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第一章  电子衍射分析基础知识 

 
1-1  电子的波动性 

近代物理研究证实，微观世界中一切客体都具有粒子性与波动性，电子衍射是对运动具有波动性的有

力证据。 
为了把电子的粒子性与波动性这一对矛盾统一起来，近代物理用德布罗意关系，把表征粒子性的能量

E 和动能 P 与描述波动性的波长与频率机即λ与ν 联系起来，即 
E=hν  
P=h/λ  

式中 h=6.6254×10-34 焦耳·秒是普朗克常数。若电子的静止质量
28

0 101086.9 −×=m g，而电子的电荷

e=4.8029×10-10 静电单位。 
若一束电子在电压 V 作用下加速后，以速度 u 均匀运动，则 

           E=ev=
2
1

m0u2 

           P=m0u 
电子波长λ为： 

           
Vem

h

02
=λ  

对 500 电子伏以下的低能电子的电子波长： 

        
V
26.12

=λ （埃） 

 目前透射电子显微镜中电压高达几千千伏或数百千伏，电子能量达数十千夫以上。电子波长应加入相

对论的修证后进行计算，即 

           

)
2

1(2 2
0

0 cm
eVVem

h

+
=λ  
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+ 是相对论修正系数,经修正后电子波长为: 

           
)10979.01(

26.12
6VV −×+

=λ  

V 为加速电压（伏），λ为电子波长（埃）。 
1-1  电子波长数据表（经相对论修正） 

加速电压（Kv） 75 80 100 120 125 150 160 175 200 

电子波长(
o

A )10-2 4.32 4.18 3.70 3.35 3.27 2.95 2.85 2.71 2.51 
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1-2 晶体对电子的散射 

1-2-1 布拉格定律： 
晶体内部的质点是有规则的排列，由于这种组织结构的规则性，电子的弹性

散射波可以在一定方向相互加强，除此以外的方向则很弱，这样就产生一束

或几束衍射电子波，晶体内包含着许多族晶面的堆垛，每一族晶面的每一个

晶面上质点都按同样的规律排列且这族晶面的堆垛间距是一个恒定的距离，

称之为晶面间距 dhkl。 
当一束平面单色波照射到晶体上时，各族晶面与电子束成不同坡度，电子束在晶面上的掠射角θ 标记

上述特征入射束的波前 A、B，散射束的波前为 A’、B’，当第一层晶面的反射束 QA’与透射束在第二层晶

面反射束 RB’间的光程差 RTSR +=δ ，晶面间距 d，则 θδ sin2d=  按波的理论证明，两支散射束相干

加强的条件为波程差是波长的整数倍，即： 
λθ nd =sin2   

这就是布拉格定律或布拉格方程，其中 n 为整数，晶面间距 d 代表晶体的特征，λ为电子波长代表入

射电子束的特征，θ 为掠射角代表入射束与 d 代表的晶面间的几何关系。布拉格定律规定了一个晶体产生

衍射的几何条件，它是分析电子衍射谱的几何关系的基础。只要晶面间距 dhkl 和它对入束的取向θ 满足布

拉格定律，可以同时产生衍射： 

    λθ =sin2
n

dhkl  

据晶面指数的定义，晶面间距小了 n 倍就相当于晶面指数大了 n 倍： 

    λθ =sin2 .. nenknhd  

n 为晶面的（hkl）衍射级数，因此，以上公式是把晶面（hkl）的 n 级衍射,换成晶面（nh,nk,nl）的一

级衍射，nh,nk,nl 是干涉面（晶面指数为 nh,nk,nl）的指数。因此，经简化后的布拉格定律公式可以不写 n,
即 

λθ =sin2d  
1-2-2 反射球一布拉格定律的图解： 

若把晶体置于球心O， 11
1 AOOO ==
λ

为半径作一个球， 1AO 为入

射电子束， OO1 为透射束，反射束为 GO1 ，若 θ=∠OAG 即掠射

角则 θsin⋅= AOOG  

即： θ
λ

sin2
=OG ，由布拉格定律变换得： θ

λ
sin21

=
d

    
d

OG 1
=∴  

从以上可知：入射电子束在晶体内产生衍射的条件可以看成是 G 点是否落在以 1O 为中心，
λ
1
为半径

的反射球面上。 
1-2-3 布拉格方程的矢量表述： 

据反射球构图给出布拉定律的矢量表达式，若令 0K
r

为入射波矢量， gK
r

为衍射波矢量，单位长为
λ
1
，

它们的方向分别代表入射电子束和衍射电子束的方向。 

由于 G 点与反射球相截矢量 GO
r
用 gr表示，则布拉格方程的矢量表示为： 

    0kgkg
rrr

−=  

反射球构图
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矢量 gr的大小为
d
1
，方向与晶面（hkl）法线方向相同，故称为晶面（hkl）的倒易矢量倒易矢量的端

点 G 叫倒易点。 

任一晶面的倒易矢量 hklgr 的大小为该晶面组晶面间距的 hkld 的倒数，其方向是该晶面的法线方向。 

1-3 倒易点阵 

1-3-1 倒易点阵的概念： 
倒易矢量或倒易点是晶体学的一种表达方式，其优点是可用一个矢量或一个点代表一个晶面族。矢量

的长度代表晶面间距的倒数，矢量的方向代表晶面的法线方向，这使一族二维晶面可用一个一维的矢量或

零维的点表示，使一些晶体学关系显得简化。 
对于每一种晶体点阵，它的每族晶面都可以引出一个相应的倒易点，许多倒易点可构成倒易面，许多

倒易面构成倒易点阵，所以倒易点的集合构成一个新的点阵，称之为倒易点阵，通常的晶体点阵称为正点

阵，七大晶系的每一正点阵，其对应的都有一个倒易点阵。 

正点阵的晶胞由基矢量 cba rrr ,, 表示，正空间的矢量 R
r
为： 

    cwbvauR rrrr
++=            （1.3） 

倒易点阵的晶胞由基矢量
*** ,, cba rrr
表示倒易空间的倒易矢量 gr为： 

         *** clbkahg rrrr
++=               （1.4） 

依照倒易矢量的概念，同理可知，倒易基矢量与相应正空间的基矢量相互平行，所以倒易基矢量与正

点阵基矢的关系为： 

         1*** =⋅=⋅=⋅ ccbbaa rrrrrr
 

         0**** =⋅=⋅=⋅=⋅ caaccbba rrrrrrrr
      （1.5） 

可以证明：倒易点阵的倒易是正点阵，即正点阵与倒易点阵互为倒易关系，即 

    aa rr
=** )(         bb

rr
=** )(          cc rv =** )(  
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1-3-2.：倒易矢量的长度、夹角及倒易平面间距 
倒易矢量的长度 g 的倒数就是晶面间距 dhkl，两个倒易矢量的夹角就是相应两个晶面间的夹角中，而

倒易面间距 d*
kvw，的倒数是正点阵中晶向长度，据此可知： 
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据上述公式及上表，可计算出各晶系中晶面间距，晶面夹角及晶向长度公式。 
1-3-3 正点阵与倒易点阵的指数变换 

