
PHÂN TÍCH TINH THỂ BẰNG 

NHIỄU XẠ TIA X-XRD

Lý thuyết nhiễu xạ tia x

Phân tích phổ nhiễu xạ tia x

Phân tích định tính và định lƣợng bằng 
nhiễu xạ tia x

Phân tích các đặc trƣng cấu trúc tinh 
thể bằng nhiễu xạ tia x
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LÝ THUYẾT NHIỄU XẠ TIA X
• Phƣơng trình Vulf-Bragg 

• Cƣờng độ tia nhiễu xạ từ một hệ mặt

• Cƣờng độ tia nhiễu xạ từ một tinh thể - lý 

thuyết về kích thƣớc nút mạng nghịch và 

quan hệ với kích thƣớc tinh thể

• Mạng nghịch và cầu nhiễu xạ Ewald

• Cấu tạo và nguyên lý hoạt động của nhiễu 

xạ kế

• Các đặc trƣng của phổ nhiễu xạ tia x

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

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


PHƢƠNG TRÌNH VULF-BRAGG
Khi chieáu tia X vaøo vaät chaát thaønh phaàn ñieän tröôøng seõ 

cöôõng böùc caùc nguyeân töû dao ñoäng vôùi cuøng taàn soá

Caùc nguyeân töû trôû thaønh taâm phaùt soùng keát hôïp (taàn soá 

dao ñoäng baèng taàn soá cuûa tia X)

• Caùc soùng thöù caáp seõ giao thoa nhau, seõ taêng cöôøng hay 

trieät tieâu laãn nhau theo moät soá phöông

• Soùng thöù caáp chæ quan saùt ñöôïc theo moät soá phöông maø 

bieân ñoä soùng toång hôïp ñöôïc taêng cöôøng-soùng toång hôïp 

coù bieân ñoä baèng toång bieân ñoä cuûa caùc soùng phaùt ra töø 

nguyeân töû-soùng naøy ñöôïc goïi laø soùng phaûn xaï hay soùng 

taùn xaï
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PHƢƠNG TRÌNH VULF-BRAGG
• Phöông cuûa soùng taùn xaï ñöôïc xaùc ñònh bôûi 

ñieàu kieän Vulf-Bragg: hai soùng keát hôïp cho 

cöïc ñaïi giao thoa khi hieäu quang loä cuûa 

chuùng baèng moät soá nguyeân laàn böôùc soùng:
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PHƢƠNG TRÌNH VULF-BRAGG
• hieäu quang loä giöõa tia 1 vaø tia 2: 

AB+CD=2AB=2d
hkl

sin
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PHƢƠNG TRÌNH VULF-BRAGG

• Ñeå quan saùt ñöôïc tia nhieãu xaï (soùng taùn xaï 

toång hôïp cöïc ñaïi) thì hieäu naøy phaûi baèng 

moät soá nguyeân laàn böôùc soùng:

•

• 2d
hkl

sin=n

• ñaây chính laø ñieàu kieän nhieãu xaï Vulf-Bragg
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PHƢƠNG TRÌNH VULF-BRAGG

• Nhö vaäy phaûn xaï naøy laø coù choïn loïc: phuï 

thuoäc vaøo goùc tôùi  vaø khoaûng caùch d
hkl

cuûa nhöõng maët song song vaø böôùc soùng . 

Khi ba ñaïi löôïng treân thoaõ maõn ñoàng thôøi 

ñieàu kieän Vulf-Bargg thì môùi quan saùt 

ñöïôc cöïc ñaïi giao thoa-tia nhieãu xaï
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT 

HEÄ MAËT THEO ÑUÙNG ÑIEÀU KIEÄN 

VULF-BRAGG

• Ñoái vôùi vaät lieäu ña tinh theå (hoaëc daïng boät) 

cöôøng ñoä tích phaân cuûa caùc cöïc ñaïi nhieãu 

xaï ñöôïc tính theo coâng thöùc sau ñaây:

        VpeFPLAII
M

hkl
....,.

