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С применением метода Эвальда проведен анализ формирования дифракционной картины 
при взаимодействии белого рентгеновского излучения с кристаллами в процессе дифракто-
метрической съёмки методом ω-сканирования с применением точечного счётчика. Рас-
смотрено влияние таких параметров рентгеновской съёмки, как напряжение на рентгенов-
ской трубке и угловое положение счётчика, на количество и интенсивность рефлексов на 
рентгенограммах. Показано, что углы между дифракционными максимумами на дифракто-
граммах, полученных ω-сканированием с применением белого рентгеновского излучения, 
равны углам между соответствующими кристаллографическими плоскостями. С примене-
нием рассмотренной рентгеновской съёмки измерены углы и определены кристаллографи-
ческие индексы отражающих плоскостей кристаллов некоторых простых веществ. 
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Using the Ewald method, the analysis a diffraction pattern formation in the interaction of white x-
ray radiation with crystals in the process of diffraction shooting by the ω-scanning method using a 
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1. Введение 

При создании современных летательных аппа-
ратов возникает необходимость применения мате-
риалов с высокой удельной прочностью, облада-
ющих сложным комплексом технологических и 
конструкционных свойств. Разработка таких мате-
риалов требует применения эффективных методов 
структурного анализа, в частности рентгенографии 
[1–4], максимально задействующей технические 
возможности современного рентгеновского обо-
рудования. В свою очередь, технические возмож-
ности современных рентгеновских дифрактомет-
ров позволяют расширить методическую базу 
рентгеноструктурного анализа [5]. Так, в публика-
циях авторов, в частности [6], рассмотрены вопро-
сы применения белого рентгеновского излучения в 
дифрактометрии (с точечным счётчиком) с целью 
определения сингонии решётки, типа элементар-
ной ячейки, линейных параметров, а также угло-
вых параметров кристаллов. Как следует из этих 
работ, угловые параметры могут быть определены 
по прямым полюсным фигурам (стереографиче-
ским проекциям), построенным при облучении 
вращающегося кристалла непрерывным рентге-
новским спектром. 

Экспериментальное построение стереографи-
ческой проекции кристалла осуществляется с 
определенным угловым шагом (в частности, 1.5– 
2°), поэтому ошибка определения углов между по-
люсами связана с величиной этого шага. Такой 
точности недостаточно для однозначного индици-
рования полюсов на стереографической проекции, 
а также для решения других задач, в частности, 
для анализа напряжённого состояния кристалла. 

Данная работа посвящена анализу дифракции 
белого рентгеновского излучения на кристаллах 
методом Эвальда при дифрактометрических съём-
ках, позволяющих достигнуть точность измерения 
угловых параметров решётки, достаточную для 
однозначного индицирования полюсов экспери-
ментальной стереографической проекции, а также 
для решения других задач. 

2. Теория 

Для измерения угла между узловыми рядами 
обратной решетки исследуемого кристалла необ-
ходимо, чтобы при ω-сканировании в белом излу-
чении хотя бы один (любой) узел одного ряда и 
хотя бы один (любой) узел другого ряда пересекли 
область регистрации АВ отражений счётчиком, 
расположенным под углом 2θ (рис. 1). Это воз-
можно в том случае, если в шаровом слое обрат-
ного пространства, ограниченном концентриче-
скими сферами А (внешняя) и В (внутренняя), с 
общим центром в узле [[000]] обратной решетки, 
имеются узлы обоих рядов (хотя бы по одному уз-
лу каждого ряда). Может оказаться, что при опре-
деленных параметрах съемки U, θ в шаровой слой 
обратного пространства АВ не попадает ни один 
узел ряда первого ряда либо ни один узел второго 
ряда (либо обоих рядов). В таких случаях необхо-
димо изменить параметры шарового слоя, в част-
ности, увеличить его внешний радиус RВ. Умень-
шить радиус RА не представляется возможным, так 
как он определяется поглощающими свойствами 
материала окна применяемой рентгеновской труб-
ки. Изменение области регистрации АВ возможно 
осуществить двумя способами: 

 
(а) 

 
       (б) 

Рис. 1. Увеличение области регистрации АВ в результате: а – увеличения внешнего диаметра об-
ласти отражений; б – ее перемещения внутри области отражений (без изменения самой обла-
сти отражений) 
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1. сохраняя угловое положение отрезка (об-
ласти) регистрации АВ увеличить его длину, уве-
личивая расстояние точки В от нулевого узла, 
(рис. 1, а); 

2. перемещая отрезок регистрации внутри 
области отражений из положения А1В1 в положе-
ние А2В2 (рис. 1, б). 