正点阵与倒易点阵互为倒易关系，正点阵的（hkl）晶面与倒易点阵的同指数倒易方向[hkl]*正交，正点阵

的[uvw]晶向与倒易点阵同指数倒易平面（uvw）*正交，在电子衍射分析中，常需要知道（hkl）晶面的法

线方向[uvw]的指数，反过来要知道与晶向[uvw]正交的晶面指数（hkl），只有立方晶系中 h=u，k=v，l=w，
对其它晶系无此关系一般说来，（hkl）晶面的法线指数 u，v，w 与[uvw]晶向正交的晶面指数 h，k，l 不一

定是整数，故需下列计算： 
已知晶面（hkl）求法线[uvw]公式 

    u         ** aa rr
⋅   ** ba

rr
⋅   ** ca rr

⋅       h 

    v    =    ** ab rr
⋅   ** bb

rr
⋅   ** cb rr

⋅       k 

    w         ** ac rr
⋅   ** bc

rr
⋅   ** cc rr

⋅       l 

    或    ∑
=

⋅⋅=
3

1

**

j
jiji aahu rr

 

各晶系
**
ji aa rr

⋅ 可由表  查出 

已知晶向[uvw]求与其正交的晶面指数（hkl） 
 

h         aa ⋅   ba ⋅   ca ⋅         u 
k    =    ab ⋅   bb ⋅   cb ⋅         v 
l         ac ⋅   bc ⋅   cc ⋅         w 

    或    ∑
=

⋅⋅=
3

1

**

j
jiji aauh rr

 

各晶系 ji aa rr
⋅ 可由表  查出 

例如对六方晶系 
 

    u         23
4
a

    23
2
a

    0       h 

    v    =    23
2
a

    23
4
a

    0       k 

    w          0       0      2
1
c

      l 
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   h         2α     
2

2α
−     0        u 

   k    =   
2

2α
−     2α      0        v 

   l          0       0      2c        w 

1-4 倒易平面与电子衍射谱 
倒易点阵分析方法是从衍射谱分析点阵类型和结构的桥梁。对电子衍射来

说，电子衍射谱能直观地显示倒易点阵的一个二维截面，这是由电子束的

波长非常短的特点决定的。在高能电子衍射的情况下，200 仟伏加速电压

产生的电子波的波长为
o

A21051.2 −× ，反射球的半径是

1

40
−o

A ，而典型金

属晶体低指数晶面间距约
o

A2 ，相应倒易矢量的长度为

1

5.0
−o

A ，故反射球

半径 OO1 是倒易矢量 GO
r
长度的 80 倍，这样，在倒易点阵原点O附近低

指数倒易点范围内，反射球非常接近平面，反射球面与倒易点交截是一个

平面，此平 
面内低指数倒易点都落在反射球面上，满足衍射条件，产生相应的衍射束。 

如电子衍射几何构图知，在下方垂直于电子入射方向放一张底片，就可以 OO1 方向记录一个透射斑点 O’’

（中心班点），在 O1G 方向记录一个衍射班点 G’’。 
电子衍射谱上中心斑点到衍射斑点的距离为 R，电子衍射仪中样品到底板的距离 L 为相机长度。 

'''~ 11 GOOOGO ΔΔQ     ''':1:1 GOdL =∴ λ  

Q 电子波长短，掠射角θ 很小， θθ sin≈tg ， 'G 与 ''G 很近，则 

Q RGOGO =≈ ''''''  
∴    λLRd =                         （1.2） 

这是电子衍射几何分析基本公式，L,λ ,R 由实验条件确定，Lλ称为相机常数。 

    Q ''G 是G 是投影    ∴ '''' GO 可视为OG 的投影，R 则为 d
1 的投影长度。 

由此可知：电子衍射谱是一个二维倒易点列的投影，它代表倒易点阵的二维截面 

由上式变换    
d

LR 1
⋅= λ     即 gLR ⋅= λ  

∴ 电子衍射谱是一个放大的二维倒易点列，放大倍数 Lλ为相机常数。 
 

电子衍射的几何构图 



 8

                     

VC[100]晶带电子衍射谱                       VC[100]*倒易面上倒易点列 
1-5 晶带定律 

晶体中的许多晶面族（hkl）同时与一个晶向[uvw]平行时（图 3-6），这些晶面族总称为一个晶带，这

个晶向称为晶带轴。我们常常用晶带轴代表整个晶带，如[uvw]晶带。 

既然这些晶面族都平行于晶带轴的方向，那么它们的倒易矢量
*** 1cbkahg rrrr

++= 就构成一个与晶带

轴方向 cwbvaur rrrr
++= 正交的二维倒易点阵平面（uvw）*。从 0=⋅ rg rr

的正交关系可以得出晶带定律 

01 =++ wkvhu                     （3-22） 
在正点阵中，（hkl）是属于[uvw]晶带的晶面族的指数。在倒易点阵中，hkl 是（uvw）*倒易平面上倒易阵

点的指数。 
如果（h1k1l1）和（h2k2l2）是[uvw]晶带中的两个晶面族，则可由方程组 

        
0

0

222

111

=++
=++

wlvkuh
wlvkuh

 

得出[uvw]的解是 
 

            k1  l1      l1  h1      h1  k1 
u：v：w=          ：         ：                 （3-33） 

            k2  l2      l2  h2      h2  k2 
 

或写成便于运算的形式 
h1  k1   l1   h1   k1    

                                               
h2  k2   l2   h2   k2    

        u    v    w 
这也就是倒易阵点 h1k1l1、h2k2l2 与原点一起构成的二维倒易点阵平面（uvw）*的指数。同理我们也可以由

晶带定律求出由两个晶向[u1v1w1]及[u2v2w2]构成的晶面（hkl）的指数。 
图 3-7 是晶带定律的示意图，属于[uvw]晶带的晶面族的倒易阵点 hkl 都在一个二维倒易点阵平面上。

根据倒易关系，正点阵的[uvw]方向与倒易点阵的（uvw）*倒易平面正交，因此这些 hkl 倒易点构成的二维

倒易点阵平面就是（uvw）*。这个倒易点阵平面通过原点，满足关系式 0
→→

=⋅ rg rr
，用（uvw）*表示。在

它上面或下面并与之平行的第 N 层（ uvw） *倒易面不通过原点， NlwkvhuNrg =++=⋅ 或
rr

          

（3-34） 
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这是广义的晶带定律。由于 hkl 及 uvw 都是一些整数，N 当然也是整数，一般代表（uvw）*倒易面的层数。

（3-34）式给出第 N 层（uvw）*倒易面上倒易阵点的 hkl 指数。 
应当指出，在有些情况下，由于只能取不连续的整数，有时 N 并不直接代表（uvw）*倒 
易面的层数。下面就常见的面心点阵加以说明。面心点阵的倒易点阵是体心点阵，倒易阵点的 h,k,l 三个指

