
Chƣơng 2: Nhiễu  xạ  tia X 

Các phƣơng pháp Phân tích Vật liệu 2 
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W.L. and W.H. Bragg  

Naêm 1915 hai cha con nhaø Bragg ñöôïc 

giaûi thöôûng Nobel veà nhöõng ñoùng goùp 

trong lónh vöïc phaân tích caáu truùc tinh theå 

baèng phöông phaùp nhieãu xaï tia X.  

Naêm ñoù W.L. Bragg môùi 25 tuoåi, laø ngöôøi 

treû tuổi nhaát ñöôïc giaûi thöôûng lôùn naøy. 
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Nhiễu xạ ? 

 
 Nhiễu xạ là sự thay đổi phương truyền của 

tia sáng hoặc sóng do gặp chướng ngại 

vật hoặc do sự xuyên sâu của bức xạ điện 

từ vào tinh thể có cấu trúc tuần hoàn. 
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PHỔ SÓNG ĐIỆN TỪ 
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Böôùc soùng (A
O
) cuûa caùc vaïch ñaëc tröng  

cuûa caùc nguyeân toá 
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 Moät caùch tröïc tieáp nhaát ñeå bieát daïng cuûa caùc vaät theå……………. 

 Neáu chuùng quaù nhoû………………………….  

 Tuy nhieân, vôùi kính hieån vi quang hoïc chæ cho pheùp phaân 

giaûi nhöõng chi tieát lớn hôn 10
3
A

0
, trong khi khoaûng caùch 

giöõa caùc nguyeân töû trong tinh theå vaøo khoaûng vaøi A
0
. 

 Böôùc soùng cuûa tia X : ~ vaøi chuïc A
0
.  

 Nhöng khoâng theå taïo kính hieån vi tia X ñeå nhìn caùc phaân töû. 

Coù 2 lyù do:  

1) Khoâng coù thaáu kính cho tia X 

2) Ngay khi coù thaáu kính nhö vaäy thì caàn cheá taïo chuùng vôùi 

sai soá raát nhoû hôn khoaûng caùch giöõa hai nguyeân töû.  
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Ñeå moâ taû hieän töôïng nhieãu xaï ngöôøi ta ñöa ra 3 

thuaät ngöõ sau: 

- Taùn xaï: là hiện tượng ánh sáng bị đổi hướng khi 

gặp các vật cản.  

- Giao thao: söï choàng chaát cuûa hai hay nhieàu soùng 

taùn xaï taïo thaønh soùng toång hôïp laø toång cuûa söï ñoùng 

goùp cuûa caùc soùng phuû nhau. 

- Nhieãu xaï: söï giao thoa taêng cöôøng cuûa nhieàu hôn 

moät soùng taùn xaï. 
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Khi chuøm tia X töông taùc vôùi vaät chaát, nhöõng 

photon khoâng coøn trong chuøm tia loù, coù theå : 

- Nhöõng photon ñoù bò leäch ñöôøng ñi: taùn xaï khoâng 

ñoåi böôùc soùng (khoâng maát naêng löôïng) hoaëc taùn xaï 

thay ñoåi böôùc soùng (maát naêng löôïng) - Hieäu öùng 

Compton. 

- Nhöõng photon ñoù bò caùc nguyeân töû haáp thuï: 

Nguyeân töû  haáp thuï phoâtoân ñöôïc kích thích phaùt ra 

nhöõng e vaø nhöõng tia huyønh quang coù böôùc soùng 

ñaëc tröng cho nguyeân töû bò kích thích - Hieäu öùng 

Auger. 
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Ñeå hieåu ñöôïc hieän töôïng nhieãu xaï ta haõy xeùt ñieàu gì 

xảy ra khi moät soùng töông taùc vôùi moät haït. 

Scattering 

Interaction with a single particle 

Diffraction 

Interaction with a crystal 

Caùc chuøm taùn xaï taêng cöôøng vaø trieät nhau moät caùch hoãn loaïn  

Caùc chuøm taùn xaï coäng vaøo nhau theo moät soá chieàu vaø taêng cöôøng 

nhau ñeå cho caùc chuøm nhieãu xaï. 
11 
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Neáu chuøm taùn xaï naèm trong maët phaúng tôùi vaø goùc tôùi baèng 

goùc phaûn xạ: bc = ad , caùc tia taùn xaï töø caùc nguyeân töû cuûa 

cuøng moät maët maïng cuøng pha. 

