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　　摘　要：研究了不同晶体模型下布拉格衍射规律，讨论了简单立方（１００）晶面微波衍射图出现２级衍射和３级衍射

所需的条件．将简单立方模型改造成四方模型，讨论了四方晶体模型的衍射峰随晶面间距的变化规律．设计了体心和底

心立方模型，并观察到了（１００）晶面的消光现象．采用有限点阵理论模拟计算结果也与实验测量数据一致．
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　　微波光学与布拉格衍射是近代物理实验的重
要内容［１］．Ｘ射线布拉格衍射实验，技术含量高，
自动化程度高，但也存在不足：成本高，学生的参
与度低，对实验仪器各部件了解不足［２］．而在微
波布拉格衍射实验中，３ｃｍ固态微波源易获取，
模拟晶体结构可调节，整个仪器结构组成简单．
微波波长在０．００１～１ｍ之间，Ｘ射线波长介于

０．００１～１０ｎｍ之间，微波的波长远大于Ｘ射线，
用微波模拟Ｘ射线的布拉格衍射实验，可以得到
肉眼可视的模拟晶格，即将现象从微观尺度放大
到宏观尺度．因此有利于学生对Ｘ射线在实际晶
体布拉格衍射的了解和认知．
早在１９８１年天津大学的应广寿等［３］使用向

量叠加的办法，推出了布拉格衍射峰的位置并解
释了衍射图中次级峰出现的原因．俞书乐等［４］制
作了底心立方模型，观察到消光现象．２００６年
起，可检索到国内刊物发表的微波单缝及布拉格
衍射相关论文有十余篇，例如，文献［５］证明了入
射波一定时衍射极大由晶面间距决定；文献［６］介
绍了微波单缝衍射实验中出现的畸变现象；文献
［７］设计了线阵模拟晶体，能有效地调节晶面间
距；文献［８－９］讨论了布拉格定律的衍射级数与微
波波长的关系及实验测量系统的改进．柳艳
等［１０］测量发现体心立方的衍射峰强度比简单立

方的衍射峰强度明显增加，但文献中未给出模拟
晶体的点阵参量及各晶面如何同时测量等细节；

刘强春等［１１］改变模拟晶体的实际位置，研究了模
拟晶体位置对布拉格衍射峰位置的影响．另外，
文献检索发现国外学者也对微波布拉格实验进行

了深入研究或对仪器设备进行了改进，值得国内
同行参考和借鉴，相关内容可参考文献［１２－１４］．
考虑到简单立方结构的晶体非常罕见，本文

在研究简单立方模型的基础上，进一步探讨四方、
体心立方及底心立方等不同晶体模型的微波布拉

格衍射实验．实验中观察到了体心立方和底心立
方模型（１００）面的消光现象，并在向量模拟方法确
定衍射峰的位置［３］基础上，推导了多层晶体的模
拟公式．

１　实验原理及方法

１．１　微波布拉格衍射实验原理
在微波布拉格衍射实验中，仿照Ｘ射线衍射

与真实晶体的相互作用关系，以微波代替 Ｘ射
线，以晶格常量与微波波长相近的模拟晶体代替
真实晶体，用微波照射模拟晶体，得出从不同晶面
的格点上反射的微波产生干涉应该具有的条件，
即布拉格衍射条件：

２ｄｓｉｎθ＝ｎλ，ｎ＝１，２，…， （１）
其中，ｄ为面间距，θ为掠入射角，λ为微波波长，ｎ
为衍射级数．
１．２　实验仪器和晶体模型
实验采用北京大华无线电仪器厂生产的



ＤＨＭＳ－１微波分光仪．３ｃｍ固态微波发射源提
供波源，它是由固态信号发生器生成与所需微波
频率相同的电流，而后由喇叭口天线发出具有平
面波面的微波，经过中间的实验仪器后，到达接收
喇叭天线再将微波强度信号转变成电流信号，电
流信号由微安表读出．
点阵常量为４ｃｍ简单立方模型由５×５×５

