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X‐RAY DIFFRACTION



66واحد بلوري نايلون 

استر پل بلوري واحد
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و مواد بلوريايكسپرتوتاثيرات متقابل 
‐ديفراكسيون‐پراش• يونپرش ر ي
•German physicist: von Laue (1879‐ 1960)
تكراري كم و مشخصي قرارفواصلهبدر بلورها اتمها•

.اندگرفته ر
.استمغناطيسي الكتروموجماهيتدارايايكسپرتو•

ل لفا ط ا ا ا كا اا پس .استايكسپرتواتمها  تقريبا برابر طول موجفاصله•
 .ايكس شوندپرتوبلورها بايد موجب پراش
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DIFFRACTIONپراش
• English Physicists: W. H. BRAGG (1862‐1942) , W.L. 

BRAGG ( 1890‐1971)BRAGG ( 1890 1971)

راKCl, NaCl, KBrساختارسا دهروابطيوپراشازاستفادهبا•
.شناختند
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مخرب و سازنده سازنده(تداخل )غير )غير سازنده(تداخل سازنده و مخرب
Constructive interference occurs only when the path difference of the scattered 

f i l f i l i l f h l h f hwave from consecutive layers of atoms is a multiple of the wavelength of the x‐ray.

λ/2

Constructive Interference     Destructive Interference
In Phase Out PhaseIn Phase Out Phase
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  دو موج باعثراهاختلاف
فاز دداختلاف گ م .ميگردداختلاف فاز

اختلاف فاز موجب تغيير
.دامنه ميگردد

تنا نهشدت دا جذ ا با مجذور دامنهشدت متناسب
است
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.پرتو ايكس در اثر برخورد به يك ماده بي نظم پراكنده مي گردد

پرتو ايكس

ماده بي نظم
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.در برخورد پرتو ايكس به صفحات يك ماده بلوري پراش اتفاق مي افتد ي ق پرش ور س و پر ور ر ر

دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 9



به دست آوردن قانون براگ
X‐ray 1X‐ray 2  تداخل سازنده فقط وقتي اثفاق

مي افتد كه اختلاف راه نوري دو 
:پرتو مضربي ازطول موج باشد

nλ = AB + BC 

AB=BC

nλ = 2AB

Sinθ=AB/d

AB=dsinθ

nλ =2dsinθ

n – integer, called the order of diffraction دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 10



BRAGG LAW
اا ط كط منعكسهبرخوردي، خط عمود بر سطح جسم ، شعاعشعاع•

.دارندصفحه قراريكهمه در

اكاگ• اخف اا اش اشك آ آن پراش  كه برايبين شعاعيداد زاويهرخديفراكسيوناگر•
.تاس هميشه برابرو شعاع اصليافتادهاتفاق θ2

باشدپس بايدچون                       • 1sin <θd2<λ
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Wide Angle X‐ray Scatteringg y g

WAXSزيادزاويهايكسپرتوپراش•  WAXSزيادزاويهايكسپرتوپراش
λθ nd =sin2

λ1 =→= dn
θsin2

1 =→= dn

?207.0 0 =→=→= dA θλ
ا ك ل ا ف ا ا ك

1.02A

12

تكرار با فواصل كوتاه
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Small Angle X ray ScatteringSmall Angle X‐ray Scattering

 SAXSكمايكس زاويهپرتوپراش•

?170 0 dA θλ 20.05A?17.0 0 =→=→= dA θλ
ا بلندفواصلباتك

20.05A

بلندفواصلباتكرار
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پراشروشهاي پراشروشهاي
λθ nd =sin2

.استو         ثابت متغير                     (Laue)لائو  روش -1 λθ
وچرخانبلورروش-2 .استمتغيرثابت λθ .استمتغير         ثابت و       چرخانبلورروش2 λθ
.استو              متغيرثابت             روش پودري-3 λθ
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L M th dLaue Method

نمونه فيلمفيلم

منبع بعمنبع

Back reflection Transmitted method

عكس حاصل از
15

نيوميآلم
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بعضي دستگاه ها مجهز به دتكتور دوبعدي و يا فيلم هستند و •
در اين. مي توانند از كل پرتو متفرق شده تصوير تهيه كنند

حالت نيازي به پودر كردن و يا خرد كردن الياف نيست و الياف  
رضمعمولا روي يك قاب مخصوص پيچيده مي شوند و در معرض   م ر و د و مي پيچيده وص م ب يك روي مولا م

.پرتو ايكس قرار مي گيرند
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اليافپراشعكسهاي از حاصل حاصل از اليافپراشعكسهاي

شيشهالياف asbestoseاسبستالياف

كاملا بي نظم17
asbestoseاسبستالياف
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ARDIL

