
、

体心立方
,

简单立方或金

刚石立方 )
,

那么
,

根据该衍射谱的矩形排列特征和边长比
,

便可定出它属于什么N 值

的晶带
,

再根据清光条件
,

标出每个斑点的指数
。

具体方法是
,

当给出一张立方晶系单晶电子衍射谱时
,

首先
,

找出离透射斑点0 最

本文1 9 8`年 1 月 3 1日收到
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—近 (或次近 ) 的衍射斑点A
,

然后速接该衍射斑点 A与透射斑点 o 成一直 线 A O
,

,

再通

过透射斑点 O 作一直线 o B
,

使其垂直于 A o
,

其中 B 是该有线上离透射 斑 点 O 最近的

斑点
。

最后
,

过 B 点作 O A 的平行线
,

过 A 点作 o B 的平行线
,

二线必交于另一衍射斑

点 C
,

由此便构成 了一个基 本 矩形 (或 次 近 矩 形
、

有心矩形
、

二心矩形
、 · ·

…说明详

后 、
。

加圆 1 研奈
_

六 n 食 朴招必 卜外` 宜景扮的丽 占 D 和E
,

测量线段 D E 的长度
,

除以间隔数 5 ,

得到 O A 的军均长度r : ,

同法测出 O B 的苹均长度
’

, : ,

如图 2 拚不
。

然

后
,

算 出
r
鑫r/ 费

,

着其值十分接近某整数
,

则这个整数便最万慎
·

(若不接近某整数
,

可乘或除一简单整数 ; 使其变为整毅 )
。

最后根据 N植抚择 t 沙似 , 丁
,
并标定 A

,

B
,

C

及所有斑点指数
。

.

图 1 矩形法标定示惫图 图 2 r l , r :
测法示意图

如果采用查阅本文介绍的
“

立方晶系单晶电子衍射谱标定表
”
的方法进行标定

,

其

标定速度会更快
。

这里要说明的是
,

矩形根据其特点可分为如下几种
,

即
:

.1 以离透射斑点最近的衍射斑点作为矩形的角顶而矩形内部又无斑点的矩形
,

称

为基本矩形
,

以口表示 ;

2
.

以离透射斑点第二近的衍射斑点作为矩形角顶而矩形内部又无斑点的矩形
,

称

为二近矩形或次近矩形
,

以皿翻表示 ;

3
.

矩形的二对角线交点
_

l二有一斑点者称为有

心矩形
,

以〔二」表示 ;

4
.

矩形的某对角线上有两个或多个斑点者称

为二心
、

三心或多心矩形
,

以巨口表示 (记号中点

数为对应之斑点数 ) ;

5
.

矩形 内
,

对角线外有斑点者
,

称为偏心矩

形
,

以 !互国表示
。

标定举例
:

例 1 某金膜的电子衍射谱如图 3 所示
,

(采

用 H一 8 00 电子显微规
,

加速 电压 2 2 k0 V 实 验 日

期
: 2 9 8 5年 4 月 2 5日

,

以下各例同 )
。

解 1
.

金是面 心立方晶体
,

2
.

测得基本矩形之边长为
:

r 、 = U m m
,

几 = 11 nt m
,

图 3 命旗的电子衍射花碎
,
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计算( r Z
/

r ,

) 2 = 1
,

良口N = l ,

取 [
u v 二 〕= [ 1 0 0」

取距 ( 0 0 0) 最近的衍射斑点 A 为 ( 0 0 2 )
,

叉乘法求 B :

U 口 份 :

h 1 k l l
; :

h : k Z
I

: :

1 旧 0 1 0 { O

0 } 0 2 0 0 } 2

O 豆 O

6
.

