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 X اصول و اجزاء در پراش اشعه

XRD یا همان پراش اشعه ایکس (X-Ray Diffraction)  تکنیکی قدیمی و پرکابرد در بررسی خصوصیات

باشد. در این روش از پراش اشعه ایکس توسط نمونه جهت بررسی ویژگی های نمونه استفاده می ها میکریستال

م کمیات ساختار کریستالی از قبیل ثابت شبکه، هندسه شبکه، تعیین کیفی مواد برای تعیین عمو XRD .شود

ها، جهت گیری تک کریستال، استرس، تنش، عیوب شبکه لها، تعیین اندازه کریستاناشناس، تعیین فاز کریستال

 .واهیم شدآشنا خ XRD و سپس با اجزا XRD باشددر این مقاله ابتدا با اساس کاروغیره، قابل استفاده می

 مقدمه

 تابیده از کریستال، که در هر اتمش اشعه ایکس توسط کریستال مشاهده می شود که شدت اشعه ایکس بازدر پرا

کسیمم خواهد بود و در بقییه زوایا، اند )بدون تغییر طول موج(، در زوایای خاصی مابصورت الاستیک پراکنده شده

 .باشدلاحظه ای ندارد. منظور از پراش همین رفتار اشعه ایکس میشیده شده مقدار قابل مشدت اشعه پرا

 

 

 نمونه اطلاعات ثبت شده از پراش یک نمونه در روش پودری-1شکل
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دهد. توضیح این امر نمودار شدت اشعه ایکس بازتابیده از یک نمونه را بصورت تابعی از زاویه نشان می 1شکل 

رایش تناوبی کریستال می باشد. در شکل دیده می شود که برای یک مربوط به خاصیت موجی اشعه ایکس و آ

ها های متفاوت وجود دارد. هر کدام از این قلههای متعددی در زوایای متفاوت و باشدتی کریستالی قلهنمونه

سته به ی هر قله وابباشد. همانطور که درادامه توضیح داده خواهد شد زاویهای خاص از نمونه میمربوط به صفحه

ی باشد. شکل دو بعدی زیر تفاوت دو صفحهها در صفحات میفاصله بین صفحه وشدت قله مربوط به آرایش اتم

ی الف و دهد. دو صفحهها در هر صفحه را نشان میای و آرایش اتمخاص از یک کریستال را در فاصله بین صفحه

 .دانب از نمونه بریده شده و به صورت افقی نمایش داده شده

 

 ها در دو صفحه از یک کریستالای متفاوت و آرایش مختلف اتمفاصله صفحه-2شکل
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 هابرهمکنش اشعه ایکس و اتم

ور که شود. همانطهای اتم یا مولکول میبرخورد اشعه ایکس به یک اتم یا مولکول، باعث تحریک و نوسان الکترون

 ها خود باعثکنند. بنا براین، این نوسانالکترومغناطیسی ساطع میدانیم ذرات باردار شتابدار، از خود موج می

تابش امواج جدیدی خواهند شد. اگر فرکانس نور بازتابیده با فرکانس نور ابتدایی یکی باشد، این پدیده را پراکندگی 

 .می نامند (Rayleigh scattering)رایلی

 اند. انرژی فوتون مرتبط موج الکترومغناطیسیتشکیل شدهاز دیدگاه کوانتومی امواج الکترو مغناطیسی از فوتون 

 طبق رابطه

 

 

فرکانس موج و ثابت پلانک می باشد. با توجه به اینکه فرکانس نور در پراکندگی  .به فرکانس وابسته می باشد

ی رایلی از ، پراکندگXRD کنند. اساس کارها نیز تغییر نمیانرژی تک فوتون 1کند، طبق رابطه رایلی تغییر نمی

 .صفحات کریستال می باشد

کند و ها تابش فلورسانس نیز دارند. در تابش فلورسانس، اتم فوتون را جذب میعلاوه بر پراکندگی رایلی، اتم

کند. گرچه در پراش اشعه ایکس تابش فلورسانس نیز تر )طول موج بلند تر( ساتع میفوتونی با فرکانس پایین

تی از نمونه می باشد، توسط فیلترهای اپتیکی حذف می شود. در واقع تابش فلورسانس وجود دارد و حاوی اطلاعا

 .است XRF اساس تکنیک
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 XRD اصول

 ها و همچنینی ماکسیمم، شدت نسبی ماکسیممی قلهاطلاعات بدست آمده از پراش یک کریستال شامل زاویه

های دهند وبا استفاده از همین اطلاعات کاربردرا تشکیل می XRD باشد. این اطلاعات اساسپهنای هر قله می

