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倾转晶体电子衍射图的自动标定

杨奇斌 张修睦 常 听

4中国科学院金属研究所5

� ! � 年 � 6 月 ∀ 7 日收到

提 要

用电子计算机标定倾转晶体 电子衍射斑点指数的计算公式如下 8

9人左� � 一 9
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一
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,

其中 ; , 。 为倾转角
,

6
。 , 。 。

为初始倾转角
0

一个适合于任意晶系的计算机程序已经编写出

来
0

与极图法比较起来
,
用计算机标定既简便又迅速

0

一 引 吉
、 丫 0 卜1

在使用电子计算机进行材料的衍射分析时
,

例如位错柏氏矢量的测定
,

两部份晶体之

间原子刚性位移的测定及应力场的分析等
,

需要标定各种倾转角度下电子衍射斑点的密

勒指数
0

传统的办法是利用极图进行标定 9�, ∀� ,

这种方法既费时间又烦琐
,

而且受到如下

限制
8 �

0

对于非立方晶系
,

如六角晶系
、

四方晶系由于 < , − 及= 的不可交换性
,

所需极图

数量比立方晶系要多得多
,

且随
。 , ‘

轴比的变化而变化
0

对于其他晶系的极图则更为复

杂 > ∀

一般用极图标定需要利用测角台处于零度位置的衍射斑点作为标定的基础
,

但它往

往对应于一高指数的倒易面
,

而高指数的倒易面往往无现成的极图可用
0

利用旋转角处

于非零度位置的倒易面进行标定
,

过程较复杂
,

而利用电子计算机进行标定速度快
,

而且

克服上述各种局限性
0

然而
,

过去的电子计算机程序仅适用于一个倒易面
。

一 本文中编

写出一个可用来标定任意晶系和任意倾转角度的电子衍射图的程序
0

二
、

计 算 公 式

电子显微镜的测角台有旋转台与双倾台两种
,

我们以双倾台为例进行分析
,

所得结果

稍加修改即可适用于旋转台
0

�
0

坐标系的选择

为了便于计算电子衍射斑点的密勒指数
,

我们选择了 ?
,

≅ 和 ∃
Α

4如图 + 所示5 三

套坐标系
0

其中 ? 为与电子显微镜相对固定的笛卡儿坐标系
,

其单位矢量为 亩
,

Β
,

Χ
,

长

度为一毫米
0

其中 Δ 与双倾台的一个倾轴相平行
,

Χ 与电子显微镜的光轴相平行
0

≅ 坐

标系为与样品架4或样品5相对固定的坐标系
,

其单位矢量为 Ε > ,

ΕΦ , Ε � ,

长度亦 为一毫米
,

其中 朽 为第二倾轴的方向
0

当两倾轴处于零度位置时
,

?
,

≅ 二坐标系相 重合
0

∃
Α

坐
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标系即晶体的倒易点阵基矢
0

设在某一套倾角下
,

∃
Α

坐标系与 ? 坐标系的变换矩阵为

Γ, 则有

护护

护声

图 / 三套坐标系示意图 图 Φ ≅ 坐标系旋转 日
,
0 角以后的位置示意图

∃ Α Η 及万 4/5

及

9乃友/Ι Η 9 二夕二 �ϑΚΚ
, ,

4∀ 5

其中
二 , 3 , 二 为某一衍射斑点在 ? 坐标系中的坐标值

,

由于衍射斑点都处于与 盖相垂直

且通过原点的平面内
,

故
8 Η . , Λ刁 为该衍射斑点的密勒指数

0

4Μ5 式表明
,

已知变换矩

阵 ∗ 即可由衍射斑点在 ? 坐标系中的坐标值求得该衍射斑点的密勒指数
0

∀
0

求解变换矩阵 ∗

/5 ≅
,

? 坐标系间的变换矩阵

当双倾台的倾角处于 口, 。 的位置时
,

?
,

≅ 二坐标系之间的关系如图 ∀ 所示
0

显然

≅ Η : 、,: ‘;,
?

,

4� 5

其中
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Υ < 一 Γ� 皿 ς Ρ . Γ < 1 Υ Γ< Ο 口

∀ 5 设在双倾台的倾角为 ! ‘ ;6
,

。 Η 两 时摄得一张电子衍射照片
,

内有两个不在

一直线上且离原点最近的两个衍射斑点
,

其密勒指数为 4Λ/ 毛//5 及 4如七/Ω5
,

它们在 ? 坐标

系中的坐标值分别为
二 8 ,

3 8 , . 及 Ξ 8 , 3 8 , 6 ,

则得

Ψ ,

Η 五�

时 Ζ 毛。梦Ζ 几Ω扩
,

肠 Η Λ ΦΩ护十 反ΜΩ 梦Ζ ��Ω 扩
,

自 Η Ψ , Α Ψ 8

[ 4ΤΨ
8

�Τ翻 Τ5 Η 人对 Ζ 毛Ω梦Ζ /尹梦

以及

月该
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一 ∋ ?
,
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矩阵 / 中的 ( 几 为仪器常数
0

因为这时双倾台处于 日1 2
。 , 。

一 功. , 由3 ∗ 4 式及 3 5 4式
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将4, 5式代入4� 5式得

∃
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三
、

操 作 步 骤

�
0

测定双倾台的倾轴在照相底板上的方向
Υ7Ι ,

将其定为 亩轴
0

Β 轴处于底板的平面

内且与 Δ 相垂直
0

∀
0

选择一张具有完整倒易面的电子衍射底板
,

从中选择两个离中心斑点最近且不在

一直线上的两个衍射斑点
,

用人工的方法将其指标化为 4Λ/材
8

5及4Λ九几5
0

�
0

将待定的各衍射斑点的坐标值 9包括 4Λ/ 毛�� 5 及 4五通儿5 两个衍射斑点在内Ι Ξ ‘, 3 ‘

及它们的转角 ]‘, 。‘及点阵常数
、

仪器常数输人电子计算机
,

利用47 5式即可 求出各衍射

斑点的密勒指数
0

我们对面心立方的镍固溶体
,

六角密堆的
“一≅Δ 及 四方晶系的 , 相的电子衍 射斑点

用极图和电子计算机同时进行了标定
,

二者所得结果完全一致
,

说明程序是可靠的
,

而且

操作是方便的
0

四
、

讨 论

�
0

由于电子衍射斑点具有 � ! 6 “

的不唯一性
,

所以一张底板有两种不等价的标法
,

解

决这一问题的途径有二
8
其一是选择有二次对称轴的倒易面进行预先标定

,

这样的倒易

面无 � ! 6 “

的不唯一性 > 其二是对两种不 同标法的计算结果的误差进行比较
,

误差小的即

是正确的标法
0

∀
0

对于旋转台只要将 : 回 改成
�0000000001

66,67 . 8 . 〕 8+ 9 亡口

— 8+9 的 7. 8 的

:0且00
0

22+
00(

一
;:

的形式即可
,
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