数或为全奇，或为全偶。根据 u,v,w 三个指数的不同情况有： 

 
（1） u,v,w 三个指数中一个是偶数，两个是奇数。无论是 h,k,l 是全奇或全 Nlwkvhu =++ 必

定是偶数。换句话说， LL64,2,0 ±±±=N ；即只有偶数(uvw)*层 

（2） u,v,w 三个指数中两个是偶数，一个是奇数。如 h,k,l 为全偶， LL64,2,0 ±±±=N ；如

h,k,l 为全奇， LL53,1 ±±±=N 。换句话说，h,k,l 为全偶的倒易阵点坐落在偶数（uvw）

*层上，而 h,k,l 为全奇的倒易阵点坐落在奇数（uvw）*层上。 
（3）     u,v,w 三个指数全为奇数，情况与（2）相同。对于其它类型的有心点阵，也可作类似分析。 
根据正点阵与倒易点阵的倒易关系，倒易面（uvw）*面间距 d（uvw）*=1/r[uvw]，具体表达式见表 3-2。

显然，晶向[uvw]的指数越高，r[uvw]越大而 d（uvw）*越小，即（uvw）*倒易面间的距离越小。 
所有（uvw）*倒易面上均有相同的倒易点网格，由于有禁止衍射，有些倒易阵点可以去掉，这样就会

使这些倒易面上的倒易阵点配置不尽相同。 
1-6 结构因数与消光规律 

结构因数： 
电子衍射几何学中，倒易点阵的阵点只有几何意义的点，而电子衍射谱中衍射班是有大小形状及强度

分布的点，为使倒易点阵与电子衍射谱更好的对应，引入结构因数的概念。 
倒易点阵的阵点 hkl 都是等同的，但倒易点对应晶面（hkl）上原子排列是不同的，故晶体中各个晶面

产生衍射的结构因数 F（hkl）不同。而产生衍射晶面的结构因数 F（hkl）与电子衍射强度密切相关，结构
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因数的引入赋于倒易点阵的阵点物理意义，致使倒易点成为有大小，形状及强度分布的点。 
结构因数由晶胞中原子的空间分布即晶体结构而定，晶面（hkl）产生衍射的结构因数为：    

)exp()( ϕifhklF
j

j∑=  

           )](2[ jjj
j

j lzkyhxiespf ++=∑ π  

jf 是单胞中位于（ jjj zyx ,, ）中原子对电子的散射振幅， )exp( ϕi 是原子对电子散射的周相差。 

结构因数，实质上是单胞中各原子对电子散射的结构因数的总合，而电子衍射的强度与
2F 成正比

即：
2FI ∝     I 为电子衍射强度 

消光规律： 
立方晶系的结构消光规律 
简单立方晶系 
简单立方晶胞中只有一个阵点，位置在原点 000 上，每个阵点代表一个原子团，最简单的情况下只有

一个原子。 

    foifhklF == )](2exp[)( π  

    2fI ∝  

所有 hkl 衍射都出，即无消光 
底心立方晶系 

底心立方晶胞中有两个相同的阵点，位置在原点 000 及 0
2
1

2
1

上，每个阵点代表一个原子的情况下：  

)]]
2

(2exp[)](2exp[)( khifoifhklF +
+= ππ  

                   )]}(exp[1{ khif ++= π  

当 kh + =偶数（h,k 为全奇、全偶），F=2f      24 fI ∝  

当 kh + =奇数（h,k 为奇、偶混合），F=0      I=0 
底心立方晶系 h,k 为奇偶混合时，衍射班强度为零，即消光，h,k 为全偶全奇时的衍射班强度不为零。 
体心立晶系 

体心立方晶胞中有两个相同的阵点，坐标分别为 000，
2
1

2
1

2
1

，结构因数为 

    )]
2

(2exp[)](2exp[)( lkhifoifhklF ++
+= ππ  

           )]}(exp[1{ lkhif +++= π  

当 lkh ++ =偶数时         F=2f      24 fI ∝  

lkh ++ =奇数时         F=0      I=0 
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体心立方晶系中 lkh ++ =奇数，晶面产生的衍射班强度为零，故此消光， lkh ++ =偶数的晶面产生的衍

射班强度
24 fI ∝ 不为零，故出现衍射。 

面心立方晶系 

面心立方晶胞中有四个相同的阵点，其坐标分别是 0 0 0，
2
1

 
2
1

 0，
2
1

 0 
2
1
，0 

2
1

 
2
1
。 

结构因数为： 

)]
2

(2exp[)]
2

(2exp[)]
2

(2exp[)](2exp[)( lkiflhifkhifoifhklF +
+

+
+

+
+= ππππ  

当 hkl 为全偶时、全奇时  F=4f      216 fI ∝  

  hkl 奇偶混合时           F=0        I=0 
面心立方晶系中，hkl 为奇偶混合时，晶面产生的衍射班不出现,即消光，hkl 为全偶全奇时，晶面产生

衍射班强度不为零，故出现衍射班。 
密排六方晶系： 

密排六方晶体单胞，在最简单情况下单胞中有两个相同的原子，其坐标分别是 0 0 0 及，
3
1

 
3
2

 
2
1
，

其结构因数是 

)]
23

2(2exp[)](2exp[)( lkkifoifhklF +
+

+= ππ  

       )]}
23

2(2exp[1{ lkkif +
+

+= π  

当 nkh 32 =+ ，l 为奇数时 F=0，I=0，其余情况 F 都不为零， 
密排六方晶系， nkh 32 =+ ，l 为奇数的晶面的衍射强度为零，故消光。 

金刚石型点阵 

单胞中有八个原子，其坐标为 0 0 0，
4
1

 
4
1

 
4
1
，

2
1

 
2
1

 0，
4
1

 
4
3

 
4
3
，

2
1

 0 
2
1
， 

4
3

 
4
1

 
4
3
，0 

2
1

 
2
1
，

4
3

 
4
3

 
4
1

 

利用公式得： 

    )](exp[)](exp[)](2exp[)( lhifkhifoifhklF ++++= πππ  

           
)]33(

2
exp[)]33(

2
exp[

)]33(
2

exp[)](
2

exp[)](exp[

lkhiflkhif

lkhiflkhiflkif

++++++

++++++++

ππ

πππ
 

∵上式中前四项是面心立方点阵结构因子记为 fF ，后四项提出因子 )](
2

exp[ lkhif ++
π

，则 

)](exp)(exp)(exp1[)](
2

exp[)( lkilhikhilkhifFhklF f ++++++⋅+++= ππππ
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)]}(

2
exp[1{

)](
2

exp[

lkhiF

FlkhiF

f

ff

+++=

⋅+++=

π

π

 

当 hkl 为两个奇数或两个偶数时，因 fF =0，则 02 =hklF ，不产衍射 

hkl 全为奇数则 fF =4f，此时 12 +=++ nlkh ，则
22 32 fFhkl = 产生衍射 

hkl 全是偶数，且 nlkh 4=++ 时， fFhkl 82 = 则
22 64 fFhkl = 产生衍射 

hkl 全是偶数，但 nlkh 4≠++ 时，且 )12(2 +=++ nlkh 时， 02 =hklF 不产生衍射 

综上所述常见晶体结构的衍射消光条件列表如下 
 

晶体结构 衍射不出现的条件 
简单立方 
fcc（面心立方） 
bcc（体心立方） 
hcp（密排六方） 
Nacl 型结构 
bct（体心四方） 
金刚石型结构 