 .کنیموجود دارد. در ادامه این اطلاعات را بررسی می XRDزیادی برای 

 قانون براگ

راش اشعه ایکس، نخستین بار توسط ویلیام هنری براگ و پسرش ویلیام لورنس براگ جهت بررسی خواص پ

 .ها به همراه داشترا برای آن 1111ت که جایزه نوبل فیزیک در سال ساختاری کریستال ها مورد استفاده قرار گرف

 

 

 (ویلیام هنری براگ )راست( ولورنس هنری براگ )چپ-3شکل

 

مشاهده می شود اشعه ایکس به صفحات کریستال برخورد کرده و بازتاب می شود. اشعه  4همانطور که در شکل
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ین منعکس می شوند، دارای اختلاف راه می باشند که این که از سطح زیر 2که از سطح بالایی و اشعه  1ی 

 :شوداختلاف راه به زاویه تابش و فاصله دو صفحه وابسته است و از فرمول زیر تعیین می

 

 

Δx  ،اختلاف راهd  فاصله دو صفحه وθ باشدزاویه بین اشعه و صفحه می. 

 

 .باشدت قرمز رنگ اختلاف راه دو اشعه میها. قسمپراش اشعه ایکس توسط آرایه منظم از اتم -4شکل

 

 :شوداین امر منجربه اختلاف فاز بین دو اشعه می شود که از فرمول زیر تعیین می

 

 ΔΦ  ،اختلاف فازλ  طول موج اشعه وΔx باشداختلاف راه دو اشعه می. 

با هم جمع می شوند. در  از باشد دو اشعه بصورت سازنده 2πحال در صورتیکه این اختلاف فاز مضرب صحیحی 

را با وجود فاصله بینشان، بصورت مجموع یا به بیان بهتر میانگینی از آنها  2و 1واقع هر وسیله اپتیکی اشعه های 

می باشد.  1تابیده در شکل کسیمم اشعه ایکس بازکند. این جمع شدن همفاز دقیقاً مربوط به شدت مادریافت می
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ول دو صفحه تکرار می شود. همچنین این الگو بین صفحات پایین تر هم تکرار می این الگوی برهمنهی در تمام ط

 :توان بصورت زیر خلاصه کردشرط را می شود. این

 

توان صفحات دهد. برای هر کریستال میرا توضیح می 1های شکل باشد که علت ماکسیممقانون براگ می 4رابطه 

ای با هم متفاوت هستند. شرایط براگ برای هر صفحه له بین صفحهمتعددی در نظر گرفت. این صفحات در فاص

هر ماکسیمم مربوط به یک  1افتد )با فرض ثابت بودن طول موج اشعه ایکس(. در شکل در زاویه خاصی اتفاق می

کنند. در شکل مشخص می (Miller indices)های میلرباشد. در کریستالوگرافی صفحات را با اندیسصفحه می

 .های میلر هر ماکسیمم در بالای آن نوشته شده استدیسان 1

 هاتفاوت شدت ماکسیمم

ده ای( بلکه در شدت نسبی اشعه بازتابیی صفحهمانطور که قبلاً گفته شد صفحات نه تنها در زاویه براگ )فاصلهه

ها در صفحات نمونه اتم نیز با هم متفاوت هستند. شدت اشعه پراشیده وابسته به جنس، تعداد ونحوه توزیع

 .ها در شدت اشعه بازتابیده به شکل زیر توجه کنیدباشد. برای روشن شدن نحوه تأثیر آرایش اتممی
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 .باشدمی 2و 1ها در شدت اشعه بازتابیده. قسمت سبز رنگ اختلاف راه دو اشعه تأثیر آرایش اتم -1شکل

 

کنند. اختلاف نسبت به هم، در شرایط براگ صدق می 4و  2 و همچنین 3و  1های ، اشعه1فرض کنید در شکل 

 هایشوند. شرایط برای اشعهها بطور سازنده با هم جمع میباشد وآنها مضرب صحیحی از طول موج میراه برای آن

دارای اختلاف راه )قسمت سبز رنگ در  4و 3و همچنین  2و  1های اینطور نیست. اشعه 4و 3و همچنین  2و1

ها در حالت کلی بطور سازنده باشند که الزاماً مضرب صحیحی از طول موج نیست و این جفت اشعهمی (1شکل 

ها حهها در صفشود. با توجه به تفاوت آرایش اتمشوند. این امر باعث کاهش شدت اشعه بازتابیده میبا هم جمع نمی

 .شودها نسبت به هم میصفحه این تأثیر در هر صفحه متفاوت بوده و باعث تفاوت در شدت ماکسیمم

  شودها اطلاعات ساختاری زیادی استخراج میاز زاویه براگ و شدت نسبی ماکسیمم
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 هاپهنای قله

