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1 結晶構造
1.1 結晶の定義
この講義では「結晶」とそれにＸ線や電子線を入射した際に生じる「回
折現象」を取り扱います。結晶とは、図 1.1に示すように、周期的な原子
配列を有する固体を指します。図 1.1(左)には、アルミニウムや銅などの
金属原子の並び方を示します。この結晶は、図 1.1(右)に示すように、あ
る基本構造の繰り返しによって作られていることが分かります。ここで、
この基本構造を単位胞と呼び、この単位胞の大きさだけ原子を移動した
ときに、移動する前と区別のつかない状態が再現されます。これを並進
対称性と呼びます。すなわち、結晶とは、単位胞とその並進対称性から
特徴づけられる固体と言えます。

図 1.1: 結晶と単位胞

単位胞の取り方、すなわち繰り返しの基本構造の取り方には、幾つか、
考え方によっては無限の可能性がありますが、次にそれを見てみましょう。
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1.2 単位胞の取り方
単位胞は繰り返しの基本構造ですが、その取り方について見てみましょ
う。図 1.2(左)は後で詳しく述べる面心立方格子という構造です。この中
には 4つの原子が存在します。では、この 4つの原子を区別することは出
来るでしょうか？原子 1は見掛け上コーナーに存在し、原子 2,3,4は面の
中心（面心）に位置しています。しかし、原子 1を原子 2の場所へ移動す
るベクトルを全ての原子位置に作用させれば、今度は原子 1が面心位置
に、原子 2がコーナーに存在し、かつ、単位胞の形は全く変わらないこ
とに気づくでしょう。

図 1.2: 単位胞の取り方

さらに、原子 1,2,3,4を取り巻く環境について考えてみます。この立方
体の１辺の大きさを aとすると、原子 1は距離

√
2

2
a離れた 6つの原子に

囲まれています。この状況、配置は他の原子 2,3,4についても全く同じで
す。すなわち、原子 1,2,3,4の周囲の環境（隣接する原子の位置や距離等）
は全く同等で区別がつかないのです。このような点を格子点といいます。
ここで重要な点は、格子点には原子が存在しても良いし、また、しなく
ても良いということです。図 1.2(左)の面心立方格子の単位胞には、4つ
の格子点が含まれています。このとき、図 1.2(右)に示すように、単位胞
に一つの格子点だけが含まれるように単位胞をとることが可能です。こ
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の単位胞をプリミティブ単位胞と呼びます。単位胞には幾つも取り方が
ありますが、どんな構造であっても必ずこのプリミティブ単位胞が存在
します（図 1.2(右)は面心立胞格子のプリミティブ単位胞）。

1.3 格子点の取り方
格子点の取り方は、「結晶中で周囲の環境が同一」とう条件を満たせば
任意で無数あります。図 1.3において、大きい黒点を原子とします。こ
のとき、左下の太い実線で示される平行四辺形は格子点の用件を満たし
ていません。これに対し、細い黒、青、オレンジで示された点は正しい
格子点を結んだものです。青い格子（格子点を結んだ枠）とオレンジの
格子では、格子点が原子と重なるように取られています。これに対して、
別の正しい格子（黒）では格子点は原子の存在する場所ではありません。
すなわち、格子点は、「結晶中で周囲の環境が同一」であれば、原子の位
置と重なっても良いし、重ならなくても良いということです。格子点は
その周囲の環境が同一ですので、区別はありません。ここで、もう一つ
重要な点は、この格子は枠という概念であり、結晶の構造を全て記述す
る結晶構造と言うにはまだ不十分です。

図 1.3: 格子点の取り方
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1.4 結晶構造とは
では、結晶構造を必要かつ十分に記述するためにはどのような用件を
満たせば良いのでしょうか？その貯めには、図 1.4に示すように格子（枠
の概念）にその中に含まれる原子の配置（基本構造）を付加することが
必要です。

図 1.4: 結晶構造の用件

すなわち、結晶構造＝格子＋基本構造と言えます。また、格子の取り
方には任意性があることを述べましたが、通常の金属や合金などの格子
の記述に際しては、プリミティブ単位胞よりも、その結晶の対称性が分
かり易くかつ必要十分なサイズをもつ格子（面心立方格子や体心立方格
子）が用いられることが多いです。

1.5 格子の分類
それでは、その取り方に任意性のある格子についてより詳しく見てい
きましょう。図 1.5には、1次元及び 2次元の周期構造を模式的に示して
います。1次元の例として原子が間隔 aで並んでいる場合を考えます。そ
の間隔 aが一定なので、格子点は、R⃗ = la⃗、ここに lは整数です。格子点
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は原子の位置に限らず、その中間地点でもいいですが（R⃗ = la⃗+ const.）、
繰り返しの最小単位（この場合 a）は格子定数と呼ばれます。

