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摘要： X 射线具有波动性，在晶体上的衍射可以给出晶体在空间上的点阵结构。本实验通过对类 NaCl 晶体的 X 射

线衍射，给出了单晶的劳厄相，以及单晶粉末的德拜相，通过理论计算得到相应的晶面米勒指数 , ,h k l ，以及晶格

常数。此外，根据 Lambert 定律，计算得到了 X 射线的衰减系数与材料的原子序数的关系。 
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一、引言： 

电子在高压电场的作用下加速，轰击钼靶区的钼原子，使其原子的内层电子激发，外层电子跃迁至内层填充其

空位时，发出与钼原子能级结构相关的特征谱线，即 X 射线。电子撞击原子使自身突然减速而产生韧致辐射，所以

X 射线管发出的辐射是在很宽的波长范围的连续谱上叠加了很强的特征谱。 

本文通过系列实验，给出了 X 光与物质相互作用以及 X 光在晶体结构解析方面应用等测量结果。 

 

二、实验结果与分析： 

1. 结构分析——劳厄斑 

劳厄条件 

准直的 X 光射向晶体，感光底片可以在晶体后面测

到分立的斑状衍射花样，这反映了 X 射线的波动性质以

及晶体在空间上的点阵结构。如图 1 所示，X 射线经过

晶体点阵相邻格点散射，入射 X 光射线与散射 X 光射线

之间的光程差为 1 2 0 1 0 2cos cosa a       ，其

中， 0a 为晶格中相邻格点之间的距离。如果为波长的

整数倍，则会产生 X 射线的强干涉。 

如图 2，NaCl 晶体属于简单立方晶胞，晶面与晶体表面平行时，晶面间    

距 d 为晶格常数 0a 的一半，故在空间 , ,x y z三个方向上有劳厄条件 
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其中， 1 1 1, ,   与 2 2 2, ,   分别是入射以及出射（衍射）X 射线与相

图 1 简单立方晶包 

图 1 晶体点阵对 X 射线的散射 



互正交的三个格点线列方向之间的夹角； , ,h k l 称为劳厄数或米勒指数，当它们是较小整数时，满足劳厄

条件的仅是某些特定的波长。 

引入单位矢量 1 1 1 1(cos ,cos ,cos )s    ， 2 2 2 2(cos ,cos ,cos )s    ，则劳厄条件可以表示为：

1 2s s G  ，其中
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 。G 称为倒格矢，当 , ,h k l 为整数，总使劳厄

条件成立。 

 

散射波振幅的计算 

由布拉格公式，晶轴坐标系中晶面的方程可以表示为 0xh yk zl ma   ，随m 变化构成一族晶面，

1 1 1, ,h k l  
分别是（以晶格常数

0a 为单位）第一个晶面在坐标轴上的截距，这族晶面可以用 ( , , )h k l 标记。 

    在类 NaCl 晶体中，碱金属离子（如 Na
+）与卤素离子（如 Cl

-）相互交替排列。空间点阵由边长 0a 的

立方单胞排列而成，X 射线经碱金属离子 A 的散射波与经卤素离子 H 的散射波相干叠加构成 X 射线经单

胞的散射波，光程差为 1 2( )i is s r    ，其幅度有 
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若劳厄条件得到满足，则每个单胞的衍射波再次相干叠加才能得到劳厄斑，即有： 
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经计算可得 
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劳厄斑的计算 

如图 3，将 X 射线直射底片的交点选为原点 O（直射部分

经过该点），X 射线衍射部分离开晶体后以2 角方向出射，在

x-y 平面上形成的劳厄斑的点 P 满足关系

2 2

tan 2
P Px y

L



 ， 图 3 劳厄斑反射晶面系的确定 



引起此衍射斑的晶面族的方向由2 角的平分线给出。过 O 作关于该角平分线的垂线 OQ，即为反射 X 射

线成劳厄斑 P 的晶面族的法线矢量 ( , , )Q Q Qx y z ，它平行于倒格矢G ，所以 2 2 2

Q Q Qz x y L L    ①，

: : : :Q Q Qh k l x y z 。 

实验中得到的 NaCl 单晶和 LiF 单晶的劳厄像如图 4。对劳厄斑读数后，分析其各点对应的晶面得表 1。 

 

    图 4.1 NaCl 单晶劳厄相 

 

图 4.2 LiF 单晶劳厄相 

 

表 1.1 

NaCl(a0=564pm)  晶体劳厄像 L=15mm  X 光波长 71pm 

 xQ/mm yQ/mm zQ/mm x/mm y/mm h k l d/pm 

1 0.0 14.0 5.5 11.2 0.0 0 6 2 89.2 

2 4.5 13.0 5.3 3.3 10.0 2 6 2 85.0 

3 11.0 11.0 6.6 8.6 8.6 4 4 2 94.0 

4 6.0 8.5 3.2 5.0 7.5 4 6 2 75.4 

5 1.5 8.0 2.0 1.2 6.0 1 5 1 108.5 

表 1.2 

LiF(a0=403pm)  晶体劳厄像 L=11mm  X 光波长 71pm 

 xQ/mm yQ/mm zQ/mm x/mm Y/mm h k l d/pm 

1 0.0 9.0 3,2 0.0 8.3 0 6 2 63.7 

2 3.0 8.0 3.0 2.4 7.3 2 6 2 60.8 

3 7.8 7.8 4.6 6.3 6.3 4 4 2 67.2 

4 14.0 0.0 6.8 14.7 0.0 4 0 2 90.1 

5 13.0 6.0 7.0 11.0 5.5 4 2 2 82.3 

6 4.2 4.2 1.5 3.9 3.9 3 3 1 92.5 

 