شدگی قله ها تأثیر دارد. مواردی مانند باشد. موارد زیادی در پهنپهنای هر قله نیز حاوی اطلاعاتی از نمونه می

 امدج محلول وناهمگنی گرمایی اثرات کریستالی، هایحوزه اندازه ها،¬رو کرنشتأثیر تجهیزات آزمایشگاهی، میک

ها جهت اطلاعات بیشتر پیرامون نحوه تأثیرگزاری و کاربرد این موارد به مقاله پراش اشعه ایکس، تکنیک .کرد اشاره

 .وکاربردها مراجعه کنید

 های دستگاهقسمت

 XRD کند. در حالت کلی اجزا یک دستگاهو بسته به کاربرد تفاوت میباشد متنوع می XRD پیکربندی و اجزا

 .باشدهای اشعه ایکس( میشامل منبع اشعه ایکس، نمونه، آشکارساز واپتیک اشعه ایکس )فیلتر

 منبع اشعه ایکس

 x-ray)های متداول از لوله اشعه ایکسمعمولا به یک منبع اشعه ایکس تکفام نیاز است که در شیوه XRD در

tube) شود. در شکل زیر لوله اشعه ایکس نشان داده شده استاستفاده می 

 

 لوله اشعه ایکس -6شکل
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فی معین اند، با هدهای پر انرژی که در یک پتانسیل الکتریکی شتاب گرفتهاشعه ایکس توسط برخورد الکترون

ای پر انرژی بمباران شود، هدف از خود یک هشود. در عمل در صورتیکه هدفی خاص، بوسیله الکترونتولید می

طیف مشخص از امواج الکترومغناطیسی، همانند تصویر زیر، گسیل می دهد. این طیف دو قسمت اساسی دارد. 

سه  باشد، همانندها. در بمباران بوسیله اشعه الکترونی کم انرژی این طیف پیوسته و هموار میمنحنی هموار وقله

کیلو الکترون  21و11، 11های الکترونی با انرژِی یب از پایین به بالا معرف بمباران بوسیله اشعهنمودار زیر که به ترت

 .باشندولت می

 

 نمودار شدت تابش هدف بمباران شده توسط اشعه الکترونی بر حسب طول موج -7شکل

 

 

همانند بالاترین نمودار در شکل  .دآیهایی در نمودار بوجود مییابد قلههنگامیکه انرژی اشعه الکترونی افزایش می

ها برای هر عنصر در طول باشد . این قلهکیلو الکترون ولت می 21که بمباران توسط اشعه الکترونی با انرژی  6
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ها در اثر گذار الکترون بین لایه های داخلی اتم باشد. این قلهافتد و مشخصه عنصر هدف میموج معینی اتفاق می

رای این گذار در ابتدا لازم است یک جای خالی در لایه داخلی ایجاد شود که این امر بوسیله افتد. باتفاق می

توسط  تواندگیرد. این جای خالی میبرخورد الکترون های شتاب گرفته در میدان الکتریکی با اتم هدف صورت می

  .ر شودی خالی پهای بالاتر که انرژی بیشتری دارند به این لایهگذار الکترون لایه

 

 ی مرتبطهاهای انرژی اتمی و گذارتراز-8شکل

 

 

  Kبیانگر تابش به لایه  Kاست )حرفباشد نشان داده شدهکه خالی می  Kسه تابش به لایه 8در شکل 

باشد. می Kبه   Mبر اثر گذار الکترون لایهβK و تابش  Kبه L  بر اثر گذار الکترون لایه  αK هایباشد(.تابشمی

هزارم آنگستروم( تشکیل شده که نتیجه گذار از زیر خود از دو طول موج بسیار نزیک )در حدود چند دهαK تابش 
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شود. برای باشد استفاده میمی2αKو  1αK که میانگینی از αK از تابش  XRDباشد. درمی Kبه  Lهای لایهلایه

های مخصوص از طیف حذف ه فیلترحاصل از هدف، بوسیلβK دست یافتن به طیف تکفام )تک فرکانس( تابش 

 .های تابش اشعه ایکس و ولتاژ مورد نیاز عناصر مختلف آورده شده استموجشود. در جدول زیر طول می

 

 مشخصه اشعه ایکس -1جدول

 

 

 

ای انتخاب شودکه اشعه برای هدفهای مختلف تفاوت دارد، ولتاژ موردنیاز باید به گونهαK  از آنجاییکه طول موج 

 .در عنصر هدف را داشته باشد  αK  کترونی انرژی لازم جهت ایجاد تابشال

شود از انرژی اشعه الکترونی به تابش اشعه ایکس تبدیل می %1باید به این نکته توجه کرد که در این روش حدوداً 

