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用矩形法快速绘制密排六方晶体

标准单晶电子衍射谱

张 家 春

提 要 本文介绍一种快速绘制密排六方 晶休标准单晶电予衍射谱的新方

法
,

称为拒形法
。

它不 仅和传统的绘制衍射谱的方法不 同
,
而且和绘制立方晶

系标准衍射谱的矩 形法也不 同
。

这里 米用 了三个数学转换因子
a 、

b
、 c ,

使绘

制过程大大 简化
。

几乎和立方晶来标准 电子衍射谱的绘制过程一样简单
。

一
、

前 古口

金属的晶体结构类型有三种
,

它们是体心立方
、

面心立方和密 排 六方〔 1 〕。

对于体

心立方和面心立方结构
,

由于其对称性较高
,

可以采用矩形法来绘制标准单晶电子衍射

谱〔别
,

也可用矩形的边长 比和矩形的不同点列特征 (有心
、

无心
、

偏心
、

多 心 等 ) 来

标定衍射谱〔” 〕 4j[
。

这种标定方法比传统的平行四边形法要快且准
。

对于密排六方结构的单晶
,

由于其对称性较差 〔 6 」,

给绘制标准单晶电子衍射谱以及

衍射谱的标定工作都带来了较大的麻烦
。

但能否使密排六方晶体的标准单晶电子衍射谱

的绘制工作也得到简化呢 ? 本文就是采用矩形法绘制密排六方晶体单晶电子衍射谱的初

步探讨
。

笔者对具有密排六方电子衍射谱的九种文献 〔 5一 l“ 〕近一百张图谱 进 行 了校验
,

证明本文的方法简便
、

准确
,

并查出了上述图谱中的一些错误
。

二
、

作 图 方 法

密排六方晶体的标准单晶电子衍射谱的绘制
,

大体可分六步进行
。

即
:
确定 tvu 叫

、

( k ; k
;
l

:

)
、 a b c 、

( h
Z
无

2
12 )

、 : 2

/
, , 、

作图
。

兹分述如下
:

1
.

确定 「u 秒 w l

密排六方晶体
,

由于表面的六方对称性
,

往往用四轴系来表示其晶向和晶面
。

为使问

题简化
,

须将用四轴系表示的晶带轴改用三轴系表示出来
,

即由 〔U 厂 T研 l改成 L二叫
。

其改法如下式
:
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密排六方 的
。 一 、

/粤
。 ,

代入 ( 9 )式得
:

丫 J

工 _
,

/
d V

3 2 ( h Z + h k + 无
2

) + a l Z

2 4 a 2 ( 1 0 )

由此

32 h( 羞+ 瓦沦: 十 无盖) 十 91 盖
3 2 (h釜+ h l无,

+ k爹) + 9 1荃
( 1 1 )

/è
一一

l心一一l一成

一一
气一八

6
.

画图

根据以上五步确定的 h(
1

叭l ,

)
、

h( 2棍1
2

)) 和 : 2
/

: ,

便可作出一个矩形图
,

(因 , 随相

机常数的变化而变化
,

故 : ,

可取任一个长度
。

设 : , = l) 然后添上漏掉的斑点
,

标记消光

的斑点
,

如 图 1所示

h
:

k
:

l
:

h一k
x
l

x

图 l

以上是作图的基本步骤
,

下面举例说明之
。

三
、

应 用 举 例

为了说明此方法的 简单性和应用

〔1 0万2〕
、

[5 5 3 ]
,

现分述如下
。

例 1 作出密排六方晶体 t s工4川

解 1
.

确定 〔二刘

的 普 遍 性
,

兹举 四 个 例 子
:

} 5 1动 I
、

〔4豆豆l]
、

晶带的标准单晶电子衍射谱
。

祝 = Z U + V 二 10 + I 二 9

秒 = Z V + U = 仑+ 5 = 3

w = W 二 0

}
化简

}一
即 〔u 沙w 〕= 13 10 {

2
.

确定 ( h
;
k

l
l , )

3 x h
l

+ l x 无
z
+ O 火 l

一
= 0

选定 ( h
;
k , l

;

) = ( 0 0 1 )

3
.

确定
a b e

a = 2 h
l

+ k
l = 0

b = Zk
一 + h

z
= O

9
,

9
C = 丁~二 L

, 二二 二气二

1 6
一 立

1 6

}
化简

!一
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即 abe=0 0 1

4
.

确定 ( h: 无: l:)

八曰,1
...

……,工n
àOJO

ù
01
上11八U

...

……3八曰助砂叨 *

a b c :

h
Z
k Z1

2 : 1 1于 O

即 (几Zk ZI : ) = ( 1百O)

5
.

确定 , :

/八

尹 2

r l

_
`

爬多二吞l王峨三脚刃鱼 l
v 3 2 ( h釜+ k贾+ h , k l

) + g l f

/32
又 (1 + 压+ 亏了

V 9

、 4
.

9 9

6
.

作 图 (先小矩形后平移并将消光点打
x ) 如图 2 所示

。

百二0内Jù汽」,几,人孙孙了了
- 一一

00000 0 111

44444
.