对指数没有限制，都能产生衍射 
hkl 奇偶混合 

lkh ++ =奇数 
nkh 32 =+ 且 =l 奇数 

hkl 奇偶混合 
lkh ++ =奇数 

hkl 全偶且 lkh ++ 不能被 4 整除或hkl 奇偶合 

1-7 影响倒易点形状大小的因素 
倒易点视为数学意义的点，只在晶体内部非常完整，而且产生衍射

作用的晶体部分是十分大的理想情况下才使用，实际情况下倒易点是

有大小、形状和强度分布的区域。其影响因素及形成条件有下列原因： 
1．晶体不可能是无穷大，实际上它有一定的尺寸，特别是当晶粒很小

时，和光栅衍射一样会使衍射线加宽，衍射束不再只是严格的θ 角方向，

而是在布拉格给出的精确θ 角附近有一定的衍射角范围。 
2．晶体在实际上不会是完整，它会含有晶体的畸变和面缺陷（如层错、

孪晶等）或体缺陷（如小质点），这些缺陷会造成晶面的局部倾斜，也

会使衍射束加宽。 
3．实际上的入射束不会是单色的，也不会完全平行，这和晶体的缺陷原因相

配合，就会产生加宽。要想用反射球作图法表示这些加宽，可以认为倒易点不再

只是一个几何点，而是有一定形状和尺寸的区域。 
晶体的形状对倒易阵点强度分布有直接的影响，这决定了倒易点的形状和尺

寸，经理论分析结果如下图示： 
 
 
晶体形状     
                                 
 
             针状晶体          薄片状晶体             球状晶体 
 

薄晶体的倒易阵

点拉长产生的反

射球构图 

沿
倒
易
杆
的
强
度
分
布
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倒易空间中 
强度分布 
 
 
 

1-8 三种常见的点阵或晶体结构的低指数倒易点阵平面或电子衍射图 
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1-9 立方晶系晶面夹角表   表 1-5  立方系中 }{ 111 lkh 与 }{ 222 lkh 的面间夹角表 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

第二章  电子衍射谱的标定 

 
2. 1 透射电镜中的电子衍射 
         透射电镜中的电子衍射基本公式为： 

λLRd =  
R 为透射斑到衍射斑的距离（或衍射环半径），d 为晶面间距，λ为电子波长，L 为有效相机长度。 

   pi MMfL 0=  

0f 为物镜的焦距， iM 中间镜放大倍数， pM 投影镜的放大倍数，在透射电镜 的工作中，有效的相

机长度 L，一般在照相底板中直接标出，各种类型的透射电镜标注方法不同，λ为电子波长，由工作电压

决定，工作电压一般可由底板标注确定，对没有标注的早期透射电镜在拍摄电子衍射花样时，记录工作时

的加速电压，由电压与波长对应表中查出λ。 
   KL =λ  

K 为有效机相常数，单位
o

Amm ，如加速电压 U=200 仟伏，则
o

A21051.2 −×=λ ，若有效相机长度
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mmL 800= ，则
o

AmmK 08.201051.2800 2 =××= −  

透射电镜的电子衍射有效相机常数确定方法： 
电子衍射有效相机常数确定方法，一般有三种方法 
①按照相底片直接标注计算： 
H-800 透射电镜的电子衍射底片下方有一列数字，如： 
   0.80    91543    4A    90.5.21； 
0.80 表示有效相机长度 mmML 8008.0 == ，91543 为片号，4A 其 A 表示工作电压 200 千伏查表知

电子波长
o

A21051.2 −×=λ 则有效相机常数 K 为： 

   
o

AmmLK 08.201051.2800 2 =××== −λ  

H-800 透射电镜中，电子衍射底片第一个数字为相机长度如：0.80，0.40，……第三个数字为工作电压

U，分别为 4A，4b，4c，4d，相对应的工作电压分别为 200，175，150，100 千伏，对应的电子波长分别

为：
2222 1070.3,1095.2,1071.2,1051.2 −−−− ×××× 埃。 

由电镜有关参数确定的相机常数是不精确的，常因电镜中电气参数变化而改变，产生一些误差，电镜

工作者常要根据经验作些修正。 
②用金 Au 多晶环状花样校正相机常数 
例如喷金 Au 多晶样品在 H-800 透射电镜下拍摄多晶环状花样，如照片上标注为 

0.40    92298    4A    90.11.21 知有效相机长度

L=0.4M=400mm 

工作电压为 200 仟伏  电子波长为：
o

A21051.2 −×=λ  

由仪器确定的相机常数
o

AmmLK 04.10== λ  

测量底片上 4 个以上环半径 KdRi = 计算出相应的 id  

 
 
 
 

 查面心立方 Au 的 d 值表，找出与上述 id 相近的 d 及其晶面指数 

di 2.231 1.912 1.385 1.181 

dhkl 2.335 2.039 1.442 1.230 

hkl 111 002 022 1.13 

 按公式 Ri dhkl=Ki 求相应的 Ki 

 

Ri 4.5 5.25 7.25 8.5 

dhkl 2.335 2.039 1.442 1.230 

hkl 10.60 10.70 10.50 10.50 

    精确的相机常数 K 为 Ki的平均值 

)(mmRi  4.5 5.25 7.25 8.5 

)(
o

Adi  2.231 1.912 1.385 1.181 
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4
4321 kkkkK +++

=  

       =
4

50.1050.1070.1060.10 +++
 

       =
o

Amm58.10  

 ③已知晶体标准电子衍射谱确定相机常数 
 铝单晶典型电子衍射花样，铝为面心立方,与标准电子衍射谱比较，对电子衍射班点标定分别为： 

hikili    111    111     220 
Ri 即中心斑点到最邻近衍射斑点距离分别为： 

Ri    9.6  9.6  9.6  16 
利用 A1 的 d 值表查出 dhkl 

                                           hkl   111    111     220 
                                           dhkl   2.338  2.338    1.432 

按公式 hklii dRK = 求 Ki     

Ri（mm）    9.6     9.6     16 

                            )(
o

Adhkl     2.238  2.238   1.432 

                         Ki          22.8   22.8    22.9 

求 Ki 平均值    
3

321 kkkK ++
=          

3
9.228.228.22 ++

=K  

              =
o

Amm8.22  

2．2 多晶环状花样电子衍射分析 
多晶电子衍射环状花样的 R2 比值规律： 
立方晶系： 

KRd =      ∴
d
KR =     K 为相机常数，d 为晶面间距，R 为环半径。 

 22

222

2

1
a
N

a
lkh

d
=

++
=   而 2

2
2

d
KR =     222 lkhN ++=  

 321
2
3

2
2

2
1 :::: NNNRRR =LL             N 为整数 

立方晶系电子衍射环状花样的特征是环半径的平方比为整数比， 
立方晶系三种不同的点了 N 的可能值为： 
简单立方为：1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 16…没有 7, 15, 23… 
体心立方为：2, 4, 6, 8, 10, 12…没有奇数，k+k+l=偶数 
面心立方为：3, 4, 8, 11, 12, 16, 19, 20…k,k,l 为全奇数或全偶数 

四方晶系 
四方晶系的单胞有两个点阵常数 a3，c 晶面间距关系为： 
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  2

