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rj : j番目の原子の位置ベクトル
Q : 散乱ベクトル
fj (Q): j番目の原子の散乱因子

Qki =sin2

ki :入射波数ベクトル
kｆ :散乱波数ベクトル
Q :逆格子ベクトル

ki

kｆ
Q

Qkk =− if



𝜌 𝒓 : 電子密度

𝜌 𝒓1

𝜌 𝒓1

𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑖𝒓−𝜔𝑡+𝛼

𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡+𝛿

𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡

光路差𝛿 = 𝑙1 + 𝑙2 = 𝒌𝑖 − 𝒌𝑓 𝒓2ー𝒓1

位置𝒓1からの散乱𝑋線は

𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡+𝛿 = 𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡−𝑸𝒓1

物質内の電子を考えると、

𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡−𝑸𝒓 𝜌 𝒓 𝑑𝑉

𝑸 = 𝒌𝑓 − 𝒌𝑖



物質内すべての電子を考えて積算すると、

𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡−𝑸𝒓 𝜌 𝒓 𝑑𝑟

位置の微小体積𝑑𝑉からの散乱は

න 𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡−𝑸𝒓 𝜌 𝒓 𝑑𝑉 = 𝐴𝑒𝑖 𝒌𝑓𝒓−𝜔𝑡 න 𝑒𝑖𝑸𝒓𝜌 𝒓 𝑑𝑟

観測量は、振幅の二乗であるから、

𝐼 𝑸 = 𝐴2 𝐹𝑎𝑙𝑙 𝑸 2

𝐹𝑎𝑙𝑙 𝑸

ki :入射波数ベクトル
kf :散乱波数ベクトル
Q :逆格子ベクトル

ki

kｆ
Q

注意！！ 教科書によって定義が逆 ！！
理論家と実験屋の違い！！



𝒓𝑛 = 𝒓0 + 𝒕𝑛

𝒕𝑛 = 𝑛1𝒂 + 𝑛2𝒃 + 𝑛3𝒄

𝒕𝑛

𝑛1, 𝑛2, 𝑛3は整数
𝒂

𝒃
𝒄

結晶の周期性を考えると、電子密度は

𝜌 𝒓 = ෍

𝑛1,𝑛2,𝑛3

𝜌𝑐𝑒𝑙𝑙 𝒓 − 𝑛1𝒂 + 𝑛2𝒃 + 𝑛3𝒄

𝐹𝑎𝑙𝑙 𝑸 = න ෍

𝑛1,𝑛2,𝑛3

𝜌𝑐𝑒𝑙𝑙 𝒓 − 𝑛1𝒂 + 𝑛2𝒃 + 𝑛3𝒄 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑑𝑟

= ෍

𝑛1,𝑛2,𝑛3

𝑒−𝑖𝑸 𝑛1𝒂+𝑛2𝒃+𝑛3𝒄 න 𝜌𝑐𝑒𝑙𝑙 𝒓0 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑑𝑟

𝒓0

𝒓0

𝒓

𝐹 𝑸𝐿 𝑸, 𝑛1, 𝑛2, 𝑛3



𝐹 𝑸 = න 𝜌𝑐𝑒𝑙𝑙 𝒓0 𝑒𝑖𝑸𝒓0𝑑𝑟

𝒓0
𝒓𝑗

𝒓𝑗0

𝒓𝑗にいる原子jの電子密度の足し合わせ

𝜌𝑐𝑒𝑙𝑙 𝒓0 = ෍

𝑗

𝜌𝑗
𝑎𝑡𝑜𝑚 𝒓𝑗0

𝐹 𝑸 = න ෍

𝑗

𝜌𝑗
𝑎𝑡𝑜𝑚 𝒓𝑗0 𝑒𝑖𝑸𝒓0𝑑𝑟 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

න 𝜌𝑗
𝑎𝑡𝑜𝑚 𝒓𝑗0 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗0𝑑𝑟 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗

𝑓𝑖 𝑸 = න 𝜌𝑗
𝑎𝑡𝑜𝑚 𝒓𝑗0 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗0𝑑𝑟 原子散乱因子