پشمش

Hempابريشم
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High tenacity 
viscose rayon

Standerd Viscose Cotton

viscose rayon

Fortisan
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چرخان بلور روش بلور چرخانروش
ل فيلمف

نمونه

پرتومنبع 
رنگتك )هگزاگونال(كوارتزعكس از بلور

دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 21



روش دباي شرر

روش پودري

Xا Diff ti (XRD) X‐ray Diffraction (XRD)روش پراش سنجي
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.بايد تعيين شودθ2براي بدست آوردن داده هاي تفرق، زواياي مخروط هاي تفرق،

Debye Scherrer Camera

دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 23



FilmX‐ray

Debye Scherrer camera

يك فيلم  . پرتو متفرق شده يك مخروط تشكيل مي دهد. يك نمونه پودري شامل صدها بلورينه مي باشد
در اثر برخورد هر مخروط با فيلم، خطوط تفرق روي فيلم . دايره اي براي ثبت طرح تفرق استفاده مي شود

ند ش ل ندا ش د د ل ف ر ها ا ك ر ه ط خط ا . اين خطوط به صورت كمان هايي روي فيلم ديده مي شوند.حاصل مي شوند
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Debye-Scherrer methodDebye-Scherrer method

2θ = 180° 2θ = 0°

2θ2θ2θ 2θ12θ22θ3

.محاسبه مي شود ሺdሻدر رابطه براگ، فاصله صفحات در شبكه  θبا جايگزين كردن مقادير •
.قابل محاسبه است) مانند حساسيت فيلم(شدت پيك هاي تفرق روي فيلم نيز با داشتن مشخصات فيلم •

λ=2dhklsinθhkl
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د بي شرربا دستگاهحاصلعكسهاي ي رربله بي

مس

تن تنگستنتنگ

روي
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SIEMENS DIFFRACTOMETERSIEMENS DIFFRACTOMETER
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XRDروشپودري XRDروش پودري
آشكارساز

θ2θ2
θمنبع

θ
θ

θ
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A Modern Automated 
X-ray Diffractometer

X‐ray Tube Detector

Sample stageSample stage

Cost: $560K to 1.6M دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 30



Powder Diffractometer
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برايطيفحاصل ديفراكتومتر SiCاز SiCاز ديفراكتومتر برايطيف حاصل
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هااندازه ها(بلورينه )ميسل Iميسل ها(بلورينه هااندازه( maxI

B
فرمول شرر

9.0t λ
=  ت

شد

B
1 I)cos( BB

t
θ ت max2

I

θ2
اندازه باريك ميشودبزرگ شدنباپراشزاويهشدت بر حسبهايمنحني
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شاخصتبلور يا صد در تعيين در صد يا شاخص تبلورتعيين

60

I
100% ×=

∫
∫cryst

cryst

40
50I

100% ×
∫ total

cryst

20
30 c

ca
cIndexC
+

=.

0
10

θ2
a

ca +

0 10 20 30 40θ2

دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 36



پراش از حاصل ايكسپرتواطلاعات ايكسپرتو اطلاعات حاصل از پراش
مشخصات سل واحد-صفحاتفاصله•
ور.درصد تبلور• ب ر
.بلورهايافتگي گيري يا آرايش جهت •

هاينهاندازه بلور•
كم،از• زاويه در گيري زيادتكرارها،(SAXS)اندازه فاصله -با  با فاصله زيادتكرارها،(SAXS)اندازه گيري در زاويه كم،از

ورقه ها به دست مي آيد -اندازه قطر فيبريلها
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درصد تبلور

VVV

حجم كل حجم مناطق بلوري
حجم مناطق بي نظم

ac VVV +=

mmm +=

جرم كل جرم مناطق بلوري

نظ acناطق mmm += جرم مناطق بي نظم

aacc VVV ρρρ +=
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آرايش بلوري
آرايش بلوري از عكسهاي پودري كه الياف در راستاي  •

.مشخصي قرار گرفته اند به دست مي آيد ي ي ب ر ر ر ي

φ 2/)1cos3( 2 −= φcfφ )( φcf

2
π

∫
= 02

sin.cos)(
cos

φφφφ
φ

dI

∫
2

sin)(

cos π

φφφ

φ

dI∫
0

)( φφφ

cf      =بلوريضريب آرايش
=صفحات مشخصايكس برايشدت اشعه40 I دکتر مصطفی يوسفی - ساختمان فيزيکی الياف 



XRD Pattern

Significance of Peak Shape in XRD

1. Peak position

2 Peak width2. Peak width

3. Peak intensity3. Peak intensity
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IntensityIntensity

2 Theta
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