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晶体学

试题不要求进行误差分析。实验器材列表和

使用方法在试题的最后部分。

引言

使用足球场大小的同步加速器来测量几埃数

量级的距离(氨基酸间肽键的长度 1.3Å),是晶体学

中的一个任务。1埃(Å)=0.1 纳米(nm)。

晶体学研究的主要对象是晶体。晶体可以被

认为是空间中周期性重复的元素——晶胞组成的

(图1)。

如果 ρ( )x 是描述晶胞结构(比如原子的位置、

电子的密度)的函数，a1 ，a2 ，a3 为晶格矢量(可能彼

此不垂直)，则一个完整的晶体可以使用以下方程

式来描述：

ρ( )x+ e∙a1 + f∙a2 + g∙a3 = ρ( )x ，e, f,g,∈ Z (1)

一个矢量( a1 )或两个矢量( a1 和 a2 )分别足以从

晶胞创建一个一维或二维晶体。本晶体学实验的

主要任务是确定晶体结构(尤其是 ρ( )x ，a1 ，a2 ，a3 )。

由于晶体具有周期性，可用衍射法来确定晶体

结构。

在晶体实验(图 2)中，光强为 I0 ，波长为 λ，波

矢为 ki ( |
|

|
|k


i = 2π/λ )的入射光束垂直入射晶体。衍

射光束具有相同的波长 λ，波矢 ks（
|
|

|
|k


s = |
|

|
|k


i ），并可

以 用 散 射 矢 量 q= ks - ki 表 示 ( 图 3)。 可 知

q = 2ki sin( )θ
2 ，其中 θ 为衍射角，可认为其远小于

1，所以 q≪ ki 。

衍射线 q的复振幅 F( )q 称为结构因子(因为它

是由晶体结构决定的),其模为 ||F ,相位为 φ，

F ( )q = ||F ∙ exp( )iφ (2)

图1 晶胞表示整个晶体示意图

图2 实验方案示意图

图3 散射矢量示意图
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测量得到的强度 I ( )q 是复振幅模的平方

I = ||F 2
= FF* (3)

对强度进行进一步处理，得到密度 ρ( )x 。通常

被研究的晶体含有小的无机分子(盐类或复杂的化

合物)，甚至大的有机分子(蛋白质或 DNA)。 ρ( )x
决定了化合物的原子位置。在这种情况下，使用波

长为1/10Å的相干X 射线(例如，同步辐射)，该波长

值对应于原子间的典型距离。如果原子间距离较

大，则应选择不同的波长(例如，可见光可用于光栅)。

现在你将努力成为一名晶体学家。在A部分，

以衍射光栅(一维晶体)为例，研究基本定律。在B、

C、D部分，需要确定晶体的晶格参数、晶胞对称性

以及详细结构。

A部分：从狭缝到晶体(5分)

晶体的最简单例子是衍射光栅——它可以被

视为一维晶体。这种晶体的一个狭缝(宽度b)和狭

缝间不透光部分构成一个晶胞(图 4A)。晶格周期

a1 = a 是一个一维向量。

在衍射光栅上观察夫琅禾费衍射时，光强 I 取

决于光衍射角 θ :
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其中 I0 是 θ = 0 时的光强，N 是光栅狭缝数。

为了理解上面公式，需要知道数学公式

lim
x→0

sin x
x

= 1 (5)

A.1(0.3分)

利 用 散 射 矢 量 q ( q≪ ki ) 求 出 上 面 的

I ( )θ 表达式。

A.2(0.2分)

对于光栅常量为 a 的衍射光栅，求出第 h个衍

射极大的散射矢量 q。

A.3(0.2分)

假设 q1 是1级衍射极大的散射矢量，用散射矢

量 q1 表示各级衍射极大的散射矢量 q 。 q1 与 a 是

什么样的关系?