Первый способ реализуется увеличением 
напряжения на рентгеновской трубке. При этом 
увеличивается радиус внешней ограничивающей 
сферы области отражений согласно формуле: 

.412мин

1 U

B
R 


,       [Å]  

где U – напряжение на рентгеновской трубке, кВ, 
и, соответственно, увеличивается длина отрезка 
(области) регистрации АВ'>АВ рентгеновских от-
ражений.  

Как следует из схемы на рис. 2, при напряже-
нии на трубке, которому соответствует области 
регистрации АВ, возможно измерение (методом ω-
сканирования) углов только между направлениями 
семейств типа <100>, <110> и <120> ([[020]] – 
узел ряда (010), который относится к семейству 
{100}). При напряжении, которому соответствует 
область регистрации АВ' (АВ'>АВ), становится 
возможным измерение углов между любыми из 
направлений семейств <100>, <110>, <120>, а 
также <210> и <130>. Очевидно, что чем больше 
сумма квадратов индексов узлового ряда обратной 
решётки, т.е. чем больше период ряда, тем более 
высокие напряжения на трубке требуются для воз-
никновения отражения от соответствующей кри-
сталлографической плоскости. 

Появление дополнительных узлов в шаровом 
слое обратного пространства не является един-
ственным дифракционным эффектом, связанным с 
увеличением напряжения на рентгеновской труб-
ке. При увеличении напряжения имеет место уве-

личение интенсивности отражений, которое в 
условиях рассматриваемой рентгеновской съёмки 
обусловлено действием двух факторов: 

1. увеличением интенсивностей всех волн 
спектра трубки; 

2. увеличением количества узлов данного 
узлового ряда обратной решётки, формирующим 
результирующую (суммарную) интенсивность от-
ражения от определенной кристаллографической 
плоскости (рис. 3, а, б). 

 

Рис. 3. Схематичное изображение участка 
узлового ряда обратной решетки, попада-
ющего в область регистрации при напря-
жении на трубке: а – U1; б) U2> U1 
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Рис. 2. Увеличение напряжения на рентгеновской трубке приводит к увеличению области от-
ражений и, как следствие, к увеличению области регистрации АВ, (АВ'>АВ) 
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Для случая, представленного на схеме рис. 2, 
увеличение напряжения на трубке от U1 до U2 и 
соответствующее ему изменение области реги-
страции отражений от АВ до АВ' приведет к изме-
нению вида рентгенограмм, полученных ω-
сканированием с применением белого излучения 
(содержащего интенсивные Кα и Кβ линии харак-
теристического спектра материала анода), пока-
занного на рис. 4. В скобках показаны индексы уз-
лов, суммарная светимость которых определяет 
интенсивность отражения от соответствующей си-
стемы (hkl) параллельных кристаллографических 
плоскостей. Наибольшая светимость имеет место 
для тех узлов обратной решетки, которые при ω-
сканировании пересекают отрезок регистрации АВ 
(или АВ') в точках пересечения этого отрезка сфе-
рами отражений с радиусами 1/λkα и 1/λkβ. 

В этом способе увеличения RВ индексы наибо-
лее интенсивных отражений (т.е. λkα и λkβ) не из-
меняются. 

Второй способ реализуется увеличением брэг-
говского угла, т.е. перемещением счётчика на бо-
лее высокий угол 2θ. При этом увеличивается ра-
диус шарового слоя, но не по причине, по которой 
увеличивается радиус RВ в первом способе, так 
как во втором способе радиус внешней ограничи-
вающей сферы области отражений не изменяется. 
Точка В удаляется от нулевого узла обратной ре-
шетки, перемещаясь по внешней сфере области 
отражений (рис. 5). При увеличении угла θ точка 
А области регистрации также удаляется от нулево-
го узла обратной решетки, но ширина шарового 
слоя (RB'–RA') увеличивается. Очевидно, что увели-

чение RВ приводит к увеличению количества узлов 
обратной решетки в шаровом слое, а увеличение 
RА, наоборот, приводит к удалению части узлов из 
шарового слоя. 

