
第二、三节 

倒易点阵及X射线

衍射几何条件 



 1895年伦琴发现X射线后，认为是一种波，但无

法证明。 

      当时晶体学家对晶体构造（周期性）也没有得到

证明。   

 1912年劳埃和他学生厄瓦尔德产生了用晶体作为

光栅的想法。 

      同年，劳埃将X射线用于CuSO4晶体衍射同时证

明了这两个问题，从此诞生了X射线晶体衍射学。 

 布拉格父子首先利用X射线衍射测定了NaCl晶体

的结构，提出更简洁的Bragg方程。 

X射线晶体衍射学的发展历程 



研究X射线衍射可归结为两方面的问题： 

    衍射方向和衍射强度。 

    衍射方向问题是依靠布拉格方程（或倒易

点阵）的理论导出的； 

    衍射强度主要介绍多晶体衍射线条的强度，

将从一个电子的衍射强度研究起，接着研究一

个原子的、一个晶胞的以至整个晶体的衍射强

度，最后引入一些几何与物理上的修正因数，

从而得出多晶体衍射线条的积分强度。 



倒易点阵 

X射线衍射几何条件 
主 要
内 容 

X射线衍射方法 



 

 晶体特性 

 晶体结构与空间点阵 

 倒易点阵 

复习内容 



 均匀性：晶体内部各个部分的宏观性质是相同的。 

 各向异性：晶体不同的方向上具有不同的物理性质。 

 固定熔点：晶体具有周期性结构，熔化时，各部分

需要同样的温度。  

 规则外形：理想环境中生长的晶体应为多边形。  

 对称性：晶体的理想外形和晶体内部结构都具有特

定的对称性。  

1.   晶体性质 



2.  14种布喇菲点阵  

晶体(crystal)：原子在三维空
间中规则排列而成的固体。 

空间点阵（Lattice）：在研

究晶体结构时，用几何点代替
原子或原子团，这种几何点构
成与晶体中原子排布完全相同
的骨架，即为空间点阵。 

注： 
空间点阵上的阵点不只限于原子，也可以
是离子、分子或原子集团。 



 单位晶胞（Unit Cell）：在三个方向上的重复周期矢量a、

b、c称为基本矢量。由基本矢量构成的平行六面体称为单位晶

胞。其在三个方向上重复即可建立整个空间点阵。 

选择依据： 

（1）晶胞应最能反映出点阵的对称性； 

（2）基本失量长度a、b、c相等的数目

最多；三个方向的夹角应尽可能是直角； 

（3）单胞体积最小。  

单位晶胞 

根据这些条件选择出来的晶胞，其几何

关系、计算公式均最简单，称为布喇菲

晶胞。 



布喇菲晶胞: 

 The 14 possible BRAVAIS LATTICES  

立方 

正方 

斜方 

六方 

单斜 

三斜 

菱方 



3. 点阵类型 

◆阵点的坐标表示 

●以任意顶点为坐标原点，以与原点相交的三个棱边

为坐标轴，分别用点阵周期（a、b、c）为度量单位。 

四种点阵类型 

•简单(P:primitive) 

•底心(C:side-centred) 

•体心(I:body-centred) 

•面心(F:face-centred) 

◆简单点阵的阵点坐标为[000] 



◆底心点阵C 

      除八个顶点上有阵点外，

两个相对的面心上有阵点，
面心上的阵点为两个相邻
的平行六面体所共有。因
此，每个阵胞占有两个阵
点。阵点坐标为 [000]，
[1/2 1/2  0] 



◆体心点阵I 

       除8个顶点外，体

心上还有一个阵点，
因此，每个阵胞含有
两个阵点，阵点坐标
为[000]，[1/2 1/2 1/2] 



◆面心点阵F 

        除8个顶点外，每

个面心上有一个阵点，
每个阵胞上有4个阵点，
其坐标分别为 [000]，
[1/2 1/2  0]， [1/2 0 1/2]， 

[0 1/2 1/2 ]。 



面心点阵(F) 

简单点阵(P) 

底心点阵(C) 

体心点阵(I) 



4. 晶体学指数—晶向指数 

 ⑴  通过坐标原点引一直线，使其平行于所求的晶向； 

 ⑵  求出该直线上任意一点的三个坐标值； 

 ⑶  将三个坐标值按比例化为最小整数，加一方括号，即为所
求的晶向指数，其一般形式[uvw]。 

 

