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高衍射效率的 X 射线分光晶体一切-NA

苏根博 黄揭泛
〈中国科学院福建物质结构研究所)

提要

向-硝基苯股价-NA)CsHsN202 晶体解理面 (040)有很高的衍射强度，其衍射峰值强度是常用的z

射钱分光晶体季戊四醇(PET)峰强的 2......3 倍，预计 m-NA 晶体可能是一种优良的五射线分先晶体.

一、引

m-NA 晶体是一种电光、非线性光学新材料(1-2) 但作为X射线分光晶体及晶体衍射性

能的研究尚未见报导。

X 射线分光晶体是 X 射线光谱仪的心脏。此类晶体广泛应用于 X射线荧光分析仪和

电子探针 X射线显微分析仪，也应用于激光等离子体电子温度的测量，太阳表面 X射线的

光谱分布及解释固体电子能带结构。优良的 X射线分光晶体应具有下列特征z 在一定波

长范围内某一特定衍射面的衍射效率高、衍射峰强、分辨本领好、峰值/本底的比值大、热膨

胀系数小，易于加工和弯曲及在真空中稳定。最主要的是要求衍射强度大和分辨率高。提

高晶体的衍射效率对提高仪器的灵敏度有直接影响。

二、晶体的结构特性和结构因子IF川!<仰Oωω4钊O

晶体对 X射线的衍射强度决寇于两个因素z 晶体的结构因子 F 和镶嵌结构E830 通过

晶体表面的物理化学方法处理造成一寇的镶嵌结构是增强反射率的一个途径，但也会导致

分辨率的降低，故要得到高衍射效率的分光晶体主要应寻找结构因于大的新晶体。具有小
体积单元的晶体对X 射线的衍射强度表示为[4]

Al =kAV(L. P.) IFF~Ioexp(-μ'ZX) J (1) 

式中， h→一常数。 L.P. 一一洛仑兹一偏振因子。 同一特征 X射线波长对面间距相同的

晶面的 (L. P.) 相同。向一一线性吸收系数，与 X射线穿透深度及物质的吸收系数有关。

吼一NA 与 PET 所含原于的吸收系数差异较小。

由于 PET(002)面的晶面间距和饥，-NA(040)晶面相差不远s 为比较这两个特定晶体衍

射强度 (1) 式可近似为 AI=hJVIFI~。

表 1 列出了两种晶体的有关结构性质。

从表 1 看出刑-NA 晶体的密度和每个单胞所含分子数都比 PET 晶体大，仰lt-NA 的分

收稿日期 1983 年 5 月 16 日;收到修改稿日期 1983 年 7 月 4 日



76 光 学 4 卷学 报

表 1 PET 与 m-NA 晶体的结构性质

Table 1 The structure property of PET and m-N A crystaIs 

晶 体 分子式 密度 空间群 分子数/单胞 解理面 2d (Á) 结构因子 IFI

PETl5J O(οH20H) 4 1.39 I主 2 002 8.742 75.3 

饥-NA[6J m-02NO~4NH2 1.43 P如21 4 040 9.720 87.6 
」一

子基本上是平面构型，六个 C 原子在 g 轴坐标的值较小阳，有面网密度较大的解理面，所以

可能对X射线的反射较强。为了进一步估算刑-NA 晶体 (040)方向的衍射强度，我们计算

了 m-NA 晶体(040)的结构因子 I FI (040) 0 饥，-NA 晶体的空间群为 P切毡，从群表查得:

170 k十 Z\ 11.0' k \ 1" l \ A=4cos2π( 句-. -一一)∞s2π (hæ十一)例如( lz 十一)， (2) \4 /\4/ 飞 4/

( ) cos 2~ (hæ叶+二…)9缸in2π lz什十寸!)， (侈3句) 4 / --~ _.. \0 v_ , 4 / 

又

F=辛f， (Â+iB)o (4) 

其中 f. 为原子散射因子。由 (4)式算出 m-NA 晶体 IFt(o酬 =87.6，比 PET晶体 IFI(伽)=

75.3 的值要大，这预示响-NA 晶体(040)很可能比 PET 晶体(002)的衍射强度要高。

三、 X 射线衍射强度分布

切\-NA 与 PET 两种晶体都是人工生长的晶体。 PET 晶体是从水溶液中用降温法

I树 生长的无色透明单晶。 m-NA 是从有机溶剂中用

蒸发法生长的黄色透明单晶凶。由于分光晶体大

m-NA 都采用较大的衍射强度，易于加工和便于弹性

弯曲的解理面，所以我们采用它们的解理面为

衍射面。 PET 的解理方向为( OOI) J 刑一NA 的

解理方向为 (OkO) J 用刀片劈开晶体就可得到表

面较完整的解理面p 晶体样品的尺寸约 3xl0

(mm) 0 

测量在日本理学电机株式会社的 D/max-伊A

X射线衍射仪上进行，结果列于表 20 样品 1、 2 、 8

为同一实验条件的数据~ 4、 6 是在另一相同条件下

的数据。铜靶p 高压， 40kV，电流 10mA。由于 1，

乱 3， 4, 5 两次实验的狭缝不同，所以半高宽有差

异。图 2是护(002) 和 2非 (040) 衍射强度分布曲

线。
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图 1 m-NA(040)与 PET(002)

晶体五射线衍射强度分布曲线

Fig. 1 The X-ray reßective spectrum 

of '11• NA (040) and PET (002) crystals 



A 

. 

