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铁佚硼三元系理想粉末
一
射线衍射谱图的计算

中伴文 周永洽 郝存生
辛

车云霞

南开大学化学系 天津

木文设计一个程序
,

计算得到
一 。一

四方晶系理想粉末
一

射线衍射数据
,

并绘出谱图
, 孔

一

物相鉴定中可起标准
一

卡片的作用
。
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钦铁硼永磁材料由于性能优异
、

成本较低 已引起广泛兴趣
。

然而
,

由于饮铁硼四方

品系纯相的品体十分难得
,

至今仍无 标准卡片可
一

查
。

本文依据 、等〔‘〕的中

子衍射结果
,

一

首先组合出所有的 晶面
,

据品体所属空间群
,

及每个 单 ! 中

个 原 子
、

个 。
原子

、

理个刀 原 子所处位置决定的消光判据
,

选出对产生衍射有意

义的品而指标
,

确定对特定谱线有贡献的原子
,

计算各有效晶面系的间距
,

并换 算 成

值 再据此结果及中子衍射所得各原子的坐标
,

并考虑实验条件 靶
,

入射线石 墨

单包器等 修正有关因 子
,

计算各泽的相对强度
,

打印或描绘出计算结果
。

所得结果与
、〔 “以及我们初步得到的实验谱图的符合均是满意的

。

程 序 设 计 原 理

等 〔‘〕从铸锭粉末中拣选出
一 一

单相晶粒
,

由中子衍射数据得到
一

一

刃方舒体所属空间群为
, 。 二

入
, 。 二

人
,

单胞包含 个
,

单位 个原子
,

密度为
· 一 “。

各原子的位置坐标见表
。

在设计程 序时
,

我们首先用排列组合的方式组合出所有司能的品而指标  
。

考 虑

到
、

左
、

越大对衍射的 斤献就越小
,

我们取最大的
、 、

为
,

四方晶系的
二 ,

使

龄级硕士研究生

木文于 年 月 日收列
。
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表 原子位
、

座标和出现衍射的条件
,
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某些不同的晶面指标实际代表同一晶面
;
再考虑到表 1 所列各原子所处位置出现衍射的

条件〔“〕,

不包含有贡献原子的晶面对衍射是无效的
。

在程序中包含一个选出对衍射 有

效晶面的判断程序
。

对每一组有效的h
、

k

、

1僚
,

由下式计算晶面何距d
hu刀以行射角日ha

z h “ + 九
“

_

l
么 、一今

以‘kl = 气一一
一
一

月

砚

—
+ 一二矿

-
j

-
、

a
一

C
一 ,

Z d
、、一日加0 。‘l = 几

在我们的实验条件下入‘ 1
.

54
2 入

。

各衍射峰的强度 I
二
K

·

P

·

L

·

T

·

A

·

m

·

【F尸c
4勺 。

我们旨在计算各峰的相对强度
,

式

中的常数因子K 可以略去
。

吸收因子A 和温度因子
’

f 对衍射强度的影响可大致抵消〔摇〕,

这两个因子也可略去
。

需要考虑的4个因子中
,

P 称偏极化因子 〔5 〕,

在我们的实验条 件

下

1 +
co.

么2 0
0

005

么2 0
、k -

1 + 以用 么2 0
。一1

式中的0
。

取45
“ ,

几k:已计算得到
。

L
。。nt z因子 L 在粉末法中有下式

L = (Zsin 么
0
、kl

coe
o
、L z

)

一 ’

寸
‘

多重因子m 与衍射类型及晶体所属L
a tle 点群有关

。

需逐个判断hkl 类型选取 m 值
,

见表

2 。
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结构因子 F 由各原子的X
、

Y

、

Z 坐标及所在晶面的h
、

寿
、

1决定

hk, =

划 fj
ex p〔12二( h x j + 壳y j + 122)〕

j“ 1
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其中

九
=
九j+ △jj

/ + i△fj
”

式中的f
。
j 由经验公式确定

3卷
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系数
a‘、
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计 算 结 果

计算机绘制的理想谱图与S
agow a等报道的谱图亡“ 〕的比较见 图 1

。

除0
二 2 3

.

75

“

预

计由(211) 晶面产生的一条计算谱线未能在实验谱
_
L观察到外

,

所有相对强度 在 10 % 以

上的谱线都与实验谱相符
,

晶面指标也全部符合
。

实验谱上某些较宽的谱线在理想谱上

rjT 以分辨出精细谱线(例如
: 8 = 39

.
59与39

.
76 “ 、

4 3

.

0 2 与43
.
20 “ 、

4 3

.

5 7 至 43
.
73 、

4 4

.

2 9

与44
.
tl5

“

处的谱线 )
。

某些较弱的谱线在实验谱上观察不到显然是受仪器灵 敏 度 的 限

制
。

某些较弱的谱线在实验谱
_
L有较大强度 可能是受富钦

、

富铁等杂相的影响
。

考虑这

些因素后
,
理想谱与实验谱的符合是令人满意的

。
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