A.4(1.0分)

观察样品DG1~DG5的衍射。通过实验确定每

个样品的 q 和 a 。绘制实验装置示意图，写出测量

的数据和用于计算的公式。

A.5(1.5分)

通过实验确定样品DG3、DG4、DG5的 a与b之

比 a/b。用公式和图表来解释求解方法。已知

b≤ a/2 。

晶体的周期 a1 = a 决定了衍射极大的位置(衍

射斑点)，晶胞参数(狭缝宽度 b)决定了衍射极大的

强度。为了简化相对强度的计算，引入结构因子

F( )q ：

F ( )q ~∫ ρ( )x exp (iqx)dx (6)

其中，ρ( )x 为透射率(透射波振幅与入射波振

幅之比)，q为散射矢量。积分区域为整个晶胞。将

对应的 q 代入，就可以得到各衍射极大的相对强度

I = ||F 2
, ρ( )x ∈R。

晶体衍射极大的位置总是可以表示为矢量(倒

格矢)的和:

一维（1D）:q= h∙q1(h ∈Z)

二维（2D）:q= h∙q1 + k∙q2(h，k ∈Z)

三维（3D）:q= h∙q1 + k∙q2 + l∙q3(h，k，l ∈Z)

因 此 ，3D 晶 体 衍 射 斑 点 可 以 用 三 个 数

( h，k，l )标记(1D用( h )标记，2D用( h，k )标记)，

对 应 的 复 振 幅 和 强 度 分 别 为 F( )h，k，l 和

I ( )h，k，l .

A.6(0.7分)

用图中的坐标系，写出图 4A所示衍射光栅晶图4 一维晶体的晶胞,黑色区域为不透光的区域
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胞的 ρ( )x ，设光栅常量满足 a = pb , p ∈N 。计算晶

胞由 h 标记的衍射斑点的结构因子 FA( )h ，用 h 和

q1 来表示结果。哪些极大的强度为 0?写出这些极

大 h满足的公式。

A.7(0.7分)

考虑衍射光栅的另一个晶胞(图 4B)。计算晶

胞由 h 标记的衍射斑点的结构因子 FB( )h ，用 h 和

q1 来表示结果。哪些极大的强度为 0，写出这些极

大 h满足的公式。

A.8(0.4分)

用同样的光照射上述的两个光栅，求出光强比

IA,h = 0
IB,h = 0

和
IA,h = 1
IB,h = 1

。

A 部分主要研究的是一维晶体衍射的最基本

规律。衍射光栅是最简单的一维晶体，本部分通过

研究衍射光栅研究一维晶体的衍射,观察光栅的衍

射光斑可以计算出光栅的相关参数，试题主要内容

包括衍射光栅样品参数测量和公式推导。解题时，

需要仔细审题，注意题目中提供的公式、定义和提

醒性信息。读懂了题目，根据要求完成题目，就不

难了。

B部分：二维晶体(5.0分)

在这部分中，将完成确定结构的第一步—确定

晶格参数。

考虑二维晶体上的衍射，图 5是二维晶体点原

子的示意图。格矢 a1 和 a2 间的夹角 α≤90°。
如果给定的二维晶体的平面垂直于光束放置，

则晶体后面的屏幕上会出现周期性衍射图样，其极

大位置由表达式 q= h∙q1 + k∙q2 描述，h，k ∈Z 。通

过观察样品UC1-UC7来了解这种衍射图样。

B.1(1.0分)

求向量 q1 和 q2 的长度及其夹角 β 。结果用

图5中的晶体参数 a1 、a2 和 α表示。

样品UC1-UC4：最简单的二维晶体

图 6中是四个二维晶体 A、B、C、D。这些晶体

具有正方形晶胞，具有等长的垂直格矢。每个晶体

的晶胞中的黑色正方形不透光。晶胞 C 中 b' > b 。

晶胞D中两个黑色正方形完全相同，一个相对于另

一个向上，向右移动了半个格矢。

B.2(1.0分)

给出晶体A和D的衍射斑点( h，k )的结构因

子的模 ||F( )h，k 的表达式，用 a和 b表示。表达式

对除中心斑点( h = 0，k = 0 )以外的点都成立。

B.3(0.6分)

观察样品UC1-UC4的衍射图。通过实验确定

UC1-UC4 每个样品的晶格周期 aUC1 、aUC2 、aUC3 、

aUC4 。

B.4(0.4分)

对于UC1-UC4每个样品，在图6中找到相应的

晶体结构，并用图表和公式解释。

B.5(0.8分)

确定 b。

B.6(1.2分)

