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Прогросс физики твердого тела в по­
следние годы позволил в основном свя­
зать макроскопические свойства кристал­
лов с их микроструктурой, определяемой
атомным строением кристаллической ре­
шетки, дефектами структуры, типом хи­
мической связи. Особенно большое вни­
мание уделяется методам изучения кри­
сталлической структуры твердых тел:
широкое примснение получили методы
рептгеиоструктурного анализа. Это обус­
ловлено, с одной стороны, непрерывным
совершенствованием теории рассеяния
рентгеновского излучения как в совср­
шенных кристаллах, так и в кристаллах
с дефектами, с другой - интенсивным
развитием экспериментальной техники.

В отечественной учебной литературе
есть ряд хороших учебников и учебных
пособий по ренттеноструктурпому ана­
лизу, содержащих и необходимые сведе­
ния по кристаллографии. Однако глубо­
кому усвоению материала студентами
передко препятстnует отсутстnие органи­
чески связанных с излагаемой теорией
циклов задач для самостоятеJlЬНОЙ про­
работки, а также лабораторных работ,
иллюстрирующих практическое примене­
ние методов рентгеJlОСТРУКТУРНОГОана­
лиза. Предлагаемое пособие представляет
собой попытку восполнить этот пробел -

ПРЕДИСЛОВИЕ



Авторы

после краткого изло)Кения основ теории
приведены задачи, необходимые для раз­
вития навыков теоретических расчетов
и обработки результатов эксперимента,
а также лабораторные работы, в которых
использованы наиболее важные экспери­
ментальные методики.

Авторы отдают себе отчет в том, что
книга, являющаяся первым опытом тако­
го рода, не лишена недостатков, поэтому
все замечания и пожелания будут с бла­
годарностью приняты. Их просим направ­
лять по адресу: 220080, г. Минск, Велгос­
университет им. В. И. Ленина, кафедра
физики твердого тела.



Закон плоскогранносзи и пряморебернаст. Рассмат­
ривая внешнюю форму кристаллов, можно видеть, что
гранями кристалла являются плоскости, а ребрами­
прямые линии. Этот закон выполняется для кристаллов,
рост которых происходил в равновесных условиях.

Закон постоянствауглов является одним из первых
законов кристаллографии (он носит имя Стено - Ломо­
носова - Роме де Лиля). В процсссе роста кристаллов
данной модификации возможно изменение числа, формы
и размеров граней в зависимости от того, например, ка­
кова скорость поступления вещества из расплава к рас­
тущей грани, наличия примесей, температуры, давления
и т. д. Нензмснными остаются лишь углы между соответ­
ственными гранями (и рсбрами) кристалла. Кристаллы,
принадлежащие к ОДНОЙ полиморфной модификации
данного вещества, могут иметь неодинаковое число гра­
ней, разных по форме и величине, но углы между соот­
ветственными гранями (и рсбрами) при одинаковых
физико-химических условиях (температуре и давлении)
постоянны.

Законы плоскогранности и пряморебериости, постоян­
ства углов справедливы лишь для идеальных, хорошо
образованных кристаллических многогранников. Для
реальных кристаллов часто наблюдается огклопение от
этих законов.

Закон рациональных отношений.Для определения по­
ложения граней кристалла в простраиствс в кристалло­
графии пользуются различными координатными систе­
мами. Чаще всего система координат выбирается таким
образом, чтобы координатные оси были параллельны

- 1. ЭМПИРИЧЕСКИЕ ЗАКОНЫ КРИСТАЛЛОГРАФИИ

основныв ПОЛОЖЕНИЯ КРИСТАЛЛОГРАФИИ
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h:k:I=_l :_1 :_1.
р q r

Закон симметрии. В кристаллах в отличие от много­
граниикон возможно наличие осей симметрии только пер­
наго, НТО))ого,третьего, четвертого и шестого порядков.
СущеСТВование осей пятого порядка и осей выше шестого
невозможно.

Вообще говоря, вышеупомянутые законы можно вы­
вести, ИСПользуя понятие пространствеиной решетки. Так,
наппимср, закон плоскогранности следует из того, что
в процесс« роста кристаллов энергстичсски более выгодно
обраэован с., именно плоских граней, расположение и
форма ко1'ОРЫХопределяются пространственной решет­
кой КРИСТаJlла. Следствием решетчатого строения кри­
сталла явJlяются закон рациональных отношений и закон
симметрии,

В КРИ<:таллоФизике для определения положения грани
ПОЛЬЗУЮТсяне параметрами pqr, а индексами hkl, кото­
рые связаны с pqr соотношением

ОА ОВ ОС
ОА1 : ОВ1 : ОС1 = р : q : г.

ребрам кристалла, Такие ОСИназывают кристаллографи­
ческими осями. Обычно первая ось направляется на чи­
тателя, а третья - вверх.

Выберем какую-либо кристаллографическую систему
координа- с осями {х.}. Для нахождения осевых единиц
кристалл., одну из граней, которая пересекает все три
оси, Примем за единичную грань. Другими словами,
отрезки, отсекаемые гранью на осях, будут единицами
(или масштабами) для соответствующих осей. Положе­
ние любой грани кристалла можно задать так называе­
мыми параметрами граней, т. е. величинами отрезков,
отсекаемых гранью на осях {х.] и выраженных в осевых
единицах. Отношения параметров любой грани кристал­
ла равны рациональным небольшим числам. Так как
рациональными числами являются дроби, этот закон
иногда Формулируется несколько иначе: пара метры лю­
бой грани кристалла, выраженные в осевых единицах,
ОТНОСЯТС5\как целые (сравнительно малые) числа:
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в кристаллофизикс для определения положения гра­
ней кристалла в пространстве пользуются индексами
Миллера. Параллсльно каждой прямой (плоскости) в ре­
шетке можно провести целое семейство параллсльных
прямых; очевидно, что эти прямые (плоскости) будут
тождественны друг другу. Чтобы определить семейство
параллсльных прямых 13 решетке, достаточно задать на­
правление какой-либо одной прямой или плоскости дан­
ного семейства.

2. УЗЛЫ, ПЛОСКОСТИ, ИХ КООРДИНАТЫ

При действии такой: оси точка В перейдет в точку D,
точка С - в А. Получим узловой ряд DC, параллельный
ряду АВ. Следовательно, расстояние DC должно быть
кратно расстоянию АВ:

мз-гнос -я«
Из рисунка видно, что

AB=Na=a-2а cos а,
откуда cos а= (I-N)j2, где N - целое число. Так как
-1 :O::;;cosа:О::;;1, это выражение имеет смысл лишь при
N=-I, 0,1,2 и 3, что дает для п значения 1,6,4,3 и 2.

Рис. 1. к доказательству возмож­
ных осей симметрии в кристаллах

сlJ

в качестве примера определим возможный порядок
осей симметрии в кристаллах (рис. 1). Предположим, что
перпендикулярно плоскости рисунка через точку В про­
ходит ось симметрии п-го порядка. Поскольку точка С
эквивалентна точке В, то через С также проходит ось

3600п-го порядка с элементарным углом поворота а =---.n
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координат для того, чтобы попасть в данный узел. В не­
примитивпых решетках узлы, не лежащие в вершинах
ячеек, имеют дробные символы (рис. 2).

Координаты узловой прямой. (Символы направле­
ний.) Семейство параллельных прямых можно охаракте­
ризовать одной прямой, параллельной данному семейству
и проходящей через начало координат. Для определения
направления прямой в решетке достаточно указать коор­
динаты узла, лежащего на этой прямой и ближайшего
к началу координат. Эти координаты называются индек­
сами (символами) прямой и заключаются в квадратные
скобки. В отличие от координат узла символы направле­
ний должны быть целыми числами (рис. 3).

Необходимо отметить, что символы прямой (узла)
могут задаваться как положительными, так и отрица-

,х,
Рис, 2. СИМВОЛЫ узлов, образующих трехмер­

ную просгранственпую решетку

lft;oOJl

Символы узла. Положение любого узла в простран­
ствениой решетке однозначно можно определить при по­
мощи трех чисел hkl, называемых символами узла. Сим­
волы узла обычно заключаются в двойные квадратные
скобки: [[hkl]].

Символы узла определяют число' трансляций по коор­
динатным осям, которые необходимо отложить от начала
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В общем виде
I hkl = (h2a2 + k2b2 + 12с2+ 2МаЬ cosy+ 2Ыас cos~++ 2klbc созс) 1/2,

где а, Ь, с - периоды идентичности вдоль координатных
осей; а, ~, 'У-углы между координатными осями (рис. 4).

Как частный случай прямоуголы!ых координат:
Ihk1 = (h2a2 + k2b2 + 12с2)1/2_ для ромбическойрешетки;
IMl = [a2(h2 -1- k2) + 12с2]1/2 - для тетрагональной ре-

шетки;
IJ'kl = [a2(h2 + k2 + 12)]1/2 - для кубической решетки.
Координаты (индексы) плоскости. Уже упоминалось,

что для определения положения плоскости в простран­
стве пользуются индексами Миллера. Для этого отрезки,
которые отсекает данная плоскосгь на координатных

Рис. 3. Символы направлений в решетке

тельными числами. Для описания всей совокупности на­
правлений (например, [110], [101], [011], [i 10], [i10] и т. д.)
пользуются следующей записью: <110>.

Величина отрезка, соединяющего ближайшие узлы на
денном направлении, называется периодом идентичности.
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становках и перемещепиях знака. Например, в случае
кубического кристалла {100} эквивалентно (100), (010),
(001), (100), (оТо), (001) и образует куб, {111} образует
октаэдр.

Для нахождения индексов плоскости необходимо най­
ти значения отрезков и взять обратные значения этих
чисел. Величины отрезков можно выразить как

Rx=iimx; Ry=5ny; Rz=ёрz,
где а, 5, ё - единичные векторы. Следовательно, отрезки,
отсекаемые плоскостью по осям, вполне определяются
значениями тг, -nу и рх, а индексами будут

1 1 1h=--; k=--; 1=--.т, nу Pz

Рис. 4. К вычислению периода идентич­
ности

Iз ,/lпuJ}
I

Ifc
I
I

!r6 I

I Iл '"'2

I / '<;-':.

:1:, ~/

осях, выражают ·В осевых единицах. Наименьшие рацио­
нальные целые числа, обратно пропорциональные отрез­
кам, называются индексами плоскости и заключаются
в круглые скобки. Если плоскость отсекает по осям
отрицательные отрезки, то это отмечается знаком минус
над соответствующим индексом. Символ {hkl} обозна­
чает совокупность плоскостей, индексы которых могут
быть составлены из величин hkl при всевозможных пере-



Рассмотрим процесс построения этого ребра. Будем
перемещатъ исходный узел вдоль оси х на величину век­
тора ii (вектора трансляции). В результате получится
периодический ряд точек (узлов) (см. рис. 6, а). Назовем

11

lE а ~iа • • .. оХ,
f{ В f{ Ва !. о .1 о • о • .. оХ,

а
8

~
• ~!• • .... оХ,

а

Рис. 6. Одномерная решетка

Ребро кристалла, являясь одним из направлений в
нем, представляет собой прямую, на которой располо­
жены отдельные структурные частицы (рис. 6).

3. ПОНЯТИЕ ПРОСТРАНСТВЕННОП РЕШЕТКИ

Рис. 5. Символы кристаллографических плоскостей

(010)

Например, плоскость (100) отсекает отрезки mх= 1;
nу= 00; Рх= 00 (рис. 5). Значит, индексами будут h= 1/1;
k=l/oo и [=1/00, т. е. (100); плоскость (211) отсекает
отрезки т; = 1/2; nу = 1; Рх= 1, отсюда h=2, k = 1 и [= 1,
т. е. (211).



отличаются одна от другой. Сложная решетка может
состоять и из химически одинаковых частиц.

Операция бесконечного количества смещений в на­
правлении и на расстояние а, приводящая к образованию
из одной точки бесконечного ряда точек, называется
трапсляцисй. Всс возпикающис точки называются иден­
тичными. Расстояние а между двумя идснтичными точ­
ками ряда (вдоль вектора а) - период илептичносгн.

ДЛЯ нолучения двумерной решетки будем персмещать
исходный узел вдоль оси ХЗ (рис. 7). Персмешение во вто­
ром иаправлспип соответствует вектору трансляции а2.
Любой вектор двумерной решетки плоской сетки можно
выразить как

R=miaj·, i=O, +1, +2, ... ,j= 1,2.
И наконец, при трансляционном персмешении исход­

ного узла по третьей координатной оси получим трехмер-

12

Рис. 7. Двумерная решетка

этот ряд простой одномерной решеткой. Положение лю­
бой точки в одномерной решетке определится как целое
число трансляций:

R=m;ii, i=O,+I,+2, ....
Одномерная решетка может быть и более сложного типа
(см. рис. 6, б, в). Такая сложная линейная решетка со­
стоит из двух простых полрешсток, сдвинутых по отно­
шению друг к другу. Частицы А и В в данном случае



13

Выше рассматривалась решетка крисгалла в реаль­
ном пространстве, т. е. прямая решетка. Существует так­
же понятие обратной решетки, у которой плоскости в
реальном пространстве заменяются точками в обратном

4. ОБРАТНАЯ РЕШЕТКА

Следует, однако, различать понятия «пространствен­
ная решетка» и «кристаллическая решетка» (или «струк­
тура кристалла»). Пространсгвснная решетка - совокуп­
ность кристаллографических точек, соответствующих
концу вектора R, причем совершенно необяаательно на­
личие атомов или ионов в узлах решетки. Структура
кристалла (или кристаллическая решетка) - это реаль­
ное расположение атомов или ионов в пространстве.

Рис, 8. Трехмерная решетка

ную или пространственную решетку (рис. 8). В общем
виде любой вектор трехмерной решетки можно получить,
варьируя пц:

R=miaj, i=O, +1, +2,'- .. , j= 1,2,3.
Параллелепипед, образованный тремя векторами а,

называется элементарной ячейкой. Путем периодической
трансляции элементарной ячейки по координатным осям
можно получить макроскопический кристалл.
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cosa=

где б-символ Кронекера (б=l при i=j; б=О при i=l=j).
Из соотношения следует, что 61 перпендикулярен а2 и аз,
так как (а251) =0 и (iiз51) =0; 62 перпендикулярен аз и аl
и т. д. Базисные векторы 51, 62, 6з задаются выражениями

Ь- - а2 х аз -ь аз Х а1 • -ь а1 Х а2
1- ; 2= , з= ,

а1[а2 Хаз] а2[аз Х а1] аз[а1 Х а2]

где iij[ii2Хаз]=ii2[iiзХiij]=iiз[iijХii2]= v (V - объем эле­
ментарной ячейки прямой решетки). Очевидно, что при­
веденные выражения для 51, 62, 5з удовлетворяют соотно­
шению аiЬj=бij.

Отметим два важных свойства обратной решетки:
а) вектор обратной решетки ghkl=h5\ +k52+15з пер­

пенликулярен плоскости (hkl) прямой решетки;
б) Ig/Ikll = l/dhkl, где dhkl- межплоскостное расстоя­

ние в прямой решетке.
Основные соотношения между прямой и обратной

решетками для общего случая приведены ниже (с возрас­
танием симметрии кристалла эти соотношения упро­
щаются) :

Ь2 Ьз sina* . Ь1 Ьз sin~* . Ь1 Ь2 siny* .
а1 = V ' а2 = V ., аз = V '

V = а1а2аз(1 - cos2a - COS2~ - cos2y+2cosa cos~cosy)\/2;
1

V=v*;
cos~*cosy* - cosa* . eosa* cosy* - cos~* .

sin~*siny* ' cos~ = sina* siny* '
cosa* cos~*-cosy*

cosy = sina* sin~* .

пространстве. Обратную решетку можно построить, вы­
брав какую-либо точку прямой решетки за начало коор­
динат и проведя из нее нормали ко всем плоскостям пря­
мой решетки. Узлы обратной решетки располагаются на
этих нормалях на расстояниях, обратных межплоскост­
ным расстояниям прямой решетки. Узлы обратной ре­
шетки с индексами [[hkl]] соответствуют плоскостям (hkl)
прямой решетки.

Элементарная ячейка обратной решетки опреде­
ляется соотношением
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Если вернуться к понятию кристаллической решетки,
то можно видеть, что составляющие кристалл частицы
(атомы, ионы, молекулы) расположены в пространстве
строго закономерным образом. Правильное геометриче­
ское расположение частиц (а следовательно, и внешних
граней) и является одним из характерных признаков кри­
сталла. Другими словами, симметрия кристалла прояв­
ляется в закономерной повторяемости граней, ребер и т. д.
при соответствующих операциях - симметрических пре­
образованиях.

Преобразованием симметрии называют операцию сов­
мещения точки (или части фигуры) с другой точкой (или
частью фигуры), проводимую С помощью элементов сим­
метрии - неких геометрических элементов (образов).

Кроме понятия симметрии существует также понятие
антисимметрии, которую можно рассматривать как рас-

Рис. 10. Центр инверсии в кубеРис. 9. Кристалл анортита,
имеющий центр инверсии

Любой идеальный кристалл можно представить как
однородную анизотропную среду, т. е. среду, физические
свойства которой (механические, электрические, оптиче­
ские) различны в разных направлениях (свойство апизо­
тропности), 110 тем не менее одинаковы во всех точках
при измерении любого свойства в данном направлении
(свойство однородности).

5. СИММЕТРИЯ КРИСТАЛЛОВ. ЭЛЕМЕНТЫ СИММЕТРИИ
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гуры, в которой пересекаются линии, соединяющие проти­
воположные равные (но антисимметричные) . части этой
же фигуры (рис. 9). Можно заметить, что заштрихован­
ные грани кристалла антисимметричны. Грани, имеющие
центр инверсии (например, квадрат, прямоугольник), мо­
гут образовывать кристалл (при наличии общего С), дЛЯ
которого понятия симметрии и антисимметрии совпадают
(рис. 10).

Плоскости симметрии. Плоскость симметрии - пло­
скость, делящая фигуру на две зеркально-равные части.
Плоскость симметрии делит пополам все перпендикуляр­
ные ей прямые, соединяющие симметрично-равные части
фигуры (рис. 11), обозначается буквой Р, в международ­
ной символике буквой т (франц. miroir - зеркало).

в бесконечных фигурах (кристаллах) имеется еще
трансляционная симметрия. Она выражает тот факт, что
любой узел кристалла можно перевести в положение,
совпадающее с другим узлом, с помощью трансляции
(см. рис. 6). Поэтому в кристаллах существуют плоскости
скользящего отражения, совмещающие в себе плоскость

Рис. 11. Плоскости симметрии в прямо­
угольиом кристалле

ширение понятия обычной симметрии. Антисимметриче­
ское преобразованис - это симметрическое преобразова­
ние, сопровождаемое переменой цвета (знака) точек
или частей фигуры.

Центр инверсии. К. простейшим элементам симметрии
относится центр инверсии (центр симметрии). Оп обозна­
чается буквой С. В международной системе символов
(системе Германа - Могена) центр инверсии обозна-
чается 1. Центром инверсии называется точка впутри фи-
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лены по диагоналям сторон элементарной ячейки, при­
чем сфера действия плоскости d ограничивается случаем
гранецентрированных решеток.

Оси симметрии. Поворотной осью симметрии назы­
вается прямая, при повороте вокруг которой на какой-то
определенный (элементарный) угол а происходит сов­
мещение симметричных точек фигуры. Порядок оси

(
3600 )n= -а- показывает, сколько раз произойдет само-

совмещение симметричной фигуры при повороте вокруг
оси на 3600. Ось обозначается либо буквой Lп, либо
просто цифрой, указывающей на порядок.

Для геометрических фигур возможны любые оси сим­
метрии, начиная от оси первого и кончая осью бесконеч-

Рис. 12. Плоскости скользящего
отражсния

д-
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зеркального отражения и трансляцию. Плоскости сколь­
зящего отражения легко обнаруживаются в структурах
типа NaC\ (рис. 12).

Плоскость скользящего отражения обозначается бук­
вами а, Ь, с, п, d. Первые три плоскости а, Ь, с обладают
компонентами скольжения (трансляциями) вдоль первой
(а), второй (Ь) и третьей (с) кристаллографических
осей. Компоненты скольжения плоскостей n и d направ-



в прямоугольном кристалле имеются три поворотные
оси симметрии второго порядка (рис. 13). Заметим, что
они проходят по линии пересечения плоскостей симмет­
рии. У куба количество осей симметрии возрастает
(рис. 14). Здесь есть четверные, тройные и двойные оси
симметрии.

Кроме простых поворотных осей симметрии в конеч­
ных фигурах имеют место и сложные оси: инверсионные
и зеркально-поворотные. Инверсионным и зеркально­
поворотным осям соответствует операция поворота с
одновременной инверсией или отражением в плоскости
(рис. 15). При повороте точки L1 на 3600 и последующем
отражении через центр инверсии С получим точку L2•
Инверсионная ось первого порядка эквивалентна центру
инверсии (рис. 15,а).

Рассмотрим действие зеркально-поворотной оси вто­
рого порядка (рис. 15,б). Проведем перпендикулярно
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Рис. 13. Оси симметрии в прямоугольном
кристалле
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ного порядка. В первом случае (n =1) элементарный угол
поворота равен 3600. Ось бесконечного порядка (n = 00)
соответствует бесконечно малому элементарному углу
поворота. Так, например, шар имеет бесконечно большое
число поворотных осей бесконечного порядка, правильные
многоугольники с числом сторон п имеют оси того же по­
рядка, что и количество сторон.

В кристаллах порядок возможных поворотных осей
строго ограничен. Как было показано выше, для них воз­
можны лишь оси первого, второго, третьего, четвертого
и шестого порядков.
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Рис. 15. Действие инверсиоиной оси первого порядка (а) и зеркально­
поворотной оси второго порядка (6)

tf

т

Рис. 14. Оси симметрии куба
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Повернув точку L1 вокру Г оси на 180°, переведем ее в
промежуточное положение L;; последующее отражение
через центр инверсии переведет ее в положение L2
(рис. 16, а). Очевидно, такой же результат можно полу­
чить, поместив в точку С плоскость симметрии, перпен­
дикулярную двойной оси (рис. 16, б).

Рассуждая подобным образом, можно показать, что
инверсионная ось третьего порядка эквивалентна зер­
кально-поворотной оси шестого порядка, четверная инвер­
сионная ось эквивалентна четверной зеркально-поворот­
ной оси и, наконец, инверсионная ось шестого порядка

Рис. 16. Действие инвсрсиоиной оси второго порядка (а) и зеркально­
поворотной оси первого порядка (6)

а

двойной оси (оси второго порядка) плоскость зеркаль­
ного отражения. Повернув точку Е, на 180°, переведем ее
в промежуточное положение L~. Отразив L~ в плоскости
т, получим конечную точку L2•

Действие инверсионной оси второго порядка (2) и зер­
кально-поворотной оси первого порядка видно из рис. 16.



6. ПРОЕКЦИИ КРИСТАЛЛОВ

Внешний вид кристалла в кристаллографии изобра­
жают с помощью различных проекций. Известно, что
размеры, расстояния между гранями и ребрами кри­
сталла не являются отличительными прпэнаками, так
как они в эначитсльиой мере зависят от многих
внешних причин, например условий (скорости) роста
и т. д.; существенным признаком ДJIЯ граней 11 ребср дан­
I\ОГО кристалла является их взаимное угловое располо­
жение. Этот факт и используется для построения двумер­
ных проскций, позволяющих измсрять угловое соотно­
шение между гранями (ребрами) кристалла и взаимное
расположение элементов симметрии.

Сферическая проекция. Для построения этой проекции
центр кристалла совмещается с центром сферы произ­
вольного радиуса, называемой сферой проекции. Точки
пересечения нормалей к граням кристалла, проведенны~
из его центра, со сферой называются полюсами гранеи.
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равнозначна по действию зеркаЛЫЮ-ПОDОРОТПОЙ осп
третьего порядка.

В бесконечных фигурах имеются винтовые оси, кото­
рые возникают, если трансляция параллельна поворот­
ным осям. Другими словами, винтовой осью n-го порядка
называсгся ось, действующая совместно (и неразделыю)
с трансляцией, парадлельной этой оси. Как и в случае
простых поворотных I! инверсионных осей, в кристаллах
возможны винтовые оси только второго, третьего, четвер­
того и шестого. порядков. Разлнчают правые и левые ВИН­
товые оси. В правой винтовой оси вращение вокруг нсе
(по направлению трансляции), происходит по часовой
стрелке, в левой - против часовой стрелки. Винтовые оси
обозначаются следующим образом: 21, 31, 32, 41, 42, 4з, 61,
~, 6з, 61"65. Такое обозначение позволяет определить ве­
личину переноса в долях элеменгарной трансляции в на­
правлспии, параллельном данной оси. (Индекс прини­
мается за числитель, а порядок оси - за знаменагель.)