共１２５颗小金属球组成，将每条横线上的小球等
间距排列好，前后上下一致，可以逐层调节，先粗
调后细调．四方模型实际就是原来的简单立方模
型，调节微波入射方向的（１００）晶面间距，由简立
方调节成四方（ａ≠ｂ＝ｃ），ａ可以２～５ｃｍ变化，

ｂ＝ｃ＝４ｃｍ保持不变．体心立方和底心立方模型
是在４ｃｍ简单立方模型的基础上添加位于体心

６４颗金属球或底心的８０颗金属球．实验中采用

９ｍｍ尼龙线作连接线，白色棉线用于给小球提
供足够的摩擦力使之不易滑动，在木框架打孔，用
于给位于体心的金属球提供连接线固定位置，最
后组装成点阵常量为４ｃｍ体心立方和底心立方
模型．

２　实验探究

２．１　简单立方的峰位模拟和实验检验
简单立方的模拟晶体的晶格常量ａ＝４ｃｍ，

微波源波长３ｃｍ固定不变．在测定（１００）晶面的
衍射强度分布图时，选取合理的入射角２０°～７０°，
法线和入射角组成的平面与（１００）晶面相互垂直，
且法线始终在另一个与被测（１００）晶面相互垂直
的（０１０）面内，测量（１００）面随掠入射角θ变化的
衍射波强度，可得到（１００）面和（２００）面的衍射峰．
同样（１１０）面和（１２０）面与（１００）面存在固定夹角，
只是比（１００）面的操作多一步，即事先转动固定的
角度差．对于简单立方（１１０）面，固定角度差是

４５°，（１２０）面与（１００）面的固定角度差是２５．６°．
对于晶格上的同一层面的格子在波阵面为平

面波面的微波入射后的反射波是同相位的，而紧

相邻层面的格子的反射波有固定相位差：φ
２π＝

２ｄｓｉｎθ
λ

，其中θ是掠入射角，ｄ是面间距．以（１００）

晶面为例，晶面有５层，每层的反射波振幅矢量为

Ａｉ，ｉ＝１，２，３，４，５．矢量的模相同，但相位相继落
后φ，Ａ是合振幅，如图１所示．

Ａ１＝ｃｏｓ　２φ，Ａ２＝ｃｏｓφ，Ａ３＝１，

Ａ４＝ｃｏｓ（－φ），Ａ５＝ｃｏｓ（－２φ）， （２）
合向量为

Ａ＝Ａ０（１＋２ｃｏｓ　２φ＋２ｃｏｓφ）， （３）
强度正比于振幅的平方值，因此

Ｉ＝Ｉ０（１＋２ｃｏｓ　２φ＋２ｃｏｓφ）
２． （４）

图１　矢量合成示意图

实验中，简单立方的（１００）面的１级衍射强于

２级衍射，是因为微波在晶面间进行了多次衍射，
最后结果是多次衍射结果的叠加．列出前５层的
晶体模型的模拟公式组：

Ｉ１＝Ｉ０，Ｉ２＝Ｉ０（２ｃｏｓ　０．５φ）
２，Ｉ３＝Ｉ０（１＋２ｃｏｓφ）

２，

Ｉ４＝Ｉ０（２ｃｏｓ　１．５φ＋２ｃｏｓ　０．５φ）
２，

Ｉ５＝Ｉ０（１＋２ｃｏｓ　２φ＋２ｃｏｓφ）
２

烅
烄

烆 ．
（５）

Ａ１＝０．３１２　５Ａ０，Ａ２＝０．６２５Ａ０（２ｃｏｓ　０．５φ），

Ａ３＝１．２５Ａ０（１＋２ｃｏｓφ），

Ａ４＝２．５Ａ０（２ｃｏｓ　１．５φ＋２ｃｏｓ　０．５φ），

Ａ５＝５Ａ０（１＋２ｃｏｓφ＋２ｃｏｓ　２φ）

烅

烄

烆 ．

（６）

实际上，由１２５颗金属球构成的５×５×５晶
体模型包含着４×４×４晶体模型、３×３×３晶体
模型、２×２×２晶体模型和１个小球晶体模型，其
衍射图中必然有这些晶体模型的组分．取各组分
的比例因数均为０．５，各层的向量如上，则总合向
量为