1 期 高衍射效率的 X 射线分光晶体例-NA 77 

表 2 m-NA 与 PET 晶体 x 射线衍射数据

Table 2 The X-ray reflective data of 刑-NA and PET crystals 

样品号 晶体 晶面 (hkl) 衍射角 2B(度) 峰值强度 I 晶面间距 d(Á) 半高宽 W

1 PET 002 20.202 29748 4. 391 0.750 

2 m-NA 040 18.195 8韭544 4.873 0.750 

3 m-NA 040 18.346 81382 4.832 0.8ω 

4 PET 002 20.217 37814 4.388 0.350 

5 m-NA 040 18.308 93垂38 4.841 0.350 

四、结果与讨论

从表 2 例-NA 与 PET 晶体 d 的实验值与表 1 的文献值相符。实验值与文献值的最大

偏差为 0.028λ，是装样品时晶体表面水平面的偏离所致。可确定刑一NA 晶体解理面的衍
射为(040)的衍射，其 d 值比 PET 晶体 (002) 的 d 值略大，所以可分析的特征 X射线波长范

围比 PET 晶体宽(λ~2d)o

1.饥-NA 晶体(040) 的衍射峰值强度 I 约为 PET 晶体(002) 的 2--3 倍，实验结果与

上述 m-NA 晶体结构因子 I F I (040) 的计算是一致的。半高宽 W 是衡量晶体完整性和晶体
色散率的表征F 从表 2 的 W 值与图 2 可看出刑-NA 晶体与 PET 晶体对 X 射线的分辨率

都是相当好的。

2. PET 晶体是一种优良的X 射线分光晶体，其主要不足之处是热膨胀系数较大，使用

中受热应力有时会破裂，又因为它是水溶性晶体2 容易潮解。m-NA 晶体是非水溶性的，不会

潮解p 其解理性与弹性较 PET 好2 这对制作曲率较大的单色器是很有利的。不过，大尺寸

PET 晶体的生长目前已较成熟，而大尺寸饥-NA 晶体的生长仍有待研究解决。

综上所述，我们注意到饥-NA 晶体(040) 晶面比 PET 晶体 (002)有更高的衍射效率，其

衍射特性和机械性能均符合作为 X射线分光晶体的品质要求。特别是它又不潮解和弹性

好，所以可期望 m-NA 晶体成为一种比 PET 晶体更优良的 X 射线分光晶体新材料。这对

X 射线光谱学的研究和实际应用都有一定的意义。这两种晶体的实际分光性能对比有待进

一步实验研究。

感谢我所卢绍芳同志对本工作的帮助和审阅。
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High-efficient X-ray analyzer crystal-meta -nitroaniline 
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Abstract 

4 卷

!t's found that the (040) plane of m-NA(OoH6NaOa) ory的al exhibi恒 an

anomalously high refloo也ive in也ensity which is abou也 2--3 也imes as much as 由的 of

oommonly used X-ray analyzer一世18 PET cry的al. 1也 i9 expoo古ed 由的出is new crystal 

is a p的en也ial exoelle丑也 material for X-ray analyzer. 
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第二届全国光散射学术会议在江苏省苏州市召开

中国物理学会光散射专业委员会于 1983 年 10 月 12 "， 16 日在江苏省苏州市苏州大学召开第二届全

国光散射学术会议。参加会议的 111 位p 代表来自全国各高等院校、科研单位和工厂企业等 55 个单位会

议宣读论文 65 篇(其中 3 篇特邀报告)。

这次会议的特邀报告观点新颖、理论水平较高、内容较为丰富，引起与会代表的较大兴趣p 普遍反较映

好。

分组报告会的论文所涉及的领域广泛，主要内容是光散射在如下几个学科中的应用:

物理利用唰曼散射研究固体(主要是铁电体、半导体和非晶态〉的晶格振动模式、位形和晶体中的结

构相变等方面的工作;有关非线性喇曼散射己涉及到目前国际上较新的课题2 如 CARS，高压氧气的受激

喇曼散射、液态空气和光纤中的受激散射等;此外，还有高压下晶体及薄层中喇曼散射、布里渊散射等

工作。

化学 用光散射方法研究大分子结楠、高分子的尺寸及构型等;研究催化机理和络合物的结梅等。

生物 用光散射来研究生物大分子结构等。

另外，一些关于仪器的研制和应用方面的工作报告，开始注意到与微处理机等结合使用。有的报告提

出了一些新的设计思想和新颖检测方法p 配合了当前国内这方面的工作需要p 使光散射的研究工作与国民

经济相联系有了一个好的开端。

为了加强学术交流p 会议决定委托四川大学编辑、印刷出版本届会议文集，并补印第一届会议论文集。

会议决定，第三届全国光散射学术会议于 1985 年下半年在武汉市举行，由南开大学和武汉大学负贡

筹备工作。

(黎风)