Действие двойной винтовой оси равно повороту на
1800 с последующим поворотом вдоль нее на половину

.элементврной трансляции. Двойная винтовая ось
является одновременно и правой и левой, так как пово­
роты вокруг нее на 1800 вправо и влево эквивалентны.
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Рис. 17. Сферическая проекция
кристалла

001

Направление в кристалле также представляется точкой
на сфере проскций (рис. 17). Угловые соотношения мсжду
плоскостями равны угловым соотношениям между их
полюсами.

Стереографическая проекция. Проведем через центр
сферы проекций плоскость, которую назовем плоскостью

проекций m. Диаметр ша­
ра NS, перпсндикулярный
к плоскости проекций, на­
зывается осью проекций,
а южный полюс сферы
проекций S называется
точкой зрения (рис. 18).

Для построения сте­
реографической проекции
точки А проводим из цен­
тра сферы (центра проек­
ций) прямую до пересече­
ния со сферой проекций,
получим сферическую
проекцию точки А. Соеди­
няя последнюю с точкой
зрения, получаем на плос­
кости проекций точку а-­
стереографическую проек-
цию точки А.

При проектировании плоскости п, расположенной на­
клонно к плоскости проскций (рис. 19), используются
точки с и d на круге проекций -- точки пересечения пло­
скости п с плоскостью проекций. Соединив всевозможныс
точки полуокружности с, аn, d с точкой зрения, на пло­
скости проекций получим дугу c,an,d -- стереографическую
проекцию плоскости п. Для проектирования нижней по­
ловины плоскости n за точку зрения необходимо исполь­
зовать северный полюс сферы проекций N.

Наряду со стереографическими в кристаллографии
используются и гномосгереографические проекции. При­
чем последние используются чащс. В гномостереографи­
ческой проекции вместо плоскости проектируется нормаль
к ней (рис. 20). Таким образом, проскцией плоскости бу­
дет точка, проекцией же линии в общем случае будет
дуга. Из рис. 20 видна связь мсжду гномостереографи­
ческой и сферической проекциями.



Рис. 19. Стереографическая проекция плоскости

:$
Рис. 18. Стереографическая проекция направления



Рис. 20. Гномостереогра­
фическая проскция плос­

кости

N

Часто при построении стереографических проекций
кристаллов вместе с проекциями строят проекции элемен­
тов симметрии. Оси симметрии, расположенные верти­
кально, изображаются в центре круга проекций, Горизон­
тальные оси, совпадая с плоскостью чертежа, дают два

выхода на круге проекций.
И наконец, наклонные оси сим­
метрии проектируются внутри
круга. Выходы осей симмет­
рии па проекции имеют со­
ответствующие обозначения
(рис. 21).

Вертикальная плоскость
симметрии (проходящая через
ось проекций) изображается
на проекции прямой линией,
совпадающей с диаметром кру­
га проекций (рис. 22, а); гори­
зонтальная плоскость пред­
ставляется кругом проекций
(рис. 22, б), проекция наклон­
ной плоскости соответствует
круговой дуге (рис. 22, в).

Гномоническая проекция.
В отличие от стереографиче­
ской проекции плоскость про-
екций в гномонической проек­

ции является касательной к северному полюсу. Для
построения проекции нормаль к каждой грани кристал­
ла продолжается до пересечения с этой плоскостью. Со­
отношение между сферической и гномонической проек­
циями показано на рис. 23. Видно, что полюсы верти­
кальных граней (т. е. перпендикулярных плоскости
проекций) располагаются в бесконечности по отношению
к центру проекций, Положение этих граней па гномо­
грамме обозначается стрелками (рис. 24). Следует заме­
тить, что если в стереографической проекции ЗОIIЫ (т. е.
грани, пересекающиеся по параллельным ребрам) изоб­
ражаются дугами, прямыми линиями и кругом проекций,
то в гномонической проекции полюсы всех граней, при­
надлежащих к одной зоне, лежат на прямой линии.

Ортогональная проекция. Ее иногда применяют при
изучении интерференционных явлений с помощью поля-



Рис. 23. Связь между сферической и
гномонической проскциями

с.'('

Рис, 22. Стереографические проекции псрпсндикулярной (а), гори­
зонгальвой (б), наклонной (в) плоскостей симметрии

8а

Рис. 21. Стереографические проекции осей симметрии:
а - L, перпспдикулярна плоскости проскций: 6- L, расположсна вертикально,
4L,- горизонтально; в - 4L, расположены наклонно. 2L, - гсризон-гально и

L, вертикально
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ризаци~нного микроскопа. Принцип построения ортого­
нальнои проекции ясен из рис. 25. На рис. 26 показана
связь между рассмотренными проскциями,

Наиболее часто используются стереографическая Ц
гномоническая проекции.

Рис. 26. Связь между сферической,
стереографичсской, гномонической

11 ортогональной проекциями

Рис. 25. Построение ортого­
нальной проекции

Од' ()

Рис. 24. Гномоническая проекция кристалла,
изображенного на рис. 23



Группой G называется множество элементов а, Ь,
с, ... , обладающих рядом свойств:

1) между элементами группы существует закон соот­
ветствия, при котором каждой упорядоченной паре а, Ь
элементов данного множества отвечает однозначно-опре­
деленный элемент этого же множества: с=аЬ. Такой за­
кон соответствия обычно называется «умножением»;

2) для всех элементов множества выполняется ассо­
циативный закон умножения: а(Ьс) = (аЬ)с;

3) в множестве имеет место единичный элемент Е,
такой, что аЕ=Еа=а для любого из элементов данного
множества;

4) для каждого элемента а из G существует обрат­
ный элемент а-!, принадлежащий к данному множеству
и такой, что а-1а=аа-1=Е.

Если число элементов группы конечно, то группа на­
зывается конечной. Порядок конечной группы равен числу
ее элементов. Если же число элементов группы беско­
нечно, то и группа называется бесконечной. Группа,
состоящая из последовательных степеней элемента
а (а, а2, аЗ, ... ,аn = Е), называется циклической группой
порядка п, если п - наименьшее целое число, для кото­
рого а=Е. Группа будет называться абелевой. если
«умножение» коммутативно для всех пар элементов:
аЬ=Ьа. Если в группе существует два не коммутирую­
щих между собой элемента, то такая группа называется
некоммугирующей. Все циклические группы - абелевы.

Группу можно задать с помощью таблицы умноже­
ния, введенной Кели в 1854 г. Элементы группы в одном
и том же порядке располагаются в верхней строке и в ле­
вом столбце таблицы. В произведении первым ставится
сомножитель из левого столбца, вторым - из верхней
строки.

Для примера рассмотрим множество 1,i,-i, -1. Оно
образует группу, в которой в качестве закона соответ­
ствия выступает обычное умножение. Единичным элемен­
том этой группы является 1. Элементы 1и -1, i и -i
обратны друг другу. Легко видеть, что ее элементы можно
рассматривать как степени одного элемента i или -i.
Таким образом, данная группа циклическая, абслева. Она
задается следующей таблицей:
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7. ЭЛЕМЕНТЫ ТЕОРИИ ГРУПП



Если подмножество F элементов группы G образует
группу с тем же законом соответствия, оно называется
подгруппой этой группы. Порядок подгруппы F является
делителсм порядка группы G (теорема Лагранжа). Если
а и Ь - два любых элемента группы О, то V =b-!аЬ также
будет элементом данной группы, сопряженным элемен­
ту а посредством Ь. Если группы имеют взаимно-одно­
значное соответствие между элементами, сохраняющссся
при умножении, то они называются изоморфными. Гомо­
морфными называются группы, между элементами кото­
рых существует соответствие, сохраняющееся при умно­
жении, но не обязательно взаимно-однозначнос.

Точечные и просзрансгвенные группы. Как уже упо­
миналось, в результате симметричных преобраэований
фигура совмещается сама с собой. Оказывается, что пол­
ное по отношению к данной фигуре множество преобразо­
ваний симметрии удовлетворяет вес м групповым постула­
там, если умножение элементов группы определить как
результат последоватеяьпого применения симметрических
прсобразований, Следовательно, множсство преобразова­
ний симметрии образует группу. Она называется точеч­
ной группой симметрии данной фигуры, так как хотя бы
одна точка в результате преобразований симметрии
остается неподвижной.

Комбинируя элементы симметрии конечных фигур
(т. е. не учитывая трансляционной симметрии), можно
вывести 32 вида симметрии кристаллов. Это 32 кристал­
лографические точечные группы (см. приложение,
табл. 1). в соответствии с наличием опрелслепных эле­
ментов симметрии их можно разделить на семь сингоний
таким образом, что в каждой сипгонии одна группа будет
иметь наибольший порядок, а остальные будут являться
подгруппами этой группы. Сингонии делятся на три кате­
гории: низшую - трнклинная, моноклинная и ромбиче-
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Рис. 27. Трансляционные решетки Бравэ
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В последнее время все большее внимание уделяется
проблеме выращивания крупных, совершенных монокри­
сталлов различных веществ. Существует несколько спо­
собов приготовления кристаллов: из газовой и жидкой
фаз, с помощью реакций в твердой фазе. Независимо от
метода возникновение кристаллов является результатом
следующих процессов: образование способного к росту
зародыша -+ дальнейший его рост -+ превращение в мак­
роскопический кристалл.

С точки зрения термодинамики образование зароды­
шей приводит к уменьшению свободной энергии системы,
связанному с фазовым персходом. который в принципе
возможен уже при очень малом переохлаждении, т. е. при
температуре системы ниже температуры плавления.
Практически же для каждой данной системы фазовый
переход наступает при более или менее сильном переох­
лаждении,

Скорость образования зародышей (число зародышей
в единицу времени) можно рассчитать, используя стати­
стику Больцмана. В общем случае она будет равна

А -АG/kТ
V = е •

8. РОСТ КРИСТАЛЛОВ

екая; среднюю - тритональная (ромбоэдрическая), тет­
рагональная, гексагональная и высшую - кубическая.
Следует отметить, что 32 кристаллографическим точеч­
ным группам соответствует всего 18 абстрактных групп.

Если на точку подействовать группой трансляций, со­
стоящей из трех некомпланарных, исходящих из одной
точки векторов, то получим систему узлов, которая
является группой бесконечного порядка и называется
трансляционной группой. Из полученной системы узлов
можно выбрать ячейку, которая называется решеткой
Бравэ. Всего существ уст 14 решеток Бравэ (рис. 27).

Комбинируя элементы симметрии бесконечных фигур
(плоскости скользящего отражения, винтовые оси),
можно вывести 230 пространствеиных групп симметрии.
Очевидно, трансляционная группа является подгруппой
пространственной группы. С учетом антисимметрии число
пространственных групп увеличивается до 1651 (так на­
зываемые шубниковскис или черно-белые группы).



диуса критического зародыша зависит от переохлаждения:
при увеличении переохлаждения радиус зародыша умень­
шается.

В общем случае рост кристаллов определяется тремя
основными факторами: атомными процессами при фазо­
вых превращениях, поверхностной энергией, тепло- и мас­
сопереносом. Первые два фактора влияют на форму фа­
зовой границы (т. е. границы жидкость - кристалл), тре­
тий определяет температуру и состав кристаллизацион­
ной среды.

Существуют две основные теории роста кристаллов.
Теория Косселя - Странского (теория слоистого роста)
рассматривает совершенный рост идеального кристалла
по слоям, причем для дальнейшего роста (после запол­
нения слоя) необходимо образование двумерного заро­
дыша (ступеньки) на поверхности заполненного (завер­
шенного) слоя. Время, необходимое для образования
двумерного зародыша, и определяет в основном скорость
роста. Эта теория не учитывает наличия в кристалле раз­
личных дефектов.

Теория Франка - Кабрсры рассматривает рост кри­
сталла с учетом дефектов, в основном дислокаций. Обе
теории - совершенного и несовершенного роста - допол­
няют друг друга и в общем дают понятис о сущности дан­
ного явления.

Полезным критерием при анализе механизмов роста
кристаллов может служить зависимость скорости роста от
степени переохлаждения. При слоистом росте кристаллов
вероятность образования зародыша сильно зависит от
скорости поступления атомов на грань растущего кри­
сталла. Тогда скорость роста v = Ae-а/Ll.Т, где А
и a-const.

В случае дислокационного роста атомы присоеди­
няются 1\ поверхности только на ступеньках (как и по
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где А - коэффициент, который может быть найден из
кинетических соображений; дG - изменение свободной
энергии.

Критический размер зародыша, т. е. радиус устойчи­
вого, способного расти зародыша Г*, определяется как

значение " для которого ( аада) = о. Величина ра-
r г =г"



9. СТРУКТУРА РЕАЛЬНОГО КРИСТАЛЛА

Согласно представлеиию о дальнем порядке, выте­
кающему из теории симметрии, во всех трех направлениях
идеального кристалла простирается совокупность иден­
тичных точек, расположенных на расстояниях, равных
периодам идентичности по осям. Однако в реальном кри­
сталле существуют различного рода дефекты. Дефекты
кристаллической решетки обычно разделяют по геомет­
рическим признакам на точечные, линейные, поверхност­
ные и объемные.к: точечным дефектам относятся вакансии, междо­
узельные и примесные атомы, их комплексы. Линейные
дефекты - это дислокации, цепочки вакансий и междо­
узельных атомов. Границы зерен, блоков и двойников,
дефекты упаковки, границы доменов в сверхструктурах
относятся к поверхностным дефектам. И наконец, объем­
ные дефекты - это поры, микро- И макротрещины, цара­
пины и включения.

По современным теориям точечные дефекты (в част­
ности, вакансии) играют важную роль в процессах диф­
фузии, в протекании некоторых твердотельных реакций
и т. д. В любом реальном кристалле при температуре
выше абсолютного нуля всегда будет находиться какое-то
число вакансий, экспоненциально возрастающее с увели­
чением температуры. МеЖДОУЗЕ:'льныеатомы также отно­
сятся к термодинамически устойчивым дефектам, однако
их концентрация в кристаллах значитсльно меньше, чем
вакансий, вследствие сравнительно высокой энергии
образования. Вакансии и междоузельные атомы приводят
к искажению кристаллической решетки. Для определения
этих искажений необходимо учитывать смещение атомов
в нескольких координационных сферах. Точечные дефек­
ты могут существовать в кристалле и в виде комплексов,
которые, вообще говоря, обладают симметрией. Напри­
мер, тетравакансия в гранецентрированной кубической
решетке имеет точечную группу симметрии 43m.
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теории слоистого роста), но здесь ступеньки всегда су­
ществуют благодаря наличию хотя бы одной дислокации,
вектор Бюргерса которой имеет составляющую, перпен­
дикулярную к поверхности кристалла. Скорость роста
v=B(~T)2, где B=const.



q З~К. 26(1

Большинство элементов имеет кристаллические ре­
шетки, обладающие высокой си:vrмеТРllей,- кубические,
гексагональные (тригональные) или тетрагопальные.
Кратко рассмотрим решетки кристаллов, относящихся
к различным структурным типам.

ГЦК решетку (Рm 3т) имеют Си, Ag, Аи, РЬ, AI, Pd
и другие металлы (рис. 28). В элементарной ячейке
имеется 4 атома (в вершинах и центрах граней куба).
Коэффициент упаковки q=O,74. Обратная решетка­
объемно-центрированная кубическая. ОЦК решетку
(/m3m) имеют a-Fe, W, Na, Са, К (рис. 29). Ячейка
содержит 2 атома (В вершинах и центре куба). Коэффи­
циент упаковки q=O,68. Обратная решетка - кубическая

10. ПРИМЕРЫ НАИБОЛЕЕ РАСПРОСТРАtJЕННЫХ
КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ СТРУКТУР

Дислокации определяют ме ~!:lеские свойства, рост,
поверхностный каталиа, ~фазов е\npевращения в твердой
фазе и ряд других явле ий в рисгаллах. Дислокации,
имеющиеся в кристалл ,мож о разделнть на два клас­
са - трансляционные и повор тные, или дисклинации.
Трансляционные днслок ции, в свою очередь, делятся на
краевые и винтовые. Та ое дел ,iие определяется ориен­
тацией вектора Бюргер а отно ительно дислокационной
линии. """',I

В зависимости от вел"'ичины вектора Бюргерса можно
различать следующие дислокации: большие (свсрхдисло­
кации) - векторы больше периода решетки, могут быть
как совершенными, так и несовершенными; единичные­
векторы равны периоду решетки, всегда только совер­
шенные; частичные (полудислокации) - векторы меньше
периода решетки, наличие частичных дислокаций ведет
к образованию поверхностных дефектов - дефектов упа­
ковки.

Дефекты упаковки - это нарушения в порядке чере­
дования плстноупакованных слоев кристаллической ре­
шетки. Так, например, дефект упаковки в ГЦК решетке
представляет собой прослойку гексагональной плотно­
упакованной решетки (ГПУ), и наоборот. Дефекты У,Ц-а­
ковки оказывают значительное влияние на механические
свойства кристаллов.



Рис. 33. Тетрагональная решетка ~-s~

Рис. 31. Гексагональ­
пая плотноупакован­

ная (с/а= 1,633)
структура

Рис. 29. Объемно-центрирован­
ная кубическая решетка

Рис. 32. Ромбоэдрине­
ская (тригональная)

решетка

Рис. 30. Решетка типа алмаза

Рис. 28. Гранецснтрированная
кубическая решетка
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(1, 2, 3) и один атом второго слоя (5) образуют правильный тет­
раэдр. Сторона тетраэдра (период решетки вдоль осей Х! и Xz) a=2R.
Высота тетраэдра h = с/2 =2RY2/3, откуда с = 4RY2/3.

Следовательно, с/а = 2JI27З = 1,633. Углы между плоскостями
можно рассчитать по формуле

Рис. 34

Гексагональная решетка харакгериэуегся упаковкой атомов по
схеме АВАВ ... (рис. 34). В этой решетке три атома первого слоя

Решение

1. Показать, что для гексагональной плотноупакован­
ной структуры с/а = 1,633. Рассчитать углы между плос-
костями: а = (0001) 1\ (1011), ~ = (0001) 1\ (1121).

ЗАДАЧИ

гранецентрированная. Решетка типа алмаза (Fd 3т).
Ее имеют Si, Ge, a-Sn (рис. 30). Ячейка содержит
8 атомов. Коэффициент упаковки q=0,32. Гексагональ­
ную решетку (Р6з/mтс) имеют Ве, Mg, Cd, Ti, Zn
(рис. 31). В ячейке содержится 2 атома. Коэффициент
упаковки q=0,74. Обратная решетка тоже гексагональ­
ная. Ромбоэдрическую решетку (R 3т) имеют Bi, Sb, As,
Hg (рис. 32). Ячейка содержит 2 атома. Обратная ре­
шетка - ромбоэдрическая. Тетрагональную решетку
14/amd имеет ~-Sn (рис. 33). Ячейка содержит 4 атома.
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ной осью появляется центр инверсии, находящийся в точке пересече­
ния. Таким образом, в кристалле имеются следующие элементы сим-
метрии: 2, 2, 2, mmm! (3L23PC).

Кристалл принадлежит к ромбической сингонии, класс симметрии
D2h =ттт (3L23PC). Гяомостсроографичсская проекция имеет еле­
дующий вид (рис. 35).

03, Полагая атомы жесткими сферами радиуса г, оце­
пить насколько изменится радиус атома металла, имею-
щег~ ОЦ:К решетку, ссли при 77 к а=3,46 Л, а при 293 К
а=3,5! А.

Рис. 35

Решение
ЛИНИЯ персссчения двух перпендикулярпых плоскостей является

осью симметрии второго порядка, Следовательно, в кристалле содер­
жится три двойные оси. При перссечении плоскости симметрии чет-

2. Имеется кристалл, содержащий три взаимно пер­
пендикулярные неэквиваленгные плоскости симметрии.
Определить набор элементов симметрии, сингонию и
класс симметрии. Построить гномосгереографическую
проекцию.
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COS(jJ= V Vhr + kI + l~ h~+k~ + [~
для кубической системы а = Ь = С, Gt = ~ = у = 900

опредслястся выражением
h1h2 + k1k2 + [1[2

Для любой системы координат угол (jJ между двумя векторами
(1 =h1ii+kIБ+l1ё и (z=hzii+kzБ+lzё

Решениf.

5. Записать выражение для определения угла между
направлениями [h1k111] и [h2k2121 для кристаллов кубиче­
СКОЙ и ромбической сингоний, Показать, что плоскость
(hkl) псрпсндикулярна направлению [hkl] в кубическом
кристалле и не псрпендикулярна в ромбическом.

=( 1,66·10-27.4·107,868 )'/. =4,086.IO-IOM,
10,5·103

откуда

а = ( тн: А )'/а
или 4,086.4..

Объем, занимаемый одной грамм-молекулой, V=A/p, где А­
атомный вес, р - плотность. В килограмм-молскуле содержится
N=6,02·1026 атомов. Отсюда число атомов n в единице объема равно

n= ~ = 7 ,"""S,8.1028м-З•

Масса элементарной ячейки серебра М=аЗр, с другой стороны,
M=mHzA, где то-масса атома водорода, z-число атомов в эле­
мсптарной ячейке, Приравняв иравые части, получим

аЗр=тuzА,

Решсние

для ОЦК: решетки длина телесной диагонали аУ3 = 4г. Тогда r =
аУ3 о о

= -4- = 0,433а; !!..r = 0,433Аа; Аа =О,ОБА·. !!..r = 0,02IА, т. е.
на 1,4%.

4. Плотность серебра 10,5·103 кг/м3, атомный вес
107,868. Определить число атомов в единице объема и по­
стоянную решетки.

Решение



(R· АВ) = (ha-1- kb-1- lC)(_i_ - а) =.!!_ (аЬ) -1- _l (ёь)-
k h k k
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Пусть плоскость (hkl) отсекает по координатным осям отрезки
а Ь с -_; _; _ соответственно (рис. 36). Вектор R, совпадающий с на-
h k l

правлением [hk/] , можно записать в виде R= ha-1- kb--I- lc~ Вектор R
будет перпендикуяярнымплоскости (hk/) , если он перпендикулярендвум
прямым. лежащим в этой плоскости. Запишем скалярные произведе-

- - - Б ания векторов R и АВ, где AB=t-т:

Рис. 37

8

Рис. 36

COSIjJ = vv hra2 +kib2 + /ic2 h~a2 +k~b2+ l~c2

а

h1haa2 + k1k2b2 + 1112c2
COS ljJ = ~/r· ::::::===:::====:'::=''--=;-=;:===::::::===;:=-V hia2 + k~b2 + Irc2 V h~aa+ k~b2 + l~c2

ДЛЯ ромбической системы а 1= ь +- с. а = ~= '\'= 900
h1h2a2 + k1k2b2 + lll2C2



Для ромбоэдрической решетки а=Ь=с I! a=~=y*900. Обрат­
ная решетка будет также ромбоэдрической с а*=Ь*=с* и a*=f:I*=
=\,*. Тогда

* [Ьс] * cos2a - cosa соза
а = -v-; cosa = sin2a = - 1 +cosa

Объем элементарной ячейки равен

V = аЗ (1-3cos2a+ 2соз3а)1/2 = 70,73"\з.
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Решение

H=h-k; K=k-l; L=h+k+l.

7. Определить векторы обратной решетки для ромбо­
эдрического кристалла висмута. Постоянная решетки
висмута а=4,745 А, а=57014'.