            如：AB的晶向指数：过O作一平行直线OP, 

其上任一点的坐标[110]，这样所求AB的晶

向指数即为[110]； 

        OB：本身过原点不必作平行线，其上

任一点的坐标[111]，其晶向指数[111]； 

        OC：其上任一点C的坐标[100]，其晶 

向指数[100]。 

        同理： OD 晶向指数 [010] ， OA 为

[001]。 



晶向指数具有如下规律： 

 由于晶体的对称性，有些晶向上原子排列情况相同，

因而性质也相同。晶体中原子排列情况相同的一组晶

向称为晶向族，用<uvw>表示。 

 例如： 

      立方晶系中[111]，[-111]，[1-11]，[11-1]，[-1-11]，

[1-1-1]，[-11-1]，[-1-1-1]八个晶向是立方体中四个体对角

线的方向，它们的原子排列完全相同，属于同一晶向族，用

<111>表示。 



 ⑴ 如图设晶格中，某一原子为原点，通过该点平行于晶胞的

三棱边作OX、OY、OZ三坐标轴，以晶格常数a、b、c分别作

为相应的三个坐标轴上的度量单位，求出所需确定的晶面在三

坐标轴上的截距； 

  

   

  

                                         

5.  晶体学指数—晶面指数 

⑵  将所得三截距之值变为倒数； 

⑶  再将这三个倒数按比例化为最

小整数并加上一圆括号，即为晶

面指数。  

一般表示形式：(hkl) 。 

晶面指数的确定 



 

 1．AGE面：   
 截距1，1，1；   

 倒数1，1，1 ， 

 晶面指数（111） 

 

 2．PBEQ面： 

 截距是1/2，1，∞； 

     截距倒数是2，1，0； 

     晶面指数（210） 

 



 3．DBEG面： 

 截距1，1，∞；  

 倒数 1，1，0， 

 晶面指数（110） 

 

 

 4．DCFG面： 

 截距1，∞，∞； 

 倒数1，0，0；  

 晶面指数（100） 



晶面指数具有如下规律： 

   晶面指数，并非仅指一晶格中的某一个晶面，而是

泛指该晶格中所有那些与其相平行的位向相同的晶面。 

   在一种晶格中，如果某些晶面，虽然它们的位向不

同，但原子排列相同。如（100）、（010）及 （001）

等，这时若不必要予以区别时，可把这些晶面统一用

{100}表示。 

 



6. 晶带定律 

Your text  in here 

Your text  

 in here 

Your text  

 in here 

    在空间点阵中，所有平行于某一直线的一组晶面的组合称

为一个晶带。或者说交线相互平行的一组晶面的组合称为一个

晶带,这一直线就称为晶带轴。 

    已知一个晶面 (hkl) 和它所属的晶带轴指数[uvw]，则由矢量

代数可以证明晶带轴[uvw]与该晶带的任一晶面(hkl)之间均具有

下列关系： 

                                       hu+kv+lw=0， 

       通常把这个关系式称为晶带定律。 

注意，晶面指数与其法线的晶向指数实际上
是一样的。 



晶带定律的应用 

    在实际晶体中，立方晶系最为普遍，因此晶带定理

有非常广泛的应用。 

     （1）可以判断空间两个晶向或两个晶面是否相互垂

直； 

     （2）可以判断某一晶向是否在某一晶面上（或平行

于该晶面）； 

     （3）若已知晶带轴，可以判断哪些晶面属于该晶带； 

     （4）若已知两个晶带面为（h1 k1 l1)和(h2 k2 l2)，则

可用晶带定律求出晶带轴； 



   （5）已知两个不平行的晶向，可以求出过这两个

晶向的晶面； 

   （6）已知一个晶面及其面上的任一晶向，可求出

在该面上与该晶向垂直的另一晶向； 

   （7）已知一晶面及其在面上的任一晶向，可求出

过该晶向且垂直于该晶面的另一晶面。 

 