Chieáu chuøm tia X song song vaø ñôn saéc leân moät tinh theå 

döôùi moät goùc θ ñoái vôùi moät hoï maët maïng, moãi nuùt cuûa 

maïng trôû thaønh moät taâm nhieãu xaï. 

Ñònh luaät Bragg  
 

 Caùc soùng taùn xaï cuûa caùc nguyeân töû trong 

cuøng moät maët maïng 
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Ñònh luaät Bragg 

Giao thoa taêng cöôøng khi 

Coâng thöùc Bragg laø heä quaû cuûa tính chaát cô baûn cuûa tinh theå, laø 

tính tuaàn hoaøn maø khoâng lieân quan gì ñeán thaønh phaàn hoùa hoïc 

cuûa tinh theå cuõng nhö caùch saép xeáp cuûa caùc nguyeân töû trong 

nhöõng maët  phaúng phaûn xaï.  

 Caùc soùng taùn xaï töø moät hoï maët maïng  
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Từ phương trình Bragg:  n = 2d sin   

Một chùm tia X có bước sóng  rọi đến tinh thể với 1 góc  bất 

kì. Để có tia phản xạ nghĩa là phải thỏa mãn phương trình Bragg 

  hoặc  phải thay đổi một cách liên tục (không gián đoạn). 

- Từ nhận xét này, xây dựng được 3 phương pháp nhiễu xạ để 

phân tích cấu trúc tinh thể.  

PP Bước sóng Góc  Mẫu 

Laue Thay đổi Cố định Đơn tinh thể 

Quay tinh thể Cố định Thay đổi  Đơn tinh thể 

Debye (pp bột) Cố định Thay đổi Đa tinh thể 
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Phương pháp Laue 

• Uses Single crystal 
• Uses White Radiation 
• Used for determining crystal orientation and quality 

Transmission Zone axis 

crystal 

Incident beam 
Film 

Reflection 
Zone axis 

crystal 

Incident beam Film 
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Phương pháp quay tinh thể 

 Determination of unknown crystal structures 
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Phương pháp chụp ảnh nhiễu xạ trong buồng hình trụ các mẫu đa 

tinh thể dạng: 

 Bột hoặc khối thường dùng các mẫu trụ đường kính 0.3-0.8 mm. 

 Ngoài ra có thể dùng mẫu phẳng.   

Phương pháp bột ( PP DEBYE ) 
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Maãu: nghieàn ña tinh theå thaønh boät coù kích thöôùc 10
-2

-10
-3

mm 

vôùi muïc ñích nhieàu haït tinh theå coù ñònh höôùng khaùc nhau ñeå 

xaùc suaát gaëp caùc maët hkl coù goùc ñònh höôùng θ phuø hôïp vôùi 

ñieàu kieän nhieãu xaï Bragg. 

- Sau ñoù neùn thaønh coät maãu coù daïng hình truï  

- Buoàng chuïp: hình truï baèng theùp 

- Maãu ñöôïc gaén ñoàng truïc vôùi buoàng chuïp, öùng vôùi nhöõng hoï 

maët maïng d
hkl

 thoûa ñieàu kieän nhieãu xaï, caùc tia naøy naèm treân 

ñöôøng sinh cuûa moät maët noùn troøn xoay coù goùc ôû ñænh baèng 4θ 

Ảnh nhiễu xạ debye của mẫu trụ 

18 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


 Sử dụng một chùm tia X đơn sắc chiếu vào mẫu bột (gồm 

các hạt nhỏ đa tinh thể của vật liệu). 

 Các tia sẽ nhiễu xạ bởi các hạt tinh thể nhỏ, và vì chúng sắp 

xếp một cách hỗn độn theo các phương trong không gian nên các 

tia nhiễu xạ sẽ tạo nên một hình nón có góc ở đỉnh là 4 ( là 

góc nhiễu xạ Bragg). Trục hình nón là phương của chùm tia tới. 