 .از اینرو عنصر هدف باید پیوسته خنک شود .شودو بقیه انرژی باعث گرم شدن عنصر هدف می

شود. این امر حذف می1αK نیز از 2αK تابش   (HRXRD)تکنیک پراش اشعه ایکس با قدرت تفکیک بالادر 

 Epitaxial) های نازک با رشد همبافتبرای بررسی لایه HRXRD شود. تکنیکموجب بالا رفتن رزلوشن می

Growth) کاربرد فراوان دارد. 
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باشد. سینکروترون یک می (synchrotron)ینکروترونروش دیگر برای تولید اشعه ایکس استفاده از تابش س

ق رساند.سینکروترون از طریباشد که ذرات را به سرعت بسیار بالا )نزیک به سرعت نور( میشتاب دهنده ذرات می

ها ن، به آای قرار داده و بوسیله میدان الکتریکی در این مسیر بستههای خود ذرات باردار را در مسیر دایرهآهنربا

ابش کنند. پدیده تدانیم ذرات باردار شتابدر از خود موج الکترو مغناطیسی ساتع میدهد. همانطور که میشتاب می

یکس افتد. با استفاده از منبع اشعه اسینکروترون بعلت شتابدار بودن حرکت ذرات باردار در سینکروترون اتفاق می

بالاتر از شیوه لوله اشعه ایکس دست یافت. علاوه بر این  توان به اشعه ایکس با شدتی به مراتبسینکروترون می

 .در تابش سینکروترون ا مکان تنظیم طول موج نور براحتی وجود دارد

 نمونه

نیاز به آماده سازی  XRD تواند به صورت لایه یا ورقه نازک یا پودر نمونه باشد. بطور کلنمونه می XRD رد

ی پودری، شامل صفحات شود. نمونهاز پودر نمونه استفاده می XRD آزمایش سخت و پیچیده ندارد. معمولا در

 .ودشباشد که به صورت تصادفی در نمونه وجود دارند. این امر باعث افزایش سرعت بررسی نمونه مینمونه می

له ها در شدگی قمیکرومتر باشند. نمونه ای با ذرات کوچکتر منجر به پهن 11ذرات این پودر باید کوچکتر از 

ای با ذرات بزرگتر ما شاهد باشد. در نمونهمی XRD هایی درشود. این مسئله خود منشا تکنیکنمودار پراش می

می باشد. باید توجه  XRD هایی دربرجسته تر شدن جهتی خاص از صفحات هستیم که این امر نیز منشأ تکنیک

اشعه پراشیده نسبت به حالت کاملا تصادفی،  کرد که برجسته شدن جهتی خاص در نمونه باعث افزایش شدت

 .شودبرای برخی از صفحات می

 اپتیک

باشد. بخشی از این استفاده از ادوات اپتیکی، جهت کنترل و بهبود اشعه ایکس می XRD منظور از اپتیک در

لوب از تابش اشعه های نا مطگیرند که هدف آنها، حذف فرکانسادوات بین منبع اشعه ایکس و نمونه قرار می

باشد. قسمت دوم تک فرکانس( ، همسو کردن اشعه و کنترل واگرایی اشعه می)ایکس جهت تشکیل اشعه تکفام 

های زمینه در اشعه ایکس پراشیده گیرند. هدف عمده این ادوات حذف تابشادوات بین نمونه و آشکارساز قرار می
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ستفاده می شود. این کریستال، بین نمونه و آشکارساز قرار می های جدید از کریستال گرافیت اباشد. در روشمی

های نا خواسته در تابش منبع و هم تابش های زمینه حاصل از پراش از کریستال را حذف گیرد که هم فرکانس

 زکند. از آنجاییکه این کریستال جایگزین ادوات اپتیکی بین منبع اشعه و نمونه و همچنین بین نمونه و آشکارسامی

 .است، استفاده از آن باعث کاهش هزینه ها می شود

 آشکارساز

 ترین آشکارساز، آشکارساز تناسبی آشکارساز تأثیر بسیاری در کیفیت اطلاعات ثبت شده دارد. متداول

(proportional detector) های ای شده و اتمای شیشهاست. در این نوع آشکار ساز اشعه ایکس وارد محفظه

ها بوسیله اشعه، درون محفظه، به سمت های حاصل از یونیزه شدن اتمالکترون .کندجود در آن را یونیزه میگاز مو

رسانای متصل به اختلاف پتانسیل حرکت می کنند و جریانی را در آن ایجاد می کنند. شدت این جریان نشان 

 .باشددهنده شدت اشعه ایکس می

شود که بازده بالاتری استفاده می (CCD =charge-coupled device ) از آشکارساز XRD همچنین در

