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从光栅衍射到现代纳米晶体观测技术

胡　泊　孙祖尧　崔凤全
（上海海事大学文理学院物理教研室，上海　２０１３０６）

摘　要　本文从工科大学生现有的光学物理基础知识出发，拓展了大学物理教学内容，逐渐深
入介绍现代科研纳米观测技术、Ｘ射线衍射以及电子衍射。以开阔大学物理教师的视
野为目的，为大学物理教师更好地理解电子衍射和Ｘ射线衍射提供帮助，利于教师在
工科大学生现有物理基础上讲解现代科研技术，把前沿科学引入教学，把最新科技知
识传授给学生，也可以实现教学与科研相长，培养学生的科学素养，以此让学生认识到
基础物理学习的重要性，认识到大学物理是前沿科学研究和工程技术的基础，从而提
高学生学习大学物理的兴趣。
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　　工科院校开设的大学物理，多为基础课和通
识课，其目的是为了让学生了解掌握物理基本知
识，为以后专业知识的学习打下基础。为了更好
地拓展学生的视野和丰富教学思路，很多人提出

了各种新方法［１－４］。有人提出“以科研促进教学，

以教学带动科研”的教学思路［５］，把教学与当前
学科的最新科学技术研究进展联系起来，让大学
物理基础性知识和正在进行的对未知探求的前沿
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科学融会贯通使学生对科技产生兴趣，从而体会
到大学物理基础学科的重要性。本文将从基础光
学衍射光栅出发逐渐深入探究超薄晶体薄膜测量

技术，分析其衍射原理，重点介绍电子衍射和Ｘ射
线衍射为何是镜面反射式衍射，并列举说明科研
中Ｘ射线常见的缺级以及电子衍射斑点图像解
析，以方便大学教师为工科学生在大学物理学习
的基础上扩展讲授前沿的纳米科技探测手段。

１　纳米测量技术原理

随着电子技术的发展，电子器件开始朝着小
型化、微型化发展。纳米电子器件一般在单晶基
片上生长多种纳米薄膜，然后利用各种刻蚀技术
处理成尺寸为纳米量级的器件。纳米薄膜的生长
质量与结构严重影响着纳米器件的功能，探究晶
体的结构和外延薄膜的质量就很重要。对于纳米
晶体和薄膜来说它们都是由原子的规则排列组

成，如图１所示。晶格原子规则排列类似于光栅
常数较小的三维立体光栅，我们可以通过衍射的
方法来探究晶格原子间距以及周期性特点。衍射
光栅是工科学生在大学物理学习中的重点内

容［６］，由于光栅狭缝的尺寸比拟于可见光的波长，
符合光的衍射定律就会在光屏上形成衍射谱线。
平行光垂直入射光栅其谱线的位置满足光栅方

程：（ａ＋ｂ）ｓｉｎθ＝±ｎλ，ｎ＝０，１，２，…。式中ａ代表
狭缝宽度；ｂ代表障碍物宽度；ａ＋ｂ称作光栅常
数；θ为衍射角代表条纹位置；ｎ为明条纹级数；λ
为波长。另考虑单缝衍射，若同时满足光栅方程
和单缝衍射暗纹方程ａｓｉｎθ＝ｎ′λ，则光栅的衍射条
纹会出现缺级。可根据对应的衍射谱线计算光栅
常数的值，使得光栅具有光谱分析等的作用。
由大学物理知识可知，可见光波长与衍射光

栅狭缝的尺寸可比拟时产生衍射现象。对于由周
期性排列的原子组成的长程有序晶体来说，能产
生衍射效应的不再是可见光，而是与原子间距量
级相当的波长较短的射线。现代纳米测量技术测
量晶体以及薄膜结构最常用的波是Ｘ射线以及电
子物质波，从电磁波谱上可以看出Ｘ射线波长靠
近原子间距［７，８］。从波粒二象性学说上看，粒子具
有波动性，其波长λ与动量ｐ 之间的关系满足公