 Phim chụp được bố trí quanh mẫu dưới dạng mặt bên hình trụ. 

Ảnh nhiễu xạ sẽ là các vạch cong-là giao tuyến của các mặt trụ 

và các mặt nón-đồng trục 
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Ghi nhận tia nhiễu xạ bằng phim 

 Thiết bị: Phim được lót sát vào 

thành trong của một hộp kim loại 

hình trụ - gọi là camera. Camera 

có bán kính xác định. 

Mẫu được đặt trên một giá đỡ 

nằm ở trục trung tâm của camera. 

 Kết quả: trên phim có những cung 

tròn đối xứng qua vết trung tâm. 

 Yêu cầu của phương pháp là vạch 

nhiễu xạ phải mảnh, có độ đen 

đều, nền phim phải sáng để đọc 

được các vạch yếu. 
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Phim được rửa, cắt và trải phẳng 

Đo khoảng cách tương đối giữa các vạch, tính góc phản xạ, 

từ đó xác định được các đặc trưng của tinh thể nghiên cứu. 

21 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


 Lắp xuôi : 2 mép phim nằm ở đầu vào của buồng chụp 

 Lắp phim vào buồng: 

Rl 42 

l2

(1a) 

=>  =2l/4R x57,3 (độ) 
22 
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 Lắp phim vào buồng: 

 Lắp ngược: 2 mép phim nằm ở đầu ra của buồng chụp 

Rl )42(2   (1b) 

=>  = (90 - 2l/4R x57,3) (độ) 
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Khi xaùc ñònh goùc nhieãu xaï , ta duøng giaù trò hieäu duïng 

R
hd

 chứ khoâng phaûi baùn kính thöïc R cuûa buoàng chuïp. 

Giaù trò hieäu duïng naøy coù theå xaùc ñònh baèng caùch chuïp 

moät chaát chuaån coù haèng soá maïng ñaõ bieát chính xaùc ( ví 

dụ NaCl). Khi ñoù ta tính nhö sau : töø haèng soá maïng ñaõ 

bieát, tính goùc 
tính

 .  

Töø caùc giaù trò naøy, keát hôïp vôùi caùc khoaûng caùch ño 

ñöôïc treân phim giöõa caùc ñöôøng ñoái xöùng, ta xaùc ñònh 

ñöôïc giaù trò hieäu duïng cuûa baùn kính buoàng chuïp R
hd

. 

24 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


Caùch laép naøy cho pheùp xaùc ñònh R
hd

 maø khoâng caàn chuïp maãu 

chuaån. Muoán vaäy, ño caùc khoaûng caùch A vaø B . Baùn kính 

hieäu duïng R
hd

 ñöôïc xaùc ñònh töø heä thöùc 

                                        2R
hd

  =  A + B    

Phöông phaùp naøy chæ aùp duïng ñöôïc khi treân phim coù caùc 

ñöôøng roõ neùt öùng vôùi caùc goùc  <  50
o
 ñeán 60

o
. 

Trong nhieàu tröôøng hôïp, ngöôøi ta duøng caùch laép phim khoâng 

ñoái xöùng (beân söôøn)   (theo Straumanis). 

Caùc ñöôøng nhieãu xaï tröôùc (öùng vôùi goùc  khoâng lôùn) khaùc 

vôùi caùc ñöôøng sau (öùng vôùi goùc  lôùn) ôû choã : caùc ñöôøng 

tröôùc thöôøng raát heïp coøn caùc ñöôøng sau thöôøng taùch thaønh 

hai öùng vôùi 2 böôùc soùng K1
 vaø K2

.  

o o 

B 

A 

 = 0o 

1 

1 

1’ 

1’ 

2 

2’ 

2’ 2 

(c) 

 = 90o 
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 Lắp bên sườn: 

o o 

B 

A 

 = 0o 

1 

1 

1’ 

1’ 

2 

2’ 

2’ 2 

(c) 

 = 90o 

l
RR

l






 4

360

360

4

2

2

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- Đặt mẫu nghiêng một góc φ so với chùm tia. Trên phim chỉ 

nhận được các đường nhiễu xạ do các tia phản xạ từ bề mặt 

mẫu, do đó ảnh nhiễu xạ chỉ nhận trên một nửa phim. 

ii l
R


4

360
 độ 

- Đặt mẫu trực giao: bề mặt mẫu phẳng trực giao với chùm tia tới. 