　Ａ＝Ａ０（６．５６２　５＋１０ｃｏｓ　２φ＋１２．５ｃｏｓφ＋
５ｃｏｓ　１．５φ＋６．２５ｃｏｓ　０．５φ）． （７）

所以简立方（１００）晶面衍射强度模拟公式为

Ｉ（１００）＝Ｉ０（６．５６２　５＋１０ｃｏｓ　２φ＋１２．５ｃｏｓφ＋

　　　５ｃｏｓ　１．５φ＋６．２５ｃｏｓ　０．５φ）
２，φ
２π＝

２ａｓｉｎθ
λ ．

（８）
同理，得到简立方（１１０）和（１２０）晶面衍射强度模
拟公式：
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Ｉ（１１０）＝Ｉ０（８．０６２　５＋２ｃｏｓ　４φ＋５ｃｏｓ　３φ＋

　　　８．５ｃｏｓ　２φ＋１２．２５ｃｏｓφ）
２，φ
２π＝

２ａｓｉｎθ
槡２λ

．

（９）

　　Ｉ（１２０）＝Ｉ０（Ａ＋Ｂ）２，φ２π＝
２ａｓｉｎθ
槡５λ

， （１０）

　Ａ＝３．３１２　５＋２ｃｏｓ　６φ＋２ｃｏｓ　５φ＋ｃｏｓ　４．５φ＋
４ｃｏｓ　４φ＋４．５ｃｏｓ　３φ＋ｃｏｓ　３φ，

　Ｂ＝２ｃｏｓ　２．５φ＋６．５ｃｏｓ　２φ＋６ｃｏｓφ＋
２．２５ｃｏｓ　１．５φ＋２．２５ｃｏｓ　０．５φ．

由以上公式绘图，取θ为２０°～７０°，就可得到简立
方３个主要晶面模拟图．
图２给出了４ｃｍ 简立方 ３ 个主要晶面

（１００），（１１０）和（１２０）衍射的模拟图与实验图．通
过比较模拟和实测结果可以发现（１００）面的衍射
峰和（２００）面的衍射峰的位置合理，并且２个峰的
强度也比较合理．然而（１００）面强度明显大于
（２００），是因为散射波在反射路程中部分被其他金
属球再次散射到其他方向，路程越远，强度越小．
这说明微波在晶格中衍射有多次散射，最终结果
是多次散射的复合结果．（１１０）面的衍射峰的峰
位在３２°，（１２０）面的衍射峰的峰位在５７°，拟合比

（ａ）模拟图

（ｂ）实验图

图２　４ｃｍ简立方３个主要晶面衍射的模拟图与实验图

较好，对次级峰的拟合也比较好．次级峰是由各
晶面的子散射波叠加而来的，可以由拟合式（８）～
（１０）计算出．目前理论模拟图中的各曲线可解释
各晶面的多次衍射强度相对强弱及次级峰出现位

置，但各晶面的衍射峰相对强弱取决于晶体模型
的大小、点阵金属球数以及晶面间距等多种因素，
图２（ａ）只能给出相对强度的变化趋势．
将晶体的晶格常量增加为ａ＝５ｃｍ，取θ为

２０°～７０°，绘出（１００）晶面的模拟图和实验图．结
果表明：图３（ａ）的３７°和６４°主峰，分别对应（２００）
和（３００）晶面，图３（ｂ）在３７°和６２°处出现这２个
主峰，分别与它们相对应，在２３°，２６°和３０°附近出
现次级峰，而（１００）峰位小于２０°，微波可能直射
部分而未被测量到；在２５°和５７°出现２个衍射峰，
分别对应（１１０）和（２２０）晶面，这与理论值的２５°
和５８°基本吻合．
比较图２和图３，可观察到晶面间距变大衍