Your text  in here 

    (1)已知某晶带中任意两个晶面(h1k1l1)和(h2k2l2)，则

可通过下式求出该晶带的晶带轴方向[uvw]： 

 u = k1l2 - k2l1        

 v = l1 h2 - l2h1 

w = h1k2 - h2k1 

晶带定律：hu+kv+lw=0 

h1u+k1v+l1w=0 

 

h2u+k2v+l2w=0 



Your text  in here 

h = v1w2 - v2w1 

k = w1u2 - w2u1 

l  = u1v2 - u2v1  

    (2)已知某晶面同属于两个晶带[u1v1w1]和[u2v2w2]，

则可通过下式求出该晶面的晶面指数(hkl)：   

晶带定律：hu+kv+lw=0 

hu1+kv1+lw1=0 
 
hu2+kv2+lw2=0 



7. 晶面间距的计算 

晶面间距：指相邻两个平行晶面之间的距离。 

立方晶系   

正方晶系  

斜方(正交)晶系  

六方晶系  
22222 //)(

3

4

1

clakhkh

dhkl







8. 晶面夹角的计算 

同理可以得到晶面夹角的计算公式。 

立方晶系的晶面夹角的计算公式： 



倒易点阵 

    随着晶体学的发展，为了更清楚的说明衍

射现象和晶体物理学方面的问题，厄瓦尔德在

1902年首次引入了倒易点阵的概念。  

    倒易点阵是在晶体点阵的基础上按一定对

应关系建立起来的空间几何图形，是晶体点阵

的另一种表达形式，是一种虚拟的数学工具。 



1.  定义式  

2.  倒易点阵与正点阵的倒易关系  

3.  倒易点阵参数： 

                a* 、b*、 c*； 

                α*、β*、γ*  

4.  倒易点阵矢量的性质 



    设正点阵的原点为O，基矢为a、b、

c；倒易点阵的原点为O＊，基矢为a＊、

b＊、c＊。如有： 

  

 
    式中: V为点阵中的单胞体积。 
 
 
 

定  义 



   正点阵基矢与倒易点阵基矢之间的关系： 

      a·a*= b·b*= c·c*=1 

      a·b*= a·c*= b·a*= b·c*= c·a*= c·b*= 0 

    正倒点阵异名基矢点乘为0，同名基矢点乘

为1。 

    正点阵的晶胞体积V=a·(b×c)和倒易点阵晶

胞基体V *= a*·(b*×c*)具有互为倒数的关系： 

 V=1/V * 
 

倒易点阵与正点阵的倒易关系 



倒易点阵与正点阵的倒易关系 
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    在倒易点阵中，由倒易阵原点O*指

向任意坐标为(hkl)的阵点的矢量，称

为倒点阵矢量Rhkl为： 

           Rhkl=ha*+kb*+lc* 

    倒易矢量Rhkl垂直于正点阵中

相应（hkl）晶面，或平行于它的

法向Nhkl。 

    倒易点阵中的每一个倒易点代

表正点阵中一个同指数的一组晶面，

此面的法线为该倒易点矢量。 

倒易点阵的重要性质 



    倒易矢量的长度等于正点阵中相应晶面间距的倒

数，即： 

     Rhkl=1/dhkl 

    对正交点阵有： 

         a∥a*, b ∥ b*, c ∥ c*, 

         a*= 1/a,  b*=1/b,  c*= 1/c 

    只有在立方点阵中，晶面法向和同指数的晶向是

重合（平行的），即： 

     Rhkl ∥[hkl]  
 



X射线衍射几何条件 

    （1）底片上除存在连续的
背景和透射光束造成的斑点外，
存在其他的斑点； 

    （2）该斑点的存在不在入
射X射线方向上； 

    （3）衍射方向决定于晶胞
的大小和形状； 

    （4）确定衍射方向的几种
方法： 

劳厄（Laue）方程； 

布拉格（Bragg）方程； 

厄瓦尔德（Ewald）作图法。 



     （1）入射线与衍射线都是平面波。一般情

况下，由于晶体与衍射线源及观察地点的具体

远比原子间距大，因此实际上球面波可以近视

的看成平面波。 

     （2）晶胞中仅一个原子，即晶胞是简单的。 

     （3）原子尺寸忽略不计，原子中各电子发

出的相干散射是由原子中心发出的。 

三点假设 



Laue方程  

       一维点阵的单位矢量为a（即周期为|a|），入射X

光单位矢量为S0，散射单位矢量为S，两相邻散射线

发生增强干涉现象的条件为光程差是波长的整倍数： 

A 
B 

C 
D 

a 

0 

a 

散射波 

S0 

S 

    为光程差，H为衍射级

数，其值为0，±1，±2…。 

= AB – DC =AC(cosφa-cosφo) 