Следовательно, ячейка утроена. Новая гексагональная ячейка не бу­
дет примитивпой, на нее приходится три атома. Гексагональные
индексы Н, К, L из ромбоэдричсских получаются е помощью преобра­
зований:

Выбрав оси At• А2, С. как указано па рис. 37, преобразование
осей можно записать следующим образом:

А1=а1-а2; А2=а2-аз; С=а1+а2+аз.
Запишем матрицу преобразования:

(
~~~ ) (модуль 3)
III

Решение

6. На рис. 37, а, приведена ромбоэдрическая ячейка
и связанная с ней гексагональная (рис. 37, б). Опреде­
лить условия преобразования осей и индексов при пере­
ходе от ромбоэдрической к гексагональной ячейке.

k (--) l (--)-Т Ьа =т са +Ь2-а2•

Для кубической системы а=Ь=с, (iiБ) = (ёБ) = (йё) =0. Следова­
тельно, (R·AB) =0. По аналогии (R·AC) =0. Таким образом, век­
тор R (т. е. направление [hkl]) перпендикулярен плоскости (hkl).

Для ромбической системы (ёiБ) = (ёiё) = (Бё) =0, но а=/=Ь=/=с,
(R·AB) =Ь2-а2=/=0. Следовательно, направление [hkl] не перлендину­
лярно П,10СКОСТИ (hkl).
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какТак

Пусть И - энергия, необходимая для перехода атома в междо­
узлие, N - общее число атомов в решетке, N' - число возможных
мест в междоузлиях и n - число междоузлий, занятых атомами.

Nl N'!
В этом случае W = n! (N _ n)1 n! (N' _ n)! . Используя вы-

И
вод, изложенный выше, получим для равновесного состояния kT =

па n2
= ln (N _ n) (N' _ n) ,или (N _ n) (N' _ n) = е.

n и
n «NN' • УN N' = ехр" 2kT •

9. Определить число элементарных ячеек моноклин-
01 01 О

ного селена в 1 см" (а=12,74 А, Ь=8,04 А, с=9,25 А, fJ=
=93004') .

10. Определить, является ли твердый раствор угле­
рода в железе (ГЦК) раствором замещения. Плотность
раствора р=8,142·103 кг/м3; период решетки а=3,583 А..
Концентрация углерода 0,008.

11. Рассчитать межплоскостное расстояние для пло­
скости (123) в ромбоэдрической ячейке с угл~м а=600•

12. Какие плоскости в грапецентрированнои и объем­
но-центрированной кубических решетках имеют нанболь-

Следовательно, вектор обратной решетки висмута
* а' sina 2-1 cosaа = V =0,267/\ исоsа*=- l+cosa =-0,351, от-

куда а* = 110033'.

8. Рассчитать равновесную концентрацию дефектов
в кристалле по Шоттки и по Френкелю.

Решение
Пусть и - энергия образования дефекта Шоттки, n - число ва­

кансий в кристалле, N - число мест в решетке, занятых атомами.
Общая энергия, требуемая для образования n дефектов, Е=nИ.

(N +n)!
Энтропия системы S = k lnW, где W = N! n! . Тогда свободная
энергия при температуре Т К F = nИ - TS = Е - ТS, или, используя
формулу Стирлинга,

lпх!=хlпх-х для x~l;
F=nИ-kТ[(N+n)lп(N+n)-n ln n-N ln N}.

Для равновесного состояния
дР N +n n _ Е:

an=О=И-kТlп п ; N+n =е ы ,
n и

Так как в реальном случае n«N, то N = е- kТ.



16. Определить ионные радиусы катионов в соедине­
ниях со структурой типа NaCI. Считать, что в структуре
ионных кристаллов осуществляются контакты между
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4,051З,52 3,61 14,09\4,08\2,87\2,881 3,30 \З,151З,03

I ОЦК

14. В гранецентрированную кубическую ячейку впи­
сан ромбоэдр таким образом, что две его вершины совпа­
дают с вершинами куба, а ребра являются векторами,
соединяющими данную вершину с атомами, лежащими
в центрах ближайших граней (рис. 39). Какую часть
объема куба занимает ромбоэдр?

15. Определить кристаллохимичсскне (атомные) ра-
диусы металлов. Параметры решеток (в А) приведены
в таблице

Рис. 39Рис. 38

шую ретикулярную (т. е. плотность упаковки) плотность?
Определить направления с максимальной плотностью
расположения атомов.

13. Записать индексы зон кубического кристалла,
имеющих оси 01 и ОП (рис. 38). Какие из следующих
плоскостей (110), (211), (321) и (311) принадлежат
к одной зоне? Определить индексы зоны.
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* Задачи помеченные звездочкой, взяты из кн.: Terpstra Р.
Thousand and' опе questions оп crystallografic ргошегпв, Djakarta, 1952.

hk 111 /11 /11 I 11 112 1 12 12 13 13 13

VW / 32 / 21 I 31 I 41 I 23 I 11 21 11 21 31

а 1У273IV172/VI73IVi74/VЗ74IVI72/J!I74lvI73 VY76IViJ9

вен 1200, индексы полюса Т - (1, п, h-l); 3) если угол
между полюсами S и V равен 600, индексы полюса V-
(h-l, 1, fi) .

.18 *. Показать, что в ромбическом кристалле с осевым
отношением а: l:с плоскость (hkO) перпендикулярна на­
правлению [VWO] в следующих случаях:

100

Рис. 40

ионами разных знаков. Величины ионных радиусов:
1-- 2 20 А· CI-- 181' 02-- 136' NaCI- 5 63' KCI-" , , , , , ,
6,28; RhI - 7,33;SrO- 5,14; СаО- 4,80; MgO- 4,20 А.

17. Используя приведенную на рис. 40 стереографи­
ческую проекцию кубического кристалла, показать, что
1) для индексов (hkl) полюса S выполняется соотноше­
ние k=h-l; 2) если угол между полюсами S и Т ра-



20. В кристалле ромбической серы плоскость (hkl)
лежит на пересечении зон [230] и [041]. Углы между (hkl)
и (100), (hkl) и (010) равны 51028' и 70018' соответствен­
но. Определить индексы (hkl), угол между (001) и (hkl)

о

и па раметры а и с решетки, сели Ь = 12,94 А. .
21 *. Имеется два ромбоэдра О' ABCDEFO и o"bcdefO

(рис. 41, а). Грань DBO'C имеет индексы (100), грань
РСО'А - (010), грань ЕАО'В- (001); обозначим грань
аЬо" с через а, fco" а через Ь, еао" Ь через с. Стереографи­
ческая проскция приведена на рис. 41, б, а сферические
координаты граней в таблице

4:3

Рис. 41

211о

о'а

19. Определить плотность титана, имеющего гексаго­
нальную плотноупаковапную структуру с а=2,950 А, с=
=4,683 А, и а-железа (объемно-центрированная кубиче­
ская структура, а = 2,863 .А). Как изменится плотность
железа при переходе его из а- в у-модификацию (гране-
центрированная кубическая структура, а=3,583 .А)?



22*. Пусть в ромбоэдре, приведеином на рис. 42,
/'-.....

АВ = а; SA = Ь; SS' = с; L ASB = а; (ASBE)(ASCD) =
3а2= ер; А= 2с2' Показать, что

1) а = ЬУ2 Уl- созп; 2)с = b~ :3 Vl + 2cosa;
d-\;:, ;., lt- cosa . cosep . 1-1.
iJ) л. = 1 -+- 2 ' 4) совс ~ 1 ' 5) совс = 2+~ .cosa - cosep r.
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Рис, 42

f

11

Каковы индексы грани а: (311) или (211)? Определить
угол между проекциями плоскостей (111) и а. Проверить,
ВЫПОЛНЯЮТСЯ ли следующие преобразования индексов:

DFE I (211) (121) I (112) I (100) I (010) (001) I (pqr) I (311) I (100)

dfe 1(100) 1(010) 1(001) I (311) I (131) I (113) ~(pqr) I (100) (211)

.1

q> 900 3300 21О' 90" 330" 210°

р 75С47' 75"4-7' 75047' 44°37' 44С37' 44037'

hkl 100 010 001 а Ь с



.м 1. Геометрическая кристаллография

Под структурой понимают закономерное расположе­
ние частиц в пространстве. Пространственную решетку
можно построить путем периодической трансляции частиц
по трем координатным осям на векторы aI, а2 и аз. Парал­
лелепипед, образованный этими векторами, называется
элементарной ячейкой. Периоды идентичности вдоль осей
(периоды решетки) аl, а2, аз и углы между ребрами
ячейки а, ~, V- геометрические константы кристалла.

Закономерное повторяющееся расположение атомов
в кристалле определяется операциями симметрии или
симметрическими преобразованиями. После проведения
любого симметрического преобразования, присущего не­
которой фигуре, она совмещается сама с собой. При опи­
сании симметрии фигур имеют дело не с операциями сим­
метрии, а с соответствующими элементами симметрии.

К элементам симметрии конечных фигур относятся:
центр инверсии (симметрии, см. рис. 10); плоскость сим­
метрии (плоскость зеркального отражения, см. рис. 11);
оси симметрии - простые, поворотные и инверсионные
(см. рис. 14-16).

Поворотные оси обозначаются символами 1, 2, 3, 4, 6,
а инверсионные - 1: 2, 3, '4', 6, где числа указывают поря­
док оси.

В бесконечных фигурах (реальных кристаллах) кроме
перечисленных элементов симметрии имеются плоскости
скользящего отражения (см. рис. 12) и винтовые оси
(рис. 43).

По наличию тех или иных элементов симметрии кри­
сталл можно отнести к одному из 32 видов (классов)
симметрии. Кристаллографические классы, в свою оче­
редь, можно объединить в группы, относящисся К семи
кристаллографическим системам (сингониям) ; триклин-
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ЛАБОРАТОРНЫЕ РАБОТЫ

23. Показать, что 1) решетка, обратная- кубической
гранецентрированной, будет кубической объемно-центри­
рованной, и наоборот; 2) решетка, обратная орторомби­
ческой базоцентрированной, будет также базоцентриро­
ванной орторомбической.



Совокупность всех операций симметрии для фигуры
образует группу симметрии. По числу классов существует
32 точечные группы симметрии. Для реальных кристал­
лов, обладающих элементами симметрии бесконечных
фигур, выведено 230 пространственных групп симметрии.
С учетом антисимметрии имеются 122 точечные и
1651 прострапственная группа симметрии. При всем мно­
гообразии пространственных решеток существует всего
14 видов трансляционных решеток (или решеток Бравэ,
см. рис. 27) .

Пространственные решетки многих металлов совпа­
дают с трансляционными. Однако существуют и сложные
решетки, которые можно рассматривать как совокупность
нескольких примитивных решеток, вставленных одна
в другую. Сложные решетки называют решетками с бази­
сом. Под базисом понимают совокупность координат
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\
,\

Рис. 43. Примеры винтовых осей 3., 4•• 6.

НОЙ, моноклинной, ромбической, тригональной (ромбе­
эдрической), тетрагональной, гексагональной и куби­
ческой.

Кроме понятия симметрии существует также попятие
антисимметрии. Антисимметрическое преобразование­
это симметрическое преобразование, сопровождаемое пе­
ременой знака (или цвета белого на черный), точек или
частей фигуры (рис. 44).
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ционном многограннике, получающемся при соединении
центров этих атомов.

Для того чтобы охарактеризовать положение грани
относительно координатных осей, пользуются так назы­
ваемыми индексами Миллера (кристаллографическими
индексами). Совокупность индексов плоскости назы-

Рис. 44. Фигуры, обладающие симметрией и антисимметрией (элемен­
ты антисимметрии подчеркнуты снизу)

4-

1%

!!1

т

минимального числа частиц, трансляцией которых по
осям можно получить данную решетку.

Следует также упомянуть о координационном числе,
т. е. о числе ближайших соседних атомов, и координа-



горизонтальных осей, перпендикулярных вертикальной
и расположенных под углом 1200 друг к другу. В резуль­
тате для определения положения в плоскости необходимо
четыре индекса hkil, причем h+k+i=O.

Для кубических решеток плоскость с индексами (hkl)
перпендикулярна направлению с такими же индексами
[hkl]. Для кристаллов, принадлежащих к другим синго­
ниям, это не всегда выполняется. Индексы основных на­
правлений в кубической и гексагональной решетках при­
ведены на рис. 46.

Индексы направления [uуwз, по которому пересе­
каются плоскости (h1k1l1) и (h2k2l2), определяются из
выражений

И =k1l2-k2l1; V=11h2-12h1; W=h1k2-h2k1.
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Рис. 45. Важнейшие плоскости в кубической (а) и гексагональной (6)
решетках кристаллов

а

вается символом плоскости и записывается (hkl). Если
плоскость пересекают отрицательные направления осей,
символ записывается (iifiI). Обозначение {hkl} соответ­
ствует совокупности плоскостей, например {100} заме-
няет (100), (010), (001), (100), (010) и (001) (рис. 45).

При индицировании кристаллов гексагональной и три­
гональной сингоний обычно пользуются системой коор­
динат из вертикальной оси (оси шестого порядка) и трех



494 Зак. 266

Практическая часть
1. Нарисовать кристаллические решетки Na, Ац,

Ge, Sb. Рассчитать коэффициент заполнения элементар­
ной ячейки.

2. Построить координационные многогранники для
Ре, Си, Mg, Sn.

3. Нарисовать элементы симметрии куба и ромбоэдра.
4. Объяснить действие следующих элементов симмет-

рии и антисимметрии: т и т,'4и 4.

Между индексами оси зоны [UVW] и индексами (hkl)
плоскостей, принадлежащих данной зоне, существует сле­
дующая зависимость:

hU+kV+lW=O.

Рис. 46. Примеры кристаллографических направлений в кубиче­
ской (а) и гексагональной (6) решетках

[що}

Аналогично индексы плоскости (hkl), в которой лежат
направления [и1 У1W1] и [U2V2W2], определяются как

h=V1W2-V2W1; k=W1U2-W2U1; [=и1у2-и2у1•

Серия граней, пересекающихся так, что ребра их па­
раллельны, называется кристаллографической зоной,
а общее направление этих ребер называется осью зоны.



Для ее построения проведем окружность радиусом
10 см, на которой обозначим два диаметра - вертикаль­
ный АВ и горизонтальный CD. На внешний круг и диа­
метры через выбранный угловой интервал (на стандарт­
ной сетке через 20) нанесем отметки (рис. 47). Далее
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Рис. 47. К построению сетки Вульфа

в

_f)

11

N!! 2. Построение сетки Вульфа и решение с ее помощью
некоторых кристаллографических задач

Для решения кристаллографических задач широко
применяется сетка, предложенная русским кристаллогра­
фом Ю. В. Вульфом. Сетка Вульфа представляет собой
стереографическую проскцию системы меридианов и
параллелей сферы.

5. Записать индексы ряда плоскостей в кубе и гекса­
гональной призме.

6. Определить ретикулярную плотность (плотность
заполнения) для плоскостей (0001), (1010), (1011) гек­
сагональных кристаллов Ti iCd с с/а = 1,587 и 1,886 соот­
ветственно.

7. Записать индексы плоскостей, принадлежащих зо­
нам [100],[110],[111].
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KN = BN = R ,RM = R
2 2 cos rp/2 sin rp

Аналогичным образом строятся параллели сетки
Вульфа. Параллель сетки Вульфа - дуга окружности ра­
диуса Rп=ЕМ) проходящая через точку SES' (рис. 49).

ЕМТреугольник ОБе подобен треугольнику КЕМ; ЕК =
_ Ее . R _ ЕМ _ ЕК· Ее
- ЕО' п- - ЕО

то

я
ON=Rtgrpj2 и BN= cosrpj2'

Так как

Рис. 48. К построению меридиана сетки Вульфа

в

Il

необходимо построить меридианы и параллели сетки
Вульфа, для чего используют метод построения окруж­
ностей по трем точкам. Пусть радиус сетки ОА =R. Мери­
диан сетки Вульфа - дуга окружности радиуса RM=NM,
проходящая через точки ANB (рис. 48). Треугольник

NMNBO подобен треугольнику NMK, следовательно, BN =

KN BN·KN
= ON ' откуда RM=NM= ON



52

Rn=R ctg 'Ф.
Таким образом, построив сетку Вульфа, можно опре­

делять угловые соотношения между плоскостями или на­
правлениями в кристалле, строить гномостереографиче­
ские проекции и т. д. Все построения проводятся на
кальке, валоженной на сетку.

откуда

2

'1> R2R cos -2 - ---:-=­cos 'Ф/2ЕК= ES = SC-EC
2 2

--:::-_R--:--:-=-(2 cos2 '1>2- 1) = ~_R--:-=- cos ,1,2cos '1'/2 2 cos '1'/2 '1"

то

Рис. 49. к: построению параллели сет­
ки Вульфа

ЕС = COS~/2' ЕО = R tg : '

Так как
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шастся в первоначальное положение). Построение сте­
реографической проекции направления проводится в
обратном порядке.

2) Построение гномостереографической проекции
плоскости по ее стереографической проекции (рис. 51).
Вращением кальки добиваемся совмещения стереографи­
ческой проекции плоскости (дуги большого круга) с од­
ним из меридианов сетки Вульфа. Отсчитываем по гори­
зонгальному диаметру (от точки его пересечения с дугой)
900. Найденная точка будет гномосгереографической
проекцией плоскости.

В обратном порядке можно по гномостереографиче­
ской проекции грани определить ее стереографическую
проекцию.

Рис. 50. Определение угловых КООр' Рис. 51. Построение гномо-
динат точки стереографической проекции

плоскости

Рассмотрим несколько примеров:
1) Определение угловых координат точки (рис. 50).

Положение любой точки на сетке Вульфа задается двумя
полярными координатами р и «р. Вращением кальки выво­
дим искомую точку на один из диаметров сетки и опре­
деляем угол р. Угол q:> определяется по кругу проекций
но часовой стрелке от начала отсчета до вспомогатель­
ного радиуса, проведеиного через точку (калька возвра-



N2 3. Построение стандартных проекций
При решении многих задач в физическом металлове­

дении и кристаллофизике пользуются так называемыми

54

3) Определение угла между гранями кристалла по их
стереографическим проекциям (рис. 52). Вращением
кальки совмещаем точку пересечения дуг с горизонталь­

ным диаметром сетки
Вульфа. Приняв эту точ­
ку за полюс, определяем
соответствующую ему сте­
реографическую проек­
цию (дуга Ьс). Определя­
ем угол между точками
Ь и с. Этот угол и будет
углом между стерсогра­
фичсскими проекциями и,
следовательно, между
гранями.

4) При определении
угла между плоскостями

Рис. 52. Определение угла по их гномостереографи-
между гранями кристалла ческим проекциям следу-

ет помнить, что углы мож­
но определять, выводя точки (полюсы) либо па меридиа­
ны, либо на горизонтальный диаметр сетки Вульфа.

Практическая часть
1. С помощью циркуля, транспортира и линейки

построить сетку Вульфа (цепа деления 10°).
2. Определить сферические координаты направления

по заданной проекции.
3. Построить стереографическую проскцию направле­

ния по заданным координатам р и ср.
4. По имеющейся гномостереографической проекции

грани построить ее стереографическую проекцию.
5. Определить угол между двумя плоскостями по их

гномостереографическим проекциям.
6. Построить гномостереографическую проекцию оси

зоны.
7. Построить стереографическую проекцию осей сим­

метрии куба и ромбоэдра.



Далее, с помощью сетки Вульфа строятся стандарт­
ные проекции. Процссс построения значительно сокра­
щается при использовании симметрии кристалла.

Рассмотрим методику построения стандартной проек­
ции кубического кристалла с осью проекции [001]. По
формуле рассчитаем углы между плоскостями, приведен­
ными в следующей таблице:
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cos rp =

для гексагональных (и ромбоэдрических в гексагональ­
ных осях) -

1 3 а2
h1h2 + k1k2 + 2" (h1k2 + h2k1) + ""4 7 11[2

стандартными проекциями. Стандартная проекция - это
стереографическая проекция нормалей (полюсов) к важ­
нейшим плоскостям кристалла, другими словами - гно­
мостереографическая проекция.

Для кристаллов кубической сингонии стандартная
проекция полюсов плоскостей является также и стандарт­
ной проскцией кристаллографических направлений с теми
же индексами, так как [hkl]..l. (hkl). В случае же кристал­
лов средних сингоний направление [hkl] не совпадает
с нормалью к плоскости (hkl). Углы между направле­
ниями так же, как и углы между плоскостями (и норма­
лями), зависят от с/а.

Для построения стандартных проекций кристаллов
рассчитывают углы между плоскостями (нормалями).
Для кубических -

h1h2 + k1k2 + 1112cos~=~~~~~~~~==~==~·
-VhI + kI + й -Vh~ + k~ + [~
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Совместим направление [001] с центром сетки Вульфа,
вертикальный и горизонтальный диаметры обозначим на
кальке [010] и [100] соответственно. Гномостереографи­
ческая проекция плоскости (11О) располагается на внеш­
нем круге (вследствие перпендикулярности [001] и [110]
па угловом расстоянии 450 от осей [010] и [100]). Гномо­
стереографическая проекция плоскости (111) - это точ­
ка, удаленная на угол 550 от [001],[010]и [100].Совместим
кальку с проекцией и сетку Вульфа таким образом, чтобы
полюс [100] совпадал с полюсом сетки. Проведем линию
(совпадающую с параллелью) , соответствующую точкам,
удаленным на 550 от полюса. Затем совместим с полюсом
сетки полюс [010] и снова проведем линию, удаленную
на 550 от полюса. Измерим угловое расстояние точки пе­
ресечения двух линий от [001] и убедимся, что оно рав-
110 550. Итак, мы определим положение проекции [111].

Аналогичным образом строятся проекции остальных
плоскостей (направлений). Воспользовавшись тем, что
направление [001]- ось четвертого порядка, построим
полную проекцию. Для построения стереографических
проекций можно использовать и полярную сетку (сетку
Болдырева), являющуюся стереографической проекцией
градусной сетки сферы на экваториальную плоскость,
в то время как сетка Вульфа - на меридиональную.

Практическая часть
1. Построить стандартные проекции [110],[111] и [112]

для кубического кристалла.
2. С помощью сетки Вульфа перейти от проекции [001]

к [110].
3. Рассчитать углы между плоскостями и направле­

ниями для кристалла висмута.
4. Построить стандартную проекцию для кристаллов

сурьмы и олова.

h2k2[2 1100110110111111 1101101101111111110110110111 ш

~ IOOI.~I~I~I~IOOI~I~I~I~IOOI~

100010001



может находиться в равновесии с чистым жидким метал­
лом. При этой температуре (температуре кристаллизации
или плавления) свободные энергии твердой и жидкой фаз
равны, при более низкой твердая фаза имеет меньшую
свободную энергию, следовательно, она будет стабиль­
ной; при более высокой стабильна жидкая фаза (рис. 53).

В условиях равновесия в жидкости существуют так
называемые комплексы атомов со структурой, соответ­
ствующей структуре твердой фазы. До тех пор, пока та­
кие комплексы по размеру остаются меньше критиче­
ского, соответствующего температуре жидкости (раствора
или расплава), центры кристаллизации не образуются.
Если же размер комплекса больше критического размера,
образуется центр кристаллизации (зародыш), имеющий
поверхность раздела с жидкостью. Это приводит К неко­
торому увеличению свободной энергии системы. Если
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Рис. 53. Изменение свободной энергии
жидкого (J) и кристаллического (2) со­
стояний чистого металла в зависимости

от температуры

r

б'

J(! 4. Рост кристаллов

Кристаллы могут образовываться из пара, раствора,
расплава. В любом случае кристаллизация может быть
определена как процесс образования в какой-либо огра­
ниченной части объема новой фазы, отделенной от
остального вещества поверхностью раздела. С термодина­
мической точки зрения существует только одна темпера­
тура, при которой чистый металл в твердом состоянии



Рассмотренный процесс называется гомогенным эа­
рождением кристаллов, т. е. зарождением в однородной
среде, и наблюдается в каплях свободных от посторон­
них частиц металлов.

После начала кристаллизации температура жидкости
может несколько увеличиться за счет выделения скрытой
теплоты плавления. Все металлы имеют сходные кривые
охлаждения (рис. 54, а, б). У аморфных тел при охлаж­
дении не наблюдается изменения в степени порядка, не
выделяется скрытая теплота плавления и кривая охлаж­
дения имеет вид, приведснный на рис. 54, в.

В крупных объемах расплавленных металлов заро­
дыши обычно образуются при гораздо меньшем пере­
охлаждении, чем в малых объемах. Этому способствует
поверхность, находящаяся в контакте с жидкостью (на­
пример, стенка сосуда или пленка окисла). Такой про­
цесс зарождения кристаллов называется гетерогенным.
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а, б - кристаллизация чистых металлов. в - затвердевание аморфного ве­
щества

Рис. 54. Кривые охлаждения:
t

rтт

образуется зародыш с радиусом большим, чем некоторый
критический, то по мере его дальнейшего роста свободная
энергия системы уменьшается и начинается процесс кри­
сталлизации; распасться такой зародыш уже не может.
Любой же зародыш с радиусом меньше критического
имеет тенденцию как к росту, так и к исчезновению.

Для начала кристаллизации жидкость необходимо
охладить ниже температуры Ть«, т. е. переохладить. Чем
больше величина персохлаждсния, тем больше изменение
свободной энергии (см. рис. 53). При этом увеличивается
вероятность перехода раствора (расплава) в кристалл.