22

0


 
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT HEÄ MAËT 

THEO ÑUÙNG ÑIEÀU KIEÄN VULF-BRAGG

• I
0

cöôøng ñoä chuøm tia ban ñaàu

• - soá nhaân haáp thuï

• : laø heä soá haáp thuï cuûa maãu vaø goùc 

phaûn xaï Bragg töông öùng

• laø tích cuûa soá nhaân       

Lorentz vaø thöøa soá 

phaân cöïc

• thöøa soá caáu truùc (coøn goïi laø 

bieân ñoä taùn xaï caáu truùc) phuï 

thuoäc vaøo söï phaân boá caùc nguyeân töû trong 

oâ cô sôû

  ,A

 ,

 





cos.sin

2cos1
)(.

2

2


PL

 hklF
2
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT HEÄ MAËT 

THEO ÑUÙNG ÑIEÀU KIEÄN VULF-BRAGG

• soá nhaân nhieät ñoä: do dao ñoäng nhieät cuûa 

caùc nguyeân töû quanh vò trí caân baèng trong ñoù laø 

thaønh phaàn dòch chuyeån trung bình theo 3 

phöông

• p –(cuõng thöôøng ñöôïc kí hieäu laø m)-taùc nhaân laëp 

laïi laø soá boäi cuûa nhöõng maët phaúng nhieãu xaï 

(nghóa laø soá caùc maët phaúng coù giaù trò d nhö nhau 

trong moät tinh theå)

• V- theå tích toaøn boä caùc tinh theå ñöôïc tia X chieáu 

roïi

M
e

2
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT 

TINH THEÅ

• Cöôøng ñoä nhieãu xaï treân moät haït tinh theå baèng:

• Na, Nb, Nc laø soá löôïng caùc nguyeân töû theo 3 truïc a, b, c 

(kích thöôùc haït tinh theå theo 3 chieàu cuûa 3 vectô tònh tieán 

cuûa oâ cô sôû)

• F- thöøa soá caáu truùc

• Ie- cöôøng ñoä taùn xaï bôûi ñieän töû

22

2 2 2

2

2 2 2

. .

s in s in s in
. .

s in s in s in

e

a b c

I I F G

N h N k N l
G

h k l

  

  



 (1)
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT 

TINH THEÅ

• Neáu h, k, l nguyeân, nghóa laø nhieãu xaï theo 

ñuùng ñieàu kieän Vulf-Bragg, khi ñoù:

• N laø toång soá nguyeân töû trong tinh theå hoaëc 

toång soá oâ maïng coù trong tinh theå (ñoái vôùi oâ 

ñôn giaûn)

2 2 2 2 2

2 2

. .

. .

a b c

e

G N N N N

I I F N

 


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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT 

TINH THEÅ

• Vaán ñeà quan taâm ôû ñaây laø xeùt söï phaân boá cöôøng 

ñoä khi khoâng hoaøn toaøn thoaõ maõn ñieàu kieän Vulf-

Bragg: , thay vaøo (1) vaø ñon giaûn hoaù (löu yù raèng 

h, k, l nguyeân) ta ñöôïc:

2 2 2

2

2 2 2

s in s in s in
. .

s in s in s in

a a b b c c

a b c

N N N
G

     

     
 (2)
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT 

TINH THEÅ

• xeùt moät phaàn ñoà thò cuûa haøm (2) theo :a


2 2

2

2 2

s in s in
.

s in ( )

a a a a

a

a a a

N N
N

N

   

   


(do      raát beù)
a


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2

a
N

a a
N 

2

2

2

s in
.

( )

a a

a

a a

N
N

N

 

 

 

( 1 / )
a a

N   ( 1 / )
a a

N 
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CÖÔØNG ÑOÄ NHIEÃU XAÏ TÖØ MOÄT 

TINH THEÅ

• Töø ñoà thò treân thaáy raèng haøm G
2
= 0 khi     

• ,vaø khaùc khoâng khi                         

, nghóa laø cöôøng ñoä tia nhieãu xaï vaãn khaùc 

khoâng khi leäch khoûi ñieàu kieän Vulf-Bragg 

vaø naèm trong giôùi haïn treân. Giôùi haïn naøy 

phuï thuoäc roõ raøng vaøo kích thöùôc haït tinh 

theå (Na, Nb, Nc), lôùn khi kích thöôùc haït beù 

(Na, Nb, Nc nhoû) vaø ngöôïc laïi. Nhö vaäy 

trong vuøng khoâng gian giôùi haïn bôûi 

• tia nhieãu xaï vaãn coøn toàn taïi.

