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大綱

• X-Ray分析原理

• XRD分析方法

• XRD設備介紹及分析注意事項

3



The electromagnetic spectrum.

何謂X-ray?

• X-ray是電磁波的一種(如右圖)

波長範圍:10-2~102 Å，

能量範圍:102~106 eV，

頻率範圍：1016~1020 Hz 。

• 一般繞射用之X-ray其波長落在0.5~2.5 Å。

• X-ray兼具波與粒子之特性，故有干涉、

繞射和碰撞等現象。

• X-ray可分為soft與hard X-ray，前者能量

強度較弱(102~103 eV)在大氣環境中易

散射且不易穿透。



a) 電 子 加 速 ： （ 同 步 輻 射 ）
當電子繞圓周作加速運動，若電子的速
度非常接近光速，在沿著切線的方向上
會放出光子（如圖）。

產生同步輻射之示意圖

b) 電子減速：（X光繞射儀）
通以高電流加熱燈絲(鎢絲)釋放出熱電子，由於受到X光管兩極間
之高電壓差加速後，從陰極端射向陽極金屬靶材上。熱電子會碰撞
靶材內層電子，使內層電子激發游離，外層電子會回填，回填過程
會釋放出能量，此過程稱之為能階躍遷，能階躍遷會產生X光，其
中大部分的動能(99%)會轉換成熱能，僅1%動能會轉化產生X-ray
。

資料來源：http://blog.udn.com/techmark/10034874

2.內層電子受激發而游離。

3.外層電子回填至內層。

4.因能階躍遷釋放出能量。

1.熱電子碰撞內層電子。

怎麼產生X-ray?

• 根據電磁學理論，當帶電粒子的運動速度改變時即會釋放出電磁波 ，
即產生X-ray。



Electronic transitions in an atom.

原子能階與X光發射示意圖

K層

L層

M層

涉及能接轉換(特性光譜)
• 當電子與靶材原子碰撞時，若原子內層電子被

激發游離，其空出之位置會由外層之電子遞補，
此過程為電子躍遷，會伴隨射出特徵X光子或
歐傑電子，形成之光譜則稱為特性光譜
(Characteristic radiation)。



不涉及能階轉換(連續光譜)
• 不涉及能階轉換—

電子在非彈性碰撞過程中能量損失部分轉變成X光子的
能量；由於電子連續數次碰撞標靶，分次傳遞能量，
故會形成連續X光帶，也稱為連續光譜 (Continuous 
X-ray spectrum) 、白光光譜、 制動輻射或軔輻射。

X光之特徵光譜及連續光譜

註：白光光譜最短波長λmin與X光管加速電壓的關係式：

𝜆𝑚𝑖𝑛 =
ℎ𝑐

𝑒𝑉
=

12.4

𝑉

遠 距 離 引 力

K層

L層

M層



何謂繞射(Diffraction)?
• 相同的，於雙狹縫繞射實驗中，當光源通過一雙狹

縫時，若該雙狹縫的間距非常接近光波的波長時，
也會發生繞射現象。

• 然而，從繞射後所得的光影間距，可以反推狹縫的
寬度，如圖。

通過雙狹縫的光波示意圖

(a)干涉(b)亮度分布圖(c)實驗照相

相關網站連結

• 在光學的單狹縫實驗中，當孔徑大小遠大於光
波長時，則在螢幕上僅會呈現出孔的光點，如
圖A所示（圖中水平軸顯示出光強度大小）。

• 當光通過一單狹縫時，若孔徑大小近似光的波
長，則光會向兩旁擴張，此現象即所謂的繞射，
如圖B所示。

光強度

圖B

光強度

圖A

建設性干涉 破壞性干涉

http://www.acoustics.salford.ac.uk/feschools/waves/super2.php


布拉格定律(Braggs’ Law)(1)

• 繞射現象可視為入射光被晶面反射，其入射角等於反射角。

• X光繞射現象的產生其必要條件為相鄰晶面散射之波彼此相位相同，並產生建設
性干涉，即A與B的光程差為波長(𝝀)的整數倍，稱之布拉格定律。
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𝟐𝒅(𝒉𝒌𝒍)𝒔𝒊𝒏𝜽 = 𝒏𝝀 𝒏 = 𝟏, 𝟐, 𝟑… (𝑩𝒓𝒂𝒈𝒈′𝒔 𝑳𝒂𝒘)

X光對晶體繞射示意圖

∵ 𝐷𝐸 = 𝐸𝐹 = 𝑑(ℎ𝑑𝑙) 𝑠𝑖𝑛𝜃

𝑖𝑓 𝑛𝜆 = 𝐷𝐸 = 𝐸𝐹 →建設性干涉

𝑖𝑓 𝑛𝜆 ≠ 𝐷𝐸 ≠ 𝐸𝐹 →破壞性干涉

涉及能接轉換(特性光譜)



布拉格定律(Braggs’ Law)(2)
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• X光繞射的發生除了必須滿足布拉格定律外，其繞射強度也會受晶體結構（如：
形狀對稱性、大小、組成原子種類）影響，即結構因子(Structure Factor)。

•

𝐹(ℎ𝑘𝑙) =

𝑛

𝑓𝑛 exp[2𝜋𝑖(ℎ𝑥𝑛 + 𝑘𝑦𝑛 + 𝑙𝑧𝑛]

• 選擇律：
𝑖𝑓𝐹(ℎ𝑘𝑙) = 0 →破壞性干涉
𝑖𝑓𝐹(ℎ𝑘𝑙) ≠ 0 →建設性干涉

• X光繞射的發生必須滿足：
布拉格定律、選擇律樣品要是結晶相。

立方晶體 有繞射(hkl)晶面

簡單 所有(h,k,l)

