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Электромагнитное излучение 

Название рентгеновские лучи, или Х–лучи, закрепилось за областью 

электромагнитного спектра между УФ- и гамма-диапазонами. Таким 

образом, к рентгеновскому излучению относятся длины волн 10-1 – 103 Ǻ 

(10-2 – 102 нм), и его часто подразделяют на диапазоны: жесткого с 

длиной волны 0,1Ǻ < λ < 10 Ǻ, мягкого 10 Ǻ < λ< 300 Ǻ и ультрамягкого 

300 Ǻ < λ < 1000 Ǻ* . В структурном анализе обычно используют жесткое 

рентгеновское излучение с длиной волны 0.5 – 2 Ǻ.  



Спектр рентгеновской трубки 

λmin, край поглощения 
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Длина волны, Å 

Kα 

Kβ 

25кВ 

8.5кВ 

Характеристическая линия 

Белый  
спектр 

λmin 



•  Положение рефлексов на 
дифрактограмме – 
информация о решетке 
Бравэ (параметры 
элементарной ячейки) 

 

• Интенсивности рефлексов 
на дифрактограмме – 
информация о составе и 
строении транслируемого 
базиса 

Рассеяние упруго, то есть изменяется только 
направление, но не длина волны 

Максимумы интенсивности 
(рефлексы) 





Условие дифракции (условие Лауэ) 

- разность хода лучей (       -целое число) 
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- единичный вектор 

падающей волны 

- единичный вектор 

рассеянной волны 



Условие дифракции (условие Лауэ) 

cos2αn +cos2βn + cos2γn = 1 

Необходимо найти направление дифракционного луча (αn, βn , γn ). Имеется 

система из четырёх уравнений с тремя неизвестными.  В общем случае такая 

система несовместима т.е. не имеет решений.  
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Условие дифракции (условие Лауэ) 

cos2αn +cos2βn + cos2γn = 1 
Система будет иметь решение если ввести ещё одну переменную. Роль 

четвёртого переменного параметра может играть либо длина волны 

излучения (λ), либо поворот кристалла относительно первичного пучка (αо, βо, 

γо).  

Отсюда вытекают возможные схемы дифракционного эксперимента: 

1. Использование монокристального образца и излучения с широким 

спектром длин волн (полихроматического излучения) – метод Лауэ. 

2. Использование монокристального образца и монохроматического 

излучения (λ=const) с вращением (качанием) образца (изменение αо, βо, 

γо). 

3. Использование поликристаллического образца (изменение αо, βо, γо) и 

монохроматического излучения. Можно ожидать, что в большом ансамбле 

мелких случайным образом ориентированных кристаллитов всегда 

найдутся кристаллиты с ориентацией (αо, βо, γо) при которой выполнятся 

условия дифракции. 
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Условие дифракции по Брэггу 

Угол 2Θ между падающим и 
дифракционным лучами измеряется в 
эксперименте 

290sin2
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Отражение m порядка от семейства плоскостей (hkl) с  dhkl 

можно рассматривать, как отражение первого порядка от 

семейства плоскостей (mhmkml)  с dmhmkml=dhkl/m.  
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Дифракционные индексы 

llhd 222

llhd 333

hkld



Интерференционное 

уравнение. 
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- единичный вектор 

падающей волны 

- единичный вектор 

рассеянной волны 

решеткиобратнойвекторK




Обратная решетка 

БравэрешеткивекторR


числоцелое,2  mmKR
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Алгоритм нахождения базисных 

векторов обратной решетки 
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Связь между обратной и прямой 

решетками 
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Обратная решетка 

Направления [hkl] обратной решётки перпендикулярны плоскостям (hkl) 
прямой решётки. Чем меньше межплоскостное расстояние в семействе 

плоскостей прямой решётки, тем больше длина вектора  K(h,k,l) обратной 

решётки.  
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Примеры 
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Примитивная кубическая ячейка 
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•  Точечная симметрия обратной решетки совпадает с 
точечной симметрией решетки Бравэ, которой она 
соответствует 

 

•  Точечная симметрия дифракционной картины 
отражает симметрию обратной решетки 

 

•  Дифракционная картина и обратная решётка всегда 
центросимметричны (закон Фриделя). Точечная 
симметрия дифракционной картины (Лауэ-класс) = 
Кристаллографический класс структуры + инверсия 

 

 

Симметрия обратной решётки 



Дифракционная картина и обратная решётка 

всегда центросимметричны (закон Фриделя). 