 .دارد ولی به علت قیمت بالاتر آن نسبت به آشکارساز تناسبی، کمتر مورد استفاده قرار می گیرد

 XRD مزایا و معایب

XRD  طلاعات باشد. امییِ این شیوه باشد. علت این امر اصول فیزیکی سادهتکنیکی کم هزینه و پر کاربرد می

ی ماکسیمم شدت اشعه پراشیده شده، شدت اشعه پراشیده شده بدست آمده از پراش اشعه ایکس که شامل زاویهِ

اشد. بها میباشد وابسته به طیف وسیعی از خصوصیات و کمیات کریستالدر هر زاویه و پهنای هر ماکسیمم می

باشد که باعث کاهش عدم نیاز به خلاء می XRD از جمله محاسنرا به همراه دارد.  XRD این امر کاربرد فراوان

 XRD دهد. همچنینهای الکترونی قرار میشود و آن را در مکانی برتر نسبت به تکنیکی ساخت میهزینه

 .باشد و نیاز به آماده سازی سخت و مشکل نداردتکنیکی غیر تماسی و غیر مخرب می
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وتفکیک پایین وشدت کم اشعه پراشیده شده نسبت به پراش الکترونی نام توان به رزلوشن می XRD از معایب

می باشد. نتیجه این امرنیاز به   XRDبار بزرگتر از اشعه811 برد. شدت اشعه الکترونی پراشیده شده درحدود 

  .باشدمیXRDاستفاده از نمونه بزرگتر و در نتیجه تعیین اطلاعات به صورت میانگین در 

ر باشد. برای عناصر سبکتر این شدت کمتر بوده و کاوابسته به عدد اتمی می XRD اشیده شده درشدت اشعه پر

کند. به عنوان مثال هنگامیکه که نمونه از یک اتم سنگین در کنار اتمی سبک تشکیل مشکل می XRD را برای

 جایگزینی برای این مشکلبه خوبی توان تفکیک این دو را ندارد. تکنیک پراش نوترونی راه  XRDشده باشد، 

برای عناصر سنگینتر کارایی بهتری دارد اما برای ترکیبات مواد از هر عنصری قابل  XRD باشد. اگر چندمی

 .استفاده است

 شبکه وارون و شرایط براگ

بردار  هتوان سه بردار پایه تعریف کرد که معرف تناوب این شبکه باشند. این سبرای هر شبکه منظم و متناوب می

های ممکن برای نامند که کوچکترین بردارها را از آن جهت پایه میدهند وآننشان میپایه را با 

 :توان به صورت زیر نشان دادباشند. هر بردار در شبکه بین نقاط شبکه را میبیان تناوب شبکه می

 

 

 

 .ها نشان داده شده استدر شکل دو بعدی زیر این بردار
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 های پایه در یک شبکه دو بعدیاربرد -1شکل

 

عریف کرد. توان تی بردار موج میی تکانه )مومنتوم( یا شبکهی وارون یا شبکهای بنام شبکهبرای هر شبکه، شبکه

این شبکه در تحلیل برهمکنش شبکه با امواج کاربرد زیادی دارد. فرض کنید اشعه بطور یکسانی با نقاط شبکه 

 .شکل زیر در حالت دو بعدی همانند .کندبرخورد می

 

 برخورد اشعه با شبکه با تناوبی همانند تاوب شبکه  11شکل 
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موج تخت  A با تناوبی همانند بردارهای یا بیان کرد. با فرض اینکه A توان با متناوب بودن برداراین حالت را می

 :باشد

 

 

کنند های متعددی در این شرایط صدق می K.شرایط خاصی وجود دارد R با توجه به تناوب Kبنا بر این برای 

کنند. این شبکه، نیز یک شبکه را تعیین می k کردند، بردارهاییک شبکه را تعیین می R هایوهمانطور که بردار

های شبکه کریستالی بصورت زیر تعریف می باشد. بردارهای پایه در شبکه وارون بر حسب بردارشبکه وارون می

 :شوند

 

 

 .ن شدن رابطه شرط براگ و شبکه وارون به شکل زیر توجه کنیدبرای روش
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 در پدیده پراش 2و 1اختلاف راه دو اشعه   11شکل 

 

 

پراشیده می شود. فرض کنید طول موج در این برخورد  fK کند و با برداربه نقاط شبکه برخورد می  iK بردار موج

نشان داده شده است. برای  bو  aاختلاف راه در شکل با   ∣fK∣=  ∣iK∣ . کند )برخورد الاستیک( وتغییر نمی

 .باشد 2πبطور سازنده با هم جمع شوند اختلاف فاز ایجاد شده باید مضرب صحیحی از  2و 1اینکه دو اشعه 

 

 