ченис скорости образования зародышей и скорости роста
обусловлено большой подвижностыо частиц в жидкости.
Размеры образовавшихся кристаллов зависят от соотно­
шения величин скорости образования зародышей и ско­
рости роста при данном переохлаждении.

При больших переохлаждениях скорость образования
зародышей и скорость роста уменьшаются из-за поииже­
ния подвижности атомов. Способность системы к фазо­
вому иревращению (кристаллизации) сравнительно мала.
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Рис. 56. Различные механизмы роста кристаллов:
а - дислокационная теория Франка=Кабреры; б - теория слоистого роста

Косселя=-Странского

Рис. 55. Зависимость скоро­
сти зарождения центров
кристаллизации (1) и скоро­
сти роста кристаллов (2) от

степени переохлаждения

а

2 I

Процесс кристаллизации в основном определяется
двумя величинами - СКОРОСТЬЮ образования центров
кристаллизации (зародышей) и линейной скоростыо
роста кристаллов, которые зависят от степени переохлаж­
дения (рис. 55). При нсбольших переохлаждениях увели-
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По геометрии фигур травления можно судить об ориен­
тации кристалла с точностью до 2-30.

3) Определение плотности дислокаций в кристалле.
При травлении кристаллов в местах выхода дислокаций
на поверхность образуются ямки травления, образование
которых связано с различной скоростью удаления атомов
с локального участка вблизи выхода дислокации на по­
верхность и с поверхности кристалла. Это различие в ско­
ростях травления обусловлено главным образом полем
упругих искажений кристаллической решетки вблизи
дислокаций. Большое значение имеют также облака ато­
мов примесей, находящихся в окрестности дислокаций.

Плотность дислокаций определяется с помощью ме­
таллографического микроскопа как величина, соответ­
ствующая числу линий дислокаций, пересекающих пло­
щадку размером в 1 см", перпендикулярную линиям дис­
локаций. Другими словами, подсчитывается число ямок
травления на 1см", Плотность дислокаций, определенная

Рис. 58. Фигуры травления на различных плоскостях кристалла
германия:

а- (100). б- (110),8- (111)

/ /
о о о
о о о
00 1/

11 tf

личной ориентацией плоскостей кристаллической ре­
шетки.

2) Определение ориентации кристаллов по фигурам
травления. При взаимодействии кристаллов с травителя­
ми растворение граней по разным кристаллографическим
направлениям вследствие анизотропности происходит с
различной скоростью. В процессе травления на гранях
кристалла образуются правильные фигуры, называемые
фигурами травления. Фигуры травления на различных
кристаллографических плоскостях различны (рис. 58).
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м -2n=-2- мм .

Для получения достаточной точности общее число
узловых точек должно составлять примерно 200.

5) Определение фазового состава сплава. Доля пло­
щади шлифа, занятая определенной фазой или структур­
ной составляющей, определенным образом совпадает
с объемной долей этой фазы или структуры в сплаве.
Однако простое перенесение результатов, определенных
по площадям, на весь объем образца является нсправнль­
ным. Применяя методы стереометрической металлогра­
фии, а точнее стереологии, можно, анализируя плоскост­
ную структуру шлифа, построить объемную структуру
образца. Для этого пользуются методом случайных секу-

по числу ямок ТРавлеtlИЯ, всегда будет несколько зани­
женной вследствио того, что часть дислокационных линий
образует большио уГЛЪ1с нормалью к поверхности шли­
фа. По симметрии и форме ямок травления можно опре­
делить тип ДИСЛОкации, а по картине распределения ямок
на поверхности шлифа - угол разориентировки мало­
угловых гра ниц с помощью соотношения

h
8=7)'

где h - расстояние между дислокациями, составляю­
щими малоугловую границу; Ь - вектор Бюргерса.

4) Определение размеров зерна. Для определения
размеров кристаллитов на поверхности шлифа необхо­
димо подсчитать количество зерен на пекоторой заданной
площади шлифа. Эта задача затрудняется тем, что
плоские зерна имеют обычно неправильную форму, по­
этому внутри геометрически правильиого контура, помимо
целых, оказываются части зерен. Существуют различные
методы, позволяющие определять среднюю площадь зе­
рен. Одним из таких методов является метод угловых
точек, предложенный С. А. Салтыковым. Он основывается
на следующих положениях: точки стыков плоских зерен
однозначно связаны с их числом, в каждой узловой точке
количество сходящихся плоских зерен всегда равно трем.
Таким образом, подсчитав количество узловых точек М
на единице площади (1 мм-), можно определить среднее
число зерен
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Практическая часть

Г, Ознакомиться с устройством металлографического
микроскопа.

2. Приготовить несколько шлифов из различных мате­
риалов.

3. Определить степень монокристалличности образца.
4. По фигурам травления определить ориентацию по­

лупроводниковой пластины.

доказано, что абсолютная удельная поверхность системы
(фазы) ~S зависит от числа пересечений на единице
длины секущих отрезков т:

~S=2m мм2/мм3•

При помощи этого выражения можно изучать фазо­
вый состав образца, например определять содержание
углерода в стали.

Рис. 59. Случайная секущая

щих Салтыкова. Сущность его в следующем. Если на
изображении плоскостного шлифа провести случайную
секущую, то она несколько раз пересечет линии границ
зерен (рис. 59) .

Для каждой структуры существует среднее число пе­
ресечений, зависящее только от суммарной протяжен­
ности линий на единице площади. Довольно строго было
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РЕКОМЕНДУЕМАЯ ЛИТЕРАТУРА

5. Определить плотность дислокаций и угол разориен­
тировки между малоугловыми границами.

6. Определить размеры зерна в образце до и после
деформации.

7. Определить содержание углерода в стали.



если И в кВ.
Характеристический спектр рентгеновских лучей

возникает при повышении ускоряющего напряжения на
трубке. При некотором, определенном для каждого ма­
териала напряжении на фоне непрерывного спектра появ-
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А,12,39
И

hc
Лmiп=-- =еИ

откуда

Рентгеновские лучи - это электромагнитные волны,
обладающие сравнительно короткой длиной от 10-4 до
102 А. Коэффициент преломления рентгеновских лучей
мало отличается от единицы: n=1-6, г~e 6=10--6...;.-10-5.
Так же, как и световые лучи, рентгеновские лучи могут
быть линейно-поляризованными.

Сплошной спектр рентгеновских лучей возникает при
резком торможении падающих на анод электронов. Из
электродинамики известно, что в процессе торможения
электрического заряда в поле ядер атомов анода возни­
кает электромагнитный импульс, который можно рас­
сматривать как сумму бесконечно большого числа коле­
баний различных длин волн, нзмсняюшихся от min до 00

(рис. 60).
Существование коротковолновой границы сплошного

спектра хорошо объясняется квантовой теорией. При тор­
можении электрона его кинетическая энергия Е=еИ, тле
е - заряд электрона, И - напряжение, может полностью
перейти в энергию одного фотона. При эт?м

с
hvmax = еИ, или h--~- = еИ,

"'mln

1. ПРИРОДА РЕНТГЕНОВСКИХ ЛУЧЕй

ЭЛЕМЕНТЫ РЕНТГЕНОСТРУКТУРНОГО АНАЛИЗА
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ваемого потенциалом возбуждения. Например, потсн­
циал возбуждения К-серии железа равсн 7,10; меди-
8,86; молибдена - 20,0 кВ.

Спектры характеристического излучения различных
элементов одинаковы по своему строению, а их особен­
ности обусловлены строением электронных оболочек
атомов. При увеличении атомного номера элемента анода
наблюдается смещение характеристического спектра в
сторону коротких волн, т. е. высоких частот. Эта законо­
мерность установлена Мозли, она записывается в виде

V-:v= р (г- 0"),

Рис. 61. Распределение ин­
тенсивпости в спсктре излу­
чения молибденовой трубки

Рис. 60. Распределение интенсивности
в СПЛОШНОМ спсктре рентгеновского

излучения

1
12

1 1111
/О. 1 IJ I

Кр Ко.
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ляются максимумы линейного спектра, который является
характеристикой материала анода (рис. 61). Характери­
стический спектр содержит линии нескольких серий. Для
тяжелых элементов установлено наличие К-, L-, М-, N-,
О-серий. Излучение каждой серии появляется только при
достижении определенного зпачсния напряжения, пазы-
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где Т/Р - коэффициент фотоэлектрического поглощения,
зависящий от энергии падающего иэлучсния: и/р - коэф­
фициент рассеяния; n/р - коэффициент, характеризую­
щий образование электронно-поэнтронпых пар (при энер­
гии излучения большей, чем 1,022 МэВ). В реальном слу­
чае (т. е. при энергии излучения меньшей, чем 0,5 МэВ)
основной вклад в ослабление вносит фотоэлектрическое
поглощепие. Зависимость коэффициента фотоэлектриче­
ского поглощения от длины волны используется в селек­
тивных фильтрах.

fl т cr n-=-+-+-,р Р р р

где 10 - интенсивность падающего пучка рентгеновских
лучей; fl - линейный коэффициент ослабления.

Обычно пользуются так называемым массовым коэф­
фициентом ослабления flm= fl/P, где Р - плотность ве­
щества. Коэффициент ослабления можно представить
в виде

1=/0 ехр (-fld) ,

При прохождении рентгеновских лучей через вещест­
во всегда наблюдается ослабление излучения за счет
поглощения и рассеяния. В общем случае интенсивность
лучей, прошедших через сдой вещества толщиной d, под­
чиняется зависимости

2. ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ РЕНТГЕНОВСКОГО ИЗЛУЧЕНИЯ
С ВЕЩЕСТВОМ

где р - константа, соответствующая данной линии; z­
порядковый номер элемента; о - поправка на экраниро­
вание заряда ядра электронами.

Появление линий характеристического спектра обус­
ловлено переходами электронов на внутренние оболочки
атомов. Так, переход электронов с L- на К-оболочку при­
водит к появлению Ka.I- и Ка.2-ЛИНИЙ'с М- на К- - K~- ли­
ний. При рассмотрении возникновения серий характери­
стического излучения необходимо учитывать строение
энергетических уровней атома.



sin8
где J.L = 4зt 'л и и (г) = 4зtг2р (г). Функция атомного
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..
f = S и (г) _sin_J.L,__r_dr,

о J.L,

Рис. 62. Зависимость функции
атомного рассеяния f от вели­

sin8
чипыт

.siл8-л-

в кинематической теории рассеяния рентгеновских
лучей взаимодействием между псрвичным и рассеянным
излучением пренебрегают, т. е. не учитывается многовол­
новое рассеяние. Кристалл предполагается несовершен­
ным, состоящим из слегка разориентированных блоков
(блоков мозаики), имеющих совершенную структуру. Для
подсчета интенсивности рас­
сеяния от всего кристалла f
суммируются интенсивности z
рассеяния отдельными бло­
ками.

Атомный множитель. Из­
лучение, рассеянное отдель­
ными электронами атома, не
совпадает по фазе вслед­
ствие того, что электроны не
локализованы в одной точке
пространства. Поэтому ам­
плитуда волны, рассеянной
атомом, всегда меньше сум­
мы амплитуд волн, рассеян­
ных всеми электронами ато­
ма. Для учета этого явления
вводится так называемая
функция (множитель) атомного рассеяния f, которая
численно равна отношению амплитуды волны, рассеян­
ной атомом, к амплитуде волны, рассеянной одним
электроном. Квадрат функции атомного рассеяния явля­
ется отношением интенсивности излучения, рассеянного
атомом, к интенсивности нзлучсния, рассеянного одним
электроном.

Полагая, что распределение электронов р (г) в атоме
обладает сферической симметрией, функция атомного
рассеяния определяется как

3. ЭЛЕМЕНТЫ КИНЕМАТИЧЕСКОй ТЕОРИИ РАССЕЯНИЯ
РЕНТГЕНОВСКИХ ЛУЧЕЙ



+ KYj + Lzj)].
Интенсивность пропорциональна квадрату структур­

ной амплитуды. Следовательно, структурный множитель
интенсивности равен

1 F(l/KL) 12 = r~fj cos 2л: (HXj +.KYj + Lzj) ]2 +
i

+ [~fjsiп2л: (н», + KYj + Lzj) 12.
j

При наличии в структуре центра симметрии член с сину­
сом обращается в нуль.

Таким образом, структурный множитель интснсив­
ности дЛЯ любой пространствеиной решетки определяете»

70

FmKL) = ~ fjexp [- 2:тri (Нх/+ KYj + Lzj)],

j

где {j - функция атомного рассеяния; JJ =nh, К =nk,
L=nl; Xj, Yj, Zj - координаты атомов базиса. Д.'1Я расче­
тов часто пользуются тригонометрической формой за­
писи:

F(НК!.) =~ fj [cos 2л: (Нх, + KYj -f- Lzj) - i sin (Нх, +
i

sin0рассеяния зависит ОТ величины 0 и отношения л.

(рис. 62). В предельном случае ( Si~ е = о) она числен­

но равна величине полного заряда атома г, что свидетель­
ствует о совпадении направлений рассеянной и падающей
волн. При определении величины f иногда следует учи­
тывать эффект дисперсии и вводить соответствующие по­
правки.

СТРУКТУРНЫй множилель. При исследовании кристал­
лов со сложными решетками наблюдается изменение
дифракционной картины за счет изменения фазовых соот­
ношении взаимодействия BOJIII, рассеянных от различных
плоскостей. Амплитуда волны, рассеянной с.10ЖНОИре­
шеткой, равна сумме амплитуд (с учетом разностей их
фаз) волн, рассеянных простыми подрешетками. Выра­
жение для структурной амплитуды можно записать
в виде



где h - ностоянная Планка; k - постоянная Больцмана;
т - масса атома; ~~ - функция Дебая; е - харак­х
теристическая температура. Слагаемое 1/4 учитывает ко­
лебания при абсолютном нуле.

Если решетка содержит несколько сортов атомов, то,
очевидно, тепловые множители этих атомов будут разли­
чаться. Кроме того, при высоких температурах становятся
существенными поправки, обусловленные ангармонизмом
колебаний.

Угловой множитель. Угловой множитель интенсив­
ности, вообще говоря, включает в себя поляризационный
и лоренцсвский множители и учитывает зависимость
интенсивности рассеяния рентгеновского излучения элск-
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6h2 [Ф (х)
mk6 хМ=

жен ию:

только координатами и функцией атомного рассеяния
базиса.

Температурный множитель (фактор Дебая - Валлс­
ра) . Атомы находятся в состоянии непрерывных тепловых
колебаний относительно узлов кристаллической решетки.
Такие смещения могут достигать значительной величины
даже при комнатной температуре. Это явление приводит
к изменению разности фаз рассеянного излучения, что
сказывается на интенсивности рефлексов рептгенограм­
МЫ. Следует заметить, что тепловые колебания не только
уменьшают интенсивность рефлексов последней, но также
увеличивают интенсивность диффузного фона.

Теоретический расчет теплового множителя интенсив­
ности для реальных кристаллов представляет собой
довольно сложную задачу, для решения которой необхо­
лнмо знание всего спектра колебаний решетки. Ингенсив­
IЮСТЬ дифракционных рефлексов под действием темпера-
туры изменяется согласно выражению

IT=/o ехр (-2М),
где 10 - интенсивность отражения при О К;

. 26
М = 8п2 <02> SI~2"

Более строгий вывод приводит к следующему выра-



Как уже упоминалось, в кинематической теории рас­
сеяния рентгеновских лучей не учитывается взаимодей­
ствие между падающим и рассеянным излучением.
Однако для идеального кристалла такой подход является
некорректным. В этом случае примеиима динамическая
теория рассеяния, которая развивалась в работах Дар­
вина, Эвальда, Лауэ и др.

Дарвин рассматривает взаимодействие между про­
шедшей и многократно рассеянной атомными плоско­
стями, параллельными поверхности кристалла, волнами
(случай Брэгга). Согласно его теории, угол отражения
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4. ЭЛЕМЕНТЫ ДИНАМИЧЕСКОй ТЕОРИИ РАССЕЯНИЯ
РЕНТГЕНОВСКИХ ЛУЧЕЙ

I=Io·K·PLG·IFI2.e-2М.А (8) ·Р,
где 10 - интенсивность первичного пучка; К - постоян­
ный множитель, объединяющий общие для всех рефлек­
сов константы.

троном от угла 8. При съемке поликристаллического
образца на дифрактометре угловой множитель имеет вид

1+ cos228
PLG = sin28 cos 8 .

Абсорбционный множитель. Абсорбционный множи­
тель А (8) учитывает поглощение рентгеновских лучей
в образце и в общем случае зависит от его формы, коэф­
фициента поглощения лучей образцом f-t, угла отраже­
ния 8. При съемке на дифрактометре (на отражение)
абсорбционный множитель не зависит от угла 8 и ра­
вен f-t/2.

Множитель повторяемости. Множитель повторяе­
мости Р учитывает число эквивалентных плоскостей,
участвующих в данном отражении. Он зависит от индек­
сов плоскости и не зависит от угла отражения 8, в значи­
тельной степени зависит от симметрии решетки исследуе­
мого кристалла. С понижением симметрии решетки вели­
чина множителя повторяемости уменьшается.

Таким образом, с учетом всех перечисленных множи­
телей интенсивности общее выражение для интенсивности
отражения от поликристаллического образца запишется
так:
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Рис. 63. Изменение отражения от
идеального прозрачного кристалла

(случай Брэгга)

11J

отличается от угла Вульфа - Брэгга на небольшую ве­
личину, которая обусловлена учетом коэффициента пре­
ломления. В очень узкой области (для прозрачного кри­
сталла -- 1О") наблюдается полное отражение излучения
(рис. 63).

Для строгого вывода интенсивности отражения от про­
зрачного кристалла, вообще говоря, следует рассматри­
вать три области макси-
мума отражения: область R
полного отражения и со- J
седние-со стороны мень-
ших и больших углов 1 II!
8±q (области 1 и 111 на I
рис. 63). Особенностью I
отражения, по Брэггу, ЯВ- I
ляется различие фнзиче- I
ского механизма рассея- I
ния в этих областях, обус- I
ловленное фазовыми со- 80'-==--_"'-~-__'_---==-
отношениями между вол- 81 8
нами.

Сравнение значений
рассеяния, теоретически
рассчитанных по форму­
лам динамической теории и экспериментально опреде­
ленных, показала, что между ними существует рас­
хождение, причем теоретические значения интенсивно­
сти намного меньше экспериментальных. Для объяснения
этого факта была выдвинута гипотеза мозаичной
структуры, согласно которой кристалл состоит из блоков
мозаики (областей когерентного рассеяния), слегка раз­
ориентированных друг относителвно друга. При малых
размерах блоков фазовые соотношения между вторичны­
ми волнами нарушены и падающая волна ослабляется
мало. Если же блоки велики (т. е. кристалл достаточно
совершенен), наблюдается ослабление падающей волны
вследствие многократного отражения. Это явление назы­
вается экстинкциеЙ.

По аналогии с коэффициентом поглощения вводится
коэффициент первичной экстинкцни, который обусловли­
вает уменьшение интенсивности за счет перекачки энер..
гии от проходящей волны к дифрагированной и обратно
по мере проникновепия излучения в глубь кристалла. Чем
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R = _1_ = QV th nq
10 nq'

где Q - отражательная способность единицы объема;
V - объем кристалла; п - число параллельных атомных
плоскостей; q - отражательная способность плоскости.

Эффект экстинкции гораздо сильнее, чем обычное по­
глощснис, сказывается на интенсивности отражений от
плоскостей с малыми индсксами. Так, для отражения
(200) кристалла Si (мок.~-излучение) коэффициент пер­
вичпой экстинкции на несколько порядков больше коэф­
фициента линейного ослабления.

В мозаичных кристаллах наблюдается явление вто­
ричной экстинкции, которое связано с экранированием
блоков, расположенных в глубине кристалла, верхними
блоками. Это явлепис так жс, как и первичная экстинк­
ция, приводит К ослаблению интенсивности падающей
волны, причем ослабление будст большим для сильных
рефлсксов. Эффект вторичной ЭКСТИJlКЦIIИ зависит от
степени разориентировки блоков мозаики. Вторичную
экстинкцию можно учесть, если вместо коэффициента
поглощения ввести величину fl.+gQ, где g - коэффи­
циент вторичной экстинкции.

Эвальдом и позднее Лауэ была развита динамическая
теория рассеяния рентгеновских лучей в несколько иной
форме. Здссь кристалл рассматривается как периодиче­
ская структура с непрерывно распределенной электрон­
ной плотностью при наличии положительных зарядов,
локализованных в центрах атомов. Решается .задача
о распространении электромагнитных волн в такой струк­
туре с учетом динамического взаимодействия падающей
волны и волнового поля кристалла. Решение ее, вообще
говоря, значительно затруднено.

Для упрощения решения можно воспользоваться
построением Эвальда, хорошо известным из кинематиче­
ской теории. Если падающая волна характеризуется вол­
новым всктором Ко, то сфера. Эвальда имеет радиус l/Л
(рис. 64, а). В динамичсской теории это построение ме­
няется, так как коэффициент прело мления рснтгеновских

совершеннее кристалл, тем больше эффект экстинкции.
Согласно Дарвину, интенсивность отражения с учетом
экстинкции в идеальном кристалле опредсдяется выра­
жением
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Рис. 65. дисперсионная поверх­
ность в двухволновом приближе­

нии (случай Лауэ)

•о•1z

о

лучей отличается от единицы (IRI =1= IRol). Следователь­
но, точки 000 И hM лежат не на сфере отражения, а вбли­
зи ее (рис. 64, б). Используя такое построение, можно
определить наличие отра­
жсний.

Есл и кристалл на хо­
дится В нсогражшощсм
полоэкгпип. т. е. вблизи
сферы Эвальда распола­
гастся узел 000 обратной
решетки, то при __!:!ЗМСllе­
нии направления Ко центр
распространения (точка О
А) булст персмсщатъся
по сфере радиуса Ко во­
круг точки 000. Оораэо­
вавшаяся 1I0веРХIIОСТЬ(13
данном случае сфера) на­
зывается диспеРСl\ОНI/ОЙ
поверхпостью. Если вбли-
зи сферы Эвальла располагаются два узла 000 и hkl об­
ратной решетки, то дисперсионная поверхность будет
гипсрболпчсским цилиндром (рис. 65). Такой случай на­
зывастся дпухволиовым приближением. Система уравне­
нии дли векторов индукции, лежащих в плоскости, пер-

Рис 64. Сфера Эвальда в обратном пространстве

а
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Определение тонкой структуры кристаллов. Примене­
ние рентгеноструктурного анализа позволяет определить
размеры блоков и микронапряжений и их распределение
в образце. Малые (до 10-5-7-10-6 см) размеры акр
(областей когерентного рассеяния - блоков) и наличие
микроискажений решетки приводят к заметному ушире­
нию рефлексов на рентгенограммах.

Метод аппроксимации. В общем случае ширина реф­
лексов определяется не только упомянутыми физическими
факторами и неоднородностью излучения (внутри естест­
венной ширины спектральной линии имеет место неиото-

5. ПРИКЛАДНЫЕ МЕТОДЫ РЕНТГЕНОВСКОГО АНАЛИЗА

R?ш = I ~: 1(1 - Vl - у2),

где у - угловой параметр.

пендикулярной к плоскости отражения, запишется в виде

2во1>о= xo1>O+X.hDh;
2BhDh=XhDo+xoDh.

Если же векторы индукции лежат в плоскости, парал­
лельной плоскости отражения, то

2BoDo=XODO+Xh cos 28Dh;
2BhDh=X}, cos 28Do+xoD}"

где Do, Dh - векторы индукции падающей и отраженной
волн; Х- поляризуемость; Во, еь - периодически изме­
няющаяся диэлектрическая проницаемость; 8 - угол
Вульфа - Брэгга.

Таким образом, в случае двухволнового приближения
в кристалле в области максимума имеются четыре волно­
вых поля (по два поля для каждого состояния поляри­
зации) .

В заключение запишем выражения для коэффициен­
тов отражения по Дарвину и Эвальду (для случая
Брэгга) :



Если известны функции h (х), f (х) и g (х), то можно опре­
делить связь между В, Ь и ~. Однако из эксперимента
определить f (х) невозможно. Для этого пользуются
аппроксимацией функций g (х) и f (х), функциями типа

1
Коши 1+ах2 или типа Гаусса ехр (-ах2).

В свою очередь, кривые h (х), g (х) и f (х) связаны друг
с другом зависимостыо

h (х) = S g (х - у) f (у) dy,