1 /
a a

N   1 / 1 /
a a a

N N  

cba
NNN

2
,

2
,

2
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD 

• Maïng nghòch laø maïng lieân hieäp phöùc cuûa 

maïng thuaän ñöôïc ñaëc tröng bôûi 3 vectô cô 

sôû vôùi:                **,*,



cba




















































bxac

bxa
c

cxab

cxa
b

cxba

cxb
a

*

**

;
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD

• Maïng nghòch coù 3 tính chaát cô baûn:

1. Moãi baùn kính vectô maïng nghòch chæ 

phöông cuûa heä maët maïng thuaän, vuoâng 

goùc vôùi heä maët naøy

111
*



r

)111(
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD

2. Trò tuyeät ñoái cuûa baùn kính vectô maïng 

nghòch baèng nghòch ñaûo cuûa dhkl (khoaûng 

caùch giöõa nhöõng maët song song cuaû heä 

maët maïng thuaän)

hkl

hkl

d

n
r 


*
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD

3. Baát kì moät baùn kính vectô naøo cuûa maïng 

nghòch cuõng coù theå ñöôïc phaân tích theo 

bieåu thöùc sau:

***

*


 clbkahr hkl
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD

4. Tích cuûa nhöõng vectô maïng nghòch vaø maïng 

thuaän cuøng teân baèng 1, khaùc teân baèng 0

5. Kích thöôùc cuûa moät nuùt maïng nghòch tæ leä 

nghòch vôùi kích thöôùc haït tinh theå vaø ñöôïc xaùc 

ñònh theo bieåu thöùc sau:

Na, Nb, Nc laø kích thöôùc haït tinh theå theo chieàu 

a, b, c

cba
NNN

2
,

2
,

2
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD

• Caàu nhieãu xaï Ewald: 

laø moät maët caàu coù baùn 

kính baèng

• K, K’ laø vectô soùng 

tôùivaø soùng taùn xa-

phöông cuûa tia nhieãu 

xaï

• g- vectô maïng nghòch: 

vuoâng goùc vôùi heä maët 

cho tia nhieãu xaï

•

K’

K

g

0

MAÃU
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MAÏNG NGHÒCH VAØ CAÀU NHIEÃU 

XAÏ EWALD

• Tia nhieãu xaï chæ coù ñöôïc khi nuùt maïng nghòch caét 

caàu nhieãu xaï vaø ñöôøng thaúng noái taâm caàu vôùi vò 

trí caét chính laø phöông cuûa tia nhieãu xaï

• Tieát dieän cuûa veát caét phuï thuoäc vaøo kích thöôùc 

nuùt maïng nghòch, hay phuï thuoäc tröïc tieáp vaøo 

kích thöôùc haït tinh theå. Haït beù tieát dieän veát caét 

seõ lôùn vaø ngöôïc laïi haït lôùn tieát dieän veát caét seõ beù
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE
• Ña tinh theå bao goàm voâ soá caùc haït tinh theå nhoû, 

kích thöôùc côõ micron hoaëc nhoû hôn. Moãi haït ñoù 

laø moät ñôn tinh theå. Caùc haït ñònh höôùng hoaøn 

toaøn ngaãu nhieân khoâng traät töï.

• Neáu chieáu moät tia ñôn saéc vaøo maãu ña tinh theå 

ñoù luoân coù theå tìm ñöôïc moät soá haït thoaõ maõn 

ñieàu kieän vulf-bargg 2d
hkl

sin=n vaø cho tia 

nhieãu xaï.
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE

• Giaû söû coù moät haït naøo ñoù coù 

heä coù dhkl thoaû ñieàu kieän 

treân –maët 1 vaø cho tia OP1. 

Trong maãu goàm voâ soá haït, 

hoaøn toaøn coù xaùc xuaát ñeå 

cho moät haït khaùc cuõng naèm 

ôû vò trí sao cho chính maët 

(hkl) ñoù (cuøng khoaûng caùch 

dhkl) thoaû ñieàu kieän vulf-

bragg-maët 2 naèm ñoái xöùng 

vôùi maët 1 cho tia OP2
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE

• Lyù luaän töông töï thaáy raèng 

coøn raát nhieàu haït khaùc maø 

chính heä (hkl) ñoù thoaû ñieàu 

kieän vulf-bargg, coù theå hình 

dung chính nhöõng maët (hkl) 

chieám nhöõng vò trí töông töï 

cuûa maët 1 khi xoay maët ñoù 

quanh truc XO truøng vôùi tia 

sô caáp. Nhö vaäy caùc tia nhieãu 

xaï OP cuõng xoay theo vaø taïo 

thaønh moät noun nhieãu xaï coù 

goùc ôû ñónh laø 4.
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE
• Ngoaøi maët (hkl) coøn coù 

caùc maët (hkl)’, (hkl)’’…. 