Sơ đồ đặt mẫu trực giao cho phép nhận các đường nhiễu xạ trong 

phạm vi góc lớn, góc nhiễu xạ được xác định theo công thức: 

Rl )42(2   (1b) 

=>  = (90 - 2l/4R x57,3) (độ) 

Ảnh nhiễu xạ Debye của mẫu phẳng 
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 Ghi nhận tia nhiễu xạ máy đếm 

Máy đo nhiễu xạ tia X hiện đại, có sử dụng máy đếm và kết nối với máy tính.  

28 
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Máy phóng tia X 
Máy đếm 

 

 
Giá đỡ 

 Ghi nhận tia nhiễu xạ máy đếm 

 Mẫu được chế tạo lớp mỏng 

tròn, phẳng, được gắn trên 

đế, đế này có thể quay quanh 

trục của nó trên giá đỡ. 

 Máy phóng tia X cho chùm 

tia X đơn sắc 

 Máy đếm được kết nối với giá đựng mẫu bằng một hệ thống cơ khí 

chính xác và chuyển động trên cung tròn ABC. Góc  được đo chính 

xác và có bước nhảy khoảng 0,01o. 

 Kết quả thu được là một giản đồ nhiễu xạ thể hiện mối quan hệ giữa 

cường độ (số xung trên một đơn vị thời gian) và góc 2 (độ) 

A 

B 
C 

Vòng giác kế 
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 Giản đồ nhiễu xạ tia X: 

80SiO2-20ZnO 

30 
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Bao gồm các đỉnh có cường độ khác nhau. Mỗi đỉnh tương 

ứng với một phản xạ của họ mặt {hkl} nào đó. 

Từ giản đồ nhiễu xạ ta thu được rất nhiều thông tin về 

khoảng cách giữa các mặt mạng (hkl), cường độ tương đối 

của mỗi đỉnh … 

Hai yếu tố chính quyết định đến hình dạng của giản đồ 

nhiễu xạ tia X: 

 (a) Kích thước và hình dạng của ô đơn vị 

 (b) Số nguyên tử và vị trí các nguyên tử trong ô đơn vị. 
 

 Giản đồ nhiễu xạ tia X: 
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 Giản đồ nhiễu xạ tia X: 

 Khoảng cách d giữa các mặt mạng phụ thuộc vào kích thước 

ô cơ sở. 

 Bề rộng và hình dạng của đỉnh phụ thuộc vào thiết bị đo và 

thuộc tính của vật liệu như kích thước hạt, sai hỏng mạng. 

 Cường độ của đỉnh phụ thuộc vào sự sắp xếp cấu trúc tinh 

thể, ví dụ như vị trí của các nguyên tử trong ô cơ sở và sự 

dao động nhiệt của các nguyên tử. 
32 
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Có thể coi là đặc trưng cho mỗi chất tinh thể 

Hiện nay, trong hệ thống lưu trữ khoa học của thế giới 

có bộ chuẩn ASTM (American Standards for Testing 

Materials). Các thông tin, dữ kiện về mỗi chất tinh thể 

được ghi dưới dạng giản đồ gốc hoặc dưới dạng phiếu 

(card), file số liệu, …. 

 Giản đồ nhiễu xạ tia X: 
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CẤU TẠO NHIỄU XẠ KẾ 

Thiết bị gồm 4 bộ phận chính 

- Bộ phận tạo chùm tia X 

- Ống chuẩn trực, máy đơn sắc 

- Bộ phận đặt mẫu 

- Bộ phận thu nhận 

34 
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X-Ray 

Source 

Powdered 

sample 

Detector 

SƠ ĐỒ KHỐI CỦA NHIỄU XẠ KẾ 
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CÁC YẾU TỐ ẢNH HƢỞNG ĐẾN KẾT QUẢ XRD 

 Mẫu không đủ mịn hoặc màng quá mỏng 

 Tốc độ quyét quá nhanh (độ/phút)  

 Mẫu gồm nhiều thành phần 

 Độ kết tinh của mẫu chưa cao 
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ỨNG DỤNG CỦA PHƢƠNG PHÁP BỘT  

 Xác định các vật liệu chưa biết. 