射峰向低入射角方向移动；选择较大的晶面间距
（如５ｃｍ），可观察到（１００）晶面的２级和３级衍
射峰，及（１１０）晶面的１级和２级衍射峰．采用有
限点阵向量叠加模拟结果与实验数据一致，可解
释相对衍射峰的强度变化和次级峰出现的位置．

（ａ）模拟图

（ｂ）实验图

图３　５ｃｍ简立方（１００）和（１１０）面衍射的模拟图与实验图
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２．２　四方模拟晶体峰位变化规律
在本次实验中，波长不变，模拟点阵可以由简

立方调节成四方（ａ≠ｂ＝ｃ），ａ可以从１～５ｃｍ变
化．当ａ较小时，小球大小不可忽略，在间距ａ大
于小球的直径２ｃｍ时，测量误差较小．模拟晶体
在水平面中的面指数表示为（ｈｋ０），则面间距可
表示为

ｄ＝１ ｈ２
ａ２＋

ｋ２
ｂ槡 ２
， （１１）

代入布拉格公式，得到：

ｓｉｎθ＝ｎλ２
ｈ２
ａ２＋

ｋ２槡 １６
，ｎ＝１，２，…． （１２）

实验中θ角从２０°开始，到仪器极限７４°，因此

０．３４≤ｓｉｎθ≤０．９６．
　　当ｎ＝１，λ＝３时，对于四方晶体的间距为ａ

的（１００）面，计算可得１．５６≤ａ≤４．３９，在此范围
内可以得到（１００）晶面的衍射峰；对于（１１０）晶面，
要想看到峰，则ａ≥１．７０；同样，对于（１２０）晶面，

１．５９≤ａ≤５．２５；对于（２１０）晶面，ａ≥０．４２．
当ｎ＝２，λ＝３时，对于四方晶体的间距为ａ

的（２００）面，计算可得３．１２≤ａ≤８．７７；对于（２２０）
晶面，要想看到峰，则３．５８≤ａ≤６．２３．同样，对于
（２４０）晶面，ａ≥３．４０；对于（４２０）晶面，ａ≥１．２５．
当ｎ＝３，λ＝３时，对于四方晶体的间距为ａ

的（３００）面，计算可得４．６８≤ａ≤１３．１９；对于
（３３０）晶面，没有合理范围，所以在本次实验不可
能找到（３３０）的衍射峰．事实上，如果晶面间距太
大，衍射峰强度太弱，实验上也观察不到．
结合２≤ａ≤５，获得本次实验可以得到的衍

射峰和四方晶体中可变值ａ的允许范围见表１．

表１　四方晶体中点阵参量ａ的允许范围

ｎ
ａ／ｃｍ

（１００） （１１０） （１２０） （２１０）

１ ［２．００，４．３９］ ［２．００，５．００］ ［２．００，５．００］ ［２．００，５．００］

２ ［３．１２，５．００］ ［３．５８，５．００］ ［３．４０，５．００］ ［２．００，５．００］

３ ［４．６８，５．００］ － － －

　　由表１可得出，当２．００≤ａ≤３．１２时，可测得

的衍射峰有（１００），（０１０），（１１０），（１１
－

０），（１２０），

（２１０），（１２
－

０），（２
－

１０），共８个晶面；当３．１２≤ａ≤
３．４０，则可以得到（２００）晶面的衍射峰；当３．４０≤
ａ≤４．３９，则可以得到（４２０）晶面的衍射峰；而当

ａ≥４．３９时，（１００）晶面的衍射峰将不在２０°～７０°
间而消失．以此类推．而实际上，（１００）和（０１０），
（０２０）和（２００），（１２０）和（２１０）都互为不等效晶面，
并且２次及３次衍射均建立在１次衍射成功之
后，衍射强度随级数变大而降低，但大致正比于１
次衍射．
对比ａ＝３．５ｃｍ的四方模型的（１００），（１１０）

