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基于 ()*+,-)../+0/12量子理论，研究了特征 3射线的产生机理，导出了一个按原子序数来计算特征 3 射线波

长的公式 4同时对计算推导的波长值做了系统的误差分析，得到了相对误差的规律 4结果表明，计算推导的波长值

与实验得到的波长值非常接近，并且在实际应用中该公式也更为简便 4
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& D 引 言

3射线是 &%E" 年伦琴发现的一种波长很短的
电磁波，它的波长范围是 # D##&—&# C.，因此具有非
常强的穿透力 4 &E&$ 年德国物理学家劳厄发现 3 射
线通过晶体时产生衍射现象，证明了 3 射线的波动
性和晶体内部结构的周期性 4 &E&5 年老布拉格设计
出了第一台 3 射线分光计，并且发现了特征 3 射
线，而小布拉格则用特征 3 射线分析了金刚石的晶
体结构 4 3射线光谱被广泛地应用于晶体的结构分
析和材料的元素分析等领域，对于促进科学技术的

发展产生了巨大而深远的影响 4
在分析特征 3 射线的波长时，通常采用莫塞莱

定律［&］来进行确定，而莫塞莱定律则是通过分析实

验数据所总结出的经验公式 4
本文采用 ()*+,-)../+0/12理论分析 3射线光谱，

它继承了经典的电子运动观点，通过简单的量子化模

型对特征 3射线的产生机理进行定量的理论推导，并
且得到了计算特征 3射线波长的公式 4利用该公式在
分析和计算时比莫塞莱定律更容易理解 4

$ D 3射线光谱分析的基本原理

3射线光谱通常由连续谱和特征谱组成，其 3

射线的产生装置如图 & 所示 4

图 & 3射线产生装置示意图

由图 & 可知，3射线的产生装置主要由阴极、阳

极以及与阳极相连的靶组成 4通常在其正负极间加

几万伏特的电压，当电子被此高电压加速并由阴极

发射到阳极靶上时，从靶上就会辐射出 3 射线 4对

于 3射线光谱，其连续谱是由高能电子与构成阳极

靶的原子碰撞时电子失去动能所辐射出的光子产生

的 4由于每个电子可能产生多次碰撞，而每次碰撞电

子所损失的能量又可能不同，因此就辐射出不同频

率的光子而形成连续谱 3 射线 4而在 3 射线光谱

中，其特征谱与阳极靶的组成元素紧密相关，和可见

光谱一样，它是由原子内部电子做能级跃迁辐射一

定频率光子的结果 4但是由于 3 射线光子能量比可

见光的光子能量大得多，所以不可能是原子中外层

电子的能级跃迁结果，但可以用内壳层电子的能级
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跃迁来加以说明 !然而，在正常情况下由于原子的内
壳层都已填满了电子，根据泡利不相容原理［"］可知，

电子不可能再跃入 !在这里高能加速电子的碰撞起
了关键的作用，高能加速电子的碰撞可以将内壳层

的电子击出原子，而在原来位置留下一个空穴 !根据
能量最低原理，处在较高能级的不稳定电子会跃入低

能级空穴而形成稳定状态，而在电子的跃迁过程中就

会辐射出具有一定频率的高能量特征 #射线 !在这里
我们把电子由 ! 层跃迁到 " 层所产生的特征 #射线
称为 "!辐射，同理还有 ""辐射、"#辐射 !
由于离原子核越远的电子所产生的跃迁概率越

小，所以高次辐射的强度也就越来越弱，因此在 #
射线光谱分析中，通常主要采用的是 "!辐射，它相
当于一束单色 # 射线 !根据爱因斯坦光子能量公
式［$］# % "$!$，只要能够知道特征 #射线的波长就
可以间接地确定靶的组成元素，实现对靶的测定和

分析 !也可通过已知的 # 射线的 "!辐射波长"和
晶体掠射角#，就能对晶体的晶面间距 % 进行测定，
从而分析晶体的周期特性 !

$ & ’()*+,(--.*/.01量子理论

’()*+,(--.*/.01 量子理论可以归纳为两个假
设，即定态及角动量量子化假设和跃迁假设 !