式：ｐ＝Ｅｃ＝
ｈν
ｃ＝

ｈ
λ
，式中，ｈ为普朗克常数；ν为波

动频率；λ为粒子波波长；Ｅ为粒子动能。假设电
子在电压为Ｕ 的电场下从初速为零加速运动可得

到速度ｖ，则ｅＵ＝１２ｍｖ
２＝ｐ

２

２ｍ
，所以λ＝ｈｐ ＝

ｈ
２槡ｍｅＵ

，式中，ｅ为电子电荷；ｍ 为电子质量。当

加速电压Ｕ 不太高，ｖｃ（ｃ为真空中光速）时，ｍ
为电子的静止质量。将ｈ，ｅ和ｍ 各值代入上式，

可得λ＝１．２２５
槡Ｕ

，这就是德布罗意公式［９］。该式中

加速电压Ｕ 的单位为Ｖ，电子波波长λ的单位为

ｎｍ。当电子的加速电压为１ｋＶ，根据德布罗意公
式可以得到电子束的波长λ＝０．０３８６６ｎｍ。也就
是加速电子可以获得比拟原子间距的物质波。电
子波也可作为一种波，在晶体原子间产生衍射和
干涉现象。现在介绍当Ｘ射线和电子物质波入射
到原子周期排列的块状晶体或者纳米薄膜上时，

发生衍射的原理。相对于一维光栅，其衍射图样
为明暗条纹，晶体的原子排列为二维或三维周期
性的复杂光栅，其衍射图样为斑点，分析其衍射原
理可能会更复杂一些。

１）布拉格方程

图１　（ａ）二维晶体衍射示意图；（ｂ）布拉格方程的矢量形式

图１给出原子二维周期排列的晶体，让一束
平行波Ｓ０入射时，因为原子对电子的散射而产生
平行出射波Ｓ（Ｓ０和Ｓ为单位方向波矢），我们选取

Ｏ为坐标原点，ａ，ｂ代表原子周期性排列结构，取
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任意一个原子Ａ其位置矢量可以用ｒ＝ｎ１ａ＋ｎ２ｂ
表示。根据大学物理中学习到处理光学光程差的
方法，我们可以得到两束波的波程差Δ＝ＯＣ－
ＡＢ，其中ＯＣ＝ｒ·Ｓ，ＡＢ＝ｒ·Ｓ０，可得Δ＝ｒ·
（Ｓ－Ｓ０）。当波程差等于波长的整数倍时发生衍
射，Δ＝ｒ·（Ｓ－Ｓ０）＝ｎλ即ｒ·（Ｓ／λ－Ｓ０／λ）＝ｎ，

ｎ＝０，１，２，３，…。扩展到三维空间ｒ＝ｎ１ａ＋ｎ２ｂ＋
ｎ３ｃ，同样满足上述公式，其３个方向满足ａ·（Ｓ／λ－
Ｓ０／λ）＝Ｈ，ｂ·（Ｓ／λ－Ｓ０λ）＝Ｋ，ｃ·（Ｓ／λ－Ｓ０／λ）＝
Ｌ，其中Ｈ，Ｋ，Ｌ为整数。为了更好地解３个矢
量方程，引入倒易矢量ｒ＊＝Ｈａ＊＋Ｋｂ＊＋Ｌｃ＊其
中，ａ·ａ＊＝１，ｂ·ｂ＊＝１，ｃ·ｃ＊＝１，ｂ·ａ＊＝ｃ·

ａ＊＝ａ·ｂ＊＝ｃ·ｂ＊＝ａ·ｃ＊＝ｂ·ｃ＊＝０，代入上
述３式可化为（Ｓ／λ－Ｓ０／λ）＝ｒ＊＝Ｈａ＊＋Ｋｂ＊＋
Ｌｃ＊，波矢量差正好为倒易矢量。当选［ＨＫＬ］为
衍射晶面时（由ａ／Ｈ，ｂ／Ｋ，ｃ／Ｌ３矢量终点连接形
成的面），图像可简化为图１（ｂ）所示。由于ｒ＊方
向垂直于衍射晶面，Ｓ－Ｓ０＝λｒ＊也垂直于衍射晶
面，对于上述等腰三角形只有当入射角等于出射
角时才满足。
从上述推导过程来看，当入射波照射到晶体