т. е. h (х) есть свертка функций g (х) и f (х).
Если М(х) и N(x) - функции, описывающие распре­

деление интенсивности в [(х) и характеризующие дис­
персность блоков и микронапряжсния соответственно, то
применение свертки дает

f (у) = S N (х) М (х - у) dy.

Для определения элементов тонкой структуры кри­
сталла необходимо найти вид функций N (х) и М (х). Их
также мОЖНОаппроксимировать функциями типа Коши
или Гаусса. Если ~ (истинное физическое уширение) обус-
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рое распределение интенсивности), но и геометрическими
условиями съемки (размерами щелей, поглощением
в образце и т. д.). Поэтому при исследовании тонкой
структуры необходимо из общей ширины дифракционной
линии исключить уширснис, обусловленное геометрией
съемки. С этой целью при меняют съемку эталона, ши­
рина дифракционных линий которого определяется толь­
ко геометрическими факторами.

Пусть h(x) - функция, описывающая форму кривой
интенсивности исследуемого образца, g (х) - функция,
описывающая форму кривой интенсивности эталона,
и f (х) - функция, описывающая форму кривой, обуслов­
ленную физическими факторами. Тогда

В = Sh (х) dx, Ь=Sg (х) ах, ~ =Sf (х) dx
- интегральные ширины линий исследуемого образца,
эталона и физическое уширение соответственно; В, Ь, ~
связаны между собой выражением

В = _".--.,.-,.-..,;.b~....,......,..-:--_Sg (х) f (х) dx
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Для симметричной кривой физического уширения
РМ(n) =0. Действительную часть коэффициента Р(n)
можно представить в виде Рд(n) =Аб~АИСII, где Абл,
АИСII_ коэффициенты, зависящие от дисперсности блоков
и микронапряжений соответственно.

нмад+ ндам
(ад)2 + (О")2

Гармонический анализ формы линий. Данный метод
позволяет определить элементы тонкой структуры, не
прибегая к аппроксимации кривых распределения ин­
тенсивности. Каждую из функций в свертке h(x) =
=! g(x-y)f(y)dy можно разложить в ряд Фурье:

f(x) = ~P (n) ехр (-2ni ~ n);

g (х) = ~ G (n) ехр ( - 2л: ~ n);

1/(х) =~H (n) ехр (-2ni ~ n),

гдс Р(n), О(п), Н(n) - коэффициенты Фурьс-раэложе­
ний f (х), g (х) и /1 (х) (В общем случае комплексные чис­
ла}: п - целое число.

Коэффициенты разложения, обусловленные физиче­
скими факторами, определяются как

( да) лп = 4 -- tg е, т = D е'а cos ~

Найти величину микронапряжений ~ и размер бло-а
ков D можно, определив значения пит. Нахождение n
и т облегчается тем, что они по-разному зависят от
угла е:

nm~= ---;:--;-;-;---,---;-~,...--;--S N (х) М (х) dx .

ловлоно m-уширением за счет дисперсности блоков и n­
уширением за счет микронапряжсний, то



то, определяя момснгы второго порядка от этих выраже­
ний с учетом побочных дифракционных максимумов
и используя свойство аддитивности моментов функций
дисперсности и микронапряжений, входящих в свертку
для дифракционного профиля, можно получить выраже­
ние для дисперсии:

W (28) = 2д. (28) ')., + 4 < е2> tg28.
2n2Dcos8
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N(S)=exp(- S2 2 ),
2 (е2) So

1 (S) = 5=-1- sin2 (nMS) g (М) d М,
о М (nS)2

где g (М) - функция распределения блоков' по размерам;
2sin8S = . ')., 8 - угол Вульфа - Брэгга, а распределение

микронапряжений принять по Гауссу:

Проанализирова~ два рефлекса, точнее два порядка
отражения от однои плоскости, можно определить раз­
меры блоков и МИКРОН.зпряжсннй:

(
dA~JI ) 1 dHKL
dL n = --D ; V <д.L2 ) = V2 V_lnA~cK.

п Lo=O Ln.. n
Размер блока, определенный таким образом, может отли­
чаться от истинного размера за счет наличия в образце
дефектов упаковки и интерференционных эффектов при
небольшик углах разориентировки блоков. Кроме того,
наличие в кристалле дислокаций различных типов приво­
дит иногда к анизотропии микронапряженнй. На точность
гармонического анализа существенное влияние оказывает
корректность проведения эксперимента.

Метод моментов. Для исследования тонкой структуры
кристаллов используется метод вторых и четвертых мо­
ментов. Он обладает рядом достоинств, связанных с адди­
тивностью моментов функций, входящих в свертку для
дифракционного профиля. .

Если распределение интенсивности, обусловленное
блоками, представить в виде
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Е ctg 8 (280 - 28ф)<1 - ---;:;':::;-:--'--7--:--;;-:--'-'--«>: 2(1 +f.t)siп2'1' '
где 280 - брэгговский угол при '1'=0; 28ф- брэгговский
угол при повороте образца на угол '1'.

Точность в определении напряжений зависит от точ­
ности определения межплоскостных расстояний.

Исследование радиационных эффектов в кристаллах.
В процсссс облучения кристаллов в них образуются раз­
личного рода дефекты, сильно влияющие .на физические
свойства образца. В большей или меньшей степени де-

L\dгде 8 =~; f.t- коэффициент Пуассона; Е - модуль
Юнга; do - значение межплоскостного расстояния для не­
напряженного состояния материала. При этом исследуется
распределение деформаций, нормальных к поверхности
образца. Если же необходимо провести измерение дефор­
маций в плоскостях, наклоненных на угол 'Ф к 'поверх­
ности образца, то последний следует повернуть относи­
тельно оси дифрактометра. При этом величина <1fопреде­
ляется из выражения

Решая совместно два таких уравнения для .ц~yx по­
рядков отражения, определяют значения D и <82>:

D = _л._' 2L\2 (2Е» Ь1 cos Е>2 - 2L\1 (2Е» Ь2 cos 81
2n cos E>1·COS Е>2· (b1W2 - b2W1)

(82) = ( 2L\1(28)Wzcos82-2L\z(28)W1соs81 )1/2,
2L\1 (28) Ь2 cos 82 - 2L\2 (28) Ь1 cos 81

где L\(28) - угловой интервал, используемый для вычис­
ления W(28); л.-длина волны; b1=4tg281; b2=4tg282.

Используя моменты четвертого порядка, можно
определять параметры тонкой структуры по форме одно­
го рефлекса.

Определение напряжений. С помощью дифрактометра
можно определить распределение напряжений, возникаю­
щих в образце в процессе обработки. Сумму главных на­
пряжений <1.+<12на поверхности образца находят, исполь­
зуя выражение
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где n - число дислокаций на грани блока (для хаотически
Ераспределенных дислокаций п = 1); к = 6:rt----:::::-:---,--О lп '1'0

N К -2)И E=fj2 (8 ,
3n

ND= D2

фекты влияют и на дифракционную картину рассеяния
от последнего.

Точечные дефекты (вакансии и междоузельные ато­
мы) изменяют параметры решетки кристаллов, что ока­
зывает влияние на угловое положение рефлексов. При
облучении возможно изменение формы, ширины и отно­
сительной интенсивности дифракционных линий. Это
объяспяется пропессами дробления блоков (аКР) и появ­
лением микроискажений. Такие эффекты могут быть как
изотропными (одинаковыми для всех рефлексов), так
и анизотропными, т. е. зависящими от индексов отражаю­
щей плоскости. Иногда может увеличиваться диффузное
рассеяние, обусловленное статическими смещениями ато­
мов. Если под действием облучения происходит какое­
либо прсвращение (распад твердого раствора, изменение
типа решетки, аморфизация и т. д.), то иногда появ­
ляются новые рефлексы и исчезают старые. Исследуя
дифракционные характеристики кристалла до и после
облучения, можно (особенно в совокупности с исследова­
нием других свойств) получить сведения о дефектах
и искажениях, возникающих в решетке кристаллов при
облучении. Так, например, сравнив интенсивности реф­
лексов от различных кристаллографических плоскостей
до и после облучения, можно судить об анизотропии
атомных смещений в решетке кристалла. Определив
влияние облучения на форму дифракционных линий
(с помощью Фурье-анализа или метода моментов), полу­
чают сведения о субструктуре кристалла, которая свя­
зана с количеством дефектов в решетке и расстоянием
между ними.

Известно, что плотность дислокаций и характер их
распределения в кристаллах изменяются в достаточно
широких пределах. Зная характеристики тонкой струк­
туры, а именно размер блоков (аКР) и величину микро-
напряжений V (ё2) , можно определить плотность дисло­
каций:
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С !1N S /k - Ej/kTу=--=е! е ,N
где k - постоянная Больцмана; Sj и Е! - энтропия и
энергия образования вакансий соответственно. Образова­
ние термических вакансий приводит к увеличению объема
кристалла, величина же параметров решетки изменяется
незначительно. Следовательно, проводя дилатометриче­
ские и рентгенографические измерения размеров образца,
можно определить равновесную концентрацию вакансий,
пользуясь соотношением

ьн ( ы. !1а )Су (Т) = -z:г = 3 -т;;- - ---u;- ,
Ы. !1агде L и -- -- относительные изменения линейных

о ао
размеров образца и элементарной ячейки соответственно
при температуре Т. Это выражение справедливо для ку­
бических кристаллов. L(ля кристаллов средних сингоний,
например гексагональной, следует учитывать наличие

Е - модуль Юнга; О - модуль
от ядра дислокации; го - радиус

ь - вектор Бюргерса;
сдвига; г - расстояние
ядра дислокации.

Следует, однако, отметить, что к количественным
оценкам плотности дислокаций в кристаллах по рентге­
новским данным необходимо относиться с известной
осторожностью, так как они нормируются на величины,
характеризующие тонкую структуру эталона.

Из анализа положения дифракционных рефлексов
можно получить сведения о наличии в образце двумерных
нссовершенств - дефектов упаковки. При этом необхо­
димо учитывать, что смещение линии может произойти
и из-за текстуры и других искажений решетки, связанных
с напряжениями 1 рода, причем влияние последних
возрастает с увеличением анизотропии материала.

В принципе, зная эффективный размер блоков по двум
кристаллографическим направлениям, можно оценить
ширину дефекта упаковки для кубических кристаллов.

Исследование точечных дефектов при высоких тем­
пературах. Рентгеновский метод позволяет исследовать
точечные дефекты, имеющиеся в решетке кристаллов.
Известно, что концентрация вакансий зависит от темпе­
ратуры:
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где ( i~)а И ( i~)с - относительные изменения ли­

нейных размеров образца перпендикулярно и параллельно
u Ьа Асгексагональнои оси соответственно; -- и -- - отно-

ао со
сительные изменения параметров ячейки в тех же на­
правлениях.

Таким образом, измерив температурную зависимость
Cv(T), можно определить энергию и энтропию образова­
ния вакансий.

Опредс.зение коэффициента диффузии. Если пленку
одного материала А напылить на образец другого В
(А и В образуют непрерывный ряд твердых растворов).
то на рентгенограмме получатся два отстоящих друг от
друга на определенном угловом расстоянии рефлекса
с одинаковыми индексами для обоих компонентов. После
выдержки образца при достаточно высокой температуре
интенсивности и профили рефлексов изменятся за счет
образования твердого раствора. При выполнении закона
Вегарла a=f(C), т. е. величина постоянной решетки за­
висит от концентрации сплава. В связи с этим узкая ли­
ния будет размываться в сторону твердого раствора. Эту
размытую линию можно прслставить как сумму рефлек­
сов от совокупности тонких слоев с определенной постоян­
ной решетки, связанной с концентрацией. Суммирование
необходимо проводить по всем слоям. Максимальная
интенсивность рефлекса, вообще говоря, должна зависеть
от коэффициента диффузии D компонента J1 в В и от вре­
мени дуффузии т.

Определив зависимость отношения ингенсивносгей
образца до и после лиффуэиоиного отжига от времени
отжига, можно найти D.

Такой метод удобен для исследования процессов диф­
фузии в тонких металлических пленках, так как пучок

Cv (Т) =2[( AL~ ) а - ~: ] + [( AL~ ) с - ~: l'

двух значений коэффициента теплового расширения: пер­
пендикулярно и параллельно гексагональной оси. В этом
случае равновесную концентрацию вакансий можно опре­
делить из соотношения
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Rn=R сtg'Ф.
Таким образом, построив сетку Вульфа, можно опре­

делять угловые соотношения между плоскостями или на­
правлениями в кристалле, строить гномостереографиче­
ские проекции и т. д. Все построения проводятся на
кальке, lfaложенной на сетку.

откуда

'ф R
ЕК= ES = SC-EC _ 2RcoST- СОS'Ф/2

222

- 2CO~'Ф/2 (2 сов" ~ - 1)= 2 co~'Ф/2 cos 'Ф.

то

Рис. 49. l( построению параллели сет­
ки Вульфа

'м

ЕС = COS~/2; ЕО = R tg : •

.'Так как
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щается в первоначальное положение). Построение сте­
реографической проекции направления проводится в
обратном порядке.

2) Построение гномостереографической проекции
плоскости по ее стереографической проекции (рис. 51).
Вращением кальки добиваемся совмещения стереографи­
ческой проекции плоскости (дуги Болыllгоo круга) с од­
ним из меридианов сетки Вульфа. Отсчитываем по гори­
зонтальному диаметру (от точки его пересечения с дугой)
900. Найденная точка будет гноместереографической
проекцией плоскости.

В обратном порядке можно по гномостереографиче­
ской проекции грани определить ее стереографическую
проекцию.

Рис. 50. Определение угловых коор- Рис. 51. Построение гномо-
динат точки стереографической проекции

плоскости

Рассмотрим несколько примеров:
1) Определение угловых координат точки (рис. 50).

Положение любой точки на сетке Вульфа задается двумя
полярными координатами р и 'Р. Вращением кальки выво­
дим искомую точку на один из диаметров сетки и опре­
деляем угол р. Угол 'Р определяется по кругу проекций
по часовой стрелке от начала отсчета до вспомогатель­
ного радиуса, проведенного через точку (калька возвра-



где 8Н1 И вВ2 - брэгговскис углы отражения для псрвого
и второго кристаллов; Wl и W2 - угловые ширины кривых
качания первого и второго кристаллов. Знак «плюс» отве­
част положению (n, n), а знак «минус» - положению
(n, -n) кристаллов (рис. 66). В случае достаточно совер­
шенных и идентичных кристаллов в положении (n, -n)
дисперсия отсутствует и вращсние второго кристалла
в малом интервале углов вблизи отражающего положе­
ния позволяет снять динамическую кривую качания вто­
рого кристалла, ширина которой для совершенных кри-
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D = ~ = tg8BI ± tg8B2

Х LlE> V wI + w~

рентгеновских лучей ДОЛ)КСН проникать черсз всю тол­
щину образца.

Изучение процессов рекристаллизации. С помощью
дифрактометра МО)КНО исследовать рскристаллизацион­
ные процессы, протскающие в деформированных метал­
лических кристаллах при нагревании. Для этого образец
и счстчик устанавливают под УГ-110М, соответствующим
брэгговскому углу для сильного рефлскса. Затем изме­
няют его положсние на нссколько градусов в обе стороны
относительно брэгговского угла, счетчик при этом остаст­
ся неподвижным. В процессс нагрева образца появляются
новые зерна и отдельные пики на плавной кривой интен­
сивности, соответствующис этим зернам. Высота пиков
больше, чем статистическис флуктуации фона. Подобрав
соответствующим образом излучение, можно исследовать
динамику роста зерен в процессе рекристаллизации.

Применение двух кристального спектрометра. В по­
следнее врсмя для исследования степени совершенства
кристаллов начали широко применяться двух- и трех­
кристальные спсктрометры, в которых нашли экспери­
ментальное примепение результаты динамической теории
рассеяния рентгеновских лучей. Двухкристальный спек­
грометр отличается высокой угловой и дисперснопной
чувствительностью, а также хорошей воспроизводи­
мостью, является основным прибором для изучения дина­
мических эффектов в дифракции рентгеновского излу­
чения.

Дисперсия систсмы из двух кристаллов описывастся
уравнением



решетки кристалла, вызванные введением примеси (на­
пример, при ионном легировании), концентрация которой
изменяется по глубине образца, приводят к осцилляциям
интенсивности на кривой качания, соответствующим дан­
ному распределению.

Двухкристальный спектрометр может быть использо­
ван для исследования нарушений решетки в следующих
экспериментальных вариантах (положение (n, -n»:

а) фотографическая регистрация изображения диф­
рагированпого пучка при фиксированном положснии кри­
сталлов - исследование дискретной структуры участка
поверхности второго кристалла с целью выявления дефек­
тов, локализованных в при поверхностном слое (двухкри­
стальная топография);

б) измерение интегральной отражательной способ­
ности путем вращения второго кристалла с постоянной
угловой скоростью - определение интегральной концен­
трации на рушений решетки;
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Рис. 66. Расположение кристаллов в двухкристальном спектрометре
(схема Брэгг - Брэгг):

а - положеllие (n. n), б - положеиие (11,-л)

сталлов (например, кремния или германия) не превы­
шаст 10-20".

U1ирина и форма кривой качания исследуемого кри­
сталла зависит от наличия в нем несовершенств различ­
ного типа. Расширение кривой качания наблюдается при
наличии произвольно ориентированных дислокаций
(ND> 105 см-): Если они образуют ориентированную
определенным образом сверхструктуру, кривая качания
более чувствительна к дислокациям, что проявляется
также в виде осцилляций на кривой. Малые деформации
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где К - наклон кривой качании на полувысотс; бd - ло­
кальное относительное изменение мгжплоскостного рас­
стояния отражающих плоскостей; бе - относительный
локальный поворот плоскостей кристалла в плоскости
векторов падающего и отраженного пучков.

Таким образом, в зависимости от знака относительных
изменений локальных параметров кристалла возможно
как местное уменьшение, так JI увеличение интенсивпости
излучения, отраженного от малого участка кристалла,
содержащего дефект. Ввиду очень Ma.101"1 расхолимости
пучка соотвстствующис участки кристалла, имсющие
нссовсршенства, вызывающие поля напряжений (напри­
мер, дислокацию, нскогсрснгнос включение и т. п.}, изоб­
ражаются в масштабе 1: 1 на фотопластинке высокого
разрешения, расположенной на небольшом расстоянии
(2-5 мм) от изучаемого кристалла.

J1змерение интегральной отра~ательной способности
кристалла. Первый кристалл зафиксирован в положении
максимального отражения, второй колеблется около
брэгговского угла отражения с постоянной угловой ско­
ростью ых, счетчик гониометра неподвижен и имеет ши-

ЧННУ
Рис. 67. Выбор рабочей точки
двухкристального спектрографа

в) прецизионное определение изменения отражатель­
ной способности второго кристалла, т. е. тонкой струк-
туры кривой качания, с целью идентификации типа
и пространственного распределения нарушений.

q)иксированная установка двухкристального спектро­
графа. Первый кристалл установлен в положении макси-

мального отражения. НТО­
рой ориентирован таким
образом, что отражение
от нсго происходит на
спадающей части КРИВОЙ
качания (рис. Ы).

Интенсивность отра-
жения от несовсршснных
участков кристалла изм е­
няегся IЗ этом случае 110
сравнению с совершен-

6В2 ным участком на вели-
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и зависит от величины и концентрации искажений ре­
шетки.

где X.h- поляризуемость для hkl системы плоскостей;
"О и Уh-направляющие косинусы падающего и отражаю­
щего пучков. При наличии искажений решетки - изме­
нения параметра и поворотов - кривая качания расши­
ряется за счет параметра 'l'/d, являюшсгося сложной функ­
цией средней величины искажений и их концентрации.

Таким образом, полная ширина кривой качания на по­
лувысоте определяется по формуле

W(fI) =2 (fJo+fld)

'1'/0=

РО1{О открытую входную щель. Интегральная отражаю­
щая способность кристалла R определяется по формуле

~ ~
R=_1_\·Р"ф)d~=~JР(~)d.= ЮхЕ,

Р02 О Р02 О Р02

где РО2 - полная энергия излучения, падающего на кри­
сталл за время измерения т; Е - полная энергия излуче­
ния, отраженного кристаллом за время т; P(f}) - отра­
жательная способность кристалла при отклонении на
угол ~ от брэгговского положения.

Интегральная отражающая способность представляет
собой только общую характеристику совершенства кри­
сталла. Она резко возрастает при переходе к мозаичному
кристаллу и несколько падает при наличии в совершен­
ном кристалле отдельных дефектов.

Определение профиля кривой качания. Первый кри­
сталл зафиксирован в положспии максимального отраже­
ния, исследуемый кристалл последовательно поворачи­
вается на малый угол f3 (шаг 1-3"). Счетчик с узкой
щелью определяет отражательную способность кристалла
в зависимости от отклонения от положения максимума
отражения. Построение такой кривой качания позволяет
определить ее ширину на полувысоте W ('1'/). Полуширина
кривой качания совершенного кристалла в двухволновом
приближении динамической теории определяется рентге­
нооптической ха рактсристикой

C!xhl (Yh!YO) 1/2

sin2e
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1t{(h +k +/)
F(hkl)=f[l+e 2 ][l+e"i(h+k)+e1ti(h+l) +

+ е "i(k + l) ] = fF1F2•

Если hkl- числа разной четности, то р2=о, следовательно, р=о.
Если hkl- числа одинаковой четности, то Fz=4. Тогда для h+k+l=
=4n IFlz=64f2; для h+k+l=2n±1 IFI2=32fz; для h+k+l=4n+2
Р=О. Погасания наблюдаются при hkl разной четности и при
hkl=4n+2.

Решение

2. Рассчитать структурную амплитуду, структурный
фактор и определить законы погасаний для решетки типа
алмаза. Координаты базиса [[000, 1/4 1/4 1/4]].

8,30· 103. 233,06 . 10-30 = 3,994"" 4.
1,66· 10-27 . 292

и учитывая 2d sin 8=nл, получим а=6,15 А. Плотность вещества
равна p=zM/V, где V - объем элементарной ячейки, М - молеку­
лярный все, z - число единиц в ячейке. Отсюда (тв - масса атома
водорода)

z=~=
тнМ

+k~+ l~) : . . . . в пашем случае sin2B1: sin282: ••• : sin28n =
= 3: 3,97: 7,98: 10,98: 12: 16,5: 19,06: 20,05 или, с учетом ошибки
измерений, 3: 4: 8: 11 : 12: 16: 19: 20. Отсюда нскомые индексы будут
111, 200, 220, 3I 1, 222, 400, 331, 333. Решетка кубическая гране­
центрированная. Используя квадратичную форму для кубических
решеток

Извеетно ,

Решение

ЗАДАЧИ

1. На дифрактограмме порошка вещества, имеющего
кубическую решетку, снятой в железном излучении,
наблюдались рефлексы при углах Вульфа - Брэгга 15,80;
18,30; 26,40; 31,40; 33,00; 39,00; 43,30; 44,70. Определить
индексы этих рефлексов. Рассчитать постоянную решет­
ки. Определить число молекул в ячейке, если р=
=8,30·103 кг/м3 И молекулярный вес 292. Длина волны

о
железного излучения Лk", = 1,935А.
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Как и в аадаче N2 1, число структурных сдиниц (молекул) в Э,Iе­
ментарной ячейке определим из выражсния

pV
z= тим'

где тн= 1,66·10-27 кг - масса атома водорода, молекулярный всс
Си2О М=2·63,5+t16= 143. Тогда

6,2 . 1()З. 76,76 . 10-30 =2 004"" 2.
z = 1,66 . 10 27. 143 '

Следовательно, ячейка Си2О содержит чстыре атома меди и два ато­
ма кислорода. В пространствеиной группс Рn3т имеются правильные
системы точск с кратностью 2, 4, 6, 8, 12, 24 и 48. Вследствие силь­
ного химического различия меди и кислорода они не могут быть раз­
мещены статистически, и поэтому системы точек с кратностью вышс
четырсх во вниманис не принимаются.

В рсзультатс приходим к следующим правильным систсмам
точск:

1) 000 1/2 1/2 1/2;
2) 1/4 1/4 1/4 ]/4 3/4 3/4 3/4 1/43/4 3/43/4 1/4;
3) 3/43/43/4 3/4 ]/4 ]/4 1/4 3/4 ]/4 1/4 1/43/4.
Кислород может располагаться в положениях 1), а медь - в по­

ложениях 2) или 3).

Решение

Рис. 68. Структура Си20

3. На рис. 68 приведсна структура полупроводнико­
вого кристалла Си2О, характеризующегося простран­
ственной группой Рn3m. Определить, какие из правиль­
ных систем точек могут быть заняты атомами меди и ка-
кие атомами кислорода. (РСи20=6,2·103 кг/м"; а=4,25 А=
=4,25·10-10 м.)



Угол установки кристалла опрсделястся ИЗ выражения