原子散乱因子：電子密度のフーリエ変換
電子による散乱（トムソン散乱）の振幅

通常の構造解析に使われるのは
孤立原子を前提としてた理論計算
球対称を仮定
Q依存性（原子が有限の大きさ）
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物質によるＸ線の散乱

電荷による散乱

共鳴散乱 

最外殻電子の状態についての情報
スピン偏極、電荷、軌道占有

aPhoton + aPhoton +c

E

ki

kf

~E



ki 

偏光依存性がそれぞれ異なる！

スピンによる散乱

𝑓𝑗 = 𝑓𝑗
𝑐ℎ𝑎𝑟𝑔𝑒

(𝑄) + 𝑓𝑗
′(𝐸) + 𝑓𝑗

′′(𝐸) + 𝑓𝑗
𝑀𝑎𝑔

Q



電子による散乱の偏光依存性

光の電場がある振動数𝜔で電子を振動させたときの加速度

ሷ𝑍＝−
𝑒𝐸0

𝑚𝑒
𝑠𝑖𝑛𝜔𝑡

放出される電磁場のE, Hは

E＝H = ሷ𝑍
𝑒

𝑐2𝑅
𝑠𝑖𝑛𝜓

PONTA at 5G, JRR-3M

E

𝜓：振動電場と
散乱方向の角度

Sample

水平偏光 E

2𝜃 =
𝜋

2
− 𝜓

垂直偏光 E

𝐼 𝑸 = 𝐴2 𝐹 𝑸 2

𝐼 𝑸 = 𝐴2 𝐹 𝑸 2 ∙ 𝑐𝑜𝑠22𝜃

基本は振動電場と同じ方向
に振動したい



σ𝑛1,𝑛2,𝑛3
𝑒𝑖𝑸 𝑛1𝒂+𝑛2𝒃+𝑛3𝒄 = σ𝑛𝟏

𝑒𝑖𝑸 𝑛1𝒂 σ𝑛𝟐
𝑒𝑖𝑸 𝑛2𝒃 σ𝑛3

𝑒𝑖𝑸 𝑛3𝒄

=
𝑒𝑖𝑁1𝑸∙𝒂 − 1

𝑒𝑖𝑸∙𝒂 − 1
∙

𝑒𝑖𝑁2𝑸∙𝒃 − 1

𝑒𝑖𝑸∙𝒃 − 1
∙

𝑒𝑖𝑁3𝑸∙𝒄 − 1

𝑒𝑖𝑸∙𝒄 − 1

𝑒𝑖𝑁1𝑸∙𝒂 − 1

𝑒𝑖𝑸∙𝒂 − 1
=

𝑒𝑖
𝑁1
2 𝑸∙𝒂 − 𝑒−𝑖

𝑁1
2 𝑸∙𝒂 𝑒𝑖

𝑁1
2 𝑸∙𝒂

𝑒𝑖
1
2𝑸∙𝒂 − 𝑒−𝑖

1
2𝑸∙𝒂 𝑒𝑖

1
2𝑸∙𝒂

=
𝑠𝑖𝑛

𝑁1𝑸 ∙ 𝒂
2

𝑠𝑖𝑛
𝑸 ∙ 𝒂

2

𝑒𝑖
𝑁1−1

2 𝑸∙𝒂

𝐿 𝑸, 𝑛1𝒂, 𝑛2𝒃, 𝑛3𝒄 =
𝑠𝑖𝑛

𝑁1𝑸∙𝒂

2

𝑠𝑖𝑛
𝑸∙𝒂

2

𝟐
𝑠𝑖𝑛

𝑁2𝑸∙𝒃

2

𝑠𝑖𝑛
𝑸∙𝒃

2

𝟐
𝑠𝑖𝑛

𝑁3𝑸∙𝒄

2

𝑠𝑖𝑛
𝑸∙𝒄

2

𝟐

𝐿 𝑸, 𝑛1𝒂, 𝑛2𝒃, 𝑛3𝒄 =

ラウエ関数



ラウエ関数

Nが大きくなるとピークが鋭くなる。
単結晶：N ~∞ (アボガドロ数)
薄膜：N 1 ~ 10

ピーク位置は𝑸 ∙ 𝒂, 𝑸 ∙ 𝒃, 𝑸 ∙ 𝒄全てが2の整数倍

1.0

0.8

0.6

0.4

0.2

0.0

L

1.51.00.50.0-0.5

Qa

 L_3
 L_10
 L_100

回折条件



逆格子ベクトル

𝑸が作る空間（逆格子空間）を逆格子ベクトルで定義する

𝒂∗ =
2𝜋 𝒃 × 𝒄

𝒂 ∙ 𝒃 × 𝒄

𝒃∗ =
2𝜋 𝒄 × 𝒂

𝒂 ∙ 𝒃 × 𝒄

𝒄∗ =
2𝜋 𝒂 × 𝒃

𝒂 ∙ 𝒃 × 𝒄

直方晶の場合、

𝒂∗ = 2𝜋/𝑎, 𝒃∗ = 2𝜋/𝑏, 𝒄∗ = 2𝜋/𝑐

𝒂∗ ∕∕ 𝒂, 𝒃∗ ∕∕ 𝒃, 𝒄∗ ∕∕ 𝒄

𝒂
𝒃

𝒄

𝒃∗

𝒄∗

(右手系) 𝒂∗

長さの逆数 単位 ሶA−𝟏

六方晶の逆格子？
a = a(1 0 0), b = a(-√3/2 ½ 0), c = c(0 0 1), α = β= 90, γ=120