全谱标定结果 如图 4 所示
。

其实
,

对于低指数的晶带
,

只要知道是立方系
,

不必按上述程序一步一步地标定
,

如
,

本例中的斑点呈正方形排列
,

自然 (r
:

/
r : ) ’ 等于 1

,

必定是 [ 10 01 晶带的衍射谱
。

又如
,

文献 〔4」和文献 5[ 〕中的衍射谱
,

在巳知面心立方晶体的情况下
,

每三个相邻的斑

点都呈等边三角形排列
,

如图 5 所示
,

有
,

心矩形 A B c D 之边长比必为杯百
.

故其 N 必为

3 ,

这种花样肯定是【1 1 1] 晶带的花样
。

一Oq、碑ó4
.

创nó

百0 2豆 10 0奋 10厄豆

00 0 1 0 2 0

6死, 。韶弓̀工 J口ōn甘工óUnU工Cù

l田ō卜“ó J马、,ó们f月

;
曰卜f̀lesseL卜以卜!ìnU

图 4 对图 8 衍射谱的标定

`。

乙
召。、

俞减交
?

图 5 衍射斑点呈等边三角形排列图 图 6 某金单晶的电子衍射谱

如果对几何图形较熟悉的话
,

不难断定文献 〔6] 中的图谱为有心矩形
,

其边长比为

杯万
,

郎是 〔1 10 } 晶带的衍射谱
。

对于高指数的晶带
,

由于矩形边长比大一些
,

图形内部斑点也增多了
,

这时
,

可查

由本文作者制定的
“

立方晶系单晶电子衍射谱标定用表
”

的方法来标定
。

例 穷 已知金单晶的电子衍射谱如图 6 所示
,

试确定 其 晶 带轴
,

并标定其斑点指

数
。

解 1
.

金是面心吹方金属晶体
,

2
.

测得基本矩形之边长为
:

乒r ; = 4 6
, Zm m

, Z r , “ 3 0
.

2 m m
,
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3
.

计算 几 /r : = 1
.

6 3理

吐
.

查附表知
:

序号 8的 : 2 /: 1 = 1
.

6 3 3
,

为而心立方的〔n Z〕晶带
,

5
.

按附表中查得的 ( h
*
k : l

,

) 及 ( h Zk Z IZ ) 和矢量加减法
,

标定出整个衍射谱

的指数 如图 7所示
。

10 8 2

图 7 对圈 e 衍射

谱的标定

图 8 金单晶的电

子衍射谱

图 9 对图 8 衍射谱的标定

( 图中三个空心 圆点是为标定而加的 )

例 3 已知金单晶的电子衍射谱如图 8 所示
,

试确 定 其 晶 带轴
,

并标定其斑点指

数
。

解 1
.

金是面心立方晶体
,

2
.

取双心矩形如图 9 中的 人 B C D 所示
门

3
.

测得双心矩形之边长为
:

5 r l = 3 8
.

2 m m
2

_

百
r Z = 3 8

.

5川 m
.

4
.

计算
r : / r ; = 7

.

5 59

5
.

查附表知
,

序号 3 8 的 r Z

/ r : = 7
.

理8 3
,

[
, ` , 。 , : v

] = 〔2 2 3 ]

6
.

按附图 7 号
,

标定整个衍射谱如图 9 所示
。

7
.

本例误差估计
:

相对误差 d
7

.

5 5 9 一 7
.

7
.

4 8 3

4 8 3 = 1
.

0 26 %

由图 9 可见
,

在这张衍射谱的三例斑点中并不存在矩形关系
。

但只要以离中
,
心斑最

近的斑点为中心斑点速线作为一边
,

则在乖值此边方 向上
,

定 会 找 到一个点 (本图的

( 1 08 酌 )
,

从而组成矩形 ( 本图中的 A B c D )
,

木图的另一点 (息3 D 在矩形对角线的三

分之二处
。

由此便可用平移法标出全图
。
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一
以上各例说明

:

用矩形法标定立方系衍射谱是方便的
,

对低指数晶带
,

一看便知 ;

对高指数晶带
,

一查就晓
。

三
、

讨 论

.1 用矩形法标定单晶电子衍射谱
,

显然 N 值越低越易识别
,

N 值越高
,

相邻两 N

值的边长比越接近
。

如杯丁
,

侧百
,

杯了三种边长比值肉眼郎可辫别 ; 杯百
,

杯万
,

侧万

的值分别为 2
,

2
.

