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摘要晶体缺陷空间方位的确定是晶俸缺陷研究中的一个重要问题。前人曾提出多种确定晶体缺陷空间方位的

方法，但都是利用单色光，并且需要精确调整晶体的方向，实现条件比较苛刻。作者提出了一种利用同步辐射

白光确定晶体缺陷空间走向的方法，比前人提出的方法简便、适用，不必精确调整晶体的方位，实验中容易实

现。本文介绍了这种实验方法的具体算法并分析了误差的大小。
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晶体中缺陷的三维分布是晶体结构与缺陷研究

的一个基本问题。最早由J姐k．mson和L釉g I101提

出了立体对貌相法来确定缺陷的三维分布。它是拍

摄(hl【1)和(1ll【1)两张透射投影貌相图，然后借

助于立体显微镜来研究其中的缺陷。但是(hkl)照

片的获得比较麻烦，它需要在摄取一张(hkl)衍射的

貌相图之后，将晶体旋转2日角，再拍摄一张(hld)的

衍射图。由于晶体中的缺陷在两张貌相图上的投影

是不同的，这种投影的差别类似于用肉眼从珞微有

些差角的两个方向观察物体。因此两个投影图形成
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圈l衍射斑点平面位置与衍射晶面法线的
极射赤平投影关系示意图
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了一个立体对，可以借助于立体观察镜来研究其中

的缺陷。HarutaⅢ采用让样品围绕衍射矢量旋转一

小角度拍摄一系列照片的方法来获得样品的立体形

貌象。Medrano和Ohle一”1提出采集一系列距离很

近的截面形貌象来确定缺陷三维分布的方法。最近，

hdwigl01提出了一种形貌一断面扫描三维呈象方法。

以上方法均采用单色光源，需要精确调整样品的方

向。作者提出了一种利用同步辐射白光确定晶体缺
陷的计算方法”一J。利用此方法一次可以获得多个斑

点的形貌象，不必拍摄晶体特殊取向的形貌象，比

前人采用的方法效率高，实验中容易实现。本文给

出了利用白光形貌术计算晶体中缺陷空间取向的具

体计算方法。

1计算方法

1．1 斑点间的相互关系

假设利用同步辐射白光所拍摄的某一晶体的形

貌象如图1所示。图中D点为透射斑，口l和曰2为

其中两个衍射斑，它们的极坐标分别为曰。僻。，咖)和

丑2(＆，咖)，衍射面法线球面坐标分别为Pl(p1’九1)和

P2(p2，蚴，则曰l与PI之间的关系为

”900一}tg。鲁 (1)

九l=啦一180。 (2)

其中pl为P1矢量的极距角，Rl为Bl点与投影

图中心D点的距离，D为样品与底片的距离。

利用正弦定理，可以推导出Pl、n二者之间的

夹角啦2为(见图2)

第一作者：于万里，男．1959年出生，1995年于东北大学获博士学位，教授。斑从事材料晶体缺陷研究

收稿日期：2002_Io．17

   



核 技 术 第26卷

圈2衍射晶面法线空间关系示意图
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cosoh2=cos_DI cosp2+

sinPl sinp2 cos(籼1-怔) (3)

cos口12；cospl cosp2十

sinpl sir忱cos(咖-妒2) (4)

将(1)代入(4)，得

cos％叫nc≯争幽c≯鲁)+㈣
cosc≯’》州}ts。1》c刚，吨)。
利用式(5)可以求出二斑点之间的夹角a-2。根据

斑点之间的夹角，可以确定斑点指数。指数标定后，

每一个斑点的空间位置与该斑点衍射面法线的球面

坐标Pl_慨，知)和衍射斑点的极坐标县胛“妒f)一一对
应。

1．2 晶体取向的计算

c(pc，仉)。实际计算时，需用3个或3个以上斑点列

出联立方程组来计-算晶轴的球面坐标，因为只用两

个斑点计算的晶轴方向具有1800不唯一性，不能

唯一确定晶轴的方位。

13 斑点投射方向的计算

斑点的投射方向指的是衍射束相对于晶轴的取

向。对于极坐标为(墨，∞的衍射斑点最，其投射方向

的球面坐标为(培二}，口，)。由于晶轴的球面坐标已

求出，因而，利用公式(3)可以求出任一斑点的投

射方向与晶轴n、6、c的夹角啦、芦I、嚣。与矢量Bf

垂直的面指数Ph为(cos嘶，cos屈，cos，})。

1．4 缺陷象在斑点上平面方向的确定

实验中一般使用平板底片，因此底片上各个斑

点的象相当于样品在底片上的正投影。在一个斑点

上，根据某一线性缺陷的象只能定出这个缺陷在该

斑点平面上的方向。对于某一缺陷d，它在斑点上

的极距角p永远为900。若d的象在斑点1和斑点2

上的平面方向分别为fl和如，方位角为锄和耙，则

它们的球面坐标为(90。，卉1)和(90。，锄)。将三个晶

轴和f。、f2的球面坐标分别代人公式(3)，可以求

出ll、如与三个晶轴的夹角z11、z12、f13和f2I、如、

b。与^、如垂直的面指数分别为

PJl=(cosfll，cosfl2，cosfl3) (8)