逆格子空間 𝝉 = ℎ𝒂∗ + 𝑘𝒃∗ + 𝑙𝒄∗

ラウエ関数が有限の値を持つのは、ℎ, 𝑘, 𝑙 が整数

逆格子空間における回折ピーク位置は𝑸 ∙ 𝒂, 𝑸 ∙ 𝒃, 𝑸 ∙ 𝒄全てが2の整数倍
逆格子点、Bragg点

𝒃∗

𝒂∗

𝒌𝑓

𝒌𝑖

𝑸

𝒂
𝒃

入射X線 散乱X線

2θ 散乱角

2𝑘sinθ = 𝑸

2𝑑sinθ = λ

𝑸 = ℎ2𝒂∗𝟐 + 𝑘2𝒃∗𝟐 + 𝑙2𝒄∗𝟐 = 2𝜋
ℎ2

𝑎2 +
𝑘2

𝑏2 +
𝑙2

𝑐2

Braggの反射条件

𝑸 = 𝝉回折強度≠０のための条件



原子変位

𝐹 𝑸 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸𝒓𝑗

= ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 𝑹𝑗 + 𝒖𝑗 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸𝑹𝑗 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸𝒖𝑗

空間時間平均

𝐹 𝑸 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸𝑹𝑗 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑄𝑢𝑗

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸𝒖𝑗 = ׬ 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑄𝑢𝑗
1

2𝜋𝜎2
𝑒𝑥𝑝 −

𝑢𝑗
2

2𝜋𝜎2 𝑑𝑢 = 𝑒𝑥𝑝 −
𝑄2 𝑢𝑗

2

2

𝐹 𝑸 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑥𝑝 −
𝑄2 𝑢𝑗

2

2
𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸𝑹𝑗

デバイ・ワラー因子

温度因子 𝑓𝑖 𝑸 を高角で減衰させるように働く

𝑢𝑗
2 は負の値は物理的にあり得ない



消滅測無し

例 原子単位胞（反転心有）
𝐹 𝑸 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗

= 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ𝑥1+𝑘𝑦1+𝑙𝑧1 + 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ𝑥1+𝑘𝑦1+𝑙𝑧1

+𝑓2 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ𝑥2+𝑘𝑦2+𝑙𝑧2 + 𝑓2 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ𝑥2+𝑘𝑦2+𝑙𝑧2

= 2𝑓1 ℎ𝑘𝑙 cos 2𝜋 ℎ𝑥1 + 𝑘𝑦1 + 𝑙𝑧1

+ 2𝑓2 ℎ𝑘𝑙 cos 2𝜋 ℎ𝑥2 + 𝑘𝑦2 + 𝑙𝑧2

a*

b*

バイフットペア
の反射強度が等しい
I(hkl) =  I(-h-k-l)