Дифракционные лучи, отраженные с разных сторон одного семейства 

плоскостей имеют одинаковую интенсивность, но противоположные 

направления. Следовательно, дифракционная картина, всегда 

центросимметрична, независимо от того, содержится ли операция инверсии 

в точечной группе кристалла. Это общее правило называется законом 

центросимметричности рентгеновской оптики или законом Фриделя. 



Сингония  Кристаллографический 

класс 

Лауэ-класс 

триклинная 1,  

моноклинная 2, m, 2/m 2/m 

ромбическая  222, mm2, mmm mmm 

тетрагональная 4,    , 4/m, 422,   2m, 

4mm, 4/mmm 

4/m, 4/mmm 

тригональная 3,    , 3m, 32, ,   m           ,   m 

гексагональная     , 6, 6/m,62m, 6mm, 

622, 6/mmm 

6/m, 6/mmm 

кубическая 23, m  ,  43m, 432, m  m  m   , m  m 

1 1

4 4

3 3 3 3

6

Симметрия рентгенограмм описывается Лауэ-классом. 

 Лауэ-класс = Кристаллографический класс + 

11 из 32 кристаллографических классов содержат центр инверсии.  

1

3 33 3



Построение Эвальда 

Узлы обратной решетки Сфера Эвальда 

K 

k 
k’ 

Падающий луч является радиусом сферы Эвальда (2π/λ) и касается начала координат 
обратной решётки. Сумма вектора падающей волны и вектора обратной решётки 
дают вектор дифракционной волны. Таким образом, интерференционное уравнение 
выполняется для узлов обратной решётки, лежащих на сфере Эвальда. Это построение 
позволяет легко найти направление дифракционного максимума. 

падающая волна 

дифракционная волна 



Условие дифракции (условие Лауэ) 

cos2αn +cos2βn + cos2γn = 1 
Система будет иметь решение если ввести ещё одну переменную. Роль 

четвёртого переменного параметра может играть либо длина волны 

излучения (λ), либо поворот кристалла относительно первичного пучка (αо, βо, 

γо).  

Отсюда вытекают возможные схемы дифракционного эксперимента: 

1. Использование монокристального образца и излучения с широким 

спектром длин волн (полихроматического излучения) – метод Лауэ. 

2. Использование монокристального образца и монохроматического 

излучения (λ=const) с вращением (качанием) образца (изменение αо, βо, 

γо). 

3. Использование поликристаллического образца (изменение αо, βо, γо) и 

монохроматического излучения. Можно ожидать, что в большом ансамбле 

мелких случайным образом ориентированных кристаллитов всегда 

найдутся кристаллиты с ориентацией (αо, βо, γо) при которой выполнятся 

условия дифракции. 
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Метод Лауэ 

Метод Лауэ (полихроматическое излучение) 

Метод Лауэ очень полезен для ориентирования кристаллов вдоль осей 
симметрии и для быстрого сбора большого массива данных. Так как в данном 

методе используется полихроматическое излучение, построение Эвальда 
необходимо модифицировать.  

λmin < λ < λmax 



Метод Лауэ 
Построение Эвальда предполагает наличие двух сфер Эвальда, 

соответствующие наибольшей и  наименьшей длинам волн. Для всех узлов , 
расположенные между этими сферами, будут выполняться условие дифракции. 

излучение 

Падающее 

отраженный 
рефлекс 201 

отраженный 
рефлекс 20-1 

Сфера Эвальда 
для самой малой λ 

Сфера Эвальда 
для самой большой λ 



Лауэграмма 



Лауэграмма 



Лауэграмма 

Лауэграмма цинковой обманки (сфалерит). Отчетливо 
видно наличие оси третьего порядка 



Лауэграмма 

Лауэграмма цинковой обманки (сфалерит). Отчетливо видно 

наличие оси третьего порядка 





Метод вращения (качания) 

кристалла 

монокристалл, 

λ= const 



Дифракционный 
луч 

Сфера 
Эвальда 

ВИД СВЕРХУ 

Падающее 
рентгеновское 

излучение 

фотопластинка 

Метод вращения кристалла 



Узлы 
обратной 
решетки 

Ось 
вращения 

прямой 
решетки 

С
ф

ер
а 

Э
ва

л
ьд

а 

Металлический 
цилиндр с 

фотопластинкой 

(монохроматическое излучение) 

Метод вращения кристалла 

- параметр трансляции 

вдоль оси вращения, φ1- 

угол между осью вращения 

и дифракционным лучём. 





