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第1章 简介

 



XX射线衍射技术射线衍射技术
的概念与历史的概念与历史

XX射线衍射技术是通过测量材料中晶体的原子排列结构，确定晶射线衍射技术是通过测量材料中晶体的原子排列结构，确定晶
体的物理和化学性质的一种分析技术。自体的物理和化学性质的一种分析技术。自18951895年年XX射线被发现以射线被发现以
来，来，XX射线衍射技术不断发展，被广泛应用于材料科学、药物研射线衍射技术不断发展，被广泛应用于材料科学、药物研
发、生物化学等领域。发、生物化学等领域。

 



X射线衍射技术的定义

电磁波的一种，波

长短于紫外线，能

量高于可见光

X射线

波的传播过程中，

遇到物体时发生弯

曲和扩散

衍射

利用物质对X射线

的衍射，测量分析

物质的结构和性质

X射线衍射

 

 



X射线衍射技术的历史及发展

康拉德·伦琴发现X

射线

1895年

劳厄提出X射线衍

射理论

1912年

X射线衍射技术得

到广泛应用

20世纪中期

 

 



X射线衍射技术的应用领域

研究材料中的晶体

结构、物理性质和

化学性质

材料科学

分析药物晶体结构

和稳定性，优化药

物制剂

药物研发

研究生物分子的结

构和功能

生物化学

 

 



X射线的产生和特性

由高速电子在金属

靶上的撞击产生

X射线的产生

能量高、波长短，

穿透力强

X射线的能量
和波长

强度受电子能量和

靶厚度影响，吸收

与物质密度和厚度

有关

X射线的强度
与吸收

 

 



X射线衍射的基本原理

X射线垂直入射晶

体表面，进入晶体

内部后发生衍射

X射线衍射的
几何关系

晶体平面的衍射角

与X射线波长和晶

格常数有关

X射线衍射的
布拉格定理

X射线源、样品位

置和探测器等影响

衍射实验结果

X射线衍射实
验装置及影响
因素

 

 



X射线衍射技术的优势和局限性

非常灵敏、非破坏

性，能分析细小晶

粒和薄膜等材料

优势

需要高纯度、高结

晶度的样品，不适

用于非晶态材料和

液体等物质

局限性

随着技术的进步，

X射线衍射技术将

在更多领域得到应

用

发展前景
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第2章 X射线衍射实验方法

 



样品的制备方法样品的制备方法

晶体生长法晶体生长法

颗粒状样品的制备颗粒状样品的制备

薄膜样品的制备薄膜样品的制备

样样品品制制备备中中的的注注意意事事
项项
避免污染避免污染

控制温度控制温度

控制压力控制压力

  

  

X射线衍射实验的样品制备方法

样品的制备要求样品的制备要求

样品纯度高样品纯度高

样品形状规则样品形状规则

样品表面光滑样品表面光滑



常常见见的的XX射射线线衍衍射射仪仪
器及其特点器及其特点
传统传统XX射线衍射仪射线衍射仪

旋转旋转XX射线衍射仪射线衍射仪

旋转平台旋转平台XX射线衍射仪射线衍射仪

高分辨高分辨XX射线衍射仪射线衍射仪

XX射射线线衍衍射射仪仪器器的的选选
择与使用择与使用
样品形态样品形态

分析需求分析需求

成本考虑成本考虑

  

  

X射线衍射实验的仪器设备

XX射射线线衍衍射射实实验验的的主主
要仪器和设备要仪器和设备
XX射线衍射仪射线衍射仪

样品支架样品支架

XX射线源射线源

光学系统光学系统

探测器探测器



XX射射线线衍衍射射数数据据的的分分
析方法析方法
基于物理学原理的分析方法基于物理学原理的分析方法

基于数学方法的分析方法基于数学方法的分析方法

基于统计学方法的分析方法基于统计学方法的分析方法

XX射射线线衍衍射射数数据据的的解解
释和展示释和展示
XX射线衍射谱的解释射线衍射谱的解释

XX射线衍射谱的峰形分析射线衍射谱的峰形分析

XX射线衍射谱的定量分析射线衍射谱的定量分析

  

  