=H 

一维原子列的衍射 

入射波 



Laue方程  

AC ( cosφa – cosφo ) = H 

 a ( cosφa – cosφo ) = H 

  cosφa = cosφo +H/a 

      因此，只要φa角度满足上式便能产生衍射，衍射

线将分布在以原子列为轴，以φa为半顶角的一系列圆

锥面上，每一个H值对应一个圆锥。 

A 
B 

C 
D 

a 

0 

a 

散射 

S0 

S 



a • (cos a - cos a0 )  = H 

b •  (cos b - cos b0 )  = K 

c • (cos c - cos c0 )   = L 

三维Laue方程: 

      上式即为著名的Laue方程，是由Laue于1912年首先提出

的，是确定衍射线方向的基本方程。 

     对于给定的一组H、K、L而言，上述方程组为由四个方

程决定了三个变量，一般说来不一定有解。因此，只有选

择适当的波长或选取适当的入射方向才能使方程得以满足。 

cos 2a + cos 2b + cos 2c = 1 



     （1）衍射如果发生，要求入射波长，
入射角度，晶格参数a, b, c及晶面指数
（hkl)之间相吻合。 

 

     （2）衍射如果发生，衍射线的方向必
定在入射线的反射方向， 即可把衍射视
为反射。 

重要结论 



Bragg方程     

     1912年，布拉格父子

（Bragg W. H. ＆ Bragg 

W. L.）依照光在镜面反射

规律出发，提出非常重要

且更为实用的布拉格定律。  

     布拉格定律是从原子

面散射波的干涉出发，去

求X射线照射晶体时衍射

线束的方向。 

布拉格
父子 



布拉格定律的推证 
     当Ⅹ射线照射到晶体上时，考虑一层原子面上散射Ⅹ射

线的干涉。当Ⅹ射线以角入射到原子面并以角散射时，相距为

a的两原子散射Ⅹ射的光程差为： 

                                                   

     当光程差等于波长的整数倍（    ）时 ，在角方向散射干涉加强。

即光程差δ=0，此时        。即是说， 当入射角与散射角相等时，一

层原子面上所有散射波干涉将会加强。与可见光的反射定律相类似，

Ⅹ射线从一层原子面呈镜面反射的方向，就是散射线干涉加强的方

向，因此，常将这种散射称为晶面反射。 

 

 

)cos(cos   a

n

 



   x射线有强的穿透能力，在x射线作用下晶体的散射线来自若干层

原子面，除同一层原子面的散射线互相干涉外，各原子面的散射线

之间还要互相干涉。这里只讨论两相邻原子面的散射波的干涉。过D

点分别向入射线和反射线作垂线，则AD之前和CD之后两束射线的光

程相同，它们的光程差δ＝AB+BC＝2dsinθ。当光程差等于波长的整

数倍时，相邻原子面散射波干涉加强，即干涉加强条件为： 

D 

A 

B 

C 

d 

布拉格定律的推证 

 nd sin2



     式中：θ—Bragg角或掠射角（衍射半角）  

                 n—整数，衍射级数 

     实际工作中所测的角度不是角，而是2。

2角是入射线和衍射线之间的夹角，习惯上

称2角为衍射角，称为Bragg角，或衍射半

角。 

 nd sin2



       第n级衍射的衍射角由下式决定： 

                                    sinθn=nλ/2d 

       此时，布拉格方程可以改写为：2(dhkl / n)sinθ=λ 

       由晶面指数定义可知，指数为（nh, nk, nl）的晶
面为与（hkl）面平行且面间距为dhkl/n的晶面族。所
以，方程可改写为： 

                                 2dnh，nk，nl sinθ=λ  

          指数（nh, nk, nl）称为衍射级数。这样， 我们仅
要考虑的是一级衍射， Bragg方程可以改写为： 

 2 sind q l=



(1) X射线衍射与可见光反射的差异 

关于Bragg方程的几点讨论 

① 可见光的反射仅限于物体的表面；而x-ray的反射实际上是受

X射线照射的所有原子（包括晶体内部）的散射线干涉加强而形

成的； 

 