図 1.5: 格子の分類

その下には種々の２次元格子を示します。平行四辺形、長方形、長方形
の面心位置に原子を配置した構造（仮に面心長方形と呼ぶ）、正方形、六
方形で色々な形、大きさの格子を取ることが可能です。平行四辺形、長方
形、正方形ではそのプリミティブ単位胞を格子とするのが適当であるこ
とは容易に考えられますす。それぞれの単位胞を記述するためには、a, b

などの大きさに加えてそれらの角度を規定する必要があります。さらに、
面心長方形と六方形では注意が必要です。面心長方形では、２種類の格
子の取り方を示しています。
この形は単に長方形の面心位置に新たな格子点が発生したと考えて長
方形と同じ大きさ・形状の格子を取ることも可能です。しかしこれはプ
リミティブ単位胞とはなりません。この場合のプリミティブ単位胞はひ
し形になります。当然、異なる単位胞を記述するためには異なる格子定
数の組が用いられます。この関係は、図 1.2でみた面心立方格子とその
プリミティブセルの関係を２次元で表現したものと言えます。また、六
方形のプリミティブ単位胞も菱形が基本となります。六方形では格子点
を結んでできる三角形及び六角系は格子の構成要件を満たさないことを
理解しましょう。

6



1.6 ３次元格子　ー　7結晶系と14ブラベー格子　ー
我々が通常目にする金属・合金は３次元の形状を有しています。それでは、
３次元における格子の取り方について見てみましょう。３次元空間に格子
点をある規則に従って無限に発生する（原子レベルの単位胞の大きさを目
に見える程度の大きさに展開することと同義）ことは、R⃗ = la⃗+mb⃗+nc⃗、
において l,m, nの整数を非常に大きな数まで展開することと言えます。
従って３次元の格子は、１、２次元の場合と同様に a, b, cの長さとそれら
のなす角度 α, β, γによって分類することが可能であり、その分類は 7結
晶系、14ブラベー格子として知られています。その分類を格子定数の特
徴と併せて図 1.6から図 1.9に示します。

図 1.6: 7結晶系と 14ブラベー格子（1/4）

ここで、斜方晶では底心や面心をもつ格子を独立したブラベー格子と
して考えるのに、正方晶では単純に加えて体心のみしかブラベー格子に
とらないことを疑問に思うのは自然かつ重要なポイントです。その理由
について演習問題を解いてみましょう。
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図 1.7: 7結晶系と 14ブラベー格子（2/4）

図 1.8: 7結晶系と 14ブラベー格子（3/4）
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図 1.9: 7結晶系と 14ブラベー格子（4/4）

2 結晶の対称性と記述方法
2.1 点対称操作
３次元の格子は 7結晶系、14ブラベー格子に分類されることを見てき
ました。それらは、a, b, cの長さとそれらのなす角度α, β, γからなる格子
定数により特徴づけられますが、ここで結晶の「対称性」について考え
てみます。例えば、図 1.2真中の体心立方格子に着目します。この格子に
a軸方向から体心位置の原子を突き通す串を刺します。そして、その軸を
回転軸として、360度の回転を行います。この操作の前後で格子に変化は
生じるでしょうか？仮に、その操作の瞬間に目をつぶっていたとしたら、
その操作が行われたことを認識できないはずです。この軸に関しては回
転操作が 90度、180度の場合でも同じことが言えます。この場合、この
格子は対称要素として、n回回転軸（n = 1, 2, 4）を有すると言います。
また、この回転の操作は「点対称操作」の一つに分類されます。これま
では、格子を基本ベクトル分移動しても格子に変化が生じない「並進対
称性」をみてきましたが、この節では格子がもつ対称性を点対称操作の
観点から考えます。格子がもちうる対称要素を図 2.1に示します。また、
３次元格子がもちうるこの点対称操作の組み合わせは 32種類に分類され
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る（これは点群と呼ばれる）ことが知られています。

図 2.1: 点対称操作

ここで、回転操作として、5回回転が対称要素として存在しないのは何
故でしょうか？また、上の体心立方格子に３回回転軸があることに気が
つきましたか？当然 a軸ではありません。各結晶系、ブラベー格子が有
する点対称操作をよく考えてみることは、結晶の対称性、回折を理解す
る上で非常に重要です。