باشد، تنها راه برقراری شرط بالا اینست که یکی از بردارهای یکی از بردارهای تناوب شبکه می r با توجه به اینکه

 .دهدی وارون باشد. شکل زیر نحوه برقراری تساوی بالا در شبکه وارون را نشان میبکهش
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 ی واروننمای دو بعدی از کره اوالد و شرط براگ در شبکه  12شکل 

 

 

دهد. جهت دو بردار متفاوت اما اندازه دو بردار برابر را در شبکه وارون نشان می fK وiK شکل بالا بردارهای 

تمام نقاط روی دایره در شرایط براگ صدق iK باشد. برای بردار ی طول موج برابر میه نشان دهندهباشد کمی

  .دهدکنند را نشان میکنند. این شکل راهی برای پیدا کردن بردارهای مختلف که در شرط براگ صدق میمی

را در شبکه وارون با توجه iK ردار ، بiK ی حاصل از اشعه های ممکن پراشیده شدهدر عمل برای پیدا کردن اشعه

 Ewaldکنیم )کره اوالدرسم میiK  ای به شعاع کنیم. کرهبه اندازه )وابسته به طول موج( وجهت برخورد رسم می

توان با جابجا ای روی کره نبود میکنند. در صورتی که نقطهتمام نقاط روی کره در شرایط براگ صدق می .(

قاطی را روی کره قرار داد. این کار در عمل با تغییر زاویه و محل برخورد اشعه با کریستال کردن یا چرخاندن بردار ن

 .یا چرخاندن کریستال اتفاق میافتد

 XRD هایتکنیک

 ی پراشهای قابل تغییر در شرط براگ زاویه تابش و طول موج اشعه ایکس ومرتبهدانیم متغیرهمانطور که می

 XRD های متفاوتشود. از این رو تکنیکی خاص شرط براگ به سختی برقرار میباشند. برای یک صفحهمی
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 ها اصولا با تغییر دادن یکی از متغییر های شرط براگباشند. این روشبدنبال بررسی سریع تر و دقیق تر نمونه می

 .رسندبه این هدف می

 (Laue method) روش لاوه

برای  XRD و همکارانش مورد استفاده قرار گرفت و قدیمیترین تکنیکاین روش نخستین بار توسط فون لاوه 

نمونه  ترتر و آسانهای متعدد امکان بررسی سریعباشد. دراین روش با استفاده از طول موجها میبررسی کریستال

کیل شده تشmaxλ و minλ هایی بین شود. در این روش از اشعه نور سفید )غیر تکفام( که از طول موجفراهم می

شود. شود. این اشعه به کریستال ثابت برخورد کرده و هر طول موج توسط صفحات خاصی پراشیده میاستفاده می

 .برای درک بهتر این روش به تصویر زیر توجه کنید

 

براگ  های نور سفید تابیده شده در شرطروش لاوه در شبکه وارون. تمام نقاط در قسمت تیره رنگ توسط طول موج  14شکل 

 .گیرندقرار می
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باشد دو بردار موج هم جهت مشخص شده است که معرف در این شکل که مربوط به شبکه وارون کریستال می

های مربوط به هر طول موج رسم شده است. هر نقطه باشند. دایرهدر اشعه سفید میmaxλ و minλ های طول موج

گیرد. در عمل، اشعههای در شرایط براگ قرار میmaxλ و minλ ای با طول موج بین درون ناحیه تیره توسط دایره

ای تخت عمود بر اشعه تابش جهت ( واز صفحه11گیرند )شکل پراشیده شده معمولا برروی یک مخروط قرار می

 کند. از بررسی اینشود. هر اشعه بر روی صفحه نقطه ای را مشخص میثبت اشعه های پراشیده شده استفاده می

برد. در شکل زیر نمایی از دو حالت انعکاسی و عبوری توان به جهت گیری کریستال وتقارن شبکه پینقاط می

 .روش لاوه نشان داده شده است

 

 .کندهای انعکاسی راثبت میی بین منبع اشعه ایکس و نمونه، اشعهروش لاوه در حالت انعکاسی. صفحه  11شکل 

 

 .کندهای عبوری را ثبت میگیرد و اشعهی عدد از کریستال قرار میحهروش لاوه در حالت عبوری. صف 16شکل 
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 (Rotating crystal ) روش کریستال چرخان

گیرد. کریستال حول در روش کریستال چرخان، کریستال بر خلاف روش لاوه، تحت تابش اشعه تکفام قرار می

گیرند. این اشعهها ی در شرایط براگ قرار میچرخد و در حین چرخش صفحات متفاوتمحوری عمود بر اشعه می

گیرند. کریستال درون استوانه قرار دارد و استوانه اشعه های پراشیده شده را ثبت برروی صفحات مخروطی قرار می

