
「物理化学III」
次回以降の御連絡

• 13回 7月23日(水)4限 《通常通り》

• 最終14回は、補講期間中になります。

7月30日(水)4限 2633教室

この補講最終回で、前期試験に代わる

レポート形式試験の説明を行います。

（8/7(木)提出締切）
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物質が「構造」をつくるとき、原子は正規的な配列をする。
その原子の間隔を、「回折格子」と同じように利用して

X線を照射すると、「面間隔」による回折現象が起こる。

これが「X線回折」です。

ただし条件あり。

面間隔(d)がX線の波長()よりも極端に大きいと、回折は起こらない。
よって低角度側が難しい。（回折の原因となる、光の干渉が起こらないため）

物理化学III（前回の続き）

Ⅹ線回折（XRD）



単位格子（結晶構造） -金属 -

体心立方格子
（bcc）

面心立方格子
（fcc）

六方(最密)格子
（hcp）

単純立方格子
（sc）

ダイヤモンド
(型)構造これらは、六方最密格子を除き、すべて立方格子です。



金属の結晶構造（例）



固体の結晶構造 「ブラベ格子」

①立方格子 ②正方格子 ③斜方格子

①

②

③

④菱面体
⑤六方格子

⑥単斜・三斜格子

④ ⑤

⑥



ミラー指数

各原子について、x軸方向に（単位格子の一辺） a個分、y 軸方向に b個分、
z 軸方向に c個分、それぞれ進めた３点を含む平面を「結晶面」という。
また、 a, b, cのそれぞれ逆数（ a-1, b-1, c-1 ）を x, y, z 軸方向に示したものを、
ミラー指数という。 《この指数は、立方格子でなく歪み格子であっても同様。》

x

y
z



ミラー指数と面間隔

d

d

d

面間隔（ d ）は次式で求められる。

d＝ a d＝
2

2
a

一辺 aの立方格子で、ミラー指数が  (h k l) 面であった場合

d＝
3

3
a

𝒅 = 𝒂 𝒉2 + 𝒌2 + 𝒍2 -1



Braggの条件  - 「回折」の基本式

X線の波長

面間隔

回折角

2 d sin＝ n 

Braggの条件式

d ：面間隔 (nm)
 ：回折角
 ：X線の波長 (nm)
n ：回折の次数【一般には n =1】

ここで使う「面間隔（ d ）」は、
ミラー指数と格子定数から求められる距離のこと。

重要 （前回講義でも出ました）



Ⅹ線回折（XRD）パターン

NaCl （塩化ナトリウム型構造）

0.564 nm

d は大 d は小

入射X線としては、主にCu Kαの特性Ｘ線（＝0.15418 nm）が用いられる。

𝑑 =
𝜆

2sin𝜃



Ｘ線回折における
「消滅則」

ただし、
面心立方格子 (fcc)・体心立方格子 (bcc) の結晶

系の場合には、いわゆる「消滅則」のために、以
下のミラー指数のとき以外では回折ピークが認
められない。（互いにうち消し合う二つの位相が
存在するため）

本来は、Braggの条件【 2 d sin＝ n  】が成立
する角度 のときに回折ピークが見られる。

■ 面心立方格子 (fcc)
h, k, l が全て奇数、または全て偶数となる面。

■ 体心立方格子 (bcc)
h + k + l が偶数となる面。

回折ピークが見られる条件
ミラー指数 (h k l)面として



立方晶系の結晶のＸ線回折を、波長() 0.154 nm のＸ線源
を用いて測定した結果、(111) 面の回折ピークが 2 = 22.4 

[度(degree)] に観測された。これについて、回折には一次光
のみを考慮(n = 1)するものとして、以下の各問いに答えよ。

(1) 単位格子の一辺の長さ (a) [nm] を求めよ。
(2) この結晶格子で、(110) 面が示す回折ピークの角度 ( ) 

[度(degree)] を求めよ。

今日の問題

いずれも、有効数字３桁で解答して下さい。

2 d sin＝ n  ( n = 1 )

𝒅 = 𝒂 𝒉2 + 𝒌2 + 𝒍2 -1
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