 
Рис. 4. Вид рентгенограмм, записанных ω-
сканированием в белом излучении при изме-
нении области регистрации отражений от 
АВ до АВ' при напряжении на трубке: а – 
U1; б – U2 

Согласно схеме на рис. 5, при угловом положе-
нии счетчика 2θ1, которому соответствует область 
регистрации АВ, методом ω-сканирования воз-
можно измерение углов только между направле-
ниями типа <100>, <110> и <120>. 

При угловом положении счетчика 2θ2, которо-
му соответствует область регистрации А'В' 
(А'В'>АВ), становится возможным измерение уг-
лов между любыми из направлений семейств 

 

 

Рис. 5. Влияние брэгговского угла: а – изменение углового положения счетчика 2θ в направлении 
больших углов приводит к смещению области регистрации, а также к увеличению ее длины; об-
ласть отражений при этом не изменяется. Вид рентгенограмм, записанных ω-сканированием в 
белом излучении при изменении области регистрации отражений от АВ до А'В' при значении угла: 
б – θ1; в – θ2 

(а) 

(б) 

(в) 
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<100>, <110>, <130>, <140>, <210>, <230>. То 
есть в целом количество направлений увеличи-
лось, но измерение угла с направлением [120] ста-
ло невозможным, так как ни один из узлов соот-
ветствующего ряда обратной решётки не 
находится внутри шарового слоя. 

В данном способе увеличение угла 2θ приводит 
к более сложной закономерности изменения ин-
тенсивностей отражений. Согласно схеме на рис. 5 
увеличение угла θ способствует попаданию в ша-
ровой слой узлов с более высокими номерами в 
узловом ряду, а также исключению из этого слоя 
узлов с малыми номерами (рис. 6). 

 

Рис. 6. Схематическое изображение 
участка узлов обратной решетки, попада-
ющего в область регистрации при угловом 
положении счетчика: а – 2θ1; б – 2θ2, θ1<θ2 
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сопоставимы. 

3. Методика и эксперимент 

Дифрактограммы записаны с применением 
рентгеновского дифрактометра D\MAX-2500, 
оснащенного универсальной приставкой MPA-
2000, в непрерывном спектре (без селективных 
монохроматора и фильтра) при одинаковом 
напряжении на медной рентгеновской трубке 
40 кВ. 

Дифрактограммы записаны с кристаллов: 
1). молибдена [001], ОЦК решётка; 
2) кремния [111], решётка типа алмаза; 
3) никеля [001], ГЦК решётка. 

Практическое измерение углов между кристал-
лографическими плоскостями представляет собой 
последовательность следующих этапов: 

1. Экспериментальное построение стерео-
графической проекции кристалла в результате 
рентгеновской съемки в белом излучении методом 
(α-β)-сканирования при фиксированном угловом 
положении 2θ точечного счётчика. 

2. Выбор на стереографической проекции 
определённой кристаллографической зоны, т.е. 
полюсов, находящихся на одном меридиане. Ось 
зоны ориентирована перпендикулярно соответ-
ствующей меридиональной плоскости. 

3. С применением соответствующей гонио-
метрической приставки (посредством которой по-
строена стереографическая проекция) двумя по-
следовательными поворотами стереографической 
проекции вывести полюса зоны на горизонталь-
ный диаметр круга проекции согласно схеме на 
рис.6. 

Первый поворот осуществляется вокруг оси, 
расположенной перпендикулярно плоскости про-
екции, на угол, определяемый по построенной сте-
реографической проекции (рис. 7, а). Второй по-
ворот осуществляется вокруг оси, расположенной 
в плоскости проекции на угол, определяемый по 
проекции согласно схеме на рис. 7, б. Таким обра-
зом, ось этой кристаллографической зоны совпа-
дает с осью дифрактометра, т.е. с ω-осью враще-
ния. 