sin8 =, 2: . Yh2 + k2 + [2 = 0,2458, 8_= 14,23°
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Решение

6. Рассчитать угол установки и толщину кристалла
кремния, используемого для монохроматиэации СиКа.­
излучения. Кристалл срезан 110 плоскости (111), aSi =
=5,4308 А, р=2,33·103 кг/м3, f!= 140,9.

ов области ДЛИН волн л. ~~ 1,5А в никеле наблюдается резкий ска­
чок коэффициентов поглощспия. В связи С этим (/t!r)cuK" '-= 45,9
и (/t/r)CUK(3 = 275.

Используя значенис PNi' определяем /t для Cul(.- и Сul((3-излу-
чсний. Из закона поглощения ,=-= /oe-,ld найдем _1_ ~"e-p·d. Под-

. ~
ставив значения /t и d, получим (_,1) =0,42; (-,' ) ~~O,0058.о сек, о C1IK(3

РешеJlие

5. При съемке на дифрактометре в медном излучении
в качестве селективного фильтра используется никель.
Определить, насколько уменьшится интенсивность Ка.­
и Kj3-излучепиЙ. Толщина фильтра 0,0021 см, Р:-Н =
=8,9·103 кг/м3•

о
Слсдовательно, а = 3, 882А.

РСн .100
АСи

c~= --':P"""A-u---;:P"""c-u-'---= 40,49,
AAu + Acu

АСи = 63,54.

РАи .100
Алu

сl = --;P~--"""P~- =59,5,~+~
ААи Аси

ААи = 197,

cta1 +- с2а2
Согласно закону Вегарда, а = 100 ' где

Решение

4. Определить постоянную решетки сплава, состоя­
щего из 82% Аи и 18% Си, если аАи=4,07 Л и аСи=
=3,607 А.
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Су=3( I'!.L _~),Lo ао

где I'!.LfLo и I'!.a/ao- соответственно иэмснсния линейных размеров
чбраэца и элемсигарной ячейки при данной температуре относительно

Равновесную концентрацию вакансий в чистых металлах опрсде­
ляют с помощью соотношения

Решение

етах = (2N RC) 1/2

Тогда дЛЯ N1 (RC=2 Н RC=8 с) еmах=5 и етах=2,5%, дЛЯ N2
en:ax= 1,58 н етах=0,79%.

8. При нагревании образца из свинца от 200 до 320 ос
угловое положение линии (331) изменилось от 820 =42,8
на 8320=42,70. Линейные размеры образца при этом увс­
личились на 19,7·10-4. Рассчитать концентрацию вакан­
сий при температуре 320 ОС. Съемка проводил ась в мед-

о
нам излучении (Лк..= 1,542A).

1. Относительная среднсквадратпчная ошибка равна
1 1 1

р, = ум; 1':1 = VГб4- 0-= 1%; е2 = У10' = 0,31%.

2. При пзмсрснии интснсимстром
1

Решение

7. Определить ошибки при измерении интенсивности
на дифрактометре УРС-50 ИМ. Использовались два ме­
тода: метод постоянного числа импульсов (Nt= 10~ и
N2= 105импульсов); измсрение интенсиметром с RC, рав­
ной 2 и 8 с (Nt= 102.и N2= 103импfс).

Толщину кристалла, участвующую в образовании дифракционной
картины, можно опрелелнть ИЗ соотношения

3 sina· sin (28 - а)
d = /l sina + si!] (28 - а) •

где f.t - коэффициснт поглощсния: а - угол падения нучка рснтгснов­
ских лучей. В данном случае а=е 11, слсдовагельно,

3sinE>
d=~=26,I мкм.



9. Определить максимальное число линий, которое
можно зафиксировать на дифрактограмме, кубической
объемно-центрированной решетки, .снятой при комнатной

о
температуре (а = 2,86IA). Съемка проводилась в кобаль-

о
товом излучении (Лk" = 1,789A).

10. Постоянная решетки кубического кристалла, опре­
деленная по линиям с различным углом Вульфа - Брэгга,

о о
следующая: ав=зоо = 4,043А, ае=450 = 4,066А, ае=БОО =

о о
= 4,050А, ae~720 = 4,043А. Определить наиболее точное
значение а.

11. Рентгенограмма поликристаллического цинка полу­
чена в фокусирующей камере в медном излучении (Лk" =

о _

= 1,540A). Линии 0006 и 2132 образуют триплет: линия
0006 Ка. совпадает с линией ...2132 Ка,. Угол отражения
8 = 69,500. Определить с/а, с и а.

12. Определить, какие рефлексы на рентгенограмме,
снятой с вещества, имеющего кубическую гранецентриро­
ванную решетку, равны нулю.

13. Как установить тетрагональный кристалл относи­
тельно оси вращения, чтобы по одной рентгенограмме
вращения определить все параметры ячейки и тин решет­
ки Бравэ, если первичный пучок перпендикулярен оси
вращения?

14. При дифрактометрических исследованиях меди и
молибдена обнаружено, что угловое положение рефлекса
для меди изменилось с 8=72,360 при 20 ос на 69,760 при
794 ос и для молибдена с 8=78,230 при 20 ос на 76,060
при 1435 ОС. Определить коэффициенты термического
расширения меди и молибдена. Съемка велась в моно­
хроматиэированном СиКа-излучении. Точность опреде­
ления положения максимума +1'.

15. Выбрать излучение, наиболее подходящее для
прецизионных измерений параметров ячейки AI, Аи, Bi,
Mg, Si. Рассчитать погрешность в определении парамет-
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размеров образца и ячейки при начальной температуре (о (обычно
10=200С).

Пользуясь выражениями 2d sin8 =nл и а = d Уh2 +k2 + 12, оп-
А
О о -4ределяем а2О = 4,946 , аЗ20 = 4,945А. Отсюда Ьа]« = 19,0 . 10 .

Следовательно, Cv = 3(19,7 -19) . 10-4 = 2,1 . 10-4.



С _ 4,5486 - ас
- 23,79.10 4 '

где ас - период решетки образца с пеизвестной концен­
трацией Sb. Определить, насколько сдвинутся рефлексы
линий (410) и (325) на рентгенограмме, снятой в Си Ка­
излучении при изменении CSb от 5 до 15%.

20. На пластинку каменной соли, грань которой па­
раллельна (001), под углом 600 падает пучок рентгенов­
ских лучей с поперечным сечением 1 мм2• Определить
интенсивность интегрального отражения, если л= 1,542Л,
J.L= 100 и толщина пластины d= 10 мм.

21. Длина волны К-серии меди лк а: = 1,540А. Опреде­
лить длину волны К-серии молибдена, если ZCu = 29,
гмо = 42.

22. При съемке кристалла железа в камере вращения
радиусом R = 5 см рентгеновский луч падает перпендику­
лярпо оси [100] кристалла, совпадающей с осью камеры.
На какой высоте будет первая слоевая линия, если aFc=

=2,861 А и л= 1,935А?
23. В результате обработки в алюминиевом образце

возникли внутренние напряжения, изменившие пара метр
решетки на 0,1%. Как изменится угловое положение реф-
лекса (222), если а=4,04 А, л=I,542 А?
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ров ячеек. Точность определения положения максимумов
рефлексов +1'.

16. Подобрать селективный фильтр для MOKa-ИЗЛУ­
чения. Определить толщину фильтра, при которой К~-ли­
ния ослабится в 500 раз.

17. Определить среднеквадратичные динамические
смещения атомов висмута в решетке при 100ос. Харак­
теристическая температура висмута 120 К. Решетку вис­
мута считать близкой к кубической.

18. Регистрация дифракционных максимумов произ­
водится гейгеровским и пропорциональным счетчиками
с мертвым временем 200 и 2 мкс соответственно. В мак­
симуме пика зарегистрирована скорость счета 850 имп/с
при фоне 150 имп/с. Определить скорость счета, относя­
щуюся к максимуму, и ошибку в счете.

19. Для определения атомной концентрации (в %)
сурьмы в сплавах висмут - сурьма пользуются выраже­
нием
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является экспрессность и точность. Отечественной про­
мышлепностью выпускаются рентгеновские дифракто­
метры общего назначения серии ДРОН (ДРОН-О,5;
ДРОН-2,О; ДРОН-2,5), а также некоторые специализиро-
ванные дифрактометры. .

Рентгеновский дифрактометр ДРОН-2,О предназна­
чен для широкого круга рентгеноструктурных исследова­
ний различных материалов. В комплект дифрактометра
входят приставки, с помошью которых можно проводить
качественный и количественный анализ (фазовый), изу­
чать степень ближнего порядка, исследовать твердые

Рис. 69. Ренттснооптическая схема диф-
рактомстра:

1-фокус рситгсиовской трубки; 2 - система
диафрагм псрвичного пучка; 3 - образец: 4-
диафрагма счстчика; 5 - детектор (счетчик)

Принцип действия и выбор режимов работы

В· последнее время в физическом металловедепив на­
ходят широкое примснсние рентгеновские дифрактомет­
ры, имеющие ряд прсимуществ по сравнению с фотогра­
фическими установками. Основным ИХ преимуществом

.N'2 1. Рентгеновский дифрактометр

ЛАБОРАТОРНЫЕ РАБОТЫ



Техпнческис данные

1. Максимальное высокое напряжение 50 кВ, макси­
мальный анодный ток 60 мА. Нсстабильностъ высокого
напряжения +0,2%. Нест абильпость анодного тока
±О,2%.

2. Радиус гониометра 180 мм.
3. Диапазон углов перемещсния счетчика от -90°

до +164°.
4. Скорость вращения счетчика от 1/32 до 16 град/мин.
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растворы и текстуры и т. Д. Кроме того, возможны иссле­
дования иптенсивностей отражения от монокристаллов
и определение их ориентации. Применение специальных
приставок позволяет производить исследования в боль­
шом интервале температур (от -180 до + 1200 ОС), а
также в области малых углов.

В дифрактомегре ДРОН-2,0 применяется фокусировка
по Брэггу - Брентано (рис, 69). Он состоит из сле­
дующих функциональных узлов: высоковольтный источ­
ник питания (ВИП-2-50-60); дифрактометрическая стой­
ка сгониометром ГУР-5 и счстчиком БДС-6-05; блок
автоматического управления (БАУ) работой ГУР-5,
ЭВУ-I-4 и УВИ-3; электроиио-вычислитсльное устрой­
ство (ЭВУ-I-4), служащее для усиления амплитудной
дискриминации и счета сигналов интенсивности излуче­
ния, поступающих от детектора (БДС-6-0,5). Интенсив­
ность излучения можно считывать по шкале прямопока­
зывающего прибора, блоку визуальной индикации или
записывать па диаграммной ленте потенциометра КСП-4;
устройство вывода информации (УВИ-3), предназначен­
ное для регистрации данных об интенсивности и угловом
положении рефлекса па ленте цифропечатающей ма­
шинки или перфоратора.

В качестве дстекторов излучения в лифрангомстрах
применяются либо счетчики Гейгера - Мюллера (обыч­
но МСТР-4), либо сцинцилляциоппые или пропорцио­
нальные счетчики. Сцинцилляционный счетчик обладает
рядом преимуществ - высокой эффсктивностью при реги­
страции жесткого излучения, большой скоростью счета
и неограничепным временем службы. Основные характе­
ристики некоторых счетчиков приведсны в приложении
(табл. 4).



Настройка

Для настройки дифрактометра необходимо произ­
вести юстировку и выбрать режимы работы ЭВУ-I-4.
Юстировка заключается в выведении фокуса трубки в
нулевую плоскость гониометра, проходящую через сере-
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Перед включением аппарата необходимо проверить
готовность к работе его составных частей. На источнике
ВИП-2-50-60 все переключатели, кроме тумблера «Огра­
ничение верхнего предела анодного тока», должны нахо­
диться в крайних левых положениях или в положении
«Выкл.». На электронно-вычислительном устройстве
ЭВУ-I-4, блоке автоматического управления и устройстве
вывода информации тумблеры «Сеть» должны быть вы­
ключены.

1. Нажать кнопку «Сеть» на ВИП-2-50-60 и отрегули­
ровать напор воды в системе охлаждения до выключения
звуковой сигнализации. После того, как загорится лам­
почка «Пуск», аппарат готов к включению высокого на­
пряжения.

2. Включить тумблеры «Сеть» на БАУ, ЭВУ-1-4
и УВИ-3.

3. Нажать кнопку «Высокое напряжение» и устано­
вить необходимое напряжение и анодный ток.

Последовательность включения

5. Интервал движения счетчика в шаговом режиме-
0,010; 0,050; 0,10; 0,20; 1,00.

6. Погрешность отработки заданного шага счетчи­
ка 0,0050.

7. Угловая отметка осуществляется через 0,10 или 1,00.
8. Углы дифракции отсчитываются по шкале гонио­

метра, отметкам на диаграмме КСП-4, порядковым номе­
рам шагов сканирования на ленге цифропечатающей ма­
шинки, порядковым номерам шагов на ленте перфо­
ратора.

9. Относительная погрешность измерения скорости
счета не превышает 0,5%.

10. Используются рентгеновские трубки БСВ-8,
БСВ-9, всв.ю, БСВ-ll.
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дины вертикальных щелей коллимационного устройства,
ось гониометра и середину аналитической щели перед
детектором, когда последний находится в нулевом поло­
жении (см. рис. 69). Юстировка достигается продольным
смещением и разворотом трубки вокруг горизонтальной
оси, в результате чего линия фокуса совмещается с нуле­
вой плоскостью. При этом используются приставка ГП-4
и юстировочная кювета с флуоресцентным экранчиком
и перекрестием. Далее необходимо найти нулевое поло­
жение детектора, т. е. чтобы на равном расстоянии по обе
стороны от нуля по шкале счетчика интенсивность была
одинаковой.

Дальнейшая юстировка состоит в том, чтобы образец
был параллелен первичному пучку и срезал половину его
интенсивности. Для этого следует закрепить в держателе
плоского кристалла или приставки ГП-4 пластинку квар­
ца или калиброванную металлическую пластинку с поли­
рованной поверхностью. Установить детектор в нулевое
положение и, поворачивая приставку с образцом (при
неподвижном детекторе), найти положение, при котором
интенсивность проходящего пучка максимальна. Затем
добиться, чтобы при положении держателя образца в
найденном положении и при повороте его на 1800 интен­
сивность составляла бы половину интенсивности первич­
ного пучка (допустимое отклонение ± 10%).

Режимы работы измерительно-регистрационного уст­
ройства определяются по дифракционному отражению от
образца. В качестве эталона рекомендуется применять
пластинку а-кварца, вырезанную по плоскости (10iТ).

Для настройки ЭВУ-I-4 необходимо установить в при­
ставке кварцевую пластинку и вывести ее в отражающее
положение (для медного излучения 28= 26,6520). Подоб­
рать порог дискриминации, на 1-1,5 В превышающий
амплитуду шумов (при перекрытом пучке), и определить
коэффициент усиления. Построить кривую амплитудного
распределения и определить ширину окна и нижний по­
рог. Перекрыть пучок, измерить шумы схемы за 100 с.
Если шумы окажутся больше указанных в паспорте де­
тектора, необходимо снизить напряжение питания детек­
тора на 20-30 В.

Изменение режимов работы ЭВУ-I-4 производится при
смене трубки или детектора.



.Nt 2. Индицирование дифрактограмм

Часто для решения определенных задач рентгено­
структурного анализа необходимо найти индексы интер­
ференции (HKL) рефлексов на рентгенограмме. Индексы

gs

Практическая часть

1. Ознакомиться с устройством дифрактометра
ДРОН-2 (использовать инструкции к отдельным узлам).

2. Провести полную настройку дифрактометра.
3. Освоить методику регистрации интенсивности при

съемке «по точкам» с записью на ленте цифропечатаю­
щей машинки и на диаграммной ленте КСП-4.

4. Выбрать режим работы дифрактометра для фазо­
вого анализа и прецизионного определения параметров
решетки.

Выбор оптимальных условий съемки

Для решения, различных задач необходимо соответ­
ствующим образом выбрать геометрические условия
съемки: если требуется высокое разрешение, следует
использовать узкие щели; при необходимости получения
достаточно высокой интенсивности используют широкие
щели. Неправильный выбор геометрических условий
съемки приводит к искажению профиля дифракционной
линии и ее сдвигу.

Для работы с минимальной ошибкой следует придер­
живаться следующих оптимальных соотношений:

Hp~VRr, н.ьан ; н.ен; bc~2bf,
где Н р - высота освещенной части образца, Не - щели
детектора, Н! - проекции фокуса соответственно; "(­
горизонтальная расходимость первичного пучка; Rr - ра­
диус гониометра; Ье - ширина щели детектора; Ь! - ши­
рина проекции фокуса.

Скорость движения счетчика также следует выбирать
в зависимости от конкретной задачи. При больших ско­
ростях уменьшается интенсивность рефлекса и он сдви­
гается. Мерой искажения профиля рефлексов служит
произведение RCV, где RC=T - постоянная интегриро­
вания, V - скорость движения счетчика.
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где
1 1 1 1 1 1

А = (i2 = d~oo; В = 7т = d~10; С =7 = d~OI'

При индицировании необходимо учитывать погасания,
т. с. отсутствие на рентгенограмме Линий с соответствую­
щими индекса ми Н KL. Погасания определяются равен-

для ромбической
4sin28HKL _ 1 _ НЗ + ка + L2л2 - -d2 - (iI tF СГ·

hkl

Эти выражения можно записать и несколько иначе, на­
пример, для ромбической сингонии

-~ - = Q = АН2 + ВЮ + CL2,
dhkl

для тетрагональной
4siп38ЯКL

л2 = d~kl =

Индицирование рентгенограмм при известных пара­
метрах решетки и межплоскостных расстояниях большей
частью является однозначной задачей, которая услож­
няется по мере понижения симметрии ячейки. Возможны
различные методы нахождения индексов интерференции:
как аналитические, так и графические. При индицирова­
нии во всех случаях пользуются так называемыми квад­
ратичными формами для разных сингоний:

для кубической

4siп2?ЯКL = _1_ = Q = Н2+ ~Э+ L2 ;
Л d~kl а

для гексагональной (и ромбоэдрической в гексаго­
нальных осях)

4siп28ЯКL

л2

интерференции - это произведение индексов плоскости
(hkl) на порядок отражения n:

н-ьн, K=nk; L=nl.



. sine"
вш еll = 1,102

Индицирование рентгенограмм, снятых с кристаллов
кубической сингонии, основывается на пропорциональ­
ности величин sin2e членам целочисленного ряда:

8HKL = А (Н2+~ + L2) = ~ sin26HKL; N=H2+K2+U;

81:82:6з: ~Nl:N2:Nз: ... , т. е.
sЫ!81:siп262:siп26з: ~(Hi+Ki+Li): (H~+K~+Ц): ....

Другими словами, если записать ряд отношений квад­
ратов синусов углов, соответствующих обнаруженным
рефлексам, к квадрату синуса первого угла, то получим
ряд отношений суммы квадратов индексов. Этот ряд со­
стоит из строго определенных чисел, принадлежащих
различным типам решеток. Например, для примиливной
кубической решетки (К6) ряд будет следующим: 1; 2; 3;
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откуда

ством нулю структурного фактора интенсивности и зави­
сят от типа решетки. Так, для объемно-центрированной
решетки на рентгенограмме отсутствуют линии, для ко­
торых сумма индексов (H+K+L) - число нечетное. Для
гранецентрированной кубической решетки гасятся отра­
жения, имеющие индексы НKL .разной четности. В случае
решетки типа алмаза гасятся отражения, для которых
НKL - числа разной четности, и отражения с четными
индексами, сумма которых не делится на четыре.

На рентгенограммах веществ с гексагональной решет­
кой отсутствуют линии, для которых L есть число нечет­
ное, а сумма Н+2К кратна трем, отсутствуют также
линии OOOL при нечетном L. Возможные индексы интер­
ференции для первых десяти линий рентгенограмм неко­
торых решеток приведсны в приложении (табл. 4).

Обычно при съемке дифрактограммы используют
фильтрованное излучение. Если же применение фильтра
нежелательно, то перед индицированием следует выде­
лить рефлексы, возникшие под действием ~-излучения.
Для этого можно воспользоваться зависимостью

sin8" л--;---,:::--= ~: = 1,102,
sine~ JI."



Определенные из рентгенограммы значения 19sin8
в том же масштабе наносятся на другую полоску бумаги.
Накладывая полоски друг на друга и передвигая до тех
пор, пока штрихи экспериментальной полоски совпадут
со штрихами рассчитанной, можно определить индексыл.
интерференции и значения 192(l' (При этом следует

учитывать возможные" погасания.)
Индицирование рентгенограмм для кристаллов, отно­

сящихся К средней категории (гексагональная, тригональ­
ная и тетрагональная сингонии), проводится подобным
образом. Но поскольку отношение квадратов синусов
углов не обязательно равно отношению ряда целых чи­
сел, то можно ИСПОЛЬЗОВаТЬследующее обстоятельство:
QHKo=A (Н2+НК+К2) - для гексагональной (и триго­
нальной в гексагональных осях) сингонии; QHKO=
=А (Н2+К2) - для гетратональной сингонии. Аналогич­
но QOOL= ви. Рассчитав ряды Qпко и QOOL, можно подо­
брать значения HKL.

В связи с тем, что аналитический метод индицирова­
ния несколько громоздок, рентгенограммы кристаллов
средней категории обычно индицируют графически. Квад-
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19sin8=lg 2: ++lg(H2+K2+L2).

ТО

4; 5; 6; 8; 9; 10; 11, для оцк (1(8) - 1; 2; 3; 4; 5; 6; 7;
8; 9; 10, для ГЦI( (1(12) - 1; 1,33; 2,66; 3,67; 4; 5,33; 6,33;
6,67; 8; 9 и для решетки типа алмаза (1(4) - 1; 2,66; 3,67;
5,33; 6,33; 8; 9; 10,67; 11,67; 13,33.

Таким образом, записав ряд отношений квадратов
синусов, можно с точностью до общего множителя
(2 или 3) определить индексы интерференций.

Рассмотрим графические методы индицирования.
Один из них заключается в следующем: на полоску бу ..
маги наносятся рассчитанные для всех HKL значения

}lg (Н2 + К2 + L2)1/2. Так как квадратичную форму

можно записать в виде
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.N'!! 3. Теоретический расчет рентгенограммы
поликристалла кубического вещества

Под расчетом понимают определение углового поло­
жения линий на рентгенограмме и их относительной
интенсивности. Это необходимо, например, при проведе-

Практическая часть

1. Выбрать режим работы дифрактометра и получить
дифрактограммы кристаллов кубической и тетрагональ­
ной (или гексагональной) сингоний.

2. Провести индицирование дифрактограмм .

ратичную форму для кристаллов средних сингоний
можно записать в виде

~2 = ~2 [Мнк + (C~;)2 ]о
где М =Н2 + К2 для гетратональных кристаллов и М =

3= Т (Н2 + НК +Ю)для гексагональных. В данном слу-

чае можно построить график зависимости +Ig [ Мнк +
+ (c~;)2 1 от отношения с/а для всех возможных ком­
бинаций HKL (такие графики называются номограммами
Халла).

Для индицирования на полоску бумаги в масштабе,
одинаковом с номограммами Халла, наносятся получен­
ные из рентгенограммы значения Ig siп е. Полоску рас­
полагают на номограмме горизонтально и перемещают
поступательно в плоскости чертежа до совпадения штри­
хов, соответствующих 19 sin в, с кривыми номограммы.
(Под поступательным перемещением подразумевается
смещение вдоль оси ординат и вдоль оси абсцисс.) При
пересечении всех штрихов с кривыми на номограмме
индексы определены.

Несколько другие номограммы предложены Банном
и Бьерстремом. Однако индицирование проводится совер­
шенно так же, как и по кривым Халла.
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нии количественного анализа, исследовании некоторых
дефектов кристаллической решетки и т. д.

Работа состоит из двух частей.
Определение углового положения линий. Угловое по­

ложение линий рассчитывается по формуле Вульфа-­
Брэгга исходя из межплоскостных расстояний и длины
волны излучения. Для определения межплоскостных рас­
стояний пользуются квадратичными формами. Входящие
в квадратичную форму индексы интерференции опреде­
ляются из законов погасаний с учетом пространственной
группы кристалла. Полученные данные заносятся в таб­
лицу.

Определение относительной интегральной интенсив­
ности.Согласно кинематической теории рассеяния рентге­
новских лучей, соотношение интенсивностей линий на
рентгенограмме зависит от ряда факторов. Интегральная
интенсивность отражения от поликристалла равна

/т = к.гю.; Рр!·е-2М·Р·А (8),

где /0 - интенсивность первичного пучка; /( - постоян­
ная; Р LG - угловой множитель интенсивности; 1F 12 -
структурный множитель интенсивности; е-2М - тепловой
множитель интенсивности (фактор Дебая - Валлера) ;
Р - множитель повторяемости (см. приложение, табл. 9);
А (8) - абсорбционный множитель.

Строго говоря, множитель PLG является произведе­
нием поляризационного и лоренцевского факторов и за­
висит от геометрии съемки:

PLG _ 1+ cos228
- sin28cos8

Значение PLG можно взять из таблиц (см. приложение,
табл.2).

Структурный множитель зависит от расположения
.атомов в решетке кристалла:

IF I~KL = rIfje-2~l (Hxj+ KYj+ LZj>]2,
i

где fj - атомный множитель; Н'К]: - индексы интерфе­
ренции; ХШjZj - координаты атомов базиса. В тригоно­
метрической форме
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где а - постоянная решетки; А - атомный вес.

численные значения констант, получим

М = 0,285·10-11 [Ф (х) + _1 J (Н2+ю+ Р),
а1е·А х 4

(для кубической решетки) и подставив

как

где h - постоянная Планка; т - масса атома; е - ха­
рактеристическая температура; Ф(Х) - функция Дебая

sin2e(см. приложение, табл. 8); х = е/т. Записав ').2