2 36
, 2

.

4妇
,

用普通道尺测量是可 以 分 清 的 ; 但丫丽和侧丽的值为

5 ,

5
.

09 9
,

数据很接近因而较难分辨
。

当然
,

太高的 N 值实际意义不大
。

2
.

用矩形法
,

有时可起鉴定物相的作用
,

如有两个衍射花样
,

其矩形边长比都是

1
.

4 14 而 基本矩形特征排列者必是体心立方
,

次近有心矩形特征排列的必是面心立方晶

体
。

在
“

立方晶系单晶电子衍射潜标定用表
”

中
,

常见的边长比 ( 3
.

7 4 2( 侧而 ) 以内的

20 种图形
,

只有三种既可能是面心又可能是体心
,

而其余十七种全是独立的
,

面心和体

心不会混淆
。

3
.

如果得到的衍射谱斑点很少
,

不能直接看出矩形特征
,

可在二推方向延展
,

根

据文献 〔2 ]
,

总会找出矩形
。
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附表 立方晶系 ( 面心 和体心 ) 单晶电子衍射语标定用表 ( 图例在表后 )

备注下降
号厂

’

{ 前

于
一氰五若 体心立方

聋车
一1一。
。
一
。。一吐一5一6

活洲荞器揭
兴 心
O 1黔嚣l

号一号1 3 4 }2 2 豆厅

:崇鬃:
互里爵豁

2 2 10 1 了

刊一15一拓一耳一18

兴器兴
6 豆

3 11 1 0

4 1 1

— 一

洲一4一一4

2 1 2 3 !2 0

旦二
0 6

9 2 3

1 2 3岁鳖赫面套
0 1 412 0 0沁 8 豆}2 2 3 }l

2 2 3 12 仑 o !G 6 云0 1

翡
哥需

~

橇
别一肠

0 }4 4 么
一1一,1一11

(l1

参焦翼耸i 黯
{0 3

叮一门上
Jq一n。一]一

,d一月山一门ù一ōh一OJ一八曰一。U一八曰ōqó一菊é !月闪月 .月刀且|J计丁汁引注“”十
.

川丁二ó,
.

IT才上1
.
上l

!
0ū7一1一2一8一3一3一2一3一4一
尸。一2一0一巳一r一加一耗一竹ù一此一泥一功一屹一9一6一

n钊ùl一
J住一e心ù尸匀ó6ù六一了1孟一,山一4ó

比曰一只éì门一l一
,,ù,加一,队一r̀
一卜ù一叱叹一冰ù一厅ù,。éúQ“一

J
!一]
一

l
一,上一1̀óJ
一,几一n乙一、了J一、了“一夕
éù,
1一
弓
一
亏
一
考
ù,)一匕一.一.一.一.一.L.一.一

rrr 一 lll 0 1 555 2 0 000 0 1 0 22222

一一-----------
`̀ 〔三刀刀 1 1 555 2 豆 000 1 0 10 111王 1 555

` 一一
5 5 泛泛阵阵

一
_ ___________

1 1 00000

匡匡卫
一一 0 2 555 2 0 000沁2 0 互

`̀̀

}}}
iii 巨口口口口

「

。 2 5 }}}一2 0 000 0 J O 习习
压压必必 2 3 444 4 0 乏乏62 。万 1 ,,,

见附洲 石勺勺

匡匡习习 }}}}
_

下下竺立 钧 里巾 1 2 万万见卜付图 6 号 {{{
111 2 333 1 1 1}而 8 乏乏 {{{ 见附图 7 号号
111 3 444 〕 〕 到瓦 1 0丁丁—

一 一 一一
~
一一一一寸— 一一一见附图 8号号

_______ _ _ _ ~

上

_
JJJJJ

尸
器黑黯里到见望周」逻

邵巨
,

迎诩临一鲤切

、乳了、六一

图例
: 0 0 0

人1及1
1

2 :至二11 4 走; l ;