衍射晶面时，只有满足入射角和衍射角相等时才
会出现衍射斑点。这种情况不同于我们学习的光
栅衍射（衍射方向可以任意），晶体衍射由此可借
用镜面反射规律来描述射线的衍射几何［１０，１１］，其
分析波程差的方法类似于薄膜干涉而非光栅衍

射。如图２（ａ）所示为衍射晶面是一系列平行排列
的晶面，晶面间隔距离为ｄ。波长为λ的射线被晶
面上两原子Ａ、Ｂ 散射，入射角和衍射角相等，入
射束在Ｐ、Ｒ 处相位相同，两散射线波程差δ＝
（ＰＡ＋ＡＰ′）－（ＲＢ＋ＢＲ′）＝ＡＢｃｏｓθ－ＡＢｃｏｓθ＝
０，此时干涉加强发生衍射。当射线穿入晶体多层
原子面时，如图２（ｂ），对相邻两层原子Ａ、Ａ′来
说，波程差δ＝ＣＡ′＋ＢＡ′＝２ｄｓｉｎθ。若得到衍射
斑点为亮纹，需满足光程差δ＝２ｄｓｉｎθ＝ｎλ，ｎ＝１，

２，…此式为布拉格方程［１２］。

２）衍射条件图解法———厄瓦尔德图解
据布拉格方程，厄瓦尔德提出衍射条件的图

解法，用该方法可以方便直观地得到衍射点阵。
作图方法如图３，沿入射线方向作长度１／λ的矢量

Ｓ０
λ
，矢量末端落在原点Ｏ。以该矢量的起点Ｃ为

中心，以１／λ为半径作反射球，凡是与反射球面相

图２　晶格衍射原理示意图
（ａ）同一晶面原子间；（ｂ）相邻晶面原子间

图３　厄瓦尔德球图解示意图

交的点阵（ＯＧ＝｜ｒ＊｜＝１／ｄ）都能满足衍射条件而
产生衍射。可投影在底板或者演示屏，显示斑点
或收集到电子信号（Ｏ″，Ｇ″），由相似三角形可知

Ｏ″Ｇ″＝ＲλＯＧ，Ｒ为显示屏半径。收集到的斑点之
间的距离与晶面间距成反比，即实际观察到的斑
点反映了晶体的倒易点阵结构，这也是前期推导
时为何要引入倒易矢量的原因所在。根据倒易点
阵和晶格原子排列之间的关系，可以推测出实空
间原子的层间距以及结构。

３）系统消光———几何结构因子
晶体有一定的晶格结构，原子的周期性规则

排列也有其一定的规律，但作为组成晶体的最简
单的周期性单元———单胞，单胞内不仅只有一个
原子，晶体内部原子的排列也不仅按一种规律，原
子位置的不同会对电子或者射线的散射出现差

异。测量技术上得到的信号一般是所有原子散射
后的干涉叠加。这种原理与衍射光栅中光谱出现
缺级现象有相似之处，缺级是因为单个狭缝里面
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许多光线之间有相位差，它们相互叠加形成单缝
衍射，单缝衍射加上多缝干涉从而出现缺级。对
于晶体衍射也会因为单胞内有多个位置不同的原

子而出现相位差，这些不同位置原子散射的叠加
也会出现消光。设单胞中含有ｎ个原子，各个原
子占据不同的坐标位置，它们的散射振幅和相位
各不相同。单胞中所有的原子散射（单胞相干散
射）的合成振幅并不是简单的单个散射相加。我
们引入一个结构因子ＦＨＫＬ的参量来表征单胞相
干散射与单个电子散射间的关系［１３］

ＦＨＫＬ ＝ＡｂＡｅ
其中，Ａｅ表示一个电子散射的相干散射振幅；Ａｂ表
示一个单胞内所有原子散射的相干散射振幅。如
图４所示，Ｏ为晶胞的一个顶点，同时取为坐标原
点，Ａ为晶胞中任一个原子ｊ，其中位置矢量ｒｊ＝
ｘｊａ＋ｙｊｂ＋ｚｊｃ，式中ａ、ｂ、ｃ为晶胞的单位方向矢