2

2

22

2

1
c
l

a
kh

d
+

+
=  

一般说 R2 比值不为简单整数比，若 l=0 
则 N=h2+k2    对（hk0）晶面族 R2 比可为整数比 
对简单四方点阵，N 的可能值为： 
  0，1，2，4，5，8，9，10，13，16，17 
体心方点阵，N 的可能值为即 N 必为偶数 
  0，2，4，8，10，16，… 
其比值仍为：0，1，2，4，5，8，… 
四方晶系，R2 比不为整数比，但对（hk0）来说，R2 比为整数比，其低指数时 N 的特征值为 2，5，8

等（六方晶系的特征值是 3，7，……见后）当 N 的比值中出现这些数值，而晶系又不属于立方晶系，据

此就可以肯定它属于四方晶系，其倒易矢量为 hk0。 
六角（三角晶系） 
 六角晶系的特征是具有一个六次旋转对称轴（C 轴），其它两个轴（a1与 a2）长度相等又都与 C 轴正

交，呈六次对称分布，夹角 120°。六角点阵的单胞有两个点阵常数 a、c，晶面间距的关系式是： 

   2
22

22 )(
3

41
c
lkhkh

ad
+++=  

与四方晶系一样，h 与 k 可以互换，但不能与 l 互换 
一般说 R2 比值不为简单整数比，若 l=0 

则
22 khkhN ++=  

N 的可能值为 0，1，3，4，7，9，12，13，16，19…… 
其中 3，7 是六角晶系的低指特征，当出现 N=3，又不属于立方晶，可以按六解晶系求解 
一般情况下多晶电子衍射花分析，较单晶电子衍射花样分析简单，可以由衍射环 R2 比来确定，也可

以由 d 值比较法去标定。若 R2 比为简单整数比则可初步确定为立方晶系，若是 R2比不为整数比，可基本

确定为非立方晶系，初步确定后，再按六方及四方及其它晶系的 R2 比的规律逐一排除最后确定分析样品中

有关相的晶体结构。 
多晶电子衍射花样分析例 

例 1， ZnSCC nru −−− 合金多晶电子衍射花样。 

方法 1，比值分析法 
测量多晶环状花样的环直径，计算出半径 
 

 

计算
2
iR ： 

Cu 基合金多

晶环状花样  
  查R2比值

规律知：面心立方 R2 比值规律为 
                   3  4  8  11  12……  
上述数据据知，多晶电子衍射属面心立方，据此可标定如下： 

22mmRi  110.25 156.25 306.25 402.25 462.5

2
1

2 / RRi  1.00 1.42 2.77 3.81 4.2 

2
1

2 /3 RRi× 3 4.26 8.3 11.4 12.6

Dimm 21.0 25.0 35.0 41.0 43.0 
Rimm 10.5 12.5 17.5 20.5 21.5 
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测量计算知：
2

1
2 /3 RRi×  3 4.26 8.3 11.4 12.6 

接近比值规律为 3 4 8 11 12 
指数标定为 hkl 111 200 220 311 222 

校正：经验相机常数
o

AmmK 00.22=     ii Rkd /=  

Rimm 10.5 12.5 17.5 20.5 21.5 
o

Adi  2.095 1.76 1.257 1.073 1.023 

查表 Cu dhkl dhkl 2.087 1.808 1.278 1.090 1.044 

 hkl 111 200 220 311 222 

以上计算标定正确 
例 2 铁粉末多晶电子衍射花样分析： 

 
                                     铁粉电子衍射花 
方法 1 

测锐环 Dimm 22.0 32.0 39.0 45.0 50.0 54.0 59.0 
计算 RI Rimm 11.0 16.0 18.5 22.5 25.0 27.0 28.5 

 22mmRi  121.0 256.0 342.3 506.3 625.0 729 812.3 

 2
1

2 / RRi  1 2.1 2.83 4.18 5.16 6.02 6.72 

 2
1

2 /2 RRi×  2 4.2 5.7 8.3 10.3 12.0 13.4 

 
 
体心立方 R2比值规律为：2：4：6：8：10：12 
故  2×Ri

2
/R1

2        2      4.2    5.7    8.3   10.3  12.0  13.4 
接近          2      4      6     8     10    12    14 
  hkl 为     110    200    112   220   031   222   123 

方法 2  
o

AmmK 00.22=     iii RKd =     比较查表 dhkl，标注 hkl 
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   Rimm    11.000  16.000  18.500  22.500  25.000  27.000  28.500 

   
o

Adi     2.000  1.375  1.189  0.977  .0880  0.814  0.772 

   dhkl      2.027  1.433  1.170  1.012  0.906  0.828  0.766 
   hkl      110    200    112    220   031   222   123 
单晶电子衍射花样的对称性 
电子衍射谱是放大的二维倒易点列，研究电子衍射谱的对称性，只研究倒易平面对称性就可以了。 
晶体是由原子或原子群按三维周期性排列而成，总可以在晶体中找到一个最小重复单元，按三个不共

面的基本平移把整个晶体重复出来。晶体除有平移对称外还有旋转对称，反演对称和反映对称。但无论再

有什么对称操作者必须与平移对称操作相协调。换句话说，晶体的周期性限制了晶体还能有的对称操作。 
晶体所含有的对称性操作，可以看成是一种基本对称操作的组合这种组合又有相互制约性，经理论证

明，二维晶体的对称只能有 10 种。由于正空间与倒空间有相同的点群，故二维点群共有十种，即： 
 

1 2 3 4 6 
m 2mm 3mm 4mm 6mm 

1，2，3，4，6 表示旋转轴旋转对称次数，m 表示平行此轴的镜面反映 mm 表示有两套这样的镜面反

映。 
平面晶面可能有对称操作如下图示 
 
     1        2          3          4          6 

                                   

    m       2mm       3mm       4mm        6mm 

                      
 

二维晶体的对称只有 10 种，倒易点阵还应有一个对称中心处于倒易原点，这相当于在衍射花样上加

一个二次轴，这样一来上面 10 种对称类型，归并成 6 种对称型，这 6 种对称型的零层倒易面斑点分布，

衍射花样对称型及相应晶系可列表如下： 
电子衍射谱的对称性表对确定晶体的点阵类型是很有用的，倒易点阵平面的对称性越高，晶系的对称

性越高，四方形点列只可能属于四方和立方晶系，六角形点列只可能属于六角。三角和立方晶系，一个四

方点列电子衍射谱与一个六角点列电子衍射谱结合起来，就能确定待测晶体属于立方晶系。如果排除了立

方晶系的可能性，一个四方点列电子衍射谱就能确定待测晶体属于四方晶系，一个六角点列电子衍射谱就

能确定待测晶体属于六角或三角晶系。 

应当指出：有些人往往过分依靠测量 cba rrr ,, 来决定晶体的对称性，鉴定物相，这会出错误的。从根本

上讲，晶体的最基本的分类法就是 32 种点群而不是六大晶系。因为晶体的对称性要求 a,b,c,α ,β,r 为一定

的大小。一般按所 a,b,c,α ,β,r 引入的六种坐标系，在一些具体情况下，往往被错误的解释。例如正交晶

系要求α =β=r=90°，而且 a≠b≠c；这个意义是说，对称性并不要求 a,b,c,相等，但并不妨碍它们相等，

即它们之间可以在某一具体条件下有两个量相等。又由于测量有一定的误差，所以若测得 a=b，它们仍应

归正交晶系，而不能归入四方晶系。只有当对称性证明它应属四方晶系时，就应归入四方晶系，而有能因

为误差范围内的测量不相等而归入正交晶系。 
由此看来，无论从实验测量方面分析，或从晶体几何理论分析都应注意衍射花样的对称性，过分依靠

测定α,β,γ,a,b,c 来研究结构是不恰当的。 
单晶电子衍射花样分析基本方法： 
1．特征基本平行四边形的标定法则 
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单晶电子衍射谱，可以视为由某一特征平行四边形（斑点为平行