Thoaõ maõn ñieàu kieän vulf-

bragg vôùi caùc goùc nhieãu 

xaï khaùc nhau 

2dhklsin’=n, 

2dhklsin’’=n, 

2dhklsin’’’=n ….vì vaäy 

ngoaøi noùn 4 coøn coù 

nhöõng noun 4’, 4’’, 

4’’’…
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE

• Cuõng coù theå giaûi thích 

vieäc xuaát hieän nhöõng 

noùn nhieãu xaï baèng 

caàu Ewald vaø maïng 

nghòch
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NHIEÃU XAÏ TÖØ VAÄT LIEÄU ÑA 

TINH THEÅ – PHÖÔNG PHAÙP 

DEBYE• Maët (hkl) cuûa caùc haït tinh theå 

khaùc nhau khoâng song song 

vôùi nhau vaø ñònh höôùng moät 

caùch baát kì trong khoâng gian , 

vì vaäy vectô cuûa caùc heä maët ñoù 

duø xuaát phaùt töø moät goác maïng 

nghòch 0’ nhöng ñònh höôùng 

theo moïi phöông vaø caùc nuùt 

ñaûo (ñaàu muùt vectô ) veõ neân 

moät maët caàu taâm 0’ , maët caàu 

naøy caét caàu nhieãu xaï theo moät 

giao tuyeán hình troøn. Noái taâm 

0 cuûa hình caàu Ewald vôùi giao 

tuyeán naøy (chöùa nuùt ñaûo) thu 

ñöôïc heä thoáng caùc hình noùn 

ñænh 0 truïc laø tia sô caáp.
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CAÁU TAÏO VAØ NGUYEÂN LYÙ HOAÏT 

ÑOÄNG CUÛA NHIEÃU XAÏ KEÁ
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• goàm coù nhöõng boä phaän 

chính sau ñaây:

1. oáng phaùt tia X

2. boä loïc ñôn saéc: chuøm tia 

töø oáng phaùt tia X goàm 

nhieàu böôùc soùng. 

Thöôøng duøng ñôn tinh 

theå ñeå ñôn saéc hoaù 

chuøm tia (nghóa laø chuøm 

tia chæ coøn moät böôùc 

soùng duy nhaát). Nguyeân 

lyù: trong ñôn tinh theå, 

moãi heä maët seõ choïn moät 

böôùc soùng nhaát ñònh ñeå 

nhieãu xaï, chæ coøn choïn 

loïc moät tia nhieãu xaï töø 

heä maët ta seõ coù chuøm tia 

ñôn saéc
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3. giaù ñeå maãu: goàm 

curvet vôùi nhieàu kích 

thöôùc khaùc nhau ñeå 

chöùa maãu boät hoaëc 

maãu khoái moûng ñöôïc 

caét ra töø vaät lieäu ña 

tinh theå. Giaù ñeå maãu 

cuøng vôùi maãu coù theå 

quay quanh vò trí ñeå 

caùc heä maët ñeàu rôi 

vaøo goùc nhieãu xaï
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4. oáng ñeám: duøng ñeå ghi 

cöôøng ñoä tia nhieãu 

xaï laøm vieäc döïa treân 

nguyeân lyù ioân hoaù 

chaát khí chöùa trong 

oáng ñeám bôûi chuøm 

tia X nhieãu xaï
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oáng ñeám: laø moät buoàng 

truï chöùa khí trô (Ar, 

Xe..)trong coù 2 ñieän cöïc 

Anode vaø Katode. Doøng 

ñieän beân ngoaøi xuaát 

hieän phuï thuoäc vaøo möùc 

ñoä ioân hoùa cuûa chuøm tia 

X nhieãu xaï ñi vaøo oáng.
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NHIỄU XẠ KẾ