! "# " 定态和角动量量子化假设

原子中的电子在作绕核运动时，它们只能在符

合一定量子化的轨道上运动，这些轨道上运动的电

子既不辐射能量，也不吸收能量 !此时称电子处于稳
定状态（简称定态），其余的称为激发态 !定态电子角
动量的量子化条件为

! % &! ! （2）
’()*+,(--.*/.01 量子化条件［3］表示的定态电子

角动量的量子化形式为

!’1 ( % &)， （"）

其中 ’ 为广义动量，( 为广义坐标，& 为量子数，)
为普朗克常数 !（"）式表明电子的动量对闭合路径的
积分应该等于普朗克常数的整数倍 !

! "$ " 跃迁假设

原子核外的电子由一个定态跃迁到另一个定态

时，一定会辐射或吸收一定频率光子 !因此，如果电
子从高能态 #" 跃迁到低能态 #2 时，电子所辐射的

光子能量为 # % #" 4 #2 !根据 # % "$!$ ，辐射光子

的频率为

$ %
#" 4 #2

"$!
， （$）

其中 #" 和 #2 分别为电子跃迁过程中的始态和终态

能量，!为狄拉克常数，$ 为电子跃迁过程中辐射或
者吸收光子的频率 !

3 & 基于 ’()*+,(--.*/.01 量子理论的 #
射线光谱分析的理论推导

基于 ’()*+,(--.*/.01量子理论对 #射线光谱进
行理论分析，其理论原理就是通过对特征 # 射线波
长"的测定来实现对组成靶的物质元素的确定，从
而对靶材进行理论分析和研究 !也可根据晶体的衍
射规律［5］，通过已知的特征 # 射线波长"对晶体的
晶面间距 % 进行测定，从而分析晶体的周期性结构 !
对于原子序数为 *（* 6 2）的原子，由于加速

的高能电子的碰撞，就会在内层（ " 层）留下一个空
穴，这时如果有较外层的电子跃迁进入该内层（ "
层），空穴就会辐射出能量光子 !本文所研究的就是
电子由 ! 层跃迁进入 " 层时所产生的特征 # 射线
的 "!辐射 !
对于 7 原子，它只受到核电荷数为 2 的库仑场

作用 !而对于原子序数为 *（* 6 2）的原子，其 " 层
电子填满时具有两个电子 !考虑同层电子间的库仑
屏蔽，根据 ,089.*规则［:］，其屏蔽常数为 ; &$，对于其
中一个电子，另一个电子相当于受到核电荷数为

* 4 ; &$ 的库仑场作用 !当 " 层出现空穴，! 层电子
向 " 层跃迁时，! 层内的电子主要受到 " 层电子的
库仑屏蔽作用，其屏蔽常数为 ; &<5，于是 ! 层电子
相当于受到核电荷数为 * 4 ; &<5 的库仑场作用 !
考虑电子的库仑屏蔽作用，绕核轨道上电子的

势能为

+（ ,）% 4
（* 4$）-"

3$%,
， （3）

其中%为真空介电常数，- 为电子电量，, 为电子运
动轨道半径，$为屏蔽常数 !
根据 ’()*+,(--.*/.01 量子化条件

!’1 ( % &)， （5）

动量 ’ 可表示为

’ % ./ ! （:）
将（:）式代入（5）式得
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!!! " ""
#!

$
#$!（ %!）% （&）

化简得

#$% " &"， （’）
其中 # 为电子的静质量，$ 为电子的线速度 %
电子沿轨道绕核运动满足库仑定理的条件为

（’ (#）(#

)!$%#
" #$#

% % （*）

化简得

#%$# "
（’ (#）(#

)!$
% （+$）

电子所具有的动能为

) , " +
# #$# % （++）

将（’）与（+$）式代入（++）式并化简得

) , " #（’ (#）# ()

#（)!$）# &#"# %

电子所具有的势能为

) - " *（ %）% （+#）

将（’）与（+$）式代入（+#）式并化简得

) - " ( #（’ (#）# ()