Рентгенгониометрические методы 

Ренгенгониометр Вейсенберга. 1 – кассета; 

2- экранирующий цилиндр. 

Фотографическая аппаратура 



Рентгенгониометрические методы 
Дифрактометрическая аппаратура 

STOE STADI-4 

Oxford Gemini Ultra R 
 

STOE IPDS-II 





Метод порошка 

Метод порошка 
(монохроматическое излучение, λ=const) 

На рисунке изображено построение Эвальда для одной кристаллической 
плоскости. 

Падающее 

излучение 



Метод порошка 

Сфера 
Эвальда 

Если в образце присутствуют «миллионы" статистически разориентированных 
кристалликов, тогда существует конечная вероятность, что плоскость (hkl) будет выведена 
в дифрагирующее положение во всех направлениях относительно падающего излучения. 

Это порождает конус с осью, совпадающей с направлением первичного излучения и с 
углом раствора равному углу дифракции, 2θ. 

Падающее 
излучение образец 

Рассеянное 
излучение 

«Дебаевское 
кольцо» 

дифракции 

А что будет с другими плоскостями (hkl) в кристалле?  Существует также вероятность, что они 
также представлены в разных ориентациях и тоже дадут конусы дифракции. 



Падающий пучок 

Образец 

Пленка или детектор  

Дифракционные 

кольца (↔dhkl) 



Метод порошка 
Окружив сферу Эвальда детектором (в данном случае фоточувствительной 
плёнкой) можно единовременно детектировать все рассеянное излучение. 

образец 

фотопленка 



Одной из таких установок, использующих 
данную геометрию, является 

порошковая камера Дебая-Шеррера. 

Метод порошка. 

Камера Дебая-

Шеррера Источник 
излучения 

Окружность 
камеры 

Конец 
пластинки 

Выходное 
отверстие в 
пластинке 

Входное 
отверстие в 
пластинке 

Круг фокусировки для 
одного дифракционного 

максимума 



Метод порошка. Камера Дебая-Шеррера 

Длина окружности 

(градусы) 



STOE -  дифрактометр 

Дифрактометр совместим  

с температурными камерами  

ANTON PAAR и BUEHLER 

Линейный позиционный  

детектор 



Образец 

Детектор 

Рентгеновская 
трубка 

Устройство дифрактометра 

Самые популярные 
геометрии съемки 

Тип Трубка Образец Приемная щель r1 r2 

Брэгг-Брентано 
θ : 2θ 

Фиксирована Изменяется как θ Изменяется как 2θ Фиксирован = r1 

Брэгг-Брентано 
θ : θ 

Изменяется 
как θ 

Фиксирован* Изменяется как θ Фиксирован = r1 

Зееман-Болин Фиксирована Фиксирован* Изменяется как 2θ Фиксирован Изменяется 

Ладелл 
(чувствительный 

к текстуре) 

Фиксирована Изменяется как θ, 
прецессирует по α 

Изменяется как 2θ Фиксирован Изменяется 

* Обычно фиксирован, но может вращаться вокруг α или колебаться вокруг оси гониометра  



Геометрия Брэгга-Брентано 

Геометрия Дебая-Шеррера 

Различные схемы проведения 

 порошкового дифракционного эксперимента 

 

Трансмиссионная  

геометрия 



Порошковая дифракция 



Двухкоординатные детекторы 

Bruker GADDS System 



Максимумы 
интенсивности 



Базы данных порошковой 

рентгеновской дифракции 

www.icdd.com – International Centre Difraction Data 

http://www.icdd.com/


Порошковая дифракция 
Типичный вид PDF  (powder diffraction file). Все файлы систематизированы в 

общий банк данных порошковой дифракции. 