反転心があるときは必ず成立する。

フリーデル則

構造因子𝐹 𝑸 の計算

反転心が無いとき

フリーデル則が破れる



例 c底心の場合 Cmmm （No. 65）



例 c底心の場合（反転心有）

= 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ𝑥1+𝑘𝑦1+𝑙𝑧1 + 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ𝑥1+𝑘𝑦1+𝑙𝑧1

+ 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ 𝑥1+1/2 +𝑘 𝑦1+1/2 +𝑙𝑧1

+ 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ 𝑥1+1/2 +𝑘 𝑦1+1/2 +𝑙𝑧1

+𝑓2 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ𝑥2+𝑘𝑦2+𝑙𝑧2 + 𝑓2 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ𝑥2+𝑘𝑦2+𝑙𝑧2

+ 𝑓2 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ 𝑥2+1/2 +𝑘 𝑦2+1/2 +𝑙𝑧2

+ 𝑓2 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ 𝑥2+1/2 +𝑘 𝑦2+1/2 +𝑙𝑧2

= 4𝑓1 ℎ𝑘𝑙 cos 2𝜋𝑖 ℎ𝑥1 + 𝑘𝑦1 + 𝑙𝑧1

+ 4𝑓2 ℎ𝑘𝑙 cos 2𝜋𝑖 ℎ𝑥2 + 𝑘𝑦2 + 𝑙𝑧2

h: even, k: even h: odd, k: odd

h: even, k:odd h: even, k: odd

= 0

ao*

bo*
ap*

単位胞(実空間)

ap*

ao

bo

ap ap

逆空間

ゾーンセンター

複合格子の由来する消滅測は本質的
ブリュリアンゾーンが異なる



例 41螺旋の場合

𝐹 𝑸 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗

−𝑥, 0, 0

0, 𝑥, 1/4

𝑥, 0, 2/4

0, −𝑥, 3/4

−𝑥, 0, 1

𝑎 = 𝑏
𝛼 = 𝛽 = 𝛾 = 90



例 41螺旋の場合

𝐹 𝑸 = ෍

𝑗

𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑓𝑖 𝑸 𝑒𝑖𝑸𝒓𝑗

= 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 −ℎ𝑥 + 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 𝑘𝑥+𝑙/4

+𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ𝑥+𝑙/2 + 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 −𝑘𝑥+𝑙𝑧2

00𝑙 で𝑙 = 4𝑛

𝐹 𝑸 = 4𝑓1

00𝑙 で𝑙 ≠ 4𝑛

𝐹 𝑸 = 0

ao*

c*

ao*

00𝑙 で𝑙 ≠ 4𝑛

並進を含む対称の由来する消滅測
ブリュリアンゾーンはPと同じ

サイトの局所対称性を散乱因子に入れ込むと、消滅測が破れる。

−𝑥, 0, 0

0, 𝑥, 1/4

𝑥, 0, 2/4

0, −𝑥, 3/4

−𝑥, 0, 1

𝑎 = 𝑏
𝛼 = 𝛽 = 𝛾 = 90



検出可能領域

ラウエ法

入射X線（白色）
𝒂

𝒃

単結晶
試料

検出器 湾曲

𝒌𝑓

𝒌𝑖
𝒂 ∗

𝒃 ∗
散乱X線

エバルト球（円）

SENJU @MLF J-PARC



検出可能領域

振動写真法

入射X線
散乱X線

𝒂

𝒃

単結晶
試料

検出器 湾曲IP

エバルト球（円）

𝒌𝑓

𝒌𝑖 𝒂 ∗

𝒃 ∗

(0 0 10)
(1 1 11)

(2 2 12)
(3 3 13)

(4 4 14)

(2 4 14)

(4 4 12)
(5 5 13)

(5 3 11) (4 2 10) (3 1 9) (2 0 8)



構造相転移による反射パターンの変化

価数秩序による消滅測の破れ

価数3.5 価数3

価数4

C P

𝑭(𝑸)

= 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ𝑥1+𝑘𝑦1+𝑙𝑧1 + 𝑓1 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ𝑥1+𝑘𝑦1+𝑙𝑧1