（)!$）# &#"# %

故电子所具有的总能量为

)& " ) , . ) -， （+/）

)& " ( #（’ (#）# ()

#（)!$）#"#
+
&# % （+)）

+ 层内一个电子的能量 )+ 为

)+ " ( #（’ ( $ %/）# ()

#（)!$）#"# ， （+0）

, 层内一个电子的能量 )# 为

)# " ( #（’ ( $ %’0）# ()

’（)!$）#"# % （+1）

对于原子序数为 ’ 的原子，当其 + 层出现一个
空穴，并且从 , 层上跃迁一个电子进入此空穴时，
所辐射出的能量为 ) " )# ( )+ % 根据爱因斯坦光

子能量公式

) " #!"-， （+&）
跃迁所对应的辐射光子的频率为

- "
)# ( )+

#!"
% （+’）

光子频率为 - " .
%

% （+*）

将（+’）式代入（+*）式并化简得

)# ( )+ " #!".
%

% （#$）

将（+0）和（+1）式代入（#$）式，化简得

% " 1)!/"/$# .
#()［（’ ( $ %/）# ( $ %#0（’ ( $ %’0）#］

% （#+）

通过（#+）式可以看出，特征 2 射线的 +"辐射波长

%是关于原子序数 ’ 的函数 %

0 3 计算结果及分析

根据（#+）式，将 ’ " #$ 代入可以计算出元素 45
的特征 2射线的 +"辐射波长为 $ 3/$0$ 67 %
同理，通过（#+）式还可以计算出元素 85，9:，

;<，=> 和 ?等的特征 2射线的 +"辐射波长 %将计算
得到的 +"辐射的各波长值和文献［&］给出的实验
波长一并列于表 + %
分析表 + 中的两组数据，通过比较可以得出计

算所得的特征 +"辐射的各波长值与它们各自所对
应的实验波长值相比非常接近，并且随着原子序数

的增加，两者间的相对误差先变小后变大，误差主要

在 +$ ( / 67数量级范围内，其中 @5 的计算波长值最
接近实验波长值 %
利用布拉格方程［’］#/A>6! " &%，如果知道晶体

的晶面间距 / ，掠射角!，就可以计算特征 2 射线
的波长%，通过（#+）式就可以确定构成靶的各原子
的原子序数 ’，从而确定组成靶的各种元素 %也可
通过已知的晶体掠射角!和特征 2射线的 +"辐射
波长%，利用布拉格方程就可以计算出晶体的晶面
间距 /，从而分析晶体的周期性结构 %

1 3 结 论

基于 BCDEF=C77GEHG<! 量子理论，对特征 2 射线
光谱进行系统的理论分析，研究了它的产生机理，推

导出了计算特征 2射线波长的公式 %通过该公式计
算得到的特征 2 射线的波长值与实验得到的波长
值进行了比较，结果表明两者非常接近 %在实际应用
中该公式也更为简便，也比采用莫塞莱定律分析特

征 2射线光谱更容易理解 %
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表 ! 特征 "射线的 !!

!!!

辐射波长的计算值与实验值比较

元素 " 实验值 #$% 计算值 #$% 相对误差 #& 元素 " 实验值 #$% 计算值 #$% 相对误差

!!!

#&

’( !! ! ) !*!+ ! ) +!,, !- ) -. /0 -1 + ) +2.! + ) +2-, 3 )

!!!

33

40 !3 + ) *,*+ + ) ,2-- !5 ) .! 67 -, + ) +251 + ) +23. 3 )

!!!

++

/8 !5 + ) ,5-+ + ) 13., !3 ) ,. 9$ -* + ) +2!- + ) +2+- ! )

!!!

1,

:; !- + ) 1!3. + ) .32, !3 ) !* :$ 2+ + ) +-*3 + ) +-,- ! )

!!!

2.

< !2 + ) .!2, + ) 2--2 !! ) 2, := 2! + ) +-13 + ) +-.. ! ) 5

!!!

5

: !. + ) 2515 + ) -1,+ !! ) +5 >? 23 + ) +-25 + ) +--, ! ) !

!!!