Н2+К2+Р
4а2

где Zx - атомный номер элемента.
Температурный множитель учитывает ослабление

интенсивности линий в результате увеличения разности
фаз рассеянных лучей, обусловленной- тепловыми коле­
баниями. Для веществ, имеющих кубическую структуру:

М = 6h2 (Ф (Х) + _1 ) sin28
тke х 4 лS'

( _2_)1/3
55 '

sine- л
sin8

'А

sine
лZx f

= 55 cs

I F 1~l(L= [~fJ cos2л (Нх) + КУ) + Lzj) 11+
j

+ l~fj sin 2л (н»,+ КУ} + Lzj) ]2.
j

Если начало координат выбрано в центре инверсии, то

IF 1~l(L= l~fj cos2л (Нх} + КУ) + LzJ) J8.
/

Атомный множитель интенсивности учитывает распре­
деление электронов и их количество. Можно рассчитать
значение атомного множителя, воспользовавшись f кри
вой для цезия (см. приложение, табл. 5):

fx ( Si~ е ) = ~5fcs [( Si~ е ) ( ;5 ) 1/3 ] =



•
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N!/ 4. Рентгеновский фазовый анализ

Рентгеновский метод фазового анализа является
наиболее универсальным и экспрессным. (Однако в слу­
чае сложных многофазных образцов целесообразно
Использование других методов.)

Качесхвенный фазовый анализ основан па точном
определении положения и интенсивности дифракционных
максимумов, так как по известному набору межплоскост­
ных расстояний и соответствующих им ингенсивносгей
можно определить фазовый состав исследуемого образца.
Если известен химический состап образца, то достаточно
сравнить экспериментально определенные межплоскост­
вые расстояния и интенсивности с табличными данными
Для небольшого количества возможных химических

Практическая часть

1. Записать в таблицу следующие исходные данные:
Вещество
Пространствеиная группа
Постоянная решетки
Координаты атомов базиса
Излучение
Закон погасаннй
2. Определить возможные индексы линий. Рассчитать

иежплоскосгныс расстояния и углы.
3. Вычислить множители интенсивности и найти их

произведение для каждой линии рентгенограммы.
4. Приняв максимальное произведение множителей

за 100, определить относительное значение иптенсив­
носгей для остальных линий рентгенограммы.

5. На дифрактометре получить рснтгснограмму и,
приняв интенсивность линии с максимальной площадью
за 100, определить относительные интенсивности осталь­
ных линий.

6. Сравнить полученные данные с расчетными и про­
анализировать причины расхождений.

Абсорбционный множитель зависит от геометрии
съемки. При съемке на дифрактометре абсорбционный
множитель практически не зависит от угла отражения
(А (8) = 11/2) и его можно не учитывать.
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соединений. Наиболее полные и систематические данные
приведены в картотеке ASTM. Если же химический со­
став образца неизвестен, то задача не решается одно­
значно. Это обусловлено тем, что относительные интен­
сивности и межплоскостные расстояния, определенные И:3
рентгенограмм некоторых веществ, относящихся к одина­
ковому структурному типу, довольно близки друг к другу.

При проведении фазового анализа необходимо тща­
тельно выбирать режим работы дифрактометра, так как
для точного определения углов отражения (т. е. меж­
плоскостных расстояний) обычно используют узкие щели,
малую постоянную времени, а для точного определения
интенсивности - широкие щели и большую постоянную
времени.

В большей или меньшей степени этим альтернативным
условиям удовлетворяет следующий режим: работы диф­
рактометра:

Ширина первой и второй щелей, мм - 1,0
Ширина щелей перед счетчиком, мм - 0,25
Высота освещенной части образца, мм - 15
Высота щели счетчика, мм - 12
Скорость движения счетчика, град/мин - 2
Постоянная времени, с - 5
Скорость движения диаграммы, мм/ч - 1800
Для достижения большей точности в определении

углов можно уменьшить скорость движения счетчика до
1 град/мин. При этом значительно уменьшается сдвиг
центра тяжести дифракционной линии.

Получив из дифрактограммы весь набор межплоскост­
ных расстояний (если известен химический состав образ­
ца), выделяют ряд межплоскостных расстояний, соответ­
ствующих предполагаемым фазам. Выбранные ряды со­
поставляют с табличными данными для каждой из фаз.
Если все интенсивные линии и большая часть слабых
линий, имеющихся на рентгенограмме, совпадают с таб­
личными данными для одной из определенных фаз, то
присутствие последней можно считать установленным.
При анализе образца многокомпопентного состава сле­
дует иметь в виду, что интенсивные линии могут отно­
ситься к разным фазам. Кроме того, интенсивность диф­
ракционных линий сильно зависит от наличия в образце
текстуры, что необходимо учитывать при количественном
фазовом анализе.
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П /~ lаолучив из дифрактограммы отношения -,- и -/-'
lь ь

Можно рассчитать та'
Для графического определения та следует построить

Ф ~ о .гра ик зависимости -,- от Па' трезок, отсекаемы и на
/ь

оси абсцисс, равен Па' (Для повышения точности прямую

(1)

отсюда

Количественный фазовый анализ. При количествен­
нОМанализе многофазного образца рассматривают отно­
сительные интенсивности дифракционных линий, относя­
щихея К различным фазам. В случае высоких концентра­
ций точность определения фазового состава может
достигать 0,5-2% и ограничивается главным образом
точностью измерения интенсивности, в случае малых кон­
центраций и при отсутствии монохроматизации излуче­
ния точность составляет примерно 5%.

Существует несколько методов количественного опре­
деления фазового состава образцов, зависящих от соот­
ношений между коэффициентами поглощения отдельных
фаз и образца. Наиболее распространенным является ме­
тод внутреннего стандарта. Здесь сравниваются интен­
сивности дифракционных линий образца, к которому
добавлено известное количество определяемой фазы.
Тогда, если та и ть - весовые концентрации фаз а и Ь,
присутствующих в образце, то

та -K~
ть - /ь'

гле К = (Р IЛ . р. 1 F 12) а V~. lа' lь _ интенсивности
I"i (PLG'P'IF\2)b И'

дифракционных линий фаз а и Ь соответственно.
После добавления известного количества Па К опреде­

ляемой фазе имеем



Практичсская часть

1. Выбрать режим работы дифрактометра для двух­
или трехфазного образца.

2. Записать дифрактограмму и определить фазовый
состав исследуемого образца.

3. Для определения количества имеющихся фаз вы­
брать соответствующие дифракционные линии и опреде­
лить их интенсивности.

4. Добавить к образцу известное количество опреде­
ляемой фазы и снова определить интенсивности тех же
дифракционных линии.

5. Используя (1), определить содержание исследуе­
мой фазы. Проделать это же графически.

НII '5. Прецизионное измерение параметров ячейки.
Определение границы растворимости

и типа твердых растворов

Одной из важных характеристик вещества является
величина элементарной ячейки. Она весьма чувствитель­
на практически к любому виду воздействий на кри­
сталл - облучению, деформации, нагреву, наличию при­
мссей и т. д. Например, по изменению постоянной решет­
ки при облучении можно определить концентрацию
возникших дефектов. Сравнивая параметры решетки
кристаллов, определенные при разных температурах,
можно найти коэффициенты термического расширения,
установить наличие и природу фазовых переходов (в чис­
тых металлах).

Точность определения величины элементарной ячейки
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строят по нескольким точкам, соответствующим различ­
ному количеству подмешиваемой фазы.)

Если фаза а содержится в образце в небольшом коли­
честве, сравнивают интенсивности самой сильной дифрак­
ционной линии фазы а и слабой линии фазы Ь.

ДЛЯ получения достоверных рсзультатов необходимо
учитывать влияние дисперсности порошка и текстуры.
Ошибки, возможные при количественном определении
фазового состава, связаны главным образом со способом
лриготовления образца, его природой и с рядом инстру­
мснтальных факторов.
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Отсюда следует, что точность возрастает с приближением
угла отражения к 900.При этом, однако, необходимо учи­
тывать спектральную ширину дифракционных линий.
Каждой линии соответствует спектральный интервал
дл, благодаря чему линия имеет, согласно уравнению
Вульфа - Брэгга, угловую ширину

Д8_:_~tg8.
'}.,

Таким образом, для получения дифракционных линий,
соответствующих прсцизионной (750~e~850) области
отражения, необходимо подобрать подходящее излу­
чение.

Рис. 70. Определение положения мак­
симума и центра тяжести дифрак­

ционной линии

20

r,

зависит от точности изменения соответствующих меж­
плоскостных расстояний. Для кубической системы

а = d VН2 + 1(2+и.
Относительную ошибку в определении межплоскост­

ного расстояния можно найти, продифференцировав фор­
мулу Вульфа - Брэгга при л=сопst:

дd
-d-= -сtg8д8.



л = РЛt + Л2
с Р+ 1
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с достаточной степенью точности лс определяется из вы­
ражения

1..

S лf (л) .п.
л,лс = -..;----­

Л.J f (л) рл
Л,

и, следовательно, в уравнении Вульфа - Брэгга необхо­
димо пользоваться длиной волны лс, также соответствую­
щей центру тяжести спектральной линии:

(1)

На практике определяют угол е, соответствующий
либо максимуму дифракционной линии Втах, либо ее
центру тяжести ее (рис. 70). Эти величины (етах, ее)
определяются из профиля линии, который можно полу­
чить построением по точкам (методом постоянного вре­
мени счета или постоянного числа импульсов) или запи­
сывая линию на ленте регистрирующего прибора. Первый
метод предпочтительнее. .

Положение максимума дифракционной линии обычно
определяется следующим образом. Путем измерения
интенсивности в точках, отстоящих друг от друга на угло­
вой интервал дВ = 3-5', строится профиль линии. Затем
определяются середины отрезков, соединяющих точки
с равными интсисивпостями. При этом интенсивность
линий определяется как разность между измеренной
интенсивностью и фоном, изменение которого в пределах
линии можно считать линейным. Пересечение линии,
соединяющей середины отрезков с профилем, определяет
положение максимума дифракционной линии етах.

Для повышения точности измерения пара метров
ячейки определяют угол Ве, соответствующий центру
тяжести дифракционной линии:

е.J 1(е) edeее = ----,::8-'.' _
е.
S 1(В) de
8,
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Положспие центра тяжести сначала определяют в сдини­
цах Х, а затем переводят в угловые единицы:

82-е1
28с = 28х=о + Ха l'n-

В данном случае 81 и 82 - численные значения углов
(в градусах), соотвстствующих началу и концу интер­
вала измерений.

Ошибки в определении углового положсния линии
делятся па случайлыс и систсматические. Большую
часть систематических (инструменгальных) ошибок при
использовании дифрактомстра можно уменьшить путем
прямолинейной экстраполяции результатов на 8 =900
(например, ав=f(соsZ8)). Случайные же ошибки не за­
висят от угла дифракции.

Измерив величину элементарной ячейки, можно опре­
делить границу растворимости одного элемента в другом.
В области твсрдого раствора (однофазной области) раз­
меры элемснтарной ячейки, согласно закону Вегарда,

где числитель - момсит площади линии, знаменатсль­
площадь под дифракционной линией, 1 (Xi) - интенсив­
ность в точке х..

Разобьем профиль линии на п интервалов и обозначим
координаты вдоль оси 28 через + хч. Если интервалы

е -8равнымежду собой, то ~Xi = 2 11 И его можноn-
вынести из-под знака суммы (82 - 81 - угловая ширина
линии в мм). Тогда

п'

] I(xJxi~Xj
i=O Млxc=----n-----------=-s:-'
~ 1{xJ ~Xi л
i=O

где р - отношение иптенсивносгей К(1.\ и К(1.2' Интегриро­
вание в выражении (1) можно заменить суммированием.
Тогда без учета фона
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где р - плотность сплава; V - объем элементарной ячей­
ки; п - число частиц в ячейке; ты - 1,66·10-24 г; Аср-

(3)

(2)

М=nmнАср,

но, с другой стороны,
M=pV,

..
с, '10

r

линейно изменяются с концентрацией, в двухфазной же
области они постоянны (рис. 71).

Измерив параметры решетки чистого материала и не­
скольких закаленных сплавов (закалка фиксирует со­
стояние, соответствующее высокой температуре, при

которой образец был
выдержан перед закал­
кой), находящихся при
температуре закалки R
области твердого раст­
вора и двухфазной об­
ласти, по графику зави­
симости размеров эле­
ментарной ячейки от
концентрации опреде­
ляют границу раство­
римости.

Прсцизионное изме­
рение параметра ячейки
позволяет не только
установить концентра­
цию раствора, но и

Рис. 71. Зависимость параметра ячей- определить, к какому
ки от состава сплава структурному типу (за-

мощения, внедрения,
вычитания) он относит­

ся, а также охарактеризовать степень упорядочения в
расположении атомов. Для этого необходимо рассчитать
число атомов в элементарной ячейке решетки твердого
раствора. Число частиц в ячейке раствора замещения не
изменяется по отношению к растворителю, в растворе
внедрения - увеличивается, в растворе вычитания­
уменьшается.

Число частиц в ячейке определяют из сопоставления
рассчитанного объема элементарной ячейки и данных
о плоскости сплава: масса элементарной ячейки
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Н!! 6. Определение величин областей
когерентного рассеяния и плотности дислокаций

по эффекту экстинкции
Экстинкция - это ослабление интенсивности отраже­

ния рентгеновских лучей от кристалла в результате
Взаимодействия первичного пучка с вторичными волнами,

5. Построить график зависимости периода решетки
от концентрации. Определить границу растворимости при
данной температуре. Для получения температурной зави­
Симостипредела растворимости необходимо исследовать
закаленные при разных температурах образцы.

6. По формуле (4) определить, к какому структур­
ному типу относится твердый раствор.

(4)n= pV
mнАср

Практическая часть
1. Подобрать излучение и для данного материала

выбрать дифракционную линию в прецизнонной области
узлов (750~e~850).

2. Приготовить сплавы, лежащие в однофазной
области, а также образец чистого растворителя и сплава,
лежащего в двухфазной области.

3. По точкам построить профили выбранных линий,
применяя метод постоянного времени счета. Если уровень
фона составляет более 25% от интенсивности максимума,
следует применять метод постоянного числа импульсов.
, 4. Рассчитать периоды решеток исследуемых образ­

цов, определяя либо вшах, либо ее. Оценить ошибку
в расчете, используя выражение

~ = + ctg едов.а -

полу-

если

РА +РАсредневзвешенныйатомный вес; Аср = 1 1100 2 2 , если
100P1, Р2 - атомные проценты, Аср = --;::----;:;--

~+~'
А1 А2

P1, Р2 - весовые проценты. Приравнивая (2) и (3),
чаем



q = ...!:_ N ~hkl ').1 F 1 = 31 84·1014 _р_ ~hkl ').IF!, (2)mс2 SlП Е> ' А SlП е
где р _ плотность вещества; А _ атомный вес; dhh1 _

меЖплоскостное расстояние; N _ число атомов в еди­
нице объема; F _ структурная амплитуда.
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где п _ число отражающих плоскостей в одном блоке,
параллсльных друг другу; q _ отражающая способность
плоскости. (Это выражение справедливо при учете пер­
ВИЧНОЙ экстинкции.)

Величину q можно определить из выражения

(1)thnq
lp = lмоз ,nq

рассеянными атомами кристалла. Согласно динамической
теории рассеяния, суммарная амплитуда вторичных волн
сравнима с амплитудой первичного пучка и по фазе про­
тивоположна псрвичному излучению. Этим и обуслов­
лено резкое ослабление амплитуды первичного пучка.
Различают первичную и вторичную экстинкции.

Первичная экстинкция проявляется в пределах одного
блока мозаики акр. Уменьшение размеров блоков мо­
заики приводит к ослаблению интенсивности отражения
из-за взаимодействия лучей, отраженных от соседних по
глубине блоков, если угол разориентации между блоками
невелик. Чем меньше угол разориентации, тем сильнее
этот эффект, называемый вторичной экстинкцией.

Эффект экстинкции, вообще говоря, эквивалентен
увеличению коэффициента поглощения и зависит от угла
отражения и порядкового номера рассеивающего эле­
мента. При уменьшении размеров блоков до 10-5 см
эффектом экстинкции можно пренебречь. Кристаллы
с блоками таких размеров называются идеально мозаич­
ными. Интенсивность рентгеновских лучей, отраженных
от идеально мозаичного кристалла, гораздо больше, чем
от совершенного, в котором наблюдается эффект
экстинкции.

Для реальных кристаллов, структура которых зани­
мает промежуточное положение между идеально мозаич­
ным и совершенным кристаллами, согласно динамической
теории Дарвина, интегральная интенсивность Ip связана
с 1моэ зависимостью
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где H1K!L1 и H2K2L2 - разные порядки отражения от
одной плоскости. Использование этого выражения обус­
ловлено тем, что при больших углах отражения (линии
с большими НKL) влиянием экстинкции можно пр сне­
бречь, а влиянием текстуры нельзя.

(4)thnq
nq

lмозн2к,L.
Iмозн.КtLt

IpHtKtL.
IpH2K2L.

от nq приведена в приложенииnq
(табл. 7).

С учетом точности измерения интегральной интенсив­
ности для расчетов следует пользоваться значениями
nq>O,4.

При исследовании поликристаллов идеально мозаич­
НЫЙэталон приготавливают шлифОВКОЙ образца, имею­
щего такую же кристаллическую решетку, на абразивной
бумаге. Для предотвращения появления текстуры шли­
фовку следует производить попеременно в разных на­
правлениях. В эталонном образце не должно наблю­
даться вторичной эксгиикции. Для проверки необходимо
измерить и сравнить с теоретическими значениями отно­
шение интснсивпостсй отражений разных порядков от
ОДНОЙ плоскости. Если экспериментально найденные
отношения не отличаются от рассчитанных на величину
большую, чем ошибка в определении интенсивности, то
образец можно использовать в качестве эталона.

Ошибку в определении отношения интенсивностей
можно рассчитать по формуле

б ( IH•K•Lt )= /1,.IH.K.Lt·IH,K.L,+/1,.IH.K.L.,IH.K.L.

IH•K•L• I~.K2L.

Если в результате обработки в исследуемом образце
появляется текстура, вместо формулы (1) следует исполь­
зовать выражение.

th nqЗависимость

Для определения размеров блоков необходимо вычис­
лить величину 1р/1моз- Далее для полученного отношения

1 thnq-1 Р = находят nq. По формуле (2) определяют
моэ nq

значение q, а размер блоков - по формуле

. D = ndhkl• (3)



J(2 7. Изучение ВОЛОКНИСТЫХ текстур
с помощью обратных полюсных фигур

В процессе пластической деформации часто наблю­
дается образование пренмущественной ориентации
отдельных кристаллитов, приводящее к «статистической»
анизотропии образца, обычно называемой текстурой.
Наличие текстуры приводит к заметным изменениям на
рентгенограмме, поэтому рентгенографические методы

)16

Практическая часть

1. Приготовить эталон. Сделать вывод о возможности
применения данного образца в качестве идеально мозаич­
ного эталона.

2. Определить интенсивность первых линий у иссле­
дуемого образца и эталона. При наличии текстуры изме­
рить интенсивности двух пар линий с разными порядками
отражения.

3. Найти отношение ннтенсивностей по формулам (1)
или (4).

4. По данным таблицы построить график зависимости
thnq от nq и найти значение nq из отношения интен­

nq
сивносгей.

5. Рассчитать значение q по формуле (2).
6. Из значений nq и q определить п и по формулам

(3) и (5) рассчитать D и N.
7. Определить значения D и N при пластической де­

формации (или старении).
8. Проанализировать изменение D и N с ростом сте­

пени пластической деформации (или времени старения).

Определив размеры блоков, можно рассчитать плот­
ность дислокаций. Согласно теории Бюргерса, граница
между областями когерентного рассеяния, имеющими
небольшую разориентировку, является стенкой краевых
дислокаций. Для кристаллов, имеющих кубическую ре­
шетку, плотность дислокаций по границам связана с ве­
личиной блока следующим соотношением:

3N = ---yj2. (5)



Существует несколько сложных видов аксиальных
текстур, наличие которых возможно в мегаллических
проволоках (рис. 72). В обычной аксиальной текстуре
угол между осью волокна и осью проволоки равен нулю.
Если этот угол отличен от нуля, возникаст спиральная
волокнистая текстура. Если угол между осью волокна
и осью проволоки равен 900, то получается кольцевая
аксиальная текстура.

Рассмотренные тскстуры являются нсцснтрирован­
ными, т. е, ориентировка кристаллитов 130 всех точках
образца олинакова. Другими словами, образец содержит
не одну, а множество парвллельпых осей текстуры, рас­
Положенных одна возле другой. Аксиальные текстуры,
содержащие единственную ось бесконечного порядка,
называют центрированными.

Для изучения аксиальных текстур обычно пользуются
методом обратных полюсных фигур, которые в данном
Случае имеют преимущества перед обычными, так как до­
статочно одной полюсной фигуры, чтобы судить о преиму-
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Рис: 72. Схема аксиальной (волокнистой) текстуры:
а - в проволоке. б - в плонкс, напылснной на подложку

а

чаще вссго используются для изучения возникающих
ориентировок.

Если какое-либо одно кристаллографическос направ­
ление параллельно искоторой оси (оси текстуры), то та­
кая текстура называстся простой волокнистой (аксиаль­
ной). Совокупность ориентировок, возможных при акси­
альной текстуре, можно получить при вращении отдель­
ного кристаллита вокруг оси текстуры. В связи С этим
данную текстуру иногда называют нсограниченной. Обра­
зование такой текстуры возможно при растяжении, воло­
чении, экструзии, сжатии.



С некоторыми допущениями отношение С/С' можно опре­
делить, если провести суммирование (4) ннтснснвностей
по всем отражениям:

_1_ ~ I~kl = сС' ~ Phk1
n ~ Ihkl n
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(4)

Разделим уравнение (1) на уравнение (3):
Ihkl С
-,-=-С' Phk1·

IMl

(3)

При отсутствии текстуры величина Р постоянна и равна
среднему значению. Следовательно, значение Р = 1 соот­
ветствует полюсной плотности образца без текстуры. Для
образца без текстуры интенсивность отражения от пло­
скости (hkl)

(2)

шественной ориентировке и се рассеянии. Обратная по­
люсная фигура - это стандартная гномостереографи­
ческа я проекция кристалла, на которой нормалям к кри­
сталлографическим плоскостям придается вес, пропор­
циональный вероятности совпадения нормали к этой
плоскости с некоторым внсшним направлением, например
направлением растяжения или усадки.

Используя дифрактометр с фокусировкой по Брэггу -­
Брентано (ДРаН, УРС-50 ИМ) и преиебрсгая горизон­
тальной и вертикальной расходимостью первичного пуч­
ка, можно построить обратную полюсную фигуру.

Интегральная интенсивность отражения от плоскости
(hkl) образца, обладающего текстурой, подчиняется сле­
дующему выражению:

Ihltl= loCAPItkI, (1)
где 10 - интенсивность псрвичного пучка; С - постоян­
ная, зависящая от образца; А - произведение факторов
интенсивности (структурного, лоренцевекого и т. д.);
Рыа - вероятность, с которой нормаль к (hkl) совпадает
с нормалью к поверхности образца. Другими словами,
РМ1 - это полюсная плотность (полюсный вес).

Нормировка величины Р обычно производится сле­
дующим образом:

~ 1 SР = -4- Phk1dQ = 1.n g
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V = Phkl .100%.п

(6)Р _ /hkl n
hkl - /~kl ~ /~kl •

~ lhkl
При использовании данного метода необходимо иметь
бестекстурвый эталон.

В связи с тем, что в большинстве случаев металличе­
ские образцы обладают текстурой, изготовить хороший
эталон достаточно сложно. Обычно приготавливают поро­
шок исследуемого металла, смешивают его снебольшим