为。寿:
l

:

丙3 冷: 13
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附图 儿个复杂矩形的标定

附附附 表表 晶晶 标 定 图图 }}}衰衰 晶晶 标 定 图 峰峰图图图 中中 类类类

{
附附 中中 类类类

号号号 序序 晶晶晶 }图图 序序 晶晶晶
号号号号 轴轴轴

…
”” 号号 轴轴轴

指指指指指指指指 指指指
数数数数数数数数 数数数

11111 1 555体体 。

么么么么么 …
222 1666 面面

二困二
、、

立立立立立立

测测测测测
立立立立立立立 1111111 34444444444444 0 1 11111

\\\\\
吞吞吞 2 333体体

竺呼习…
`̀

}}} 3 111体体 3元 ” 二 、、

立立立立立 2 1 1

一
0 9 3

火
一一一

立立
_

卿庆下刃
` ”

竺竺2 1111111 333333333 {{{{{ 1 3444
一

3`0

片介叼
, ’ ` ,

t\\}}}}}}}}}}}}}}} 4444444 , 晶 兮 , l口 10 1 000

{{{{{{{{{{{{{{{{{{{{{{{
侧 “ 性怪 444

66666 3 666 面面 4 16 1 0
`

二 ~ ___ }}}} }}}{
{{{ 。

汗妄)
”

卜卜
立立立立立 0 0 0

口 . . . . . . . . ~ .~ ~ , , , 6 2 0 1 222

…
…
。。 }}}}}} ` 2`

一
’ 2 0.

舅

及
2222222 3444 今0 2

份
`

德一
.

六-
J
血 o““

{{{
}}}…体体体体体体体体

222222222 4不
.’

’

。而 王l场场场 37
111【

立立立
:::::::::
厂

’

}}}}} }}}}}}}}
}}}}}}}}}}}}}}}{ 2 3 4一一一
iiiiiiiiiiiiiii 一一一

叮叮叮 3 888 面面 。。。

闯竺竺
}}} 3日日 面面

:001又周全几
率率

立立立立立 11 1 1 ` ~ ~ - ~ ~ ~ - - ~

一
9 9 3

叹
{{{{{ 立立 1 1 1

一
1习1 1 5 户

万
11111112 33333333333 }}}}} 1 3盛盛盛盛盛盛盛盛

一一一一一一 8
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A Nw e Me t h od of Ra pi dy lsi g ni ng

S i ng le一 C ry s ta lE le e t r on Di f fa rc ti on

Pa t te

s rni n theCu bi eS y s tem

Z ha ng Ji a e hu n

A bs t ra ot

A e nw m e t h od of ra pi d ly si g ni ng si ng le一 e ry s ta le le e t r n odi f f ra e ti n o

pa t te r ns主公 t heu e bi s ey s tem ha s be e n ds e e ri bei d n t hi s pa pe r.

T he rea re tw oi m p r ota n t fea tu e rs ofsi ng le` e ry s ya le le e t r n odi f f ra e ti n o

Pa t te r nsi n t hu e e bi s ey s tem :

一

1
,

R
e e t a n g u l a r a r r a n g , m e n t o f s p o t s ;

2
.

T h e r e 15 a m 。 t h e m a t i e a l r e l a t i o n s h i p b e t w e e n t h e t w o a d ja e e n t

e d g e s o f t h e r e e t a n g l e .

T h e v a l u e o f t h e a b o v e m e n t i o n e d f e a t u er s h a s b e e n l i s t e d i n a t a b l e

a t t h e e n d o f t h i s P a P e r
.

T h e p a t t e r n s e a n b e s i g n e d r a p id l y b y m e a n s o f t h e a b o v e m e n t i o n e d

t a
b l e .

T h i s n e w m e t h o d 15 s im p l e r t h a n a n y o t h e r t r a d i t i o n a l o n e s .