观察样品 UC5、UC6、UC7 的衍射图样。通过

实验确定每个样品的参数 a1 , a2 和角 α ，并解释用

到了衍射图样的哪些参量。

B部分主要研究的是二维晶体的相关参数。利

图5 以 a1 和 a2 作为格矢的二维晶体，

这些点表示晶体中原子的位置 图6 A~D的晶胞是正方形( aA > bB ,其他尺寸比未知)
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用平行单色光照射晶体，可以观察到周期性衍射图

样，通过分析衍射图样，可以确定多种未知样品的

晶体参数，以及与题目给出的晶胞的对应关系。

C部分：晶体的对称性(5.0分)

计算完晶胞的参数后的第二步是确定晶胞的

对称性。

对称性：理解理论

真实晶体的晶胞通常包含几个分子，它们之间

具有一定的对称性(图 7)。了解这些对称性有助于

简化确定结构的过程。晶胞的对称性导致相互对

称和系统性缺失。系统性缺失取决于 h 和 k 满足

一些特殊条件(图8)。

反射强度的典型对称性：

·关于某条直线的镜像对称。这条线称为对称

轴，由这条线的方程表示；

·m阶旋转对称性(用Cm 表示特定的旋转中心，

m ∈N )。当旋转 360°∙n
m

，n ∈Z 时，图像会复原。

图 9是一个二维晶体的衍射图，其格矢大小相

等( a1 = a2 )且相互垂直，图像仅展示了 ||h , ||k ≤2 的

部分。

C.1(0.3分)

给出旋转中心的 h和k 。对于给定的图像，旋

转对称阶 m 可能是哪些值？ 画出图像中所有可能

的镜像对称轴，并命名。

对称轴是一条直线，这意味着它可以表示为直

线方程：c1∙qx + c2∙qy = d ，其中 c1，c2，d 是系数。

C.2(0.2分)

写出上一任务中绘制的每个镜像对称轴的直

线方程。注意哪个方程对应于哪条线。

C.3(0.4分)

对于每个旋转对称和镜像对称，写下相应的记

号(旋转对称用 Cm ，镜像对称用方程)，以及出现该

对称元素时，强度 I(qx,qy)满足的方程。

C.4(0.2分)

写出衍射斑点 ( )h,k 和 ( )-h, -k 的强度满足的方

程，指出C.1中对应于这个方程的对称性，并做解释。

图10晶胞中的黑色方块表示不透光元素，白色

方块表示透光元素,晶胞2是由晶胞1对 x = 0轴做镜

像变换得到的，晶胞 3是由晶胞 1对 y = x 轴做镜像

变换得到的，晶体是4由晶体1平移( x1,y1 )得到的。

图7 晶胞具有 C4 对称：绕红色轴旋转 n∙90°，n ∈ Z ,晶胞会复原

图8 反射( h = 2n + 1，k = 0 )是系统性缺失

(注意：为清楚起见，此处省略了强度相对较高的反射 (0, 0)) 图9 二维晶体的衍射图
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C.5(0.4分)

使用结构因子的定义和对称性,分别求出晶体

2、3、4 的结构因子 f2(qx,qy) ，f3(qx,qy) ，f4(qx,qy) ，用
晶体1的结构因子表示。

C.6(0.5分)

分析图5中任意一个2D晶体。指出2D晶体中

旋转对称阶 m能取哪些值，说明原因。

对称性：实验观察

答题纸上给出了晶胞示意图 PG1-PG9。研究

了晶胞和衍射图样的对称性以及反射缺失后，将发

现它们之间的对应关系。

C.7(0.9分)

确定具有晶胞K、L、M、N、P、Q、R、S、T 的晶体

具有的对称性(答题纸中图)，画出镜像对称轴，在图

的下方标出其存在哪些旋转对称。

C.8(0.8分)

观察样品PG1、2、5、8 的衍射图样。这些样品

对应于晶胞K、L、M、N。确定这些衍射图样具有什

么对称性，找出它们与晶胞的对应关系。

衍射图样的对称性可以使用加法定则(复杂物

体的复振幅是该物体各部分的复振幅之和)以及对

称性如何改变复振幅的知识来计算。

C.9(1.0分)