4. Методом ω-сканирования с применением 
белого рентгеновского излучения (при фиксиро-
ванном положении счетчика 2θ) записать рентге-
нограмму, соответствующую исследуемой кри-
сталлографической зоне (рис. 7, в, г, д). При ω-
сканировании (вращении кристалла вокруг оси го-
ниометра при неподвижных трубке и счётчике) в 
белом излучении различные плоскости исследуе-
мой кристаллографической зоны поочередно дают 
отражения в счётчик в моменты совпадения их 
нормалей с биссектрисой угла между падающим 
лучом и отрезком, соединяющим место облучения 
и счётчик. В соответствие с уравнением для ко-
ротковолновой границы непрерывного спектра 
трубки, а также с учётом ограниченности функции 
sin θ (ǀsinθǀ ≤ 1), для каждой системы кристалло-
графических плоскостей (hkl), такой, что  

6.2 /hkl n Ud  , в белом спектре существует волна с 

длиной λ, отражение которой зафиксирует счётчик 
(размерность множителя 6.2 Å/кВ [14]). Все плос-
кости (hkl) исследуемой кристаллографической 
зоны, для которых 6.2 /hkl n Ud  , не имеют отра-

жений – это плоскости с высокими значениями 
кристаллографических индексов. 

5. По ω-шкале полученной рентгенограммы 
определить углы между дифракционными макси-
мумами, которые при таком способе съёмки соот-
ветствуют углам между плоскостями данной кри-
сталлографической зоны (рис. 7, д). Смещение ω-
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шкалы не существенно, так как не изменяет вели-
чину разности (ωi-ωk), которая равна измеряемому 
углу. 

Кристаллы предварительно ориентированы для 
записи дифрактограмм с плотноупакованных 
направлений, в которых можно записать наиболь-
шее количество рефлексов, т.е. для наглядности. В 
практической деятельности в предварительной 
ориентировке нет необходимости. Для неизвест-
ного кубического кристалла достаточно записать 
дифрактограмму в любом направлении, рассчитать 
углы между зафиксированными рефлексами и по 
таблицам определить индексы плоскостей. 

Дифрактограммы проиндицированы индексами 
отражающих плоскостей (индексы Миллера), а не 
индексами Лауэ, для удобства восприятия инфор-
мации на дифрактограмме. 

Кристалл молибдена просканирован от центра 
образца к периферии в двух направлениях, угол 
между которыми равен 45°. Для записи первой 
дифрактограммы выведена в отражающее поло-
жение плоскость (101). Путём поворота кристалла 
вокруг оси, лежащей в плоскости дифракции, ме-
тодом ω–сканирования при положении счетчика 
2θ = 90° записана дифрактограмма (рис. 8, а).  

Индицирование проведено путём сравнения 
измеренных углов между плоскостями со значени-
ями углов между плоскостями, с известными кри-
сталлографическими индексами в кристаллах ку-
бической сингонии. 

Дифрактограмма зоны с осью 010 (рис. 8, а) 
соответствует угловому интервалу зоны, содер-
жащему кристаллографические плоскости (107), 
(105), (103), (102), (305), (101), (503) и (301). Со-
гласно закону погасания ОЦК решётки (сумма ин-
дексов разрешённого отражения равна чётному 

числу) индексы плоскости (102) определены по 
отражению 204. Все плоскости зоны 010 из одного 
семейства расположены зеркально-симметрично 
друг к другу относительно плоскости (101). 

Следует иметь в виду, что интенсивность пика 
на рентгенограмме может представлять сумму ин-
тенсивностей отражений, соответствующих узлам 
одного узлового ряда обратной решетки. Напри-
мер, I(100) = I200 + I400 + I600 и т.д., где в левой части 
уравнения – индексы Миллера, а в правой – ин-
дексы Лауэ. Количество слагаемых в сумме опре-
деляется областью регистрации отражений, т.е. 
напряжением на трубке U и угловым положением 
2θ счетчика. Углы между дифракционными мак-
симумами на такой рентгенограмме равны углам 
между соответствующими кристаллографически-
ми плоскостями. Эти углы измерены с помощью ω 
– шкалы рентгенограммы, совпадающей с осью 
абсцисс. 