，k=(cos如1．cosj22，cosb) (9)

晶体衍射斑点的指数标定出来之后，事实上晶

体的空间取向就已经确定了。但是，为了计算晶体

内缺陷的方向，仍然需要将晶轴的空间取向计算出

来。

考虑一般情况。设某一矢量玩的方向指数为

【“0v0¨们。任选两个已经标定指数的斑点口·[H-v-wl】

和毋【“2v2w2】，二者的球面坐标为尸l(p1，札j)和 田3合成金刚石晶体D3的同步辐射衍射斑点图303‘3

P2(p2，位)。设凰的球面坐标为，议阳钿)，根据公式 №．3 11le s”c㈣mdi撕on础瞰don phot0聃ph 303-3
(3)可以列出：

0f 8yntll。812cd di4加“dD3

cos∞o=cospl cospo+ l-5 缺陷空间走向的计算

⋯．， ．翼1竺2：“‘如”㈨
(6’

如果斑点l和斑点2投射方向分别为，I、，2，与

。“锄2：篓：竺十n。。 m =者圣i磊菖面捂薮≥。、‘夏务j焉⋯’+‘
sinp2 sinpDcos(妒吐-如) (7) 一’骨世且刖阴删川私～1、川川"7 ⋯．

式中∞o和。锄为玩与口l和玩的夹角。分别用
Prl2【c“nh c0”lh c0”13’ !!寥

鼎婴：裟氅黯黑2’n絮絮慧凳 则等X爵茎篙赛誊：为；
uD

求出三个晶轴的球面坐标口(p口，九)，6(m，籼)和
⋯1“、⋯1”28”“1”““
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"[P-：
1cosfl2

3 cosll

3 cosf儿

鼬：涮】 ∞，

同样，与r2、12同时垂直的矢量n2为：

炉唯乏篡小黢三笠

Icos r2t
cos

r2：I J cts，

lcos屯I cos如2『
一

与缺陷d的走向垂直的晶面n的指数为

IIc08^3 cos‘lj Icos‘l cos‘2

n=临乏嚣纠础篡乏
IIcos f23 cos，2l『 lcos，2】 cos，22

‘l cost2

‘l cos‘2

吃l cos吃2

f21 cosf22

cos‘3

cosfl3

cOs吃3

cosk

‘2 cos‘3

‘2 cosfl3

，22 cos，23

k cosf23

Icos‘3

lcosfl3
Icos饧

Icos，23

cos‘1

cosfll
cos r21

cOsZ2l

平面^的法线方向即为缺陷d的走向。

2实例

图3和图4为合成金刚石晶体D303的同步辐

射衍射斑点图。图4晶体取向相对于图3绕直立轴

逆时针旋转180。。D303主要由立方体f J00}、八

面体(1“l、菱形十二面体{llol和四角三八面体

f311}组成。实验在北京正负电子对撞机同步辐射实

验室形貌站完成。实验采用透射劳厄装置，图3、

图4样品与底片距离分别为36．9IlllII和30．3Ⅻ。曝

光时间4s。免双面成象造成的影象重叠，采用了单

面显影技术。

将图3、图4各个斑点放大，即可得到晶体的

形貌相。图5为图3、图4中部分衍射斑点的放大

象。图5(a，为图3中JlI斑点的放大象，衍射矢

量g=【lll】；图5(b)为图4中220斑点的放大象，

衍射矢量g=【220】．图5(c)为图4中220斑点的放

大象，衍射矢量g=【220】。从图中可见由晶体中心

向上有一束黑色的线状缺陷象，记为d-。根据缺陷

象的特征可以确定，这是一组位错象。我们以这一

束位错走向的计算为例，说明晶体缺陷的具体计算

方法和步骤。

田4合成金刚石晶体D3的同步辐射衍射斑点图303．6

№．4 Thc syndlr0呐n radia曲n di仔‰don photo辨ph 303-6
ofsyn吐le耐zcddiarnondD3

衍射图303-3和303—6中各衍射斑点的极坐标

(啦尺)、衍射面法线球面坐标(风如)、衍射斑点

投射方向球面坐标(mA)如表l所示。分别将两

个衍射图各衍射斑点的晶面夹角和球面坐标代入式

(6)、(7)，采用数值解法求解此联立方程组，解出

晶轴的球面坐标如表2所示。利用公式(5)，计算

出dl在图5中各个斑点中的平面方向(p，≯)如表

3所示。

圈5衍射图303-3、303．6中部分衍射斑点的放大象
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表1衍射斑点的极坐标，面法线的球面坐标和斑点投射方向的球面坐标