+ 𝑓′1 ℎ𝑘𝑙 𝑒2𝜋𝑖 ℎ 𝑥1+1/2 +𝑘 𝑦1+1/2 +𝑙𝑧1

+ 𝑓′1 ℎ𝑘𝑙 𝑒−2𝜋𝑖 ℎ 𝑥1+1/2 +𝑘 𝑦1+1/2 +𝑙𝑧1

= 2(𝑓1 ℎ𝑘𝑙 + 𝑓′1 ℎ𝑘𝑙 )𝑓1 cos 2𝜋𝑖 ℎ𝑥1 + 𝑘𝑦1 + 𝑙𝑧1

h: even, k: even h: odd, k: odd

h: even, k:odd h: even, k: odd

= 2(𝑓1 ℎ𝑘𝑙 − 𝑓′1 ℎ𝑘𝑙 )𝑓1 cos 2𝜋𝑖 ℎ𝑥1 + 𝑘𝑦1 + 𝑙𝑧1
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構造相転移による反射パターンの変化

長周期格子変調

q

-4

-2

0

2

4

Ato
mic

 for
m f

act
or

2.01.81.61.41.21.00.80.60.4

2th (degree)

𝒖𝑖𝑠𝑖𝑛 𝒒𝒓𝑖



𝐹 𝚱 = ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓𝟎𝑖 +δ𝒓𝑖

𝒓𝑖=𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖 +δ𝒓𝑖

= ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓0𝑖 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ δ𝒓𝑖

= ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓0𝑖 1 + 𝑖𝑸 ∙ δ𝒓𝑖

𝐹 𝚱 = ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓𝑖

δ𝒓𝑖 = 𝒖𝑖𝑠𝑖𝑛 𝒒𝒓𝑖 = −𝑖
𝒖𝑖

2

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝒒 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖

−𝑒𝑥𝑝 −𝑖𝒒 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖

= ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝜉𝑎 + 𝜂𝑏 + 𝜁𝑐 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓0𝑖 1 + 𝑸 ∙
𝒖𝑖

2

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝒒 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖

−𝑒𝑥𝑝 −𝑖𝒒 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖



= ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓𝒐𝑖

+ ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖 𝑸 + 𝒒 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖 𝑸 + 𝒒 ∙ 𝒓0𝑖 𝑸 ∙
𝒖𝑖

2

− ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖 𝑸 − 𝒒 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖 𝑸 − 𝒒 ∙ 𝒓0𝑖 𝑸 ∙
𝒖𝑖

2

= ෍

𝜉𝜂𝜁

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 ෍

𝑖

𝑓𝑖𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑸 ∙ 𝒓0𝑖 1 + 𝑸 ∙
𝒖𝑖

2

𝑒𝑥𝑝 𝑖𝒒 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖

−𝑒𝑥𝑝 −𝑖𝒒 𝜉𝒂 + 𝜂𝒃 + 𝜁𝒄 + 𝒓0𝑖

回折条件

𝝉 = ℎ𝒂∗ + 𝑘𝒃∗ + 𝑙𝒄∗

𝑸 = 𝝉 𝐹 𝝉 2

𝑸 = 𝝉 − 𝒒 𝐹 𝝉 2 𝑸 ∙
𝒖𝑖

2

2

𝑸 = 𝝉 + 𝒒 𝐹 𝝉 2 𝑸 ∙
𝒖𝑖

2

2

反射強度

衛星反射

主反射



格子変調の特徴

• 基本反射の位置+qと-qに衛星反射が観測される。

• 反射強度は基本反射強度、𝑸 ∙ 𝒖の2乗に比例する。

• 強い主反射の衛星反射は強い。

• 変位方向を調べることが可能。

例、(10 0 0)の衛星反射強、(0 0 10)の衛星反射無 すなわちu ~ //a

• 縦波と横波の区別が可能。例、q = (1/6 0 0)、u ~ //aは縦波

• 電荷秩序との区別が可能。

h of (h 0 0)

In
te

n
si

ty

3 4 5 6



課題（8/1）
• 六方晶の逆格子ベクトルを計算してください。

a = a(1 0 0), b = a(-√3/2 ½ 0), c = c(0 0 1), α = β= 90, γ=120

• 面心直方格子（例、F222 No.22）の消滅測を導出してください。

• 直方晶におけるa映進（空間群Pmma, No.51）の消滅測を導出し、該当する逆
格子点がブリュリアンゾーンのセンターであるか否か、理由と共に回答して
ください。
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