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用高分辨电子显微镜测定晶体结构
�

李 方 华
�中国科学院物理研究所�

提 要

本文提出一个把高分辨电子显微图和相应的选区电子衍射图结合起来以测定晶体结构的

方法
�

此法可解决从电子衍射数据求解结构振幅绝对值的问题
，
亦可解决各种衍射分析所共

有的相角间题
�

所得结构图像的分辨本领将优于电子显微图
，
而有可能接近于衍射 分辨极

限
�

一
、

引 言

要获得完整的晶体结构图像
，

可以通过衍射分析或者显微放大
�

高分辨电子显微镜

兼有这两种功能
，
既能得到高分辨电子显微图

，

从中可求得有关结构的信息
，

亦能得到电

子衍射图
，

为衍射分析提供数据
�

电子衍射测定晶体结构虽有多年历史
，

但在应用上远不及 � 射线衍射广泛
，

原因之一

是电子衍射有相当强的动力学效应
，

运动学近似不能成立
，

增加了分析的困难
�

尽管有些

作者认为
，

若选用动力学效应较弱的试样�如有织构的薄膜�
，

还是可以用运动学理论来处

理电子衍射的强度
，

或者可以借助二束动力学理论来修正衍射强度与结构振幅绝对值之

间的运动学关系式
，

但是这些都带有局限性
�

近年来高分辨电子显微镜的发展提供了用显微放大方法观测晶体 结 构 的途 径
�

可

是
，

高分辨电子显微图并不等同于被观察试样的结构
，

它只不过是像波的强度分布
�

为了

从电子显微图中获得结构信息
，

目前有两方面的工作
，
一方面是校正电子显微图

，

另一方

面是探讨使电子显微图尽可能接近结构的实验条件
�

二
、

原 理

在电子显微镜中
，
试样的衍射图和试样的放大像分别聚焦在物镜的后焦面和像面上

，

我们把后焦面和像面上的电子波分别称为衍射波和像波
�

调节中间镜的焦距
，

使中间镜

的物面与物镜的后焦面或像面相重合
，

则可在最终的接收面上得到放大了的电子衍射图

或显微图
�

电子显微图只记录下像波振幅
，

而没有给出相角关系 �电子衍射图则只记录下

衍射波振幅
，

也没有给出相角关系
�

利用衍射波与像波之间的傅里叶变换关系
，

可设法从

����年 �� 月�� 日收到
�
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像波和相应的衍射波振幅中解出波的相角
〔‘ 】 ，，�

只不过 一方面应考虑透镜球差和 离 焦 效

应的影响 �另方面应注意物镜光阑只允许一部分衍射波到达像面
，
以致只能直接解出此部

分衍射波的相角
�

因此
，
用这种解相角的方法虽可校正电子显微图和衍射图

，
但它们最终

所包含的结构信息仍受物镜光阑所限
�

可是
，

借助衍射波与结构振幅之间的关系式
，

能

够进 一步求知物镜光阑孔以外的衍射波相角
，

以及与衍射图相应的全部结构振幅绝对值

和相角
�

如此所得结构图像的分辨本领就摆脱了物镜光阑的限制
�

物镜

习
�
��

物 面 像而

价价
。
�
�
����� 人�����

梦梦
‘

�������
一

梦
，，

�衬���

梦梦������� 小
，

�
��

���

图 � 物波
、
衍射波

、

像波
、

衍射图以及显微图之间关系示意图

如���—物波函数 � ��万�
�

—理想衍射波函数 � 梦���一
一考虑了物镜球差的衍

射波函数 � 岁，���—受物镜光阑限制后的衍射波函数 � 岁，’�万�—包含了离焦效

应的衍射波函数 � 岁�
�工

�—高斯像面上的像波函数 � 必�
�工

�—离焦像波函数�

�己���—电子衍射图的强度分布函数 � 人��
�

�—电子显微图的强度分布函数

由图 �可看出
，

电子波透过被观察试样时
，

波的振幅和相角均被调制
�

此被调制的波

�物波�通过物镜后
，

在物镜的后焦面形成衍射波
�

在不考虑物镜球差的理想情形下
，

衍射

波是物波的傅里叶变换
�

若令 �和 �分别表示物面和像面的坐标矢量
，
必

。
��� 表示物波

函数
，

����表示无球差时的理想衍射波函数
，
则

����� 乡犷 �必
。
�
�
��

，

���

乡厂 表示傅里叶变换
�

实际上
，

物镜球差会改变衍射波的相角
，

使后焦面上真正的衍射波

函数为

，�万�一 ��二�
��。
�一 上

二 。 �、 ���

、
，

� � 了
���

�
，

为球差系数
，
兄为电子波长

�

于是
，
实验所得电子衍射图的强度分布 �‘

���为

了����� 梦���蟹
�

���
�

���
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观察电子显微像时
，

物镜光阑遮挡了一部分衍射波
�

通过物镜光阑孔的衍射波函数可表为

少
，

���一 刀���梦���
，

���

����为光阑函数
，

它在物镜光阑孔内 �� 毛 �
。
�等于 �

，

在光阑 孔 外 �� � ���等 于

享
�

高斯像面上的像波函数 刃�
��
�应为衍射波函数 少���的傅里叶反变换

�

必
‘

�
�，
�一乡产 一 ‘

�少
‘

����
，

�弓�
� 、
为像面的坐标矢量

，

对于离焦像应考虑离焦效应的影响
�

离焦像波函数可表达为 训沙
�

�

与离焦函数 丁�
��
�的卷积 �

。 �一�一
�
。 ，

�
·����

一
��‘ 二�

·

���

函数 了�
�，
�的傅里叶变换有很简单的表达式 �

尹�了
’