 Kiểm tra sự đơn pha (độ tinh khiết). 

 Xác định kích thước tinh thể. 

 Nghiên cứu sự biến đổi nhiệt của vật liệu. 

 Xác định cấu trúc tinh thể. 
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 Xác định vật liệu chưa biết 

 Ủy ban hợp tác về các tiêu chuẩn nhiễu xạ tia X theo phương pháp 

bột (Joint Committee on Powder Diffraction Standards (JCPDS)) đã 

biên dịch dữ kiện từ trên 50000 giản đồ nhiễu xạ tia X chuẩn của các 

hợp chất vô cơ, hữu cơ, cơ kim… thành một bộ cơ sở dữ liệu. 

 Dựa vào cơ sở dữ liệu này, ta có thể xác định một loại vật liệu chưa 

biết nào đó bằng cách so sánh hai hoặc ba đỉnh trong giản đồ nhiễu 

xạ thực nghiệm với các giá trị trong mẫu chuẩn. Đối với các vật liệu 

phức tạp hơn ta có thể sử dụng phần mềm trên máy tính để tìm kiếm 

sự trùng lặp giữa dữ kiện thực nghiệm và cơ sở dữ liệu chuẩn. 

 Đối với nhiều vật liệu rắn, phương pháp này cho kết quả nhanh và 

chính xác. 

 Điều trở ngại ở đây là thông tin của hợp chất ta nghiên cứu phải có 

trong cơ sở dữ liệu chuẩn và vật liệu phải ở trạng thái tinh thể.  
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Trong một hỗn hợp các hợp chất, mỗi pha tinh thể sẽ đóng góp 

những peak đặc trưng riêng của mình vào giản đồ nhiễu xạ chung. 

 Kiểm tra sự đơn pha (độ tinh khiết) 

Ví dụ: Phản ứng giữa hai pha rắn 

Al2O3 và MgO để hình thành pha 

MgAl2O4 có thể được theo dõi bằng 

nhiễu xạ tia X theo phương pháp bột. 

Trong quá trình tổng hợp vật liệu, 

phương pháp bột được sử dụng để 

nghiên cứu sự hình thành pha sản 

phẩm cũng như độ tinh khiết của 

sản phẩm.   
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• Khi phản ứng diễn ra, ở giản đồ 

a và b xuất hiện các peak tương 

ứng với sản phẩm MgAl2O4, 

các peak này có cường độ tăng 

dần theo phản ứng. 

 Kiểm tra sự đơn pha (độ tinh khiết) 

• Ở thời điểm ban đầu, giản đồ 

nhiễu xạ tia X gồm các peak của 

cả hai pha Al2O3 và MgO 

• Khi phản ứng kết thúc, giản đồ 

nhiễu xạ chỉ gồm các peak đặc 

trưng của MgAl2O4 nguyên chất. 
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• Các nhà hóa học vật liệu thường dùng nhiễu xạ tia X 

theo phương pháp bột để theo dõi quá trình phản ứng. 

• Phương pháp này cũng được sử dụng rộng rãi để xác 

định những pha tạp chất và các chất phản ứng còn dư 

trong sản phẩm. 

• Tuy nhiên, để làm được điều này, các pha tạp chất 

phải ở dạng tinh thể. 

 Kiểm tra sự đơn pha (độ tinh khiết) 
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Một số hiệu ứng có thể làm thay đổi bề rộng của peak nhiễu 

xạ, đó là: kích thước tinh thể, sự xen phủ của các peak gần 

nhau, sức căng (microstrain), các khuyết tật điểm và mặt. 

1 hạt = một tinh thể 1 hạt = năm tinh thể nhỏ 

*Lưu ý: Nhiễu xạ tia X theo phương pháp bột chỉ xác định kích thước 

tinh thể, nhưng không xác định được kích thước hạt. 