晶面，ａ＝４．０ｃｍ的四方（简立方）模型的峰位发
生移动．对于ａ＝４．８ｃｍ的四方的（１００）晶面出
现２次与３次衍射，衍射强度分布图在３９°和７０°，
分别是（２００）面和（３００）面的峰位．作３种四方模
型的峰位比较图４，可发现（１００）晶面和（２００）晶
面的衍射峰随间距变大而向低掠入射角方向移

动，因为２级峰在１级峰后侧，所以间距增大到一
定程度时，（１００）衍射峰会先行移出２０°角外侧而

消失．类似地，四方晶体模型（１１０）晶面的衍射峰
随间距变大而也向低掠入射角移动，而在３种四
方晶体模型中（０１０）的峰位始终不变，保持在２２°
位置，因为ｂ＝４ｃｍ，（０１０）晶面间距保持不变．

图４　３种不同间距四方模型的峰位

２．３　体心立方和底心立方的衍射强度分布和消
光现象

由固体物理学基础知识可知［１５］，对于体心立
方结构，晶胞中的２个相同的原子位于（０，０，０）和
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（０．５，０．５，０．５），则衍射波的强度可表示为

Ｉｍｈ，ｍｋ，ｍｌ ∝ｆ２［１＋ｃｏｓπ（ｎｈ＋ｎｋ＋ｎｌ）］２＋
ｆ２［ｓｉｎπ（ｎｈ＋ｎｋ＋ｎｌ）］２． （１３）

式中ｆ是散射因子，ｎ是衍射级数．（１３）式表明，
衍射图中找不到衍射面指数和（ｎｈ＋ｎｋ＋ｎｌ）为奇
数的衍射斑，故（１００）的峰位将消失或被有效减弱．
同理，对于底心立方结构，晶胞中的２个相同

的原子位于（０，０，０）和（０．５，０．５，０），则衍射波的
强度可表示为

　　Ｉｍｈ，ｍｋ，ｍｌ∝ｆ２［１＋ｃｏｓπ（ｎｈ＋ｎｋ）］２＋
　　　　 ｆ２［ｓｉｎπ（ｎｈ＋ｎｋ）］２． （１４）
（１４）式表明：衍射图中找不到衍射面指数和
（ｎｈ＋ｎｋ）为奇数的衍射斑，故其（１００）的峰位也
将消失或被有效减弱．
图５给出点阵常量为４ｃｍ的简单立方、体心

立方和底心立方３种不同晶体模型（１００）面衍射
强度分布．从图中可以看出，对比简单立方，体心
立方衍射图中原有的（１００）晶面衍射峰被消光，而
（２００）晶面衍射峰仍存在，并且比简单立方的更
陡，微波的散射波更强，这符合体心立方模型的
（２００）面的层数以及体心立方模型中参与衍射的
金属球都多于简单立方的实验事实．

图５　简立方、体心立方和底心立方（１００）面衍射峰比较

同样，底心立方的（１００）衍射强度分布类似于
体心立方，在其衍射图中（２００）晶面的峰位在

４９°，而（１００）面由于被消光而未出现．另外，实验
也证实（１１０）晶面衍射峰未出现消光，且观察到
（１２０）晶面也存在消光现象．

３　结　论

立方晶体实验满足布拉格衍射规律，晶面间
距变大衍射峰向低入射角方向移动；选择较大的

晶面间距（如５ｃｍ），可观察到（１００）晶面的２级
和３级衍射峰，以及（１１０）晶面的１级和２级衍射
峰．采用有限点阵向量叠加模拟计算结果也与实
验测量数据一致，可解释相对衍射峰的强度变化
和次级峰出现的位置．四方晶体比简单立方更复
杂，详细分析了四方晶体模型不同晶面的衍射峰
随晶面间距的变化规律，并示例实验证实四方与
简单立方的异同．体心立方和底心立方模型的衍
射实验中观察到衍射消光现象，即（１００）晶面的衍
射峰被明显减弱．揭示了微波布拉格衍射中随着
晶体结构类型和结构参量变化而引起的衍射峰强

度和位置的变化．
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