四边形的四个顶点），按一定周期扩展 而成。如左图示，可以找

出许多平行四边形，作为一个衍射谱的基本单元，我们选择与中

心斑点最邻近的几个斑点为顶点构成的四边形为基础，按下列定

义的平行四边形为基本特征平行四边形。平行四边形最短的两个

邻边为 r1，r2，且 r1≤r2；平行四边形短对角线为 r3，它的长对角

线为 r4，且规定：r1≤r2≤r1≤r2 

实际工作中 r1 与 r2 间夹角φ≤90°。 
四个班点的对应晶面指数为：h1k1l1，h2k2l2，h3k3l3，h4k4l4。 
四组指数间关系为： 

h4= h1+ h2    k4= k1+ k2    l4= l1+ l2     
h3= h2－h1   k3= k2－k1    l3= l2－l1     

根据以上数据可以确定带轴的指数 u,v,w 即按行列式确定： 
h1  h1   h1   h1   h1    

 
h2  h2   h2   h2   h2    

        u    v    w 
即 u= k1l1－k2l1    v= l1h2－l2h1     w=h1k2－h2k1 
[uvw]为晶带轴方向，电子束的入射方向与晶体的[uvw]方向平行，但方向相反。 

表 3-5    电子衍射谱的对称性[7] 
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例，低碳马氏体电子衍射花样标定 

◇OABC 为特征基本平行四边形 

OA =r1  OB =r2  OC =r4  OD =r3 

测量       r1r2=φ≈73° 
ri(mm)  11.0  19.5  19.5  25.0 

工作电压 200kv，相机常数
o

AmmK 08.20=  
o

A51.2=λ     mmL 800=  
经验修正后机相常数： 

o

AmmK 22=      

)(
o

A
r
kd
i

i =     2.000    1.129    1.129    0.88 

⌒ 
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查 Fe−α 的 d 值表，找与以上相近的 d 及 hkl 
    hkl    110     211     310 
    dhkl    2.027   1.170   0.906 

2
2

2
2

2
2

2
1

2
1

2
1

212121cos
lkhlkh

llkkhh
++++

++
=φ   A 点指数（110）  B 点指数（ 012 ） 

则（110）与（ 012 ）晶面间夹角为 73.22° 

测量  r1r2=φ≈73°与 73.22°相符 
故 A    B    C 分别标定 D 为 

110 112   301       121  

测  r1r2≈47°     r1r2≈25° 

计算得    （301）与（110）夹角 47.87° 

          （110）与（ 112 ）夹角 25.35°                                     

求该电子衍射花样的带轴 
1  1   0   1   1    

 

2  1   1   2   1     

       1    1   3          即[uvw]=[ 311 ] 
2．标准电子衍射谱比较法： 

低碳氏体电子衍射花样 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
低碳马氏休（100）*电子衍射谱               低碳马氏体（100）*电子衍射谱 
低碳马氏体电子衍射谱如上图所示，与立方晶系 bcc 电子衍射低指数电子衍射图相比较可以确定正方

点列是（111）*晶带，正六方点列为（100）*晶带，按标准图可以分别对以上花样标定。 
钢中马氏体与奥氏的电子衍射分析 
 
 
 

⌒ 

⌒ ⌒ 
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                 钢中两相电子衍射谱    
o

AmmK 5.21=  

1．以马氏体为已知相标后，确定精确相机常数： 
正方形为特征基本平行四边形： 

Rimm             11.0    11.0    15.0 
o

ARKd ii /=      1.955  1.955   1.433 

dhkl              2.027   2.027   1.433 
hkl              110    110     200 
Ki=Ridhkl          22.77  22.77    21.5 

o

AKi 3.22
3

5.2177.2277.22
=

++
=  

2．未知相电子衍射谱分析 
  平形四边为特征基本平行四边形： 

Rimm             10.8    10.8    17.5 

ii RKd /=       2.065   2.065   1.274        R1R2≈73° 

hkl              111     111    200   查表（111）与（ 111 ）夹角 70.53° 

dhkl              2.070   2.070   1.268 
电子衍射分析可知未知相为钢中奥氏体为面心立方相 

    电子衍射花样标定应注意以下几个方面 
1．各斑点指数应该互洽 

各班点指数不能相互矛盾，必须满足 
h3= h2－h1   k3= k2－k1    l3= l2－l1     
h4= h1+ h2    k4= k1+ k2    l4= l1+ l2     

      G1×G=[uvw] 
2．180°不唯一性问题 

180°不唯一性是由于倒易点阵平面和电子衍射谱显示 2 次旋转对称而产生的，因为我们无法区别 hkl

及 lkh 倒易点或衍射班点，但就晶体本身而言无需区分，但在确定晶体取向工作中是必须加以考虑 180°

⌒



 24

不唯一性。 
3．消除 180°不唯一性方法 
    利用双晶带电子衍射谱即一张电子衍射图，可能省两个带轴电子衍射花样，在标定时它们相互制约，

可有效消除 180°不唯一性。利用倾动台，获得多套电子衍射谱，要使其相互自洽，也有可能消除 180°
不唯一性。 

第三章 电子衍射物相分析 
一  电子衍射物相分析与 X 射线衍射 

X 射线衍射一直是物相分析的主要手段，但电子衍射的应用日益增多，与 X 射线物相分析相辅相成。

首先电子衍射物相分析灵敏度非常高，就连一个小到几百甚至几个埃的微晶也能给出清晰的电子衍射图，

因此它的检测极限非常低，适用于： 
i  试样总量很少。如大气中的微量粉尘，金属表面的氧化或污染层，半导体的外延生长等。 
ii 待定物相在试样中含量很低。如晶界的微量沉淀，第二相在晶内早期预沉淀过程等。 
iii 待定物相的颗粒非常小。如晶界开始生成的微晶、粘土矿物等。 