體心 h+k+l=偶數

面心 h, k, l=全奇或全偶

鑽石立方
h, k, l=全奇或全偶,
且h+k+l=4的倍數

立方晶體的X光繞射選擇律



七大晶系與十四種布拉菲晶格

晶系 晶格常數

立方體 a=b=c α=β=γ=90°

正方體 a=b≠c α=β=γ=90°

斜方體 a≠b≠c α=β=γ=90°

六面體 a=b≠c α=β=90°γ=120°

菱方體 a=b=c α=β=90°≠γ

單斜體 a≠b≠c α=γ=90°≠β

三斜體 a≠b≠c α≠β≠γ≠90°

七大晶系十四種布拉菲晶格（Bravais Lattice）



廣角繞射(Locked Coupled)

• Locked Coupled Scan ：
[廣角繞射分析, 粉末繞射, 𝜃 − 2𝜃, 對稱性布拉格繞射法]
• 入射角與繞射角呈現兩倍角關係進行掃描分析。

• 此種分析方式，其入射光與反射光為對稱性，因此X光對材料的穿透深度
與sin(

𝜑

𝜇
) 成正比。其中𝜑為光源入射角，𝜇為材料之線吸收係數。然而，

對大部分材料而言，此種掃描方式之X光穿透深度約為1 𝝁𝒎。

→ 適用：粉末、塊材。

𝟐𝜽

𝜽



低略角繞射(GID)

• Detector Scan：
[低略角繞射分析, Grazing Incident X-ray Diffraction (GID)]

• 入射角固定，僅移動繞射角進行樣品掃描分析。

• 若以一般繞射分析，薄膜的繞射訊號僅佔很低的比例，甚至可能被基材
的訊號或其背景雜訊所遮掩，導致無法辨別。因此，欲測量薄膜結構則
必須採用低略角繞射分析方式。

→ 適用：薄膜。

註：此掃描方式會造成晶格面與膜面存一夾角，故無法用來
判定樣品之優選方位。
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X光繞射儀的基本架構

• 分三大架構
• 光源系統

• 偵測器系統

• 樣品座：配置尤拉環Cntric Eulerian Cradle結構：包含X、Y、Z、Chi、
Phi等等的五個自由度

入射角(θ角) 繞射角(2θ角)

X、Y、Z、、



(WXRD)

Slit
狹縫

Source
光源

Mirror
光學反射鏡

Detector
偵測器

soller
平行光狹縫

Holder
樣品座

(GID)

Slit
狹縫

Source
光源

Mirror
光學反射鏡

Detector
偵測器

soller
平行光狹縫

Holder
樣品座

X光繞射儀的基本架構

入射角與繞射角呈現兩倍角關係 入射角固定，改變繞射角



XRD分析方法與資訊

• 常見的分析功能
• 廣角繞射(粉末繞射)(晶相鑑定、結構

解析、晶域/粒大小…)
• 低略角繞射(GID)(晶相鑑定、晶域/粒

大小…)
• 高解析薄膜分析(磊晶膜結構、晶相鑑

定、厚度…)
• 全反射分析(表面粗糙度、薄膜厚度、

電子密度…)
• 織構分析(優選方位、極圖繪製…)
• 應力分析(表面應力…)
• 小角度散射(粉末顆粒大小、形狀…)
• 變溫量測

• 可獲得的分析資訊



JCPDF-ICDD
(Joint Committee on Powder Diffraction Standards)

材料成分

結
晶
結
構
相

靶
材
波
長



分析參數提供注意事項(1)

樣品種類-樣品製備方法及
載台選擇

成份提供利於成份鑑定

分析範圍及速度
廣角or 低略角

低略角分析請填入射角



分析參數提供注意事項(2)

• 掃描速率計算
由於HRXRD的掃描速率上皆是以Sec/step做計算，故需要
從deg/min換算成需要的數值，計算如下：
公式計算：

(最終掃描角度−最初掃描角度)

每分鐘幾度(
𝑁°
𝑚𝑖𝑛

)
𝑥60𝑠

(最終掃描角度−最初掃描角度)
點間距

參數解釋：

(1).
(最終掃描角度−最初掃描角度)

每分鐘幾度(
𝑁°

𝑚𝑖𝑛
)

𝑥60𝑠 (分析所需總時間)

(2). 
(最終掃描角度−最初掃描角度)

點間距
(分析所需總點數)

(3).sec/step的定義：每一點需要打幾秒鐘。
(4).注意分析總時間必須換算成秒數，故需要乘於60s。
(5).點間距：分析的點與點之間的距離，以角度作單位。



“真空吸盤”俯視圖 “標準基座”俯視圖

 分析成份提供：
當樣品成分含有Fe、Co、Ni(磁性成分)，需在委測單上明確標記。含磁性
材料樣品會因螢光效應影響分析結果，請務必告知，利於分析配 件選用，
獲得較佳的分析數據。

 樣品種類提供利於選用樣品基座：

分析參數提供注意事項(3)



分析參數提供注意事項(4)

• 材料結晶程性，影響繞射峰寬度

• 掃描速度，影響光譜波形完整性

單晶
多晶
奈米晶、非晶
雜訊



預約注意事項以及違規項目

• 禮拜六中午12點過後，同一間實驗室僅可以預約三個小時。

• 禮拜一中午12點過後，可以預約其餘空餘時段。

• 機台損壞、撞軸

• 機台shut down、alarm

• 未準時登入登出(30分鐘內必須登入)

• 帶違禁品進入實驗室(食物、水…)

• 未確實填寫機台確認表、實驗紀錄表

• 非預約本人使用機台

常見違規項目：
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Thanks for 
listening! 