观察样品 PG3、4、6、7、9的衍射。这些样品对

应于晶胞P、Q、R、S、T。找出样品和晶胞之间的对

应关系，利用公式和图表说明理由。

C.10(0.3分)

观察样品UC8的衍射图样。这个样品是晶体

吗？说明理由。

C部分主要研究的是晶体中的晶胞对称性。以直线

为对称轴的镜像对称和旋转对称。通过分析晶胞

结构和衍射图样的对称性以及反射缺失，确定对称

性的类型，以及它们的对应关系。

D部分：相位问题(5.0分)

当你了解晶胞的参数和晶胞的对称性后，就到

了最后一步——确定晶体的完整结构的时候了。

相位问题

当入射光被晶体散射时，可以使用下面公式

(傅立叶变换)计算复振幅：

F ( )q ~∫ ρ( )x exp (iqx)dx (7)

利用逆傅里叶变换可以得到：

ρ( )x ~∫F ( )q exp (-iqx)dq (8)

对于离散的衍射斑点，上面公式可以变为：

ρ( )x ~∑ ||F ( )q e
iφ
∙ exp (-iqx) (9)

上式是对所有衍射斑点进行求和。实际上只

要对强衍射斑点求和就可以，因为它们的贡献是最

大的。

实验测量的强度 I ( )q 只能确定结构因子的模

||F( )q ，但不包含相位信息，因此无法直接从强度计

算 ρ( )x 。这个问题称为相位问题。

解决相位问题的常用方法是获得一些近似的

初始相位，然后计算出 ρ( )x ，再使用得到的 ρ( )x 更

新相位，并重复此过程直到得到满意的结果。

有几种方法可以用于获得初始相位。其中之

一是假设有一种已知结构的晶体，并且已知的晶

体和未知的晶体在结构上是相似的。在这种情况

图10 通过对晶体1进行不同对称操作得到的晶体2、3、4
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下，可以使用已知晶体的相位作为未知晶体的初始

相位。

有三种不同的二维晶体：MR0,MR1,MR2。它们

的晶胞由 4 × 4 的不透光 ( )ρ = 0 和透光 ( )ρ = 1 的方

块组成。已知MR0的晶胞结构(图11)。MR1的结构

未知(应该是图 12中的一种)，MR2的结构未知(具

有7个白色透光方块)，它们的结构与MR0非常接近。

使用上面的方法，确定 MR1 和 MR2 的结构。

图 13 给出了 MR0 ||h , ||k ≤2 衍射斑点的相位。提

示：在较高精度下，ρ( )x 的虚部可忽略，这意味着只

考虑每项的实数部分就足够了。

D.1(1.0分)

用强度 I0 的入射光照射晶体MR0或MR2，给

出0级衍射斑点的强度。

D.2(2.0分)

确定MR1的晶胞结构，说明原因。

D.3(2.0分)

确定 MR2 的晶胞结构。MR2 的结构类似于

MR0，只是两个不透明的方格变成透明的方格。

D 部分主要研究的是相位问题。通过实验测量的

强度只能确定结构因子的模，要想确定晶体结构，

还需要相位信息。本题的关键是利用已知晶体

MR0 的相位确定结构上类似的未知晶体 MR1 和

MR2的结构。

样品

采用如下方法用激光照射样品。放置样本，使

标题(英文标题)位于玻璃片的顶部并从左到右阅

读。在这种情况下，激光应该在玻璃片前面，观察

屏幕应该在玻璃片的后面(图14，图15)。

强度探测器

要测量强度，请根据图16、图17所示的电路图

连接电路。在这个电路中，流过二极管的电流与入

射光的强度成正比。

注意连接的极性。在电池组上，红线为正极。

默认情况下，使用 10 kΩ电阻，测量强度非常小时，

用200 kΩ电阻。

要使用连接器(图 18)，请执行以下操作。抬起

杆，将电线插入连接器，放下杆。所有三个连接点

都相互连接。

把激光器安装在光具座8上。用一个大夹子控

制激光器的开关。如果你需要让激光束变得更窄，

可以用胶带把激光孔密封起来，然后用针在上面打

一个洞。如果你想降低激光强度，可以用衰减片，

可以参考图19。

警告!直接暴露于激光束对眼睛有害。不要将

激光束对准自己或他人。不使用激光时要关掉。

警告!锋利的针很危险：容易受伤！小心使

用。不使用时，将针头放入保护套中。

本题是一道衍射实验题目。我们常见的衍射

实验中，使用小孔、大头针、光栅，而本题中则使用

图11 MR0的晶体结构(白色方块透光，黑色方块不透光)