• oáng ñeám quay töø goùc 

00 (vò trí cuûa chuøm 

xuyeân thaúng) ñeán goùc 

1800, khi ñoù taát caû caùc 

noùn nhieãu xaï töø maãu 

(nhieãu xaï töø caùc hoï 

(hkl)) ñöôïc ghi laïi 

döoùi daïng phoå
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• khi oáng ñeám gaëp noùn nhieãu xaï cöôøng ñoä 

doøng ñieän ngoaøi taêng voït (do cöôøng ñoä ôû 

maïch ngoaøi phuï thuoäc vaøo cöôøng ñoä chuøm 

tia nhieãu xaï) vaø treân giaûn ñoà nhieåu xaï xuaát 

hieän moät ñænh.
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PHÂN TÍCH PHỔ NHIỄU XẠ

• Những đặc trƣng của phổ nhiễu xạ tia x

• Cơ sở ô mạng và thừa số cấu trúc

• Phổ chuẩn và ứng dụng trong phân tích 

định tính chất pha

• Phân tích định lƣợng pha

• Xác định kích thƣớc nguyên tử, ion và các 

dạng lỗ hỗng mạng tinh thể

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

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


NHỮNG ĐẶC TRƢNG CỦA PHỔ 

NHIỄU XẠ TIA X

• Phổ nhiễu xạ tia X XRD gồm những đỉnh 

(mũi, peak) mang chỉ số (hkl), các đỉnh 

này do các hệ nhiễu xạ theo điều kiện 

Vulf-Bragg

• Các hệ mặt có chỉ số (hkl) khác nhau, 

hoặc khác về đơn vị cấu trúc cấu tạo nên 

chúng vẫn nhiễu xạ trên cùng một vạch 

nếu có d giống nhau
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NHỮNG ĐẶC TRƢNG CỦA PHỔ 

NHIỄU XẠ TIA X
• Các hệ có d lớn sẽ nhiễu xạ ở góc nhỏ và 

ngƣợc lại. Từ trái qua phải các đỉnh có giá 
trị d giảm dần

• Trục tung biểu thị cƣờng độ của đỉnh 
(peak), trục hoành biểu thị góc          (nửa 
nón nhiễu xạ của họ, hệ hoặc khác hệ 
nhƣng cùng d)

• Biết góc          của mỗi đỉnh dễ dàng xác 
định di của chúng:

i
2

i
2

i

i
d





sin2

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NHỮNG ĐẶC TRƢNG CỦA PHỔ 

NHIỄU XẠ TIA X
• Sau khi chụp phổ ngƣời ta tính các giá trị di và 

lƣu ý giá trị di của các vạch có cƣờng độ mạnh

• Tiếp theo, phổ sẽ đƣợc phân tích định tính, 

phân tích cấu trúc (tính chính xác hằng số 

mạng), phân tích bán định lƣợng và định lƣợng. 

Việc phân tích định tính đƣợc hỗ trợ bởi ngân 

hàng phổ chuẩn chụp sẵn của đơn chất, pha 

tinh khiết và lƣu trữ trong những phần mềm 

chuyên dụng 
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CƠ SỞ Ô MẠNG VÀ THỪA SỐ 

CẤU TRÚC

Với Fhkl đƣợc tính nhƣ sau:

j: số loại đơn vị cấu trúc khác nhau tạo mạng tinh 

thể

i, xi, yi, zi số nut cơ sở ô mạng của từng loại đơn vị 

cấu trúc và tọa độ từng nút

        VpehklFPLAII
M
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0


 

 
iii

lzkyhxi

ij

jhkl
efF




2
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CƠ SỞ Ô MẠNG VÀ THỪA SỐ 

CẤU TRÚC

• Các hệ mặt có chỉ số h, k, l làm cho Fhkl=o 

thì sẽ không nhiễu xạ đƣợc dù thõa mãn 

điều kiện Vulf-Bragg (vạch bị tắt, vạch 

cấm) do:

00  IF
hkl
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CƠ SỞ Ô MẠNG VÀ THỪA SỐ 

CẤU TRÚC

• Bài toán 1: tìm quy luật 

nhiễu xạ ô mạng dạng P 

chất A một loại đơn vị 

cấu trúc j=1

basis: [[000]]

Fhkl=fA.e0=fA

Fhkl khác 0 với mọi giá 

trị h, k, l

tất cả các hệ mặt đều 

nhiễu xạ đƣợc
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CƠ SỞ Ô MẠNG VÀ THỪA SỐ 