 Xác định kích thước tinh thể 

42 
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Ảnh hưởng của kích thước tinh thể đến bề rộng 

của vạch nhiễu xạ trong phương pháp bột.: 

(a)   Mở rộng đỉnh do thiết bị đo 

(b)   Peak nhiễu xạ của tinh thể 1m 

(c)   100 nm 

(d)   10 nm 

(e)   5 nm 

Để có được các peak nhọn trong giản đồ nhiễu xạ 

tia X thì tinh thể phải có được kích thước đủ lớn 

để đảm bảo các phản xạ sai lệch so với góc 2 

(góc hợp bởi tia nhiễu xạ và tia tới) sẽ không giao 

thoa tăng cường để tạo thành tia nhiễu xạ. 

 Xác định kích thước tinh thể 
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Công thức Scherrer 

d  -- Kích thước tinh thể 

  -- Bước sóng 

  -- Góc nhiễu xạ 

Bm , Bs – Độ mở rộng vạch của mẫu và độ mở rộng vạch chuẩn 

               tính theo Radian: 

Bs  -  Cũng còn được coi là độ mở rộng vạch do máy đo 

180
deg


 rad

 Xác định kích thước tinh thể 

.cosθBB

0,9.λ
d

2

s

2

m 


22

sm BBB  B: độ rộng vạch nhiễu xạ ở ½ cường độ cực đại. 
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Kết hợp giữa thiết bị nhiễu xạ tia X và một lò nung hoặc một máy lạnh 

sẽ cho phép đo được các giản đồ nhiễu xạ của hệ trong một khoảng 

nhiệt độ rộng  xác định được sự biến đổi pha trong vật liệu và xác 

định được các hệ số nở nhiệt.  

 Nghiên cứu tính chất biến đổi theo nhiệt độ của 

vật liệu (XRD in-situ) 

Giản đồ XRD in-situ của gel SiO2-SnO2 

SnO2 bắt đầu chuyển pha (vô định hình  tinh thể) ở khoảng 80oC 
45 
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 Xác định cấu trúc tinh thể 

  Nhận biết mạng Bravais 

  Xác định chỉ số Miller 

  Tính hằng số mạng 
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Öu ñieåm: Ñôn giản deã thöïc hieän duø caùc chaát coù caùc pha phöùc taïp 

Nhöôïc ñieåm: khoâng thöïc hieän ñöôïc vôùi caùc chaát, pha chöa ñöôïc 

nghieân cöùu. 

47 

 Đối chiếu với bảng khoảng cách mặt của các chất đã biết. 

 Dựa theo đặc điểm nhiễu xạ của từng kiểu mạng trong từng hệ 

mạng cụ thể. 

 Đối chiếu với dữ liệu của giá trị khoảng cách mặt mạng của các 

chất đã có sẵn 

- Töø phöông phaùp chuïp phim hay nhieãu xaï keá  
i
 

- Ñieàu kieän nhieãu xaï W-Bragg d
hkl

  

- Duøng soå tra cöùu coù soá lieäu taát caû caùc chaát ñaõ nghieân cöùu thaønh coâng. 
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Treân phim chuïp caùc tinh theå thuoäc heä laäp 

phöông, theo lyù thuyeát, chæ coù theå xuaát hieän 

caùc vaïch coù chæ soá Miller cho ôû Baûng sau . 

h
2
+k

2
+l

2 P I 

 

F 

 

h
2
+k

2
+l

2
 

 

P 

 

I 

 

F 

 

1 

2 

3 

4 

5 

6 

8 

9 

10 

11 

12 

13 

14 

  

 

(100) 

(110) 

(111) 

(200) 

(210) 

(211) 

(220) 

(221), (300 

(310) 

(311) 

(222) 

(320) 

(321) 

 

--- 

(110) 

--- 

(200) 

--- 

(211) 

(220) 

--- 

(310) 

--- 

(222) 

--- 

(321) 

 

--- 

--- 

(111) 

(200) 

--- 

--- 

(220) 

--- 

--- 

(311) 

(222) 

--- 

--- 

  

 

16 

17 

18 

19 

20 

21 

22 

24 

25 

26 

27 

29 

30 

  

 

(400) 

(410),(322) 

(330),(411) 

(331) 

(420) 

(421) 

(332) 

(422) 

(034),(005) 

(314),(015) 

(333),(115) 

(520),(432) 