+

68 !1 + ) -13* + ) -35! !+ ) 2- 9 25 + ) +-52 + ) +-5! + ) ,

!!!

,

/@ !, + ) -!*5 + ) 511! !+ ) +1 "? 2- + ) +-!, + ) +-!2 + )

!!!

.-

!!!

A !* + ) 51-3 + ) 55,3 * ) .- 6B 22 + ) +-+3 + ) +-++ + ) -!

6( 3+ + ) 55.+ + ) 5+2+ * ) 33 C( 2. + ) +5,1 + ) +5,. + ) !

!!!

1

:D 3! + ) 5+53 + ) 31.2 , ) ,3 E( 21 + ) +513 + ) +515 + ) +
!!!

1

>; 33 + ) 312+ + ) 32!, , ) -- 6? 2, + ) +52* + ) +5.+ + ) 5
!!!

3
!!!

F 35 + ) 32+2 + ) 35+3 , ) +, <@ 2* + ) +5-. + ) +5-, + ) 21

6@ 3- + ) 33*! + ) 3!!- 1 ) 1- ’7 .+ + ) +555 + ) +55. + ) ,

!!!

3

4$ 32 + ) 3!+5 + ) !*-1 1 ) -3 <% .! + ) +533 + ) +532 ! ) +

!!!

,

G? 3. + ) !*51 + ) !,++ 1 ) !! :% .3 + ) +5!! + ) +5!2 ! ) 5

!!!

-

6H 31 + ) !1*+ + ) !.., . ) ,5 IJ .5 + ) +5++ + ) +5+2 ! ) .

!!!

!

’; 3, + ) !.2* + ) !22! . ) 22 K7 .- + ) +3*+ + ) +3*2 ! ) ,

!!!

,

6J 3* + ) !2-3 + ) !--2 . ) 3, >= .2 + ) +3,+ + ) +3,. 3 ) !

!!!

2

L$ 5+ + ) !-5. + ) !52+ . ) +3 MN .. + ) +31! + ) +31, 3 ) -

!!!

5

K( 5! + ) !5-! + ) !3.- 2 ) 11 C; ,5 + ) +!.3 + ) +!12 , ) +

!!!

3

L@ -+ + ) +1,1 + ) +12, 5 ) 12 <H ,- + ) +!2, + ) +!1! , ) -

!!!

!

’= -! + ) +1-, + ) +13! 5 ) 25 /O ,2 + ) +!2- + ) +!.1 , ) ,

!!!

!

4H -3 + ) +1!! + ) +.,1 5 ) 53 P$ ,. + ) +!2+ + ) +!.5 * ) 3

!!!

!

>D -5 + ) +.1. + ) +.22 5 ) !+ G@ ,1 + ) +!-. + ) +!.+ * ) .

!!!

5

PJ -- + ) +.-2 + ) +.3. 3 ) ,, P( ,, + ) +!-3 + ) +!2. !+ )

!!!

+.

PQ -2 + ) +.!2 + ) +2*, 3 ) .. /D ,* + ) +!5, + ) +!25 !+ )

!!!

-*

<7 -. + ) +2,1 + ) +215 3 ) -- >Q *+ + ) +!5- + ) +!-* !+ ) *-

［!］ 4HB?8?N R K S !*!5 #$%& ) ’() ) !" !+3-

［3］ <(J8; T !*32 " ) #$*+ ) #$ 1.2

［5］ I;$BO?;$ / !*+2 ,--(& ) #$*+ ) $% !53

［-］ F?$OJ@( 9，4(@UJ?B K 6 !*1. #$*+ ) ./00 ) C "& -5

［2］ LQ($0 S L，6(H V ’ !**+ ,10( #$*+ ) 2%- ) #’ !3-（ ;$ 6Q;$?B?）

［张建中、曹女燕妮 !**+ 物理学报 #’ !3-］

［.］ :8(O?@ S 6 !*5+ #$*+ ) 3/4 ) #" 21

［1］ C?(@7?$ S / !*.1 3/4 ) ’56 ) #$*+ ) #’ 1,

［,］ C@(00 T E !*!5 #751 ) 8(9 ) #$%& ) 251 ) $% -5
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