②可见光是反射的结果，强度与入射波相当；X-ray：散射波干
涉，强度很弱； 
 

③可见光以任意角度入射都可进行反射；而x-ray只有特殊角度
才能进行反射，称为x-ray的“选择反射”。 

   相同点：   

  ① 两角相等  ② 三线共面 

  不同点： 



 

波长：sinθ=      ≤ 1      λ≤2d 

 

晶面间距：d ≥  

 

衍射级数： 

d

n

2



2





d
n

2


    这实际上限定了能对晶体结构进行分析的光源的波

长范围。 

（2）产生衍射的极限条件 



 例：一组晶面间距从大到小的顺序：2.02Å，1.43Å，1.17Å，1.01 Å，

0.90 Å，0.83Å， 0.76 Å…… 

 

 问： 

（1）用波长为λkα=1.94Å的铁靶照射时，因λ/2=0.97Å，产生衍射的

晶面组有4个。（哪4个？） 

 

 （2）用铜靶进行照射，因λ/2=0.77Å，6个晶面组能产生衍射。 （哪

6个？） 



(3) 布拉格方程是X射线在晶体产生衍射的必要条件

而非充分条件。有些情况下晶体虽然满足布拉格方程，

但不一定出现衍射线，即所谓系统消光。 



（4）布拉格方程应用 

 布拉格方程是X射线衍射分布中最重要的基础公式，

它形式简单，能够说明衍射的基本关系，所以应用

非常广泛。从实验角度可归结为两方面的应用： 

 结构分析：用已知波长λ的X射线去照射晶体，通过

衍射角的测量求得晶体中各晶面的面间距d，从而揭

示晶体结构------ X射线衍射学； 

 X射线光谱学：用一种已知面间距d的晶体来反射从

试样发射出来的X射线，通过衍射角的测量求得X射

线的波长λ 。该法除可进行光谱结构的研究外，从X

射线的波长还可确定试样的组成元素。电子探针就

是按这原理设计的。 



X-射线衍射方法 

（一）劳埃法 

       劳埃法是德国物理学家劳埃在1912年首先提出的，是最早

的X射线分析方法，它用垂直于入射线的平底片记录衍射线而

得到劳埃斑点。采用连续X射线照射固定的单晶体。 

        目前多用于单晶体取向测定及晶体对称性的研究。 

图中A为透射相，B为背射相。 



（二）周转晶体法 

         采用单色X射线照射转动

的单晶体，并用一张以旋转

轴为轴的圆筒形底片来记录。 

也即是固定X射线的波长，

通过旋转晶体，不断地改变

晶面与X射线的夹角，使某

些晶面在一定的角度时，能

满足布拉格方程，而产生衍

射。 

 

 

单色X射线 

旋转单晶 

底片 



（三）粉晶法 

       采用单色X射线照射多晶体样品来产生衍射。当波长一定的

X射线照射多晶体时，虽然样品本身是固定的，但由于样品中有

无数个晶体，且每个晶体的取向是不同的，总可以找到一些颗

粒中的某个晶面，与X射线的夹角恰好满足布拉格方程，而产生

衍射。通过测定衍射角，可以计算出该晶面的晶面间距，从而

测定样品的物相组成。 

 



几种衍射方法比较 

(单色) 

(多晶) 
单色X射线 

旋转单晶 

底片 

连续X射线 

不动单晶 
底片 



知识要点 

 1．点阵的类型（正点阵、倒易点阵） 

 2．阵点、晶向、晶面指数的标定   

 3．晶带定律 

 4.   布拉格方程 

 5.    X-射线衍射方法 

End  



 1、是hkl值大的还是小的晶面容易出现衍射？ 

 2、要使某个晶体的衍射数量增加，你选长波的X射线

还是短波的？ 

 3、简述什么叫x射线衍射？ 

 4.、依据布拉格方程，简述获得晶体衍射的几种实验
方法及其应用？ 

 5、下列物质哪些晶面能对Cu Kα产生衍射？ 

                食盐（F、a=0.564nm）                     

     100，111，200，221，120,   332，420， 555。 

作  业 