Дифрактограмма кристаллографической зоны с 
осью 1 10 (рис. 8, б) записана после выведения в 
отражающее положение (111) и ω–сканирования 
при угловом положении счетчика 2θ = 90°. Угло-
вой интервал включает в себя кристаллографиче-
ские плоскости (116), (114), (113), (112), (334), 
(111), (332), (221). Индексы плоскости (113) опре-
делены по отражению 226, (111) – по 222, (221) – 
по 442. 

При индицировании дифрактограмм в кубиче-
ском кристалле обнаружены разные пары кристал-
лографических плоскостей, имеющие одинаковые 
углы между плоскостями внутри пары. Некоторые 
из этих пар представлены в таблице. 

То есть существуют пары кристаллографиче-
ских плоскостей не из одного семейства, которые 

 
Рис. 7. Методика эксперимента: а, б – два последовательных поворота, в результате которых 
ось кристаллографической зоны совмещается с ω – осью вращения (осью дифрактометра); в – 
при ω – сканировании углы между отражениями соответствуют углам между плоскостями 
кристаллографической зоны; г – отражения от разных систем плоскостей (hikili) c отличающи-
мися межплоскостными расстояниями при повороте кристалла последовательно попадает в 
счетчик, так как у любого из межплоскостных расстояний в непрерывном спектре существует 
длина волны, удовлетворяющая условию Вульфа-Брэгга; д – схематическое изображение рентге-
нограммы кристалла, полученной методом ω – сканирования с применением белого излучения 
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относительно высокосимметричной плоскости зо-
ны (для кубической решётки это (100), (110) и 
(111)) располагаются под одинаковым углом. В 
таких случаях для однозначного индицирования 
отражающих плоскостей необходимо определение 
соответствующих межплоскостных расстояний, в 
частности, с применением методики, рассмотрен-
ной в [17]. 

 
(а) 

 
(б) 

Рис. 8. ω-сканирование кристалла молибде-
на в белом излучении. Напряжение на труб-
ке 40 кВт, 2θ = 90°: а – ось зоны 010; б – 
ось зоны 1 10 

Углы между некоторыми плоскостями в 
кубическом кристалле 

Угол, 
град 

Между плоскостя-
ми (1-я пара) 

Между плоскостя-
ми (2-я пара) 

7.13 103 и 105 210 и 320 
8.13 102 и 103 310 и 210 
4.40 305 и 102 410 и 310 

14.04 101 и 305 100 и 410 
6.21 114 и 116 221 и 331 
5.77 113 и 114 332 и 221 

10.02 112 и 113 111 и 332 
11.42 334 и 112 223 и 111 
8.05 111 и 334 112 и 223 

10.02 332 и 111 113 и 112 
5.77 221 и 332 114 и 113 

Кристалл кремния просканирован в радиаль-
ном и азимутальном направлениях относительно 
центра образца, сходящихся в периферийном узле 
[[11 1 ]]. Для записи дифрактограммы в азиму-
тальном направлении предварительно ориентиро-
вана плоскость (100). Путём поворота кристалла 
вокруг оси, перпендикулярной плоскости дифрак-
ции, методом ω–сканирования при угловом поло-
жении счетчик 2θ = 60° записана дифрактограмма 
(рис. 9, а). Дифрактограмма зоны с осью 011 соот-
ветствует угловому интервалу зоны, содержащему 
кристаллографические плоскости (71 1 ), (51 1 ), 
(41 1 ), (11 3 3 ) и (31 1 ). Правило погасания для 
решётки типа алмаза: все индексы нечетные и те 
четные, сумма которых делится на 4. Поэтому ре-
флекс 41 1  на дифрактограмме является вторым 
порядком отражения от этой плоскости – 82 2 . 