1曲Iel P0l盯c∞rdj皿t幅ofthe mm删叩ab in可豫．3 and
印herical c∞H岫t鹳0ftheirⅡon阻Iandtk spdbp咖ecti哩dir氍廿。珊

303—6

13l

311

220

313

113

．35 3

—168

123．O

59．7

25．1

142．4

108．5

1749

—148．5

—80．0

一“5．6

—34．1

36．3

1．8

3．35

224

405

5．27

3．62

3 29

2 27

2．43

4．03

4．26

3．“

5 63

77．00

68 88

74．37

66．17

62 50

“．96

66．32

71．58

7n64

63．47

62 71

65 69

5914

l“．7

12．O

303．0

239．7

205．1

3224

288．5

354．9

3L5

100．O

64．4

145．9

216．3

26．00

4224

31 26

47．66

55．00

5007

47．36

36．84

38，73

53 06

54．57

48．63

61．71

．35．3

—168．0

123．0

59．7

25．1

142．4

108．5

1749

-148．5

-80．0

—115．6

—34．1

36．3

订3 ．5．4 6．08 58．24 174．6 63．51 ．5．4

裹2 3略．3、3∞-6衍射田■轴的球面坐标

塾些!些型竺竺些塑匹坚型壁堕丝竺!型鲤!堕业坠!型塑：! 一

衍射图号Name of diI孰tcd top0卿h 303-3 303‘6

球面坐标sph甜cal coordinates p 妒 p 妒
———————H+_———————————————————————-———-H-____———————————，————___-●__—_—————————————●，—●__—-——————————h___—_————————————————一●——_—————————_—__●_’●一

【1001 102．22 267．80 91．67 284．07

【0lO】 14l 29 12．95 51．91 13 29

0001】 53．5l 348．70 38．16 196m

选择图5中的三个斑点计算dl的空间取向。先

利用公式(5)求出各衍射斑点投射方向与晶轴的夹

角，计算结果如表4所示。将各斑点的投射方向和

d。在斑点上的平面方向与晶轴的夹角带人公式

(14)，可以得到d-在晶体中的空间走向，计算结

果如表5所示。

实际计算时，采用了多对斑点进行计算，表5

只列出了其中两对。计算结果表明，d1与a、6、c

三个晶轴的夹角分别为0。、90。、90。．即平行

于f100】方向。利用不同的斑点对计算的结果误差在

lo以内，说明这种计算方法在计算晶体内部缺陷走

向时精度能够满足要求。

Ⅲ一们
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衰3 dl在田303-3、303·6中的平面方向计算

望坐!!型型些竺堕些坚些壁塑坚!!垫些垦!璺鲤吐丝坐墨l筮鲤塑!：!
球面坐标sph耐cal coordirIates 与晶轴夹角ArIgl髂t0 thc∞％tal axis

d1的平面方向Pl锄距di|础nofd
p 咖 n 口 y

裹4图5中各斑点的投射方向计算

1曲k4 c|IkIll吐‘哺0fthe蜘lisd∞mre幽nof山m州叩ohlnng．5
斑点投射方向与晶轴夹角

斑点指数Ind“0f血espots AIlglcs be‘w蹦1血c砌8sion di删蚰ofth。difm6‘edspots粕dth。8糙8

a 卢 7

裹5 dI在■体中的空间走向计算

翌堂型塑堡塑塑塑堕!!塑些翌型婴
参与计算的斑点 dI与晶轴夹角(。)Angh be附e锄dl如d血c ax嚣伽degr∞)

慨ced spob usedinthe calcul蚵on 口 口 7
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Calculati蚰of crystal defects direction with white synchrot∞n ramation

YU Wanlil TIAN YhliaIl2
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AbsIr哪 Calcllladng廿le direc廿on of crystal def＆擂is an essendal task in tIle crys【al research．Some pfcViously
usod眦thods nced nlonochr。ma6c x一瑚咿radi撕on，锄d the cryscal o^entadon should be adjusted precisely The

autllors proposcd a ncw me山0d not long ago，in which white syⅡchro咖radia吐on w勰used inste8d of the
monochmmadc mdi撕on柚d t11e crys‘al o^entadon nee血’t to be adjusted The calcul“ng metllod is主IlⅡuduocd iIl

detail锄d t11e calculadon ermr is esdrrmted
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