CẤU TRÚC
• Bài toán 2: tìm quy luật nhiễu xạ mạng tâm khối 

chất A, j=1 (một loại đvct)

basis:

Do đó những hệ mặt có tổng (h+k+l) lẻ sẽ không 
nhiễu xạ đƣợc nhƣ (100), (010), (001), 
(111)…(vạch cấm)

]]
2

1

2

1

2

1
]][[000[[

  

 

01)(cos

)(cos1

0








hkl

Ahkl

lkhi

Ahkl

Flkh

lkhfF

eefF






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CƠ SỞ Ô MẠNG VÀ THỪA SỐ 

CẤU TRÚC
• Bài toán 3: tìm quy luật nhiễu xạ mạng tâm diện chất A, 

j=1 (một loại đvct)

basis:

những họ, hệ có h, k, l có chẵn 

có lẽ sẽ không nhiễu xạ đƣợc

nhƣ: (100)(110)(210)…

]]
2

1

2

1
0[[]],

2

1
0

2

1
[[]],0

2

1

2

1
[[]],000[[

lkhF

hllkkhfF

hkl

Ahkl

,,0

))(cos)(cos)(cos1(



 

có chẵn có lẻ
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CƠ SỞ Ô MẠNG VÀ THỪA SỐ 

CẤU TRÚC
• Bài toán 4: tìm quy luật nhiễu xạ 

mạng CsCl

basis Cl:[[000]]; Cs:

Fhkl khác 0 với mọi h,k,l

tất cả các hệ nhiễu xạ đƣợc

]]
2

1

2

1

2

1
[[

0

)(cos





CsClhkl

CsClhkl

ffF

lkhffF 
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PHỔ CHUẨN

• Phổ chuẩn đƣợc chụp trên chất tinh khiết 
(đơn pha), đƣợc tính toán chi tiết các giá 
trị dhkl và chỉ số (hkl) của từng đỉnh (peak)

• Phổ gồm những vạch là những đƣờng 
thẳng tại cực trị nhiễu xạ không có bề rộng

• Mỗi phổ đƣợc kèm theo một bản thuyết 
minh, trong đó cho biết chi tiết về cấu trúc 
mạng, thông số mạng, thứ tự, chỉ số, giá 
trị dhkl và cƣờng độ từng vạch
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PHỔ CHUẨN

• Hiện nay đã có phổ chuẩn của gần vài 
trăm ngàn chất tinh khiết đƣợc lƣu trữ 
trong những phần mềm chuyên dụng

• Phổ chuẩn đƣợc ứng dụng chủ yếu trong 
phân tích định tính pha (chất) và phân tích 
bán định lƣợng

• Phổ chuẩn mang thông tin về cấu trúc tinh 
thể của một chất nên giúp ít rất nhiều 
trong phân tích pha sau khi định tính
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PHÂN TÍCH ĐỊNH TÍNH PHA, 

CHẤT
• Vật liệu đa tinh thể đơn pha (một pha) chỉ gồm 

một bộ vạch duy nhất của pha đó. Việc định tính 
pha đó tƣơng đối đơn giản. Đầu tiên ngƣời ta 
tính các giá trị di của những vạch có cƣờng độ 
mạnh (không ít hơn 3 vạch mạnh nhất) và so 
sánh di này với các di các vạch mạnh nhất của 
phổ chuẩn, nếu có sự trùng khích cả về giá trị và 
thứ tự cƣờng độ (vạch mạnh nhất của phổ 
chuẩn trùng với vạch mạnh nhất của phổ chất 
nghiên cứu, vạch mạnh thứ 2 của phổ chuẩn 
trùng với vạch mạnh thứ 2 của phổ chất nghiên 
cứu, tƣơng tự đối với vạch thứ 3…) lúc đó tên 
của chất cần định tính chính là tên của chất trên 
phổ chuẩn 
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PHÂN TÍCH ĐỊNH TÍNH PHA, 