(521) 

 

(400) 

--- 

(330),(411) 

--- 

(420) 

--- 

(332) 

(422) 

--- 

(015),(314) 

--- 

--- 

(521) 

 

(400) 

--- 

--- 

(331) 

(420) 

--- 

--- 

(422) 

--- 

--- 

(333),(115) 

--- 

--- 

  

 

HEÄ LAÄP PHÖÔNG 
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ÔÛ moät böôùc soùng  xaùc ñònh,  laäp caùc tyû soá cuûa caùc sin
2  

K
lkh

lkh

sin

sin
2

1

2

1

2

1

2

i

2

i

2

i

1

2

i

2











222 lkh
a2d2







K
lt
 =  1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9, 10, 11, 12, 13,14, 15, … 

Klt = 1, 4/3, 8/3, 11/3, 4, 16/3, 19/3, 20/3, 8,9, … 

Laäp phöông I : 

Laäp phöông F : 

222
hkl

lkh

a
d




, Sin
hkl 

=
 

Laäp phöông P : 

K
lt
 =  1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 16, … 

Ñaëc tröng cho töøng kieåu maïng 

49 

HEÄ LAÄP PHÖÔNG 
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Ñoái chieáu daõy soá K
tn

 thöïc nghieäm (xaùc ñònh theo tyû soá caùc 

sin
2 thöïc nghieäm )vôùi daõy soá K

lt
 lyùthuyeát ñeå xaùc ñònh 

kieåu maïng cuûa ñoái töôïng nghieân cöùu, vaø sau ñoù xaùc ñònh 

haèng soá maïng a theo coâng thöùc: 

2 2 2

2
i i i

i

a h k l
Sin




  

Chuù yù: dễ có söï nhaàm laãn giöõa maïng P vaø maïng I vì 6 ñöôøng 

 ñaàu tieân cuûa 2 maïng naøy coù daõy K gioáng nhau. 

Khaéc phuïc:  - Choïn böôùc sóng tia X ngaén ñeå nhaän ñöôïc nhieàu 

  hôn 6 ñöôøng nhieãu xa. 

          -  Neáu laø maïng P thì I
2 

> I
1.

.Neáu laø maïng I thì 

  ngöôïc laïi. 
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STT 

ñöôøng 


i
 Cöôøng ñoä sin

i
 Loaïi 

böùc 

xaï 

sin
2

i
 K

tn
 hkl a (A

0
) 

1 

2 

3 

4 

5 

6 

7 

8 

9 

25
0
43’ 

28
0
33’ 

37
0
50’ 

42
0
30’ 

48
0
39’ 

55
0
48’ 

59
0
51’ 

72
0
49’ 

75
0
29’ 

Tbình 

Raát maïnh 

Raát yeáu 

Tbình 

Yeáu 

Raát maïnh 

Raát yeáu 

Raát maïnh 

Tbình 

0,4339 

0,4775 

0,6124 

0,6756 

0,7507 

0,8272 

0,8647 

0,8554 

0,9695 

 

 

- 

0,2280 

- 

0,4564 

- 

0,6842 

- 

0,9130 

- 

- 

1 

- 

2,003 

- 

3,001 

- 

4,004 

- 

110 

110 

200 

200 

211 

211 

220 

220 

310 

2,865 

2,864 

2,863 

2,864 

2,861 

2,863 

2,862 

2,862 

2,863 



















Töø aûnh nhieãu xaï 
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    STT 2 Int 
1 28.5 100 

2 33.0 20 

3 47.5 100 

4 56.3 90 

5 59.0 10 

6 69.5 30 

7 76.7 50 

8 79.1 20 

9 88.5 60 

10 95.4 50 

Người ta dùng tia X  Cu_Kα có bước sóng   

= 1.541Ao chiếu xạ vào mẫu ZnS. Kết quả 

thu được các vạch phổ ở vị trí góc 2 và có 

cường độ tương ứng được trình bày trong 

bảng. Hãy xác định khoảng cách d giữa các 

họ mặt mạng, kiểu mạng Bravais, chỉ số 

Miller cho các vạch nhiễu xạ tương ứng 

trong bảng và hằng số mạng a của ZnS. 
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