选区或微区电子衍射一般都给出单晶电子衍射斑点图，当出现未知的新结构时，可能比 X 射线多晶衍

射谱易于分析，另一方面还可以得到有关晶体取向关系的资料。如晶体生长的择优取向、析出相与基体的

取向关系、惯析面等；第三，电子衍射物相分析可以与电子显微观察同时进行，还能得到有关物相的大小、

形态、分布等重要资料，特别是新近发展起来的晶体结构象，可以直接分辨晶体结构及原子尺度的晶体缺

陷，这是 X 射线物相分析所不能比拟的。此外，还可在电子显微镜中加上电子能量损失谱仪或 X 射线能

量色散谱仪附件，直接得出微晶的化学成分。因此，电子衍射物相分析已成为研究晶体材料的微观结构所

不可缺少的方法。 
在强调电子衍射物相分析的优点时，也应充分注意其弱点。灵敏度越高，越应注意可能引起的假象；

试样制备过程中有可能带入各种极微量杂质；在电镜观察过程中晶体表面氧化等，都会给出这些杂质的电

子衍射图。除非一种物相的电子衍射图经常出现，我们不能轻易断定这种物相的存在。就是我们观察上千

个颗粒，若它们线长为 1 微米，加起来不过 10－10克。因此，我们对电子衍射物相分析结果要持分析态度，

尽可能与其它分析手段相结合。 
二  电子衍射未知相分析基本程序： 

①根据所研究的合金的主要元素的含量、熔炼、热处理、气相沉淀等工艺，查阅一切相关文献资料，

确定合金可能形成的合金相、亚稳相、间隙相。 
②收集研制合金中相关资料，特别是其中合金相的晶体结构、晶体学的数据、制作（hkl）与 dhkl 表，

即晶体指数与晶面间距数据表。 
③用 X 射线衍射法，分析 X 射线衍射峰的相关规律，初步确定该合金可能出现的物相及晶体结构。 
④了解电子衍射强度相关知识，因为有关晶体的点对称、微观对称及原子坐标的情况，都反映在晶体

单胞对电子散射的结构因数中，而与记录的衍射强度有关。 
三  电子衍射分析例： 

电子衍射分析多数情况是根据资料，工艺、成分及相图，预知可能出现的相，再利用电子衍射及衍衬

方法，确定某几个相的存在及其形状、大小及分布。 
例如高钒高速钢中碳化物的研究： 
高钒高速钢的化学成分（wt％）：C 2.98  V 9.8  Cr 4.25  Mo 2.95  Mn 0.83; 
高钒高速钢的工艺：在 50Kg 中频炉熔炼，1450℃ 浇注成 Y 型试块，从试块中取样，双喷电解抛光

制成电镜观察样品； 
据相关资料查知，可能形成的相为：VC、V8C7、V2C、V6C5、M3C、M7C3、M6C 等，据 X 射线相关

资料查各种碳化物的晶体学数据： 
VC 是 NaCl 型面心立方结构，点阵常数 a＝0.4165nm； 
V8C7 是简单立方结构，是由于碳原子缺位有序排列形成的，点阵常数 a＝0.8334nm； 
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V2C 是碳原子的缺位形成空位有序固溶体，为六方晶体结构，点阵常数 a＝0.29043nm  
c＝0.45793nm； 

V6C5 是六方晶体结构，点阵常数 a＝0.509nm，c＝1.44nm； 
M3C 是正交晶系，点阵常数 a＝0.4524nm，b＝0.5088nm，c＝0.6741nm； 

M7C3 是正交晶系，点阵常数 a＝0.70149nm，b＝1.2153nm,c＝0.4532nm； 
M6C 是金刚石立方结构，点阵常数 a＝1.1082nm 
高钒高速钢中 VC 的确定： 
VC 是面心立方结构，必须有典型的几个电子衍射谱来确定。按对称性，要找到同一碳化物上四次对

称及六次对称的电子衍射图，并用 VC 的点阵常数进行计算标定。 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
上述三种电子衍射花样与面心立方标准的电子衍射谱比较可知，它分别是〔100〕、〔111〕及〔110〕的

晶带的电子衍射谱。 
按标准电子衍射谱标定后，再利用 K＝Rd 公式，经验证相应的 dhkl＝K/R 和相应标准表中的 d 标比较，

若在误差范围内，则可以确定高钒高速钢中 VC 存在。 
高钒高速钢中 V6C5 的确定： 
V6C5 中空位有序形成六角超点阵，V6C5 的几个主要取向的电子衍射谱如下所示： 
强衍射斑点是处于面心点阵上的钒原子产生的，在这些强衍射斑点间的弱衍射斑点与碳原子或空位有

序有关，在立方晶体 VC 的〔111〕晶带衍射谱中，弱斑点呈六次对称分布，说明碳原子或空位的有序分布

VC〔110〕电子衍射谱 VC〔111〕电子衍射谱 VC〔100〕电子衍射谱 
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产生的超点阵是立方或六方点阵，经多次旋转拍摄多幅电子衍射图，未发现四次对称弱衍射斑，可以确定

下列电子衍射谱属六方晶系，与资料中 V6C5 标准谱比较，可以进行标定各带轴的电子衍射图： 

 
按上述标定，再利用电子衍射基本公式 K＝Rd，求 dhkl＝K/R 与六方晶系中标准的 d 标比较、验证，在

误差范围内，则可以确定 V6C5 在。 
高钒高速钢中 M7C3 的确定： 
高钒高速钢中含合金元素较多，可以形成多种合金碳化物如 M7C3、M3C、M6C 等，M7C3出现可能性

较大。M7C3属正交晶系，电子衍射图多为矩形，可以拍几个矩形点阵的电子衍射花样，找几个最密排列的

矩阵点阵，进行试标校正。下列三个电子衍射谱中为同一碳化物、不同晶带轴电子衍射。 
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上述几个电子衍射谱可以按 M7C3 晶格常数计算出相应标准的 dhkl，再按特征基本平行四边形法则，标

定出相对应的衍射斑点。 
高钒高速钢中 V8C7 的确定： 
V8C7 是空位有序超点阵结构，属简单立方结构。由于碳化钒中空位有序排列形成的点阵常数 a＝

0.8334nm 的简单立方超点阵晶胞，此时点阵常数为原来的二倍。 
V8C7 的电子衍射图如下： 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
〔110〕晶带轴的电子衍射为典型的 V8C7 的电子衍射图，其中（111）、（222）均为钒原子的强衍射斑

点，V8C7 是〔110〕晶带轴的电子衍射谱中的弱衍射斑点为碳原子或空位有序产生的超结构衍射。 
综上所述，电子衍射物相分析，多数情况用于合金中各物相的相互区分，大量的工作是要查阅各物相

的相关资料，特别是它的晶体结构、点阵常数和其它资料。 
应当指出：电子衍射物相分析，不只是单从衍射谱取得信息，还可以从电子衍衬像即形貌像加以区分，

电子衍衬像的有关相形状、大小、分布，也是区分相的重要信息有时还可以用分析型透射电镜的能谱仪进

行相的成分分析，为物相分析提供辅助信息，这都是 X 射线衍射物相分析作不到的。 

第四章 孪晶电子衍射谱的分析 
一  孪晶电子衍射谱的特征及分析方法 

孪晶从晶体学上讲可以看成是以某一晶面（孪生面）为对称面的两个晶体。由于几何学的对称性电子

衍射谱上同时出现基体和孪晶部分的两套电子衍射花样。衍射斑点的分布有一定的几何特征。 
因为孪晶电子衍射谱中除基体斑点花样外，还有孪晶斑点花样，不能按简单斑点花样直接标定，而是

要按特定的方法来进行。最常用的方法是以基体斑点花样指数标定为基础的方法。即按照特征基本平行四

边形法则对基体衍射斑点指标化，即确定斑点的 hkl 。据此求孪晶的同指数衍射斑点在基体衍射斑点花样

中的位置，该斑点记为 ( )hkl T。孪晶的 ( )hkl 斑点在基体斑点的坐标记为 ( )ttt lkh 。 

孪晶电子衍射谱的分析 
一般采用矩阵法计算。孪晶矩阵的一般表达式为 

⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

t

t

t

l
k
h

＝

⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

l

k

h

＋
rwqvpu ++

2

⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

ru
qu
pu

rv
qv
pv

⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

rw
qw
pw

⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

l
k
h

                            （1） 

( )hkl 为基体某衍射斑点指数 

（ pqr ）为孪晶面指数（在立方晶系中孪晶轴指数与此相同） 
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( )ttt lkh 为孪晶斑点 ( )hkl T在基体倒易点阵中位置指数，即 ( )hkl T用基体倒易点阵坐标表示时的指数。 