�
� �

��一
����二�△�凡�子，�，

���

△�为离焦值 �

可见把离焦效应的影响表达在衍射波函数上更为简便
，

为此引用一个包含

了离焦效应的衍射波函数
，

它是 价�
�，
�的傅里叶变换

�

少
，，

���一 犷 �少�
�，
��

�

���

因两个函数卷积的傅里叶变换等于此二函数各自傅里叶变换之乘积
，

故
‘犷

，，

���一 梦
，

���
����二�△�又��

�
�

���

最终所得电 子显微图的强度分布为

了
�

��
，
�一 必�

�，
�必

�

�
�，
�

�

����

利用上述公式
，

可从电子衍时图和札�应显微图的强度分布中
，

求出与试样结构直接有

关的理想衍射波函数 夕���在 � 毛 ��
、

范围内的振幅
，

以及在 � 蕊 �
。
范围内的相角

�

月
。
为光阑孔内的最大�值 � �了二

、

为电子衍射图上能观察到的最大 � 值
�

通常 ����
、

比

月
。
大好几倍

，

亦即衍射分辨极限远高于显微像的分辨木领
�

于是在 � 钱 �
。
的范围内

，

可

以得出 ����的振幅和相角
，

而在 月。 、

� � � �
。
的范围内

，

只能得出 ����的振幅
�

为使听得结构图像的分辨本领不受显微像的限制
，

还必须求出 ����在 ���
、

� � � ��

范围内的相角
�

结构振幅 ����为电势分布函数 叨�
�
�的傅里叶变换 �

����一 犷�叮
。
����

�

����

对于相角物体

币
。
���一

����一 �， 〔尸����
�

����

式中 二 一 �二�又�尸
， 。 为电子质量

，
人为普朗克常数

�

于是可得出衍射波与结构振幅之间

的关系式为

����

����

一 乙尹 �
����一 ��乡产 一，

��������
，

一二�含
‘· 〔厌

一
�。 ���，〕�

����

����

或者

夕���一 �
��一��一 �二丁���

’

�
������，��

’���
。 二

，

�
���〕�一 �二�于�

�

��
�� ，

����一含�
‘·�。 ��

，

�二���兀‘�
’ ·
�“一，二��一 �冗‘��，‘一

���
‘

�

���
‘

�
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，
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构振幅 ����的模和相角 �包括低角度和高角度�
，

然后用此 ����值按公式 ����计算

出衍射波函数 口根���
�

由于光阑效应的影响
，

使计算出的 ����和 夕耀���有严重的

断尾效应
�

因此
，

从 �计贰��中只取用其高角度的相角
，

弃去低角度相角和全部振幅值

不用
，

而用以上所求出的 ����的低角度相角和全部振幅值
，

再按公式 ��钓 计算 ����

�图 ��
�

如此循环迭代
，

直至 夕粗���中的低角度相角和全部振幅值与 口���值之差小

于某一给定的值为止
�

此时做 ����的傅里叶变换
，

可以得到波观察试样电势分布函数

沿电子束方向的投影
�

四
、

结 语

电子衍射有相当显著的动力学效应
，

衍射强度与结构振幅的模之间无简单可靠的关

系式
，

这是电子衍射一直不如其他衍射结构分析技术成熟的一个重要原因
�

可是
，

电子有

一个较 � 射线及中子有利之处
，

即电子可以用透镜聚焦
�

尽管电子显微像不能直接代表

被观察试样的结构
，

但是它所包含的结构信息有助于解出衍射波的相角
�

所以
，

把电子衍

射图和相应的显微图结合起来
，

就能从实验数据中求出结构振幅的模和相角
�

这既绕开

了从电子衍射强度求结构振幅的模时所遇到的困难
，

亦克服了各种衍射方法所共有的相

角问题
，

而显现出电子衍射结构分析技术的优越性
�

从 另一角度看
，

物镜球差是影响电子显微像分辨木领的一个重要因素
�

人们曾想出

不同的方法校正球差
，
但是像的分辨本领总难达到衍射分辨极限

�

利用衍射波与像波之

间的内在联系所求出的波相角
，

亦受像的分辨木领所限
�

可是如上所述
，

对于相角物体
，

从分辨本领较低的显微像出发
，

借助衍射波与结构振幅之间的关系式
，

最终有可能得到

接近衍射分辨极限的高分辨结构图像
，

从而突破了物镜球差对电子显微像分辨本领的限

制
�
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