количеством связующего вещества и наносят на пластин­
ку, по площади равную исследуемому образцу. Использо­
вать в качестве эталона таблетки, спресованные из по­
рошка, следует с осторожностью, так как в процессе прес­
сования может образоваться текстура, особенно если
исследуемый материал сильно анизотропен.

Таким образом, для определения величины Р необхо­
димо измерить интегральные интенсивности возможно
большего числа отражений от исследуемого образца
и бестекстурного эталона, изготовленного из материала
образца.

Затем рассчитанные по (6) значения Р для различ­
ных (hkl) наносятся на стандартную гномостереографи­
ческую проекцию кристалла. Заключительным этапом
построения является нанесение путем интерполяции на
полюсную фигуру изолиний вероятности.

Величина полюсной плотности, вообще говоря, про­
порциональна числу кристаллитов, участвующих в дан­
ном отражении. На основании этого можно оценить
объем кристаллитов, расположенных в поверхностном
слое и имеющих данную ориентировку. Так как '2.PhIIJ=n,
то относительная величина объема образца, принимаю­
щего участие в отражении (flKL) , по сравнению с объе­
мом, от которого отражаются все п линии, определяется
из выражения

(5)'2.Phkl = 1; ~ = _1_~ /~kl •
n С n ~ [ьы

Подставив уравнение (5) в (4), получим

Учиты-интерференций.где n - число суммируемых
вая (2),
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Смещения атомов из равновесного положения, вызван­
ные облучением, приводят к уменьшению интенсивности
отражений на рентгенограммах, по которому можно оце­
нить величину искажений.

При определении статических искажений следует
иметь в виду, что в сплавах ослабление интенсивности
линий на рентгенограммах будет вызвано не только появ­
лением искажений, обусловленных облучением, но и изме­
нением сил связи (характеристической температуры, ве­
личин амплитуды тепловых колебаний) за счет наличия
примесных атомов.

Исследования чистых металлов показали, что вели­
чина сил связи и, следовательно, характеристическая тем­
пература в очень малой степени зависят от различных
воздействий.

Интенсивность отражения от плоскости (hkl) необлу­
ченного отожженного образца чистого материала равна

.N'!! 8. Определение величины искажений 111 рода
(статических смещений атомов),

вызванных облучением

1. Выбрать условия съемки и записать на дифракто­
метре возможно большее число линий исследуемого
образца.

2. Из материала образца приготовить бестекстурный
эталон и получить его дифрактограмму в тех же усло­
виях.

3. Определить интегральные интенсивности получен­
ных линий. Интегральная интенсивность определяется
как площадь, ограниченная линией фона и кривой рас­
пределения интенсивности 1 (8) на дифрактограмме.

4. Рассчитать значения Р для всех линий.
5. Нанести найденные значения Р на гномостереогра­

фическую проекцию кристалла.
6. Определить ориентировку в образце, возникшую

в результате обработки.
7. Оценить объемы возникающих ориентировок .

Практическая часть
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<и2 ) 3а21п ~2/~1 )
СТ = --:4'n"27:[ (;Тhn~--;-+--'k;-;;~:-+-:---;'I~~)~7.(h;;-;;i-+:--:'k';;"i ~+-l:-;:"i):-=J-' (2
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то

(1)
А г2(M;-M~)

~ /А t'обл е2К2 1"1= -А-- = е-2(М,-м.) ,
Рнеоёл

где К =К2-К1. Это справедливо, если геометрические
условия съемки остаются постоянными, а период решетки
н атомный фактор рассеяния в результате облучения
наменяются незначительно.

Логарифмируя выражение (1) и полагая, что величи­
на М также изменяется незначительно, получаем
ln ~2/~1 =2К. Поскольку

2 4n 2 2 2К= 2а2 ("l:.h2-"l:.hl) <Ист),

Составив отношение ~2/~1' получим

------------,~---
А ·PLG.e-2М2 •е-Ж'

,
А·РLG.г2Мl·е-2К,

A·PLG·e-2М,
А.гиз.» 2М.

для облученного образца -
/~kl = /0·A.PLG.e-2М.е-2К,

где /0 - интенсивность первнчного пучка; А - произведс­
цие факторов интенсивности (абсорбционного, повторяе­
мости и т. д.); PLG - угловой множитель интенсивности;
e-'i.М - тепловой множитель интенсивности; е-2К - мно­
житель, учитывающий ослабление интенсивности, обу­
еловденное статическими искажениями.

В случае кубической решетки
8 2 2 sin2е 2n2 2 2К =""3 n <Ист) л2 = 3а2 <Ист) гн .

Для повышения точности определения величины <И;'т )
целесообразно брать отношение интенсивностей пары ли­
ний, соответствующих разным порядкам отражения. Отно­
шение интенсивности двух линий на рентгенограмме для
веоблученного материала
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Не 9. Определение ориентации монокристаллов
с известно~ структурой

При исследовании монокристаллов, особенно не имею­
щих внешней огранки, часто необходимо знать кристал­
лографическую ориентацию. Ее можно определить с по­
мощью обратных лауэграмм (эпиграмм). Недостатками
этого метода являются большие затраты времени на по­
лучение эпиграммы и ее расшифровку, а также ее сравни­
тельно невысокая точность.

Определить ориентацию монокристаллов, у которых
отклонение важных кристаллографических плоскостей от
плоскости среза не очень велико, гораздо точнее и быст-

При исследовании сплавов определение статических
искажений усложняется. В этом случае необходимо учи­
тывать возможное при облучении изменение теплового
фактора интенсивности.

Определяя величину \U~T> и V <U~T> дЛЯ различных
(hkl), можно, в принципе, судить об анизотропии смеще­
ний атомов под действием облучения.

Практическая часть

1. Выбрать режим съемки, при одинаковых условиях
получить дифрактограммы необлученного (эталона)
и облученного образцов.

2. Определить интегральные интенсивности дифрак­
ционных линий для эталона и исследуемого образца.

3. Рассчитать значения <U~T> и V <U~T>по формулам
(2) или (3).

4. Построить график зависимости ln /~kl от ~h2 И
/hkl

проанализировать его.
5. Оценить анизотропию смещения атомов при облу­

чении.

(3)

2 /'hkl
3а ln /hkl

<U~ > = ----'4:-п':>2 =(h7"2--;"+-k;-:;2---:+C-=nl2:-)-,

Если используется один порядок отражения, выраже­
ние (2) упрощается:
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сгалла весьма схожа с задачей исследования текстуры
поликристаллического образца. В частности, исполь­
зуются те же методы поворота и наклона образца, что
и при построении прямых полюсных фигур.

Рассмотрим некоторые угловые соотношения, возни­
кающие при определении ориентации монокристаллов
с помощью дифрактометра (рис. 73). Если нормаль
к искомой кристаллографической плоскости совпадает
с нормалью к поверхности образца, то угол а равен
углу 8. При повороте кристалла вокруг последней дифра­
гированный луч всегда попадает в окошко счетчика. Как
видно из рисунка, угол а не равен углу Вульфа - Брэг­
га е и дифрагированный луч попадает в окошко счетчика
лишь при определенных геометрических условиях. При
повороте кристалла вокруг нормали к его поверхности
N угол а; изменяется. Пусть АО - падающий на кристалл

Рис. 73. Отражение рентгеновских лучей от пло­
скости, расположенной под углом ~ к поверхности

кристалла:
КК' .!след поверхности образца; LL' - след искомой
кристаллографической плоскости; N - нормаль к по­
верхности образца; n - нормаль к кристаллографнчоской
плоскости; ~ - отклонение искомой плоскости ОТ плос­
кости образца; е - угол Вульфа-с-Брэгга: (1" (12 - углы,

отсчитываемые по шкале образца гониометра

!I

рее можно, используя дифрактометр. Параметры совре­
менных дифрактометров позволяют определить ориента­
цию с точностью до ± 1'. Использование гониометриче­
ских головок (например, ГП-З) упрощает и ускоряет
процесс определения ориентации кристалла. Однако даже
не применяя гониометрической приставки, можно опреде­
лить ориентацию необходимых кристаллографических
плоскостей. Задача нахождения ориентации монокри-
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Выражение (3) позволяет определить разориенти­
ровку искомой кристаллографической плоскости с по­
верхностью образца по двум положениям кристалла,
которые отличаются друг от друга на 1800 при повороте
кристалла вокруг нормали N.

Данным методом можно пользоваться, сели угол
разориентации меньше угла Вульфа - Брэгга. Случай
~=8 граничный. При этом (Х1=28 и отраженный луч
идет параллельно поверхности образца (а2.=О).

Так, для плоскости (111) Се- и Си Ка-излучения ~гp=
= 13040'. Использование излучения с большей длиной
волны (например, Сг Ка) позволяет увеличить ~гp до
20030'. Расширение углового диапазона определения ~
возможно и при использовании отражений высших по­
рядков. Например, для отражения (333) Ge ~=4506'.
Однако при этом желательно пользоваться гониометри­
ческой приставкой.

Таким образом, суть метода заключается в следую­
щем. Счетчик устанавливается в положение, соответ­
ствующее углу 28 для определяемой плоскости. Затем,
изменяя угол <l и поворачивая кристалл вокруг оси, сов­
падающей с нормалью к его поверхности, исследуется
сфера нормалей до тех пор, пока нормаль к искомой пло­
скости не окажется в отражающем положении.

~=
(Х1-а2 . (3)

2
,

8= (Х1 + (Х2

2

Поворот кристалла относительно нормали N на 1800
эквивалентен изменению направления хода рентгенов­
ских лучей на обратное при неизменном положении кри­
сталла. Падающим лучом будет СО, а отраженным­
ОА. Для падающего луча будет справедливо выраже­
ние (2), а для отраженного - (1). Из соотношений (1)
и (2) можно найти ~ и 8:

(2)
и для отраженного

(1)

рентгеновский луч, ОС - дифрагированный от плоско­
сти LL' луч. Тогда для падающего луча



J(! 10. Определение концентрации дефектов упаковки
при деформации металлов с ГЦК решеткой

Под дефектом упаковки понимают плоский, двумер­
ный дефект решетки, прелсгавляющий собой нарушение
порядка укладки атомных плоскостей. ГЦК решетку
можно рассматривать как чередование плотноупакован­
ных слоев, состоящих из олинаковых сферических шаров
(атомов), по схеме АВСАВС .... В процессе пласгичсской
деформации это чередование может нарушиться в ре­
зультате появления дефекта упаковки - АВСАСАВС ....
Новое чередование слоев характерно для ГПУ решетки­
САСА. Следовательно, дефект упаковки в ГЦК решетке
является прослойкой ГПУ решетки (рис. 74). Дефекты
упаковки (двойниковые) могут также возникать в про­
цсссе роста кристалла. Наличие в решетке дефектов упа­
ковки приводит к изменению дифракционной картины:
наблюдается уширение и смещение рефлексов (рис. 75).
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Практическая часть

1. Установить счетчик в положение, соответствующее
углу для определяемой плоскости. Высота щели счетчика
должна быть максимальной. Это увеличивает вероятность
попадания отраженного луча в счетчик. По мере уточне­
ния ориентации высоту щели счетчика следует умень­
шить. Углы 8 измеряются по шкале счетчика, а углы а­
по шкале образца (т. е. углу 28 соответствует некоторый
угол ао).

2. При постоянном положении счетчика повернуть
кристалл около оси гониометра по часовой стрелке и про­
тив часовой стрелки на величину угла Вульфа - Брэгга.
Если отражения не будет наблюдаться, необходимо по­
вернуть кристалл вокруг нормали N на некоторый (не­
большой) угол и снова поворачивать кристалл по часовой
стрелке и против часовой стрелки. Эту процедуру повто­
рять до получения максимальной интенсивности отра­
жения. В таком положении по шкале образца определить
угол а!. Повернув кристалл относительно нормали N
на 1800, также по шкале образца определить угол а2.

3. По формуле (3) определить угол разориентировки
искомой кристаллографической плоскости с поверхностью
образца.



Причем деформационные дефекты упаковки вызывают
закономерное смещение 'максимумов линий, а двойника­
вые дефекты упаковки приводят к асимметричному уши­
рению линий. В симметричное уширение дифракционных
линий и уменьшение интегральной интснсивности вносят
свой вклад оба вида дефектов.

Смещение дифракционных максимумов, вызвапное
наличием в решетке деформационных дефектов упаковки
(В шкале 28), равно

Ll(28)O = 90VЗ tg8 а'" ( -1- ) L
hkl л,2(U + Ь) h5 ~ -- О'

где Lo = Н +/(+ L v• 2 - трети и индекс в гексагональных
ОСЯх, ho = lJ2 + l(2 + L2. и v• - число компонент линии, ко-
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Рис. 75. Схема смещений И уширений дифракционных ЛИНИЙ в ГЦК
структуре

Вертикальные линии соответствуют резким компонситам: эаштрихованные
пики - размытым компонентам дифракционных максимумов: lf KL - положе­
нне рефлексов в совершенном кристалле; р - зпачснис множитсля повторяе-

мости дЛЯ отдельных комионсит

Рис. 74. Схема расположения
слоев в ГЦК решетке:

а - нормальное расположенне; б.,...
деформационный дефект упаковки
типа вычитания; в - двойниковый

дефект упаковки

q о (j

/l
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(Hi + Ki + Ц)I/2
(HJ + KJ + Ц)I/2

Появление дефектов упаковки приводит к отличию отно­
шения синусов от этой величины.

111 200 220 311 222 400
0,25 --0,5 0,25 --0,0909 --0,125 0,25

дующие:
HKL

~(± )Lo/(U + Ь) h~
ь

Компоненты линий, имеющие знак «минус», смещаются
в сторону меньших углов в, а компоненты, имеющие знак
«плюс»,- в сторону больших углов. Обычно величину а
определяют по смещению пары линий, смещающихся
в противоположные стороны, что в значительной мере
уменьшает погрсшность, связанную с неточностью юсти­
ровки дифрактометра. При этом следует проверить нали­
чие в образце ориентированных микро- и макронапряже­
ний, также приводящих к сдвигу рефлексов. Эти факторы
могут смещать разные порядки отражения от одной пло­
скости в одну сторону. Наличие же дефектов упаковки
приводит к смещению разных порядков отражения от
одной плоскости в противоположные стороны.

В связи с тем, что в ряде случаев наблюдаются изме­
нения периода решетки, приводящие к изменению угло­
вого расстояния между рефлексами, величину а следует
определять по характеристике, не зависящей от периода
решетки. Такой характеристикой является отношение
синусов углов отражения, которое в отсутствие дефектов
упаковки равно

торые не смещаются при наличии дефектов упаковки
(Lo = 3q); Ь- число компонент рефлекса, которые смеща­
ются при наличии дефектов упаковки (Lo= 3q ± 1);
а - концентрация деформационных дефектов упаковки;е - брэгговский угол для отожженного материала.

Если Lo=3q (q=O, 1, 2 ... ), то такие компоненты
дифракционных линий не смещаются и не размываются.
Если Lo=3q ± 1, компоненты рефлекса смещаются и раз­
мываются, причем при Lo=3q-l смещение происходит
в сторону меньших углов, а при Lo=3q+l - больших.
Значения I( ± )Lo/(U + Ь) h~ для некоторых линий сле-

ь



1. Определить точное положение дифракционных мак­
симумов для недеформнрованного эталона и деформиро­
ванного образца. Съемку производить по точкам с точ­
ностью + l' (В шкале 28).

2. По нескольким парам рефлексов определить 11.
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после подстановки численных значений и преобразования
получаем 11=8,36. При использовании линий (200) и (400)
11= 19,20; (220) и (311) 11=24,456.

(
sin81 )
sin8. = 1,15470,

J недеф

Обычно для ГЦК металлов концентрацию дефектов
упаковки определяют по линиям (111) и (200). В этом
случае, учитывая, что для (111) и (200)

1+ 90VЗ [ }:(±)L, ]
n2·2·57,3 11 (~+ b)h~ l

Х
[ }:(±)L, ]1+ 90VЗ

n2• 2 . 57,3 11 (~+ b)h~ i

где

Таким образом, для количественной оценки концен­
трации дефектов упаковки используют выражение

б = ( S~n8i) _ ( S~n8i) •
sm8} иедеф sm8} деф
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гут быть обнаружены на рентгенограммах по изменению
контраста. Для определения областей деформации, обус­
ловленных дислокациями, можно использовать двухкри­
стальный спектрограф, который состоит из двух идентич­
ных кристаллов, располагающихся параллельно друг
другу (положение п,-n) (см. рис. 66,6); угол отражения
в этом случае устанавливается поворотом столика спек-

Рис. 76. Принципиальная схема двухкристального
спектрографа

о

---

1

б

.N2 t 1. Определение размеров областей деформаций
вокруг дислокаций с помощью двухкристального

спектрографа

Отдельные дефекты кристаллической решетки (дисло­
кации, микровыделсния второй фазы и т. д.) существенно
искажают картину рассеяния рентгеновских лучей и мо-

7

3. Рассчитать значение а для различных степеней де­
формации.

4. Проделать это же (т. е. пп. 1,2,3) для другого ме­
талла (сплава).

5. Проанализировать полученные результаты с уче­
том электронной структуры материала образца .
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1. Выбрать пластины кремния с разной плотностью
дислокаций (~1 04 см-2) •

2. Установить в канавки блока 2 два кристалла
с ориентацией <111>.

3. Произвести съемку поверхности пластин в Си Ка-
излучении.

4. С помощью оптического микроскопа на просвет
(увеличение хзо и Х 100) просмотреть полученные реф­
лексы и отмстить координаты аномалий. Используя оку­
лярный микроскоп, определить ширину изображения дис­
локаций и оценить размеры областей деформации в зави­
симости от плотности дислокаций.

трографа вокруг вертикальной оси, проходя щей через
первый кристалл. Локальные нарушения структуры кри­
сталла изображаются на фотопластинке (типа мр
или мк).

Упрощенный двухкристальный спектрограф (рис. 76)
состоит из основания 1, поворотного блока 2, имеющего
две канавки 7, в которые с помощью пицеина укрепляются
кристаллы параллельно друг другу таким образом, чтобы
их центры были смещены на половину ширины пластины,
и кассеты с фотопластинкой 5. Тонкая юстировка взаим­
ного положения кристаллов проводится с помощью двух
винтов 3 и 4, позволяющих слегка деформировать блок 2,
имеющий для этой цели разрез. Винт б служит для
крепления блока 2 на основании 1 и одновременно
является осью поворота.

Спектрограф устанавливается перед окном рентгенов­
ской трубки с горизонтальным штриховым фокусом та­
ким образом, чтобы ось пучка пересекала ось б враще­
ния блока. Для юстировки спектрографа вместо фото­
пластинки временно устанавливается свинцовый экран,
имеющий щель размером 1Х 10 мм, за которым распола­
гается счетчик радиометра. Поворотом блока 2 вокруг
оси б необходимо добиться максимального показания ра­
диометра, и в этом положении блок 2 закрепляется. Тон­
кая юстировка, как уже упоминалось, производится с по­
мощью регулировочных винтов 3 и 4. После этого ставят
на место кассету с фотопластинкой. Время экспонирова­
ния определяется опытным путем.
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Интернациональная сиетева По Шубин-
Сивгония I сокращенная

По Шенфлнсу ковуполная

Триклинная 1 1 C1 1
1 1 СЕ 2

Моноклиппая 2 2 С2 2
т т Cs т

2/т 2/т C2h 2:т
Ромбическая 222 222 D2 2:2

тт2 тт2 C2V 2·т
2/т2/т2/т ттт D2h т·2:т

РомБО9ДрИ- 3 3 Сз 3
ческа я 3 3 СЗi 6
(тригональная) 32 32 Dз 3:2

3т 3т Сзv 3·т
32/т 3т Dзd б-т

Гексагональная 6 6 66 б
6 6 СЗh 3:т

б/т 6/т с.; 6:т
622 б22 De б:2
6тт 6тт с; 6·т
6т2 6т2 Dзh 3·т

6/т2/т2/т б/ттт DGh т·6:т
Т етрагональная 4 4 С4 4

4 4 S4 4
4/т 4/т C4h 4:т
422 422 D4 4:2
4тт 4тт C4V 4·m
42m 42111 D21 4·т

4/m2/m2Jm 4/ттт D4h т-Ал т
Кубическая 23 23 Т 3/2~

2/т3 т3 Th 6/2
43т

~
43т Td 3/4
432 432 О 3/4

4/т32/т
~

т3т Oh 6/4

Кристаллографические точечные группы
Таблица

ПРИЛОЖЕНИЕ
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2 1639 1354 1138 968,9 835,1
3 727,2 638,8 565,6 504,3 452,3
8 100,3 95,37 90,78 86,51 82,52
9 78,79 75,31 72,05 68,99 66,12

10 63,41 60,87 58,46 56,20 54,06
11 52,04 50,12 48,30 46,58 44,94
12 43,39 41,91 40,50 39,16 37,88
13 36,67 35,50 34,39 33,33 32,31
14 31,34 30,41 29,51 28,66 27,83
15 27,05 26,29 25,56 24,86 24,19
16 23,54 22,92 22,32 21,74 21,18
17 20,64 20,12 19,62 19,14 18,67
18 18,22 17,78 17,36 16,95 16,56
19 16,17 15,80 15,45 15,10 14,76
20 14,44 14,12 13,81 13,52 13,23
21 12,95 12,68 12,41 12,15 11,91
22 11,66 11,43 11,20 10,98 10,76
23 10,55 10,35 10,15 9,951 9,763
24 9,579 9,400 9,226 9,057 8,891
25 8,730 8,573 8,420 8,271 8,126
26 7,984 7,846 7,711 7,580 7,452
27 7,327 7,205 7,086 6,969 6,856
28 6,745 6,637 6,532 6,429 6,329
29 6,230 6,135 6,042 5,950 5,861
30 5,774 5,688 5,605 5,524 5,445
31 5,367 5,292 5,218 5,145 5,075
32 5,006 4,939 4,873 4,809 4,746
33 4,685 4,625 4,566 4,509 4,453
34 4,399 4,346 4,294 4,243 4,193
35 4,145 4,097 4,052 4,006 3,962
36 3,919 3,877 3,836 3,797 3,758
37 3,720 3,683 3,647 3,612 3,577
38 3,544 3,513 3,481 3,449 3,410
39 3,389 3,361 3,333 3,306 3,282
40 3,255 3,230 3,306 3,183 3,160

8642о

1+ cos228
sin2 е cos еЗначения PLG =

Таблица 2
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Простая оцк (1<8) гцк (1<12) Тяпа алмаза ГПУ
кубическая (ГI2)

lf2+K"+ Iнкл: 1l'+Ю+ Iнкл: Н'+К"+ Iнкл: H'+Kt+ IПКL HКlL+Р +и +L" +L'

1 100 2 110 3 111 I 3 111 1010

2 110 4 200 4 200 8 220 0002

3 111 6 211 8 220 11 311 1011
4 200 8 220 11 311 16 400 1012
5 210 10 310 12 222 19 331 1120
6 211 12 222 16 400 24 422 1013
8 220 14 321 19 331 27 333, 1122

511
9 300, 16 400 20 420 32 440 2021

221

10 310 18 411, 24 422 35 531 2022
330

11 311 20 420 27 333, 40 620 1014
511

т а б л и ц а 4
Индексы интерференции первых десяти линий рентгенограмм

Cr 2,08487 2,28970 2,293606 2,291002

Fe 1,75661 1,936042 1,939980 1,937355

Со 1,62079 1,788965 1,792850 1,790260

Ni 1,500135 1,657910 1,661747 1,659189

Ctl 1,392218 1,540562 1,544398 1,541841

Мо 0,632288 0,709300 0,713590 0,710730

т а ё л и ц а 3

Длины волн i(-серни наиболее употребительных излучений (А)
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0,1 0,997 0,8 0,832 2,0 0,482
0,2 0,987 0,9 0,800 2,2 0,440
0,3 0,971 1,0 0,761 2,4 0,410
0,4 0,949 1,2 0,700 2,6 0,380
0,5 0,924 1,4 0,630 2,8 0,360
0,6 0,896 1,6 0,580 3,0 0,332
0,7 0,863 1,8 0,530 4,0 0,250

Таблица 7

Зависимость
thnq
nq от nq

nq ~ nq ~ nq ~
nq nq nq

.~ '" ~~ ot== :а:а= с
Материал ~ф .U ",:; iI!'"~g '" ,; ~;: ;>00.,= ~:.:: u :J~Тип счетчика Наполнение входного .,'" 10:;

"," Ю~~ .,,,, .: ... = ~:;.о': o.U :; u •окна с'" О&и • .., С=
"'о. 0&0 .. "0 :. 00 0.<=
Il.<= (1)=:':: Il.<= .. U-& U~

МСТР·4 Ar+ 15% слюда 1400- 35-50 - 150- 15 108
метилаля 20 J.tK 1500 250

БДП-2 Хе (90%) + бериллий 1100- 60 20 1-2 20 1012
+СН(10%) 0,15 мм 2000

БДС·6-0,5 - - 600- 90 50 1-2 10 не-
1000 огр.

Основные характеристики счетчиков
Таблица 6

0,0 55,0 0,7 23,2 1,4 12,3
0,1 50,7 0,8 20,8 1,5 11,3
0,2 43,8 0,9 18,8 1,6 10,4
0,3 37,6 1,0 17,0 1,7 9,6
0,4 32,4 1,1 15,6 1,8 9,2
0,5 28,7 1,2 14,5 1,9 8,6
0,6 25,8 1,3 13,2 2,0 8,1

~.10-8л

Таблица 5
Атомная функция рассеяния реитгеновских лучей цезием



(hkl) (hhl) (Okl) (Okl) (hhh) (001)
Кубическая
о., О, Td, Th, Т 48 24 24 12 8 6

24 24 12 12 8 6

(hkil) (hh2hl) (Okkl) (hkiO) (hkiO) (OkkO) (0001)
Гексагональная
DBIl> о; с.; 24 12 12 12 6 6 6
Dзh, C6h' С6, СЗh 12 12 12 6 6 6 6

(hkil) (hh2hl) (Okkl) (hkiO) (hh2hO) (OkkO) (OOOl)
Ромбоэдрическая
Dзd, Dз, Сзv, Сзi 12 12 6 12 6 6 2
СЗ 6 6 6 6 6 6 2

(hkl) (hhl) (Okl) (hkO) (hhO) (OkO) (001)
Тстрагональная
D4h, D4, C4V 16 8 8 8 4 4 2
Vd, C4k' С4, S4 8 8 8 4 4 4 2

(hkl) (Okl) (hOI) (hkO) (hOO) (OkO) (001)
Ромбическая
Vh, V, С2и 8 4 4 4 2 2 2

Символ семейства плоскостей,
фактор повторяемости

Кристаллическая
система

Множители повторяемости
Таблица 9

О 1,000 1,2 0,740 3 0,483 9 0,183
0,2 0,951 1,4 0,704 4 0,388 10 0,164
0,4 0,904 1,6 0,669 5 0,321 12 0,137
0,6 0,860 1,8 0,637 6 0,271 14 0,114
0,8 0,818 2,0 0,607 7 0,234 16 0,103
1,0 0,778 2,5 0,540 8 0,205 20 0,0022

х I ф (х) I х I ф (х) I х I ф (х) I х I ф (х)

Функция Дебая
Таблица 8
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