 
(а) 

 
(б) 

Рис. 9. ω-сканирование кристалла кремния в 
белом излучении. Напряжение на трубке 40 кВ: 
а – ось зоны 011, 2θ = 60°; б – ось зоны 1 10, 
2θ = 50° 

Дифрактограмма кристаллографической зоны с 
осью 1 10 (рис. 9, б) записана в радиальном 
направлении после выведения в отражающее по-
ложение (11 1 ) и ω–сканировании при угловом 
положении счетчика 2θ = 50°. Угловой интервал 
включает в себя кристаллографические плоскости 
(332), (553), (221), (773), (331), (551), (771), (110), 
(77 1 ), (55 1 ), (33 1 ), (77 3 ), (22 1 ), (55 3 ) и (33 2 ). 

Линии (332), (110), и (33 2 ) на дифрактограмме 
соответствуют второму порядку отражения от 



Анализ дифракции белого рентгеновского излучения… 

  

47

этих плоскостей – (664), (220) и (66 4 ) соответ-
ственно. (221) и (22 1 ) – четвёртому порядку от-
ражения (884) и (88 4 ). 

Кристалл никеля просканирован в радиальном 
и азимутальном направлениях, пересекающихся в 
узле [[101]]. На рис. 10, а представлена дифракто-
грамма зоны с остью 010, записанная путём пово-
рота кристалла вокруг оси, лежащей в плоскости 
дифракции, методом ω–сканирования при угловом 
положении счетчика 2θ = 80°. Кристалл предвари-
тельно ориентирован плоскостью (101). На ди-
фрактограмме – девять рефлексов: (103), (102), 
(203), (304), (101), (403), (302), (201) и (301). По 
правилу погасания для ГЦК решётки допустимы 
отражения, индексы которых имеют одинаковую 
чётность. Поэтому индексы рефлексов на дифрак-
тограмме определены по отражениям (206), (204), 
(406), (608), (202), (806), (604), (402) и (602) соот-
ветственно. 

 
(а) 

 
(б) 

Рис. 10. ω-сканирование кристалла никеля в бе-
лом излучении. Напряжение на трубке 40 кВт; а 
– ось зоны 010, 2θ = 80°; б – ось зоны 1 10, 
2θ = 60° 

Для записи дифрактограммы в азимутальном 
направлении также выведена в отражающее поло-
жение плоскость (101). Запись проведена путём 
поворота кристалла вокруг оси, перпендикулярной 
плоскости дифракции методом ω–сканирования 
при угловом положении счетчика 2θ = 60° 

(рис. 10, б). В результате индицирования установ-
лено, что рефлексы на дифрактограмме получены 
от следующих плоскостей зоны 101: (535), (212), 
(313), (515), (717), (101), (7 1 7), (5 1 5), (3 1 3) и 
(2 1 2). Индексы плоскости (212) определены по 
отражению 424, (101) – по 202, (2 1 2) – по 4 2 4. 

При ω-сканировании может представлять ин-
терес применение энергодисперсионного детекто-
ра, который позволяет определять длину отражён-
ной волны. При известном угловом положение 
счётчика 2θ и длины волны отражённого луча, по 
формуле Вульфа-Брега рассчитывается межплос-
костное расстояние и период решётки кристалла. 

Представленный метод позволяет рассчитать 
матрицу упругой деформации, углы и периоды 
любых решёток кристаллов. Количество дифрак-
тограмм, необходимых для идентификации кри-
сталла, зависит от количества неизвестных пара-
метров решётки. 

Метод позволяет экспрессно по одной дифрак-
тограмме неизвестного монокристалла (справед-
ливо для кубического кристалла), записанной в 
белом излучении, определить матрицу деформа-
ции и основные характеристики решётки – тип и 
параметры. 

4. Заключение 

Как следует из сравнения данных эксперимен-
тальных измерений с расчётными (табличными) 
значениями углов между плоскостями кристалли-
ческих решеток кубической сингонии, различие 
составляет десятые и даже сотые доли градуса. 
Таким образом, можно сделать вывод, что ди-
фрактометрическая съёмка кристаллов методом ω-
сканирования с применением белого рентгенов-
ского излучения (т.е. непрерывного спектра рент-
геновской трубки) является эффективным сред-
ством прецизионного измерения углов между 
плоскостями кристаллической решётки. Точность 
измерения углов при такой съемки достаточна для 
однозначного определения кристаллографических 
индексов плоскостей кристалла, включая плоско-
сти, разориентированные на малые углы 2–3°. 
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