图12 MR1可能的晶胞

图13 MR0|h|,|k|≤2衍射斑点的相位
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晶体，通过激光照射晶体，得到衍射光斑。为了方

便理解，最初使用了光栅。在阅读文字说明时，刚

开始可能无法完全弄懂。可以先将理论的说明通

读一遍，再对照给出的元器件阅读实验操作部分。

根据具体的操作说明，进行实验，在实验操作过程

中，可以对理论部分加深理解，理论的理解有助于

实验的完成。

晶体：晶体(crystal)是由大量微观物质单位(原

子、离子、分子等)按照一定的规则有序排列的固态

物质，图 20是某种晶体的照片(采用具有超高分辨

率的透射电镜观测)。由于微观粒子的规则排列，

图16 强度探测器

图17 强度探测电路

图18 连接器示意图

图14 实验器材，左上部分用于光强测量器材清单：1)万用表，2)带磁铁的光电二极管，3)电池，4)10 kΩ和200 kΩ的电阻，

5) 4个连接器，6)电池座，7)红色激光器(波长为630 nm)，8)光具座，9)针，10)胶带，11)螺丝刀，12)直尺，13)2个大夹子，

14)卷尺，15)带有样品的玻璃片(“Diffraction grating”,“Unit cell”,“Plane group”,“Molecular replacement”)，

16)衰减片，17) 4个小夹子，18)样品座(需要组装)，19)坐标纸，20)卡纸，21)带磁性的平板

图15 样品放置和照明示意图
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用X射线照射，可以得到衍射图样，利用这个方法

可以鉴定晶体。

晶格、晶面、晶胞

(1) 晶体粒子与格点：组成晶体的原子或分子

或离子，称为晶体粒子，晶体粒子在空间中按照一

定的规则有序排列，并在其平衡位置(称为格点)

做热运动。图 21中的小球就代表组成晶体的晶体

粒子。

(2) 晶格：为了形象地表示晶体中原子(或分子、

离子等微观的晶体粒子，为了叙述简便，下面都用

原子来指代)排列的规律，可以用假想的线将这些

原子连接起来，构成有明显规律性的空间格架或空

间点阵。这种晶体中原子有序排列规律的空间格

架叫作晶格，又称晶架。图21就是晶体的晶格。

(3) 晶面：晶体内部的原子有规则地在三维空

间呈周期性重复排列，外形上表现为一定形状的几

何多面体。组成某种几何多面体的平面称为晶面。

(4) 晶胞：由于晶体中原子的排列是有规律的，

晶格中的任何一个完全能够表达晶格结构的最小

单元，叫作晶胞。晶胞是组成各种晶体构造的最小

体积单位，能完整反映晶体内部原子或离子在三维

空间分布的化学-结构特征。图21中的一个立方体

就是一个晶胞。

(5) 晶粒：许多取向相同的晶胞组成晶粒。晶

粒的尺寸一般在1~10 nm，最大的可达100 nm。

(6) 单晶与多晶：晶体又分为单晶体(如石墨、云

母、水晶、金刚石、冰)和多晶体(如各种金属、岩石)，

多晶体其实是很多小单晶体的晶粒组成的。所有

的晶胞取向完全一致的晶体为单晶，常见的单晶有

单晶硅、单晶石英。由取向不同的晶粒组成的物

体，叫作多晶体，最常见到的一般是多晶体。

* * * * * * * *

欢迎读者朋友参与“物理奥赛”系列专栏的有

奖竞答活动，并在答案公布前将您的解答发送至

aosai@ihep.ac.cn 邮箱。对于参与并答对每期题目

的前20 名读者，编辑部将赠阅1年《现代物理知识》

杂志。

图21 晶体的空间点阵示意图

图19 利用大夹子保持激光器开启，使用胶带和针控制激光束大

小，使用衰减片降低激光强度的示意图

图20 晶体中分子的有序排列
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