
Thắc mắc về nội dung: thanhlam1910_2006@yahoo.com

Bài tập nhiễu xạ tia X dạng I  (áp dụng cho hệ tinh thể lập phương).
Cho một ảnh thu được từ phương pháp nhiễu xạ bột tia X như sau:

Xác định chỉ số Miller của các họ mặt cho các vạch nhiễu xạ đó v à hằng số mạng của tinh
thể. Chất đang nghiên cứu thuộc loại mạng nào?
Cần biết: 1)Chuỗi  s=h2+k2+l2 tương ứng với các số h, k, l khác nhau là chuỗi số đặc
trưng cho từng loại mạng tinh thể.  Cụ thể là:

 Mạng lập phương đơn: 1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 16,…..
 Lập phương tâm khối: 2, 4, 6, 8, 10, 12, 14, 16, ….
 Lập phương tâm mặt: 3, 4, 8, 11, 12, 16,….
 Lập phương kim cương: 3, 8, 11, 16, …..

2) Mỗi loại mạng có các mặt mạng cho nhiễu xạ cực đại khác nhau.
 Mạng lập phương đơn: cho phép tất cả phản xạ từ các mặt (hkl).
 Mạng lập phương tâm khối: chỉ cho phép các phản xạ từ các mặt có tổng chỉ số

Miller là số chẵn, tức là h+k+l=2n.
 Mạng lập phương tâm mặt: chỉ cho phép các phản xạ từ các mặt có chỉ số

Miller hoặc đều chẵn hoặc đều lẻ.
 Mạng lập phương kim cương: Cho phép các ph ản xạ từ các mặt có chỉ số

Miller hoặc là tất cả đều lẻ hoặc tất cả đều chẵn v à tổng của chúng chia hết
cho 4.

Hãy xét một số ví dụ cụ thể:
Ví dụ 1: Đề thi tháng 22-6-2005
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Lập bảng như sau:

Chúng ta đã nhân 3 cột 1
22 sin/sin   để được chuỗi số s  trùng với chuỗi s của mạng lập

phương tâm mặt (nhân sao cho được chuỗi gồm các số tròn).
Ví dụ 2: Câu 1, đề thi ngày 27-3-2007
Sau khi dùng thướt đo trên ảnh nhiễu xạ, ta xác định được các góc 2 theta và lập bảng
như sau:

Ví dụ này tương tự ví dụ 1.
Ví dụ 3:
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Kết luận: Qua một loạt các ví dụ, chúng ta có thể thấy đ ược phương pháp chung để giải
bài toán loại này là:
-Bước 1: Tạo một bảng có dạng như sau:

-Bước 2: Tính các cột 2sin , 1
22 sin/sin   một cách dễ dàng.

-Bước 3: Các phần tử trong cột s có thể trùng với các phần tử trong cột 1
22 sin/sin 

hoặc bằng một bội số nguyên lần chúng. Do đó, khi tính cột 1
22 sin/sin  , nếu chuỗi số

nhận được không trùng với chuỗi số s nào của các loại mạng th ì chúng ta phải nhân 2
hoặc 3 chúng để được chuỗi số trùng với chuỗi s của các loại mạng nh ư đã nói ở trên.
-Chỉ số Miller được tính trên cơ sở đã biết s và biết các họ mặt nào có khả năng cho tia
nhiễu xạ.
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