STOE  дифрактометр с геометрией Дебая-Шеррера 

Позиционный детектор 

Image Plate PSD 

Угловой интервал 140 Шаг 
0.01  

  



Двухкоординатные детекторы 

Bruker GADDS System 



Предельная температура 900C   

Давление газа 1 mbar – 10 bar  

Поток до  40 л/час 

ANTON PAAR GmbH 

Высокотемпературная рентгеновская 

камера-каталитический реактор 



HTK-16 

До 1600°C  

на воздухе и в инертном газе 

2000°С в вакууме 

TTK-450 

-193C - + 450C 

ANTON PAAR GmbH 

Высоко- и низкотемпературные рентгеновские камеры 



Квадратичные формы 
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Кубическая ячейка Бравэ 
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Квадратичные формы 



Тетрагональная ячейка Бравэ 
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Ромбическая ячейка Бравэ 
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Квадратичные формы 



Тригональная и гексагональные ячейки Бравэ 

Моноклинная ячейка Бравэ 
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Квадратичные формы 



Триклинная ячейка Бравэ 
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Квадратичные формы 



Сборка выражений для dhkl 

Кубическая: 

Тетрагональная: 

Гексагональная: 

Ромбоэдрическая: 

Ромбическая: 

Моноклинная: 

Триклинная: 

В случае триклинной сингонии: 

V – объем элементарной ячейки 



Дифракция рентгеновских лучей 

•  Атомный фактор рассеяния 

•  Структурная амплитуда 

• Анализ пространственной симметрии 
(систематические погасания рефлексов) 

•  Индицирование рефлексов 

•  Поглощение рентгеновского излучения образцом 

•  Факторы, определяющие интенсивность 
дифракционных максимумов 

•  Факторы, определяющие форму дифракционных 
максимумов 



Структурная амплитуда 
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Связь между обратной и прямой 

решетками 
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Структурная амплитуда 
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- структурная амплитуда определяет суммарную волну дифракционного 

луча в направлении узла обратной решётки hkl от всех атомов базиса, 

расположенных в элементарной ячейке кристалла. 
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Структурная амплитуда 
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Структурная амплитуда – комплексная величина. Модуль структурной 

амплитуды равен амплитуде суммарного дифракционного луча, 

выраженной в электронных единицах и рассчитанной на одну 

элементарную ячейку. Аргумент структурной амплитуды определяет 

начальную фазу этого суммарного дифракционного луча. 

Экспериментально измеренная интенсивность дифракционного луча 

пропорциональна квадрату структурной амплитуды. Таким образом, 

формула структурной амплитуды позволяет рассчитать интенсивность 

дифракционных лучей для известной структуры кристалла. 



Атомный фактор рассеяния 
Атомный фактор рассеяния 

измеряется в электронных 

единицах. 

Чем больше электронов, тем 

больше f. 

f зависит от угла  и длины 

волны  (sin Θ/λ). 

f показывает во сколько раз 

амплитуда рассеяния атомом в 

данном направлении и при 

данной длине волны больше, 

чем амплитуда рассеяния 

электроном в том же 

направлении. 
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Правила погасания 

дифракционных отражений. 
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1. Центрированные решётки. 

I центровка. (xj,yj,zj) → (xj +1/2,yj+1/2,zj+1/2)  

eсли  h+k+l=2n+1 



Систематические погасания  

Центрировка Условия наблюдаемости 

рефлексов 

I h+k+l = 2n 

F Все суммы h+k,  k+l,  h+l  = 2n 

A k+l = 2n 

B h+l = 2n 

C h+k = 2n 



• Интерференционное уравнение и построение 

Эвальда. Симметрия дифракционной картины. 

• Закон Фриделя и Лауэ-классы.  

• Метод Лауэ. Особенности эксперимента и 

применение. 

• Метод вращения (качания) кристалла. Особенности 

эксперимента и применение. 

• Метод порошка. Особенности эксперимента и 

применение. 

• Квадратичные формы, общее выражение. Выражения 

для кубической, тетрагональной и ромбической 

решёток Бравэ. 

• Структурная амплитуда. Определение, формула и 

физический смысл. 

• Атомный фактор рассеяния (определение, единица 

измерения и определяющие факторы). 

 
 

 

Вопросы: 