表中 Qz 由式①得到，由对散射波振幅的计算可知，从单胞从单胞散射的 X 射线的幅度只有在全为偶数

或全为奇数时才不为 0，晶面间隔
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 。 

由表中可以看出，(0 6 2)、(2 6 2)、(4 4 2)晶面在 NaCl 和 LiF 衍射图像中均有出现（蓝色），而(4 6 2)、



(1 5 1) 晶面仅出现在 NaCl 衍射图像中，(4 0 2)、(4 2 2)、(3 3 1) 晶面仅出现在 LiF 衍射图像中。LiF 位置

距离样品较近，因而外圈（θ较大者）衍射图样较清晰。 

 

2. 结构分析——德拜相 

与劳厄像类似，将 NaCl 单晶换为单晶粉末，由于单晶粉末的镜面取向是随机的，对于入射光线来说，

满足布拉格条件的取向有旋转对称性，衍射图案是同心圆，半径满足关系 tan 2R L  ，布拉格条件可以

写作 2 2 2 2 2

0

sin ( ) [( ) ( ) ( ) ]
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    ，令 2
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 ， 2 2 2( ) ( ) ( )Z nh nk nl   ，有 sin

2 FZ  。 

本实验中，选择 NaCl 粉末作为研究的样品，由于晶体透明，样品粉的厚度可以达到 0.5mm，在投射

层充分厚的情况下，更有利于衍射环的出现。衍射图案如图 5，各衍射

圆环对应的晶面如表 2。 

根据表 2 中数据，将 sin
2
θ分解为常数 F 和整数 Z 之积，由 Z 求出

晶面指数 h,k,l 以及衍射级次 n。F 的平均值为 0.00404，实验中加入 Zr

吸收片（Zr在69pm处有一吸收边，去除63pm处Kβ线）， 71.1pm  ，

由此可以计算得到 NaCl 的晶格常数
0

1
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  （理论值

0 564.02a pm ），晶面间距类似劳厄相，由①式计算得到。 

表 2 

NaCl(a0=564pm)  晶体德拜像 L=13mm  X 光波长 71pm 

D/mm θ/° sin
2
θ Z n h k l F d/mm 

7.0 7.53 0.0172 4 1 2 0 0 0.0043 279.5 

10.0 10.52 0.0333 8 1 2 2 0 0.0042 197.6 

14.5 14.58 0.0633 16 1 4 0 0 0.0039 139.8 

17.0 16.59 0.0815 20 1 4 2 0 0.0040 125.0 

19.2 18.22 0.0978 24 1 4 2 2 0.0040 114.1 

23.0 20.75 0.1255 32 1 4 4 0 0.0039 98.8 

25.0 21.94 0.1396 36 1 6 0 0 0.0038 93.2 

    1 4 4 2  93.17 

28.0 23.56 0.1598 40 1 6 2 0 0.0040 88.4 

 

3. X 光吸收系数与原子系数的关系 

X 光在材料中的衰减满足 Lambert 定律
deII  0 ，其中 0I 为入射光强， I 为出射光强， 为该材

料的衰减系数，d 为吸收片厚度。吸收系数与 X 光波长的关系


  ，在本文的实验参数下近似为衰减

系数。 

由于衰减系数与 X 光波长密切相关，研究与原子序数关系时首先要排除波长的影响。因为晶体对 X 光

图 5 NaCl 粉末德拜相 



的衍射强度分布是形如  22 sin/sin N 的函数，除在

布拉格衍射角2 sin , 1,2,3...d k k   处有很强的

分布外，稍微偏离一点强度则迅速趋向于零。这种类 δ

函数行为的角分布保证了在某一角度下探测到的 X 光

基本上是以该角度作为布拉格衍射角的特定波长的单

色光。 

X 光管高压设定为 35kV，电流 1.0mA，测量无吸收

片和 Al、Fe、Cu、Zr、Mo、Ag 六种材料吸收片在 3.7°~4.8°
1之间的吸收率，结果如图 6。 

 

表 3 吸收片相关参数 

吸收片材料 原子序数 Z 

质量衰减系数 

/m   （cm
2
/g） ln（Z） 

吸收片厚度 

（cm） 

无吸收片 ---- 0 1 ---- 

Al 13 4.5692 2.56495 0.050 

Fe 26 19.8463 3.2581 0.050 

Cu 29 22.2403 3.3673 0.007 

Zr 40 31.0208 3.68888 0.005 

Mo 42 31.8306 3.73767 0.010 

Ag 47 33.9816 3.85015 0.005 

 

选出 3 个衍射角度进行拟合计算，得到 ln(-lnT/( d ))~lnZ 图： 

 

3.9°， 2.33 0.05                4.1°， 2.45 0.04               4.3°， 2.43 0.05    

图 7 不同衍射角度下透射率与原子序数的关系 

线性相关系数较好，可见 ( / ) Z   ，平均值 2.4  。 

所以 

2
2.4 cm

C Z
g

     ，其中C 为常数，  为质量密度。  

                                                             
1由之前测普朗克常数的实验可以看出，对于 35kV，1.0mA 的高压管参数，短波限波长在 32pm 左右，而所加的 6 种吸收片的吸收边最

短的是 Ag 在 48.6pm, 对应图 6 中在 45pm 处出现剧变的 Ag 的透射曲线。研究衰减系数与原子序数的关系须远离吸收边，同时也须高

于短波限波长，因而选出了上述的波长范围，再利用布拉格公式和 NaCl 的晶格参数就可以得到对应的角度范围。 

图 6 X 光波长与透射率关系 
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