量。Ａ、Ｏ 两处原子散射波波程差为：Δｊ＝ＯＱ－

ＰＡ＝ｒｊ·ｓ－ｒｊ·ｓ０＝ｒｊ·（ｓ－ｓ０），其相位差为

Δφｊ ＝
２π
λΔｊ＝

２πｒｊ·
（ｓ－ｓ０）
λ ＝２πｒｊ·ｒ＊

＝２π（ｘｊａ＋ｙｊｂ＋ｚｊｃ）（Ｈａ＊＋Ｋｂ＊＋Ｌｃ＊）

＝２π（ｘｊＨ ＋ｙｊＫ＋ｚｊＬ）

图４　单胞内两个原子的相干散射

　　设晶胞内各原子的原子散射因子分别为ｆ１、

ｆ２、ｆ３，…，ｆｊ…ｆｎ，各原子散射波长与入射波的相
位差分别为Δφ１、Δφ２、Δφ３，…Δφｊ，…Δφｎ则所有原
子干涉散射的复合波振幅为

Ａｂ ＝
Ａｅ（ｆ１ｅｉΔφ１＋ｆ２ｅｉΔφ２＋…＋ｆｊｅｉΔφｊ ＋…＋ｆｎｅｉΔφｎ）

结构因子ＦＨＫＬ ＝ＡｂＡｅ＝∑
ｎ

ｊ＝１
ｆｊｅ２πｉ（Ｈｘｊ＋Ｋｙｊ＋Ｌｚｊ），根据

欧拉公式ｅｉφ＝ｃｏｓφ＋ｉｓｉｎφ

ＦＨＫＬ ＝∑
ｎ

ｊ＝１
ｆｊ［ｃｏｓ２π（Ｈｘｊ＋Ｋｙｊ＋Ｌｚｊ）＋

ｉｓｉｎ２π（Ｈｘｊ＋Ｋｙｊ＋Ｌｚｊ）］ （１）

衍射强度正比于散射振幅的平方，故求Ｆ２ＨＫＬ，可
由结构因子乘以其复共轭求得。

２　纳米测量技术实例

对于电子器件的基片Ｓｉ单晶来说我们可以
用Ｘ射线衍射（ＸＲＤ）测量其结构。根据布拉格
方程２ｄｓｉｎθ＝ｎλ，ｎ＝１，２，…，Ｘ射线入射到晶体
表面，收集一定角度范围的衍射信号，对于满足该
方程的衍射角会出现信号极大值。考虑到Ｓｉ的
晶格为金刚石结构，单胞中有８个同类原子，坐标

为０００、１２
１
２０
、１
２０

１
２
、０１２

１
２
、１
４
１
４
１
４
、３
４
３
４
１
４
、

３
４
１
４
３
４
、１
４
３
４
３
４
。根据式（１）计算可得出原子散射

结构因子为

Ｆ２ＨＫＬ ＝２ｆａ［１＋ｃｏｓπ（Ｈ＋Ｋ）＋ｃｏｓπ（Ｌ＋Ｋ）＋

ｃｏｓπ（Ｈ＋Ｌ）］１＋ｃｏｓπ２
（Ｈ＋Ｋ＋Ｌ［ ］）

以Ｓｉ（００１）面的晶体基片为例，根据上式（ＨＫＬ）
为（００１）时结构因子为零，不会出现衍射峰，２级
衍射面（ＨＫＬ）为 （００２）时，结构因子同样为零，３
级衍射时同样结构因子为零，所以对Ｓｉ（００１）面的
晶体基片测量时只有（００４）４级衍射峰，如图５
所示。