هر مخروط روی یک خط قرار  شود، نقاط مربوط به اشعه هایای باز میکند. هنگامیکه این صفحه استوانهمی

باشد.در شکل زیر نمایی از روش های کریستالی نامشخص میکاربرد این روش تعیین ساختار گیرند. عمدهمی

 .کریستال چرخان نشان داده شده است

 

 روش کریستال چرخان 17شکل 

 

شود. این امر امکان حضور صفحات مختلف با احتمال یکسان در نمونه را از پودر نمونه استفاده می XRDدر 

 توان به بررسی نمونهها میباشند با بررسی آنآنجا که این صفحات مختلف مشخصه نمونه میکند. از فراهم می

 .پرداخت
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 روش پودری

ی شود. در روشهمانطور که در دو روش پیش مشاهده شد شرایط براگ به سختی برای یک اشعه تکفام برقرار می

ید که اشعه با صفحات متفاوتی که بصورت تصادفی در نمونه آپودر ی با استفداه از پودر نمونه این امکان بوجود می

کنند. قرار دارند برخورد کند.بدین ترتیب صفحات زیادی به راحتی امکان قرار گرفتن در شرایط براگ را پیدا می

 دهد. روش پودری پرهای پایه شبکه و کمییات مرتبط را میاین روش امکان بررسی دقیق نمونه و تعیین بردار

 .باشدمی XRD دترین روشبرکار

 هندسه و نحوه کارکرد روش پودری

ای با شعاع ثابت و نمونه در مرکز دایره قرار ترین حالت پودری ، منبع و آشکار ساز بر روی محیط دایرهدر متداول

 .کندگیرد. نمونه و منبع ثابت بوده و آشکار ساز بوسیله بازوی مکانیکی حرکت میمی

 

 در حالت پودری XRD پیکربندی -18شکل 

 

سازند می 2θنمونه و امتداد نمونه آشکارساز با هم زاویه -شود امتداد منبعمشاهده می 18همانطور که در شکل 

باشد. بازوی می θ-2θ معروف XRD باشد. از اینرو این پیکربندیی نمونه میزاویه بین اشعه تابش و صفحه θکه 
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ی پویش تواند تغییر کند. انتخاب بازهدرجه می 171درجه تا  1ای مونه از زاویهن (Scan) مکانیکی جهت پویش

درجه استفاده  141درجه تا  31شود. در عمل بیشتر از بازه با توجه به خصوصیات نمونه، توسط کاربر تعیین می

ل عه ایکس را در طوشود. این بازه به چندین گام کوچک تقسیم شده و آشکار ساز با توقف در هر گام شدت اشمی

ها و زمان توقف در هر گام درکیفیت نمودار حاصل تأثیر دارد و توسط کاربر قابل کند. اندازه گاممسیر ثبت می

شود.در این حالت منبع وآشکارساز همزمان استفاده می XRD نیز در θ-θهمچنین از هندسه  .باشدتنظیم می

در حالتی دیگر نمونه حول محوری خاص )محور عمود بر یکی .باشدمی کنند و نمونه ثابتبر روی دایره حرکت می

چرخد. منبع و آشکارساز نیز برای وفق دادن خود با چرخش نمونه درجه می 361از صفحات( توسط پایه دوار 

ده اگویند. این شیوه ببیشتر برای بررسی تنش و کرنش مورد استفمی ( ω) کنند. به این نوع پویش ،امگاحرکت می

-Φ) چرخد. این نوع پویش موسوم به پویش فیدر حالتی دیگر نمونه حول محور عمود بر صفحه میگیردقرار می

scan) ای گیرد.در شکل زیر زوایهای نازک چند کریستالی مورد استفاده قرار میبوده و بیشتر برای بررسی لایه

ω وΦ ها مشخص شده استو دوران حول آن. 

 

 φو ωهای دوران پویش محور  11شکل 
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 XRD هایکاربرد

های زیادی باشد. بررسی پودر جامدات کاربرد، روش پودری میXRDامروزه متداول ترین و پرکاربرد ترین روش

 کاربرد وغیره مواد مهندسی پزشکی، داروسازی، شناسی،¬در صنعت و تکنولوژی دارد. همچنین در علوم زمین

 .کنیمهای مورد استفاده در پراش پودر جامدات اشاره میه بعضی از تکنیکب ادامه در. دارد فراوانی

 (phase identification)تعیین فاز

باشد. همانطور که قبلاً گفته شد هم میXRDاین تکنیک که کاربرد فراوانی در صنعت دارد، اساسی ترین کابرد 