CHẤT

• Đối với vật liệu đa tinh thể đa pha việc định 
tính phức tạp hơn rất nhiều do những phổ của 
các pha khác nhau chồng chất trên một phổ 
chung, chúng ta chƣa rõ có bao nhiêu pha và 
vạch nào là của pha nào., trong trƣờng hợp này 
ta không thể lấy 3 vạch mạnh nhất trên phổ cần 
phân tích làm chuẩn trong phép định tính nữa 
(vì vạch có cƣờng độ yếu có thể là vạch mạnh 
nhất của pha nào đó và ngƣợc lại, các vạch 
mạnh nhất trên phổ lại chƣa hẳn thuộc về một 
pha…)
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Việc phân tích định tính vật liệu đa pha ở dạng bột hay 
khối đều đƣợc thực hiện theo những bƣớc sau đây:

• Tính di của tất cả các vạch trên phổ

• Lấy di của 3 vạch mạnh nhất của phổ chuẩn so sánh với 
di vừa tính đƣợc trên phổ nghiên cứu, nếu có sự trùng 
giá trị với 3 vạch nào đó trên phổ nghiên cứu thì phải 
trùng theo đúng thứ tự cƣờng độ trong những vạch đã 
trùng (vạch mạnh nhất phổ chuẩn trùng với vạch mạnh 
nhất của 3 vạch đã trùng, vạch mạnh thứ 2 của phổ 
chuẩn phải trùng với vạch mạnh thứ 2 trong 3 vạch đã 
trùng, tƣơng tự đối với vạch mạnh thứ 3…), khi điều này 
xảy ra thi tất cả những vạch còn lại của phổ chuẩn sẽ 
trùng với một loạt vạch khác trên phổ nghiên cứu, ta đã 
xác định đƣợc một pha, chất. Loại bỏ các vạch đã xác 
định, làm tƣơng tự đối với những vạch còn lại để xác 
định đƣợc tất cả các pha trong mẫu.

PHÂN TÍCH ĐỊNH TÍNH PHA, 

CHẤT
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PHÂN TÍCH ĐỊNH TÍNH PHA, 

CHẤT

• Sau khi định tính tất cả các pha có mặt 

trong mẫu, với bảng thuyết minh kèm theo 

của phổ chuẩn ta sẽ biết đƣợc tất cả các 

thông tin vi cấu trúc của pha đó (kiểu 

mạng tinh thể, thông số mạng…)
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PHÂN TÍCH ĐỊNH LƢỢNG PHA
• Một pha cho một bộ vạch nhất định không phụ 

thuộc vào sự có mặt của pha khác trong mẫu

• Vạch mạnh nhất của phổ nhiễu xạ của một pha 

đƣợc sử dụng để phân tích định lƣợng

• Tỉ số cƣờng độ của các vạch mạnh nhất của các 

pha khác nhau thay đổi tùy thuộc vào hàm 

lƣợng của chúng có trong mẫu
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PHÂN TÍCH ĐỊNH LƢỢNG PHA

Phƣơng pháp chuẩn ngoài

• Dùng mẫu chuẩn ngoài với hàm lƣợng đã biết 

của pha cần phân tích định lƣợng

• So sánh Ip với Ip’ của cùng vạch đó (vạch mạnh 

nhất) trong một mẫu đã biết Cp’:

nếu mẫu chuẩn là tinh khiết ta có Cp’=1 khi đó:
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PHÂN TÍCH ĐỊNH LƢỢNG PHA

Phƣơng pháp chuẩn trong
• Ngƣời ta cũng so sánh hai mẫu mà trong 

đó một mẫu chứa một lƣợng đã biết của 

pha P. Sau đó ngƣời ta trộn vào 2 mẫu 

này một pha tinh thể làm chuẩn với hàm 

lƣợng đã biết Cr và Cr’

• Chất chọn làm chuẩn phải có vạch rõ nét 

(thƣờng là Al2O3). Ta có quan hệ sau đây:
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XÁC ĐỊNH KÍCH THƢỚC 

NGUYÊN TỬ, ION, LỖ HỖNG

• Xác định dhkl theo phƣơng xếp chặt nhất 

từ đó sẽ tính đƣợc kích thƣớc ion hay 

nguyên tử: dhkl=2r từ đó r=dhkl/2

• Khi có kích thƣớc của ion hay nguyên tử, 

việc xác định kích thƣớc lỗ hỗng tạo bởi 

chúng tƣơng đối đơn giản phụ thuộc vào 

dạng lỗ hỗng (4 mặt, 8 mặt, dạng khối…)
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