X射线衍射实验的数据处理

XX射射线线衍衍射射实实验验数数据据
的采集和处理的采集和处理
XX射线衍射实验的数据采集射线衍射实验的数据采集

XX射线衍射实验的数据预处理射线衍射实验的数据预处理

XX射线衍射实验的数据解释射线衍射实验的数据解释



非晶态材料的物理性质分析

非晶态材料的X射线衍射分析01

03

DNA结构分析

X射线衍射实验在生物学研究中的
应用

02

晶态材料的缺陷分析

晶态材料的X射线衍射分析



XX射线衍射实验射线衍射实验
数据的解释和展数据的解释和展

示示

XX射线衍射谱的定量分析包括确定晶格参数、晶体结构和相对晶射线衍射谱的定量分析包括确定晶格参数、晶体结构和相对晶
体结构定量分析等，应用广泛。体结构定量分析等，应用广泛。

 



X射线衍射数据的分析方法

单晶衍射法

基于物理学原
理的分析方法

小波变换法

基于数学方法
的分析方法

因子分析法

基于统计学方
法的分析方法

 

 



样品制备中的注意事项

样品制备过程中需要注意避免污染，控制温度和压力等因素，

以保证样品的质量。



X射线衍射实验的主要仪器和设备

旋转X射线衍射仪

X射线衍射仪

环形样品支架

样品支架

铜管X射线源

X射线源

反射镜

光学系统



晶态材料的晶态材料的XX射射
线衍射分析线衍射分析

晶态材料的晶态材料的XX射线衍射分析可以用来确定晶体结构和缺陷分析等，射线衍射分析可以用来确定晶体结构和缺陷分析等，
应用广泛。应用广泛。

 



X射线衍射数据的解释和展示

峰形分析

X射线衍射谱
的解释

峰形

X射线衍射谱
的峰形分析

相对晶体结构的定

量分析

X射线衍射谱
的定量分析
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第3章 X射线衍射技术在材
料科学中的应用

 



X射线衍射技术在材料结构分析中的应用

晶体结构分析

X射线衍射技
术用于材料晶
体结构分析的
基本原理

微观结构分析

X射线衍射技
术用于材料微
观结构分析的
基本原理

应用实例

X射线衍射技
术在材料结构
分析中的实际
应用

 

 



X射线衍射技术在材料性能分析中的应用

物理性能测试

X射线衍射技
术在材料物理
性能测试中的
应用

化学性能测试

X射线衍射技
术在材料化学
性能测试中的
应用

应用实例

X射线衍射技
术在材料性能
测试中的实际
应用

 

 



X射线衍射技术在材料加工和制备中的应用

加工过程应用

X射线衍射技
术在材料加工
过程中的应用

制备过程应用

X射线衍射技
术在材料制备
过程中的应用

应用实例

X射线衍射技
术在材料加工
和制备中的实
际应用

 

 



X射线衍射技术在材料界面和表面分析中的应用

基本原理

X射线衍射技
术在材料界面
和表面分析中
的基本原理

应用

X射线衍射技
术在材料界面
和表面分析中
的应用

应用实例

X射线衍射技
术在材料界面
和表面分析中
的实际应用

 

 



什么是什么是XX射线衍射线衍
射技术射技术

XX射线衍射技术是通过照射样品，观察其衍射出的射线衍射技术是通过照射样品，观察其衍射出的XX射线衍射花射线衍射花
样，来分析晶体结构、微观结构、材料性能、加工和制备等方面样，来分析晶体结构、微观结构、材料性能、加工和制备等方面
的技术。的技术。

 



晶体学原理

发现晶体结构的基本原理01

03

分析实例

晶体结构分析的实例

02

测量方法

测量晶体结构的方法



X射线衍射技术在材料微
观结构分析中的应用

X射线衍射技术可以分析材料的晶粒大小、形态、分布等微

观结构参数，还可以得到材料中不同相的含量、分布等信息。



化学性能测试化学性能测试

材料化学成分材料化学成分

材料晶体结构参数材料晶体结构参数

材料中杂质或结构缺陷分析材料中杂质或结构缺陷分析

材料表面特性分析材料表面特性分析

应用实例应用实例

材料应力分析材料应力分析

材料相变分析材料相变分析

涂层材料表面特性分析涂层材料表面特性分析

金属材料中晶格畸变分析金属材料中晶格畸变分析

其他应用其他应用

材料腐蚀性能测试材料腐蚀性能测试

超导材料的性能测试超导材料的性能测试

材料载荷下的应力分析材料载荷下的应力分析

材料疲劳寿命测试材料疲劳寿命测试

X射线衍射技术在材料性能分析中的应用

物理性能测试物理性能测试

材料硬度材料硬度

材料密度材料密度

材料导电性能材料导电性能

材料热传导性能材料热传导性能
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