9 999

111 3 0 ---

价翔洲似仍仍 13 1

图 2 密排六方晶体〔 51 4 。二晶带标准衍射谱

2 作出密排六方品体 【绍琶1〕品带的标准单晶电子衍射谱
。

犯
u 。 。 l = 【2 x 4 + 豆

, Z x 豆+ 4 , 1」= L6 ;〕1〕

( h ,
k

,
l

,

) = ( 0 1 0 )

例解.1.2

3
.

a b e = 2 x o + 1
,

2 x l + 0 -

晶
` ” 一 ` 2。

IJ门
...

……林刀泌 : 0 1 6 0

a b e : 2 0 1 2

...

……6
11

h
Z
无

2
1

2 :

豆 1 1 2

一卜
,

卜
: ,

/ 3 2

可一 V 百2

x (矛 + 豆x l + 犷
x ( 0 2 + 0 x l + 1 2

+ 9 X 1 2

十 9 x o

一

了
3 2 x 7 + 1 4 4 x 9 1

3 2

、 6
.

9

6
.

作图
,

如图 3 所示
。
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图 3 密排六方晶体 〔 4 2 21〕晶带标准衍射谱

例 3 作出密排六方晶体 Ll叮 2 1晶带的标准单晶电子衍射谱
。

解 【。 , w } = 【2 又 l + 0 , 2 K O + z , 2〕= { 2 2 2〕

( h
;
k

1 1 ,

) = ( 1 2 0 )

a b e = 0 1 0

U公 W :

a b c :

h
Z
无

2 12

2 1 2

0 1 0

2

2 1 2

0 10

0 2 简化得 ( 10 1 )

, ,

/丽干百
一 一

、 l

—
只 , U

。

O a
r 1 v 3 2 X 3

作图如图 4 所示
。

以上三例是应用最广的常见晶带
,

本文引用文献中的一

百多张图谱
,

均属此种情况
。

对于很少用到的高指数晶带
,

其 ( h
:

叭l
、

)晶面及 (h
Z
k ZI : )晶面的晶面指数都会高一些

,

这时

矩形内肯定会出现较多的斑点
,

但因矩形的三个衍射斑点的

指数都已知
,

其他各点的位置也可准确定出
。

如例 4 所示
。

例 4 作出密排六方 t5 8 3 1 晶带的标准单 晶 电 子 衍射

谱
。

二 图 4

解 一
-

1
.

根据 t5 8 31 晶带作出矩形如图 5
.

(作法略 )

222乏iii l厄000

00000
.

6 555

1110 111 0 0 000

lllllll

0 2 1 12 0 豆2 1

密排六方晶体 〔 10 12 〕晶带

标准衍射谱

6 3 3 , 8

14 2 8 9 8

图 5

2
.

根据晶带定律
,

找 出最近斑点的指数 ( 1 11 )
。

3
.

在矩形内夕卜或边线上找出 ” 一 1的两个点
,

(
o 刀二生。 刀 O E 二工口 A

8 ) 连成直

线 E D
.

、、.了了

CA
、

.

同样找出 “

一
, 白勺两点

(
口尸 一工 o A

.

A G 4

2 8 + 5
连成直 线 F G

.

二线

的交点 H就是 (l n )
。

如图 6 所示
。
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,

ǐ |国
口加 O

郭
人二 1

6 339 8

砺。匕 142 8 98

5
.

以 口 H 为基本矢量
,

分别以 o 和 A 为原点
,

向两个方向平移延伸
,

便得到全部

衍射谱
,

再根据消光条件 ( h 十 k2 = 3n
,

l 为奇数 ) 标上消光点如图 7 所示
。

图 7 密排六方晶体 [ 5 8 31 晶带标准衍射谱

四
、

讨 论

.

本法是用三轴系指数标定的
,

若想换成四轴系也很容易
,

按下式计算
:

晶向

{
U = Z u 一 沙

V = 2” 一 “

少 = 一
( U 十 V )

W = 3 w

H = h

( 1 2 )

= 无

= 一 ( h 十 无)

= l

( 1 3 )
K=IL

晶面

{
2

.

整个衍射谱的绘制过程
,

不需经过夹角计算
。

, , , 、 , ,

~
_ 、 . _ 。 . 。 _ , , ,

.

二
_ , , ,

_
. _ . _

二
` ,

_
. 、 . , 卜 、

_ 9
,

3
.

伍
,
无

: l ;

)的取法
:

若 [
。 。 。 l中的

之。关 。
,

则取 l
, = o

,

因为这样可以保 证 c = 希 l
, = o

,

U
. 、 一 J 一 ’ 一 且 z ” J 一

尸
’

曰
’ `

曰
L - -

一
“ ’ 曰 子 一 / u ’ 乃 切 ,

“ 一 ` ” ’ 卜邵 / 节

~
, 一 , J

~
’门 、

~
一 1 6

一 且

使 l’q 题简化 ;
若 L

o v : v { 中的 、 = o ,

则取 ( h
l
介

1
1

;

) = ( o o x )
,

尽管此经寸 (。 0 1 ) 点消光
,

但

a b c = 00 1 ,

便于计算
。

标定后再将消光点打上记
.

号
。
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