（uvw）为孪晶面（ pqr ）法线方向的晶向指数。 
立方晶系孪晶电子衍射谱的分析 

立方晶系面指数与晶向指数相同，故据孪晶电子衍射谱分析中孪晶矩阵一般式进行简化计算，可表示

为： 

ht＝h ＋ 222

2
rqp

p
++

( )rlqkph ++  

kt＝ k ＋ 222

2
rqp

q
++

( )rlqkph ++  

tl ＝ l ＋ 222

2
rqp

r
++

( )rlqkph ++  

面心立方  孪晶面{p  q  }r ＝{1 1 }1 ；体心立方  孪晶面{p  q  }r ＝{1 1 }2  

面心立方： 

          ht＝ h ＋ ( )rlqkphp ++
3
2

 

kt＝ k ＋ ( )rlqkphq ++
3
2

 

tl ＝ l ＋ ( )rlqkphr ++
3
2

 

体心立方 

ht＝h ＋ ( )rlqkphp ++
3
1

 

kt＝ k ＋ ( )rlqkphq ++
3
1

 

tl ＝ l ＋ ( )rlqkphr ++
3
1

 

据上述公式可知：当 rlqkph ++ ＝3n 时指数为 ( )hkl 的孪晶斑点在基体倒易点阵中的位置是从基体

斑点 ( )lkh 位移 2n 1 11 距离（指面心立方）或 n 1 1 2 距离（指体心立方）于另一基体斑点重合。 

面心立方孪晶分析例：（图 4-1） 

面心立方晶系孪晶面 ( )pqr = ( )111 ( )hkl T＝ ( )lkh ＋
3
2 ( )rlqkph ++ 11 1  

Cu 是面心立方晶系 孪晶电子衍射谱分析步骤： 
1. 用特征基本平行四边形法则标定基体电子衍射花样： 
试标： 

  ri mm     10.6   10.6   17.5        di 
o

A     2.028   2.028  1.229 
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dhkl 
o

A   2.087  2.087  1.278 

 hkl       111    111    022 

校正 测 r1r2≈70° 故指数标定为： 111，111，022。 

2．孪晶电子衍射花样标定 

求 ( )111 T ( )111 T  ( )022 T在基体斑点花样中的位置。 

孪晶面 ( )pqr = ( )111  

( )111 T= ( )111 ＋
3
2

(1+1+1) 11 1  

( )111 T = ( )111 ＋2 11 1  

即  ( )111 T位置在 ( )111 斑点沿 11 1 移动 2 11 1  

同理： 

( )111 T= ( )111 ＋
3
2 11 1  

( )022 T= ( )220 ＋
3
8 11 1  

体心立方孪晶分析例：（图 4-2） 
孪晶马氏体电子衍射分析 

1.用特征基本平行四边形法则标定基体电子衍射花样： 
试标： 

  ri mm     11.0   19.0   27.0 

  di 
o

A      2.00   1.159  0.815 

dhkl 
o

A   2.027  1.120  0.828 

 hkl       110    112    222 
校正 测 r1r2≈54°计算（110）与（112）夹角为 54.7°  
故指数标定为： 110，112，222。 
2．孪晶电子衍射花样标定 

求 ( )110 T ， ( )112 T在基体斑点花样中的位置 

孪晶面 ( )pqr = ( )112   带入公式 

( )110 T=（ 011 ）＋
3
1

 11 2  

( )112 T = ( )211 ＋2 11 2  

正交晶系孪晶电子衍射谱分析 

图 4-1 Cu 孪晶电子衍射谱 

图 4-2 孪晶马氏体电子衍射谱 
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正交晶系孪晶矩阵一般式为： 
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a b c 为点阵常数  ( )pqr 为孪晶面。 

 
(Fe Cr)7C3 孪晶面(121)孪晶电子衍射分析 （图 4-3） 

 
正交晶系(121)孪晶矩阵为： 

⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

t

t

t

l
k
h

＝

⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

l

k

h

＋ 222 /1/4/1
2

cba ++ ⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

2

2

2

/1
/2
/1

a
a
a

 
2

2

2

/2
/4
/2

b
b
b

 
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

2

2

2

/1
/2
/1

c
c
c

⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

l
k
h

 

 
 
 

 (Fe Cr)7C3为正交晶系其点阵常数分别为 

a=6.97
o

A    b=12.07
o

A    c=4.52
o

A  

取特征基本平行四边形标定基体电子衍射谱 

ri mm      7.80   8.30   15.00 

     di 
o

A      3.46   3.25  1.80 

dhkl 
o

A   3.37   3.23   1.85 

 hkl        210   121   331 

校正 测 r1r2≈53°公式计算 θ＝53.35° 

求 孪晶反射 ( )210 T ( )121 T  ( )331 T 

将 a b c 及 p q r 代入孪晶矩阵计算得 

图 4-3  孪晶电子衍射图 
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( )T210 = ( )012 ＋1.23 112  

( )T121 = ( )121 ＋2.0 112  

( )T331 = ( )133 ＋3.19 112  

要特别注意，由于非立方晶系晶面指数与晶向指数不同，故用矩阵计算时，不要急于代入各参数值，

只有把矩阵变成最简式后再代入计算。 

从以上各例证实求 ( )hkl T 即孪晶斑点在基体斑点花样中的位置，实际上是以 ( )lkh 斑点为原点，向

p q r 方向移动若干个 p q r 。 

 
六方晶系孪晶电子衍射谱分析 （图 4-4） 

  
        （a）明场像                        （b）选区电子衍射像 

           图 4-4 拉伸变形中形成的粗大针状孪晶的 TEM 像 

 
六方晶系孪晶矩阵一般式为： 
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a  c 为点阵常数 ( )pqr 为孪晶面。 

Ti 的 ( )102 孪晶矩阵分析 

Ti 为六方晶系 a＝2.951
o

A    c＝4.683
o

A  

Ti 孪晶面为 ( )102 时孪晶矩阵为： 
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Ti 孪晶面 ( )102 孪晶电子衍射花样及分析示意图如下： 

取特征基本平行四边形标定基体电子衍射谱 

ri mm    7.80   8.30   15.00 

  di 
o

A    3.46   3.25  1.80 

dhkl   3.37   3.23   1.85 

 hkl      210   121   331 

校正 测 r1r2≈53°公式计算 θ＝53.35° 

求 孪晶 ( )001 T ( )100 T  ( )101 T ( )102 T反射 

将 a b c 及 p q r 代入孪晶矩阵计算得 

( )001 T = ( )100 ＋0.54 102  

( )100 T = ( )001 ＋0.91 102  

( )101 T＝ ( )101 ＋1.46 102  

( )102 T = ( )201 ＋2.00 102  

 