图５　Ｓｉ单晶ＸＲＤ衍射

对于测量纳米器件上的薄膜时，因Ｘ射线穿
透性强，很难探测表面薄膜信号，一般采用电子衍
射。由于晶体原子对电子束的散射能力要大于原
子对Ｘ射线的散射能力数万倍之多，因而电子穿
透性相对于Ｘ射线来说很差。常用的电子衍射有
两种形式，一种是低能电子衍射（ＬＥＥＤ），电子的
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能量为１０～５００ｅＶ，由于电子能量较低，一般垂直
入射，衍射结果只能显示样品晶面１～５原子层的
结构信息，常用于分析晶体表面结构、表面吸附、
外延生长、表面处理等领域。另外一种为高能电
子衍射（ＲＨＥＥＤ），入射电子能量１０～２００ｋｅＶ，高
能量使电子波的波长小，对应远紫外波段，由布拉
格方程可知对应的衍射角θ也很小，一般只有几
度。如此小的衍射角根据图２可知，入射电子束
和衍射电子束几乎平行于衍射晶面为掠入射。小
能量或者小角度掠入射加上强烈的散射效应使得

电子束穿入晶体内部的能力大大减弱。相对于Ｘ
射线可以探究块状晶体内部结构，电子衍射则适
于纳米薄膜样品或材料表层的结构分析［１４］，这对
于现代纳米技术和表面科学的发展至关重要。

图６　低能电子衍射图
（ａ）２原子层ＣｏＳｉ２（００１）纳米结晶薄膜；（ｂ）２ｎｍ　Ｆｅ（１１１）薄膜；

（ｃ）Ｓｉ（００１）表面２×２重构；（ｄ）Ｓｉ（１１１）表面７×７重构

例如，利用低能电子衍射可以探究薄到纳米
量级甚至几个原子层厚度的薄膜结构，本课题组
利用低能电子衍射探测在硅衬底上外延生长两个

原子层厚度ＣｏＳｉ２单晶薄膜，给出电子能量Ｅ＝
４０ｅＶ的ＬＥＥＤ图６（ａ）［１５］，以及外延生长的２ｎｍ
Ｆｅ金属薄膜图６（ｂ）［１６］。从其规则排列清晰的衍
射倒易点阵中，我们可以判定ＣｏＳｉ２为结晶质量很
好的单晶薄膜，从图６（ａ）还可以看出点阵排列成
正方形Ｃ（２×２）结构（白色方框虚线标识），表明
薄膜实空间原子排列为立方结构。由显示屏中点
阵距离（白色虚线边框一半长度）Ｏ″Ｇ″＝ＲλＯＧ，
（由图以及设备参数Ｒ／Ｏ″Ｇ″＝０．３６２，λ＝１．２２５／

槡Ｕ＝０．１９３７ｎｍ）可得ＯＧ＝１／ｄ，ｄ＝０．５３５ｎｍ。加
上外延衬底为（００１）面以及ＣｏＳｉ２稳定结构可以判

定外延薄膜为晶格常数约为ａ＝０．５３５ｎｍ的面心
立方结构。同理在Ｓｉ（１１１）面外延生长Ｆｅ金属薄
膜清晰的衍射斑点也表明薄膜为结晶质量良好的

单晶，并可以判定其为体心立方结构。另一方面
随着器件小型化，材料的表面特性开始展现出来，
出现不同于宏观块材特殊的性质，所以研究材料
的表面特性也越来越重要，电子衍射可用于表征
表面结构。例如单晶体表面最上面一层原子重构
现象等都可以利用电子衍射来表征。如图６中课
题组利用低能电子衍射测的Ｓｉ（００１）表面的２×２
重构图６（ｃ），以及Ｓｉ（１１１）表面的７×７重构６（ｄ）。
所以从薄膜晶体倒易点阵的衍射斑点，可以反推
晶面的信息。电子衍射对现在的纳米技术和表面
科学的探究发挥着至关重要的作用。

３　结语

首先介绍了大学物理学习的基础光学知

识———衍射光栅，根据其基本原理可以拓展到晶
体衍射从而推导出布拉格方程以及厄尔瓦德球。
从衍射光栅的缺级到晶格衍射的系统消光。纳米
技术的现代科研测量手段Ｘ射线衍射以及电子衍
射与大学物理基础知识息息相关。本文从简单的
衍射光栅方程出发到现代科研分析手段，为教授
大学物理的教师提供一些现代科研技术与基础物

理知识相联系的内容，使学生深入浅出地了解现
代科研技术现状，拓展其知识面，让其体会到基础
物理的重要性。
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