توان باشد. با استفاده از این اطلاعات میاتی از نمونه میها( وهم شدت قله ها حاوی اطلاعها )زاویه قلهمکان قله

ار از برد. این کساختار اتمی و فاز صفحات پراش کننده را تعیین کرد و از این طریق به جنس و ساختار نمونه پی

شود. استاندارد نمونه های متعددی در مرکز های موجود انجام میطریق مقایسه نمودار حاصل با استاندارد

تهیه شده و در اختیار  ICDD (International center for diffraction data) المللی اطلاعات پراشینب

 .گیردمحققین قرار می

 (crystallinity)بلورینگی

در تمام مواد خصوصیات ساختاری کریستالی، یا همان نظم کریستالی، به طور کامل در ماده وجود ندارد و مواد 

های های پهن و حوزههای آمورف قلهباشند. حوزهنظم( وکریستالی میز حالت آمورف )بیبصورت ترکیبی ا

ستفاده توان برای تعیین بلورینگی اها میدهند. از نسبت شدت این قلههای تیز در نمودار تشکیل میکریستالی قله

 .کرد

 (measuring crystalline size)های کریستالیگیری حوزهاندازه

باشد. اندازه حوزه کریستالی و میکرو کرنش ) کرنش کوتاه برد که ها خود حاوی اطلاعاتی از نمونه میهنای قلهپ

باشند. بدیهی است که هرچه حوزه کریستالی ها میشود( عوامل مؤثر در پهنای قلهدر اثر عیوب شبکه ایجاد می

استفاده از روابط موجود و تجزیه و تحلیل نمونه می  ها کمتر است. بابزرگتر و عیوب شبکه کمتر باشد پهنای قله
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اندازه  شود. باتوان به اندازه حوزه کریستالی پی برد. به عنوان مثال میکروکرنش باعث تغییر شبکه واروون می

توان ساختار شبکه را تعیین کرد و به وسپس تبدیل واررون می XRD گیری وتعیین شبکه واررون توسط

کاتالیست و  (sintering)توان به بررسی کلوخ شدن های این تکنیک می. ازجمله کاربردبردمیکروکرنش پی

 .تعیین اندازه ذرات اشاره کرد

 .شودتعیین می (Scherrer) ی شررها با رابطهتأثیر اندازه ذرات برروی پهنای قله

 

 

B (پهنای قله )پهنای کامل در نصف ماکسیمم ،λ  ،طول موج اشعه ایکسL زه ذره، انداθ  زاویه بین اشعه تابش

 .ثابت می باشد  K و صفحه )ذره( و

 (expansion tensor) تانسور انبساط

توان نمونه را در معرض دمایا فشار کنترل شده برای تعیین خصوصیات نمونه به عنوان تابعی از دما ویا فشار می

تجهیزات مورد نظر گرمایی  XRD در این حالت دررا بررسی کرد.  XRD قرار داد و همزمان اطلاعات حاصل از

با بررسی نمونه در  .گیردشوند و نمونه در حین پراش و بررسی تحت گرما یا فشار قرار مییا تغییر فشار اضافه می

  .توان تانسور انبساط را تعیین کردزوایا و شرایط متفاوت می

 (Texture analysis) تحلیل بافت

ر شود. به این توزیع غیها میفی صفحات و ارجحیت جهتی خاص در نمونه باعث تغییر شدت قلهتوزیع غیر تصاد

ر توان به توزیع غیها با حالت کاملاً تصادفی میگویند. با مقایسه شدت قلهمی (texture) تصادغی صفحات، بافت

 .زیادی دارد تصادفی صفحات دست یافت. بافت در خصوصیات مکانیکی همچون کشش ومقاومت تاثیر
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 (residual stress) تنش پسماند

باشد. تنش می XRDها جهت بررسی تنش پسماند، به علت غیر مخرب بودن، یکی از پر کابرد ترین تکنیک

شود. اثر تنش هم برروی زاویه پراش و هم پهنای پسماند باعث تغییر فاصله صفحات ودر نتیجه زاویه پراش می

  .توان تنش پسماند را تعیین کردبررسی و تحلیل نمودار میباشد. با ها میقله

 گیرینتیجه

تکنیکی سریع و پرکاربرد است. پیکر بندی و تجهیزات نه چندان پیچیده سرعت  XRD همانطور که گفته شد

رد در موا XRD شود. همچنین روابط ساده ولی عام، امکان استفاده ازباعث می XRD ثبت اطلاعات بالا را در

ی براگ، های اساسی مثل زاویهبا تعیین پارامترهای موثر در کمیت XRD هایدهد. اکثر کاربردمتفاوتی را می

 .اندباشند تعریف شدهگیری میقابل اندازه XRD ها که توسطها و پهنای قلهشدت قله
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