2.2 空間群
さて、結晶構造は格子とその中に存在する原子の基本構造の組み合わ
せで定義されることは 1.4節で述べました。また、格子は 7結晶系、14ブ
ラベー格子で表され、32の点群に分類されることも述べました。原子の
基本構造も加味する場合、らせん軸や映進面と呼ばれる並進を伴う点対
称操作がさらに加わる結果、14ブラベー格子との組み合わせにより、結
晶構造は 230のグループ（空間群と呼ばれる）に分類されます。この 230

の空間群が結晶構造を分類する上で必要かつ十分な枠組みであり、それ
は、International Tables for Crystallography vol. Aに全て収録されてい
ます。
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図 2.2: 空間群

図 2.2には、単斜晶系に属する一つの空間群P21/cの情報を示します。
この図には、その結晶が有する対称操作が記号などで示され、その格子
中で原子が存在できる位置や回折の起こる条件などが詳しく記載されて
います。

2.3 結晶の面と方向の記述方法
これまで、結晶構造の定義や対称性について述べてきました。この節で
は、結晶の方向や面の記述方法付いて学びます。図 2.3に示すように結晶
の方向を表現する場合は、その結晶を特徴づける基本ベクトル a⃗, b⃗, c⃗に対
して目的方向の座標 [u, v, w]を用いて、そのベクトルが R⃗ = ua⃗+ v⃗b+wc⃗

と表されるとき、その方向を [uvw]と書かれます。従って、[111]や [222]、
[1
2

1
2

1
2
]は全て同じ方向を指し示すが、その場合それ以上約分できない最小

の整数の組み合わせ（この場合 [111]）で表す決まりとなっています。な
お、立方晶においては a, b, c軸が等価なので、[111]や [111]の方向も等価
です。これらをまとめて表す場合は< 111 >という表記を用います。
結晶の面については、ミラー指数が用いられます。これは格子定数a, b, c

に対して各軸と a
h
, b

k
, c

l
の位置で交わる点を結んでできる面を (hkl)と表

します。六方晶の場合は方向、面ともに、指数 iを導入したミラー・ブラ
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図 2.3: 結晶の面と方向

ベー指数により表されます（図 2.4）。

2.4 最密充填構造　ー　面心立方格子と六方最密充填構造
の違い　ー

結晶の面と方向を理解したところで、結晶における最密充填方法につ
いて考えてみます。図 2.5には、面心立方格子（左）と六方最密充填構造
（右）における原子の配列を示しています。面心立方格子ではABCABC、
六方最密充填構造では ABABという順序で最密充填されていきますが、
このとき、面心立方格子では 111 方向、六方最密充填構造では 001 方向
に積層されている点に注意しましょう。

2.5 晶帯と晶帯軸
結晶中の平行でない２つの面、例えば (hkl)と (h′k′l′)は必ず交わりま
す。その面と面の交線が [uvw]方向を向いているとき、その交線を晶帯軸
[uvw]と呼びます（図 2.6）。このとき、これらの面は晶帯 [uvw]に属する
と言われます。晶帯軸は必ずその晶帯に属する面の法線と直交するので、
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図 2.4: 結晶の面と方向（六方晶）

図 2.5: 最密充填構造
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面指数 (hkl)と晶帯軸 [uvw]には hu + kw + lv = 0の関係が成立します。
これはワイスの晶帯則と呼ばれます。

図 2.6: 晶帯と晶帯軸

2.6 ステレオ投影とウルフネット
結晶における方向や面は３次元空間で定義されるものですが、その分
布を世界地図と同じように２次元で表現する方法が種々提案されていま
す。その一つにステレオ投影と呼ばれる方法があります。その方法を図
2.7を用いて説明します。
これは、まず着目する結晶を中心に配置し、それを取り囲む球（参照
球）を考えます。中心に置かれた結晶の面の法線は必ずこの参照球上の
どこかと交わります。この点を極と呼びます。一つの面に対して、必ず
一つの極が定義できますが、まだこの状態では結晶の面の位置・方位関
係を３次元（地球儀のようなもの）で表しただけです。ここで、参照球
のある極に平面を考えます。参照球上にちりばめられた点（極）をこの
平面に投影したいのですが、ステレオ投影では、平面を置いた極の反対
側の極からの投影を行います。このステレオ投影により、参照球上の平
面を置いた側にある半球上の極は投影面にほぼ等倍で投影されます。
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図 2.7: ステレオ投影法の模式図

図 2.8には、参照球上の緯線と経線を投影した図を示します。これは
ウルフネットと呼ばれ、ステレオ投影図の解析（任意の面と面がなす角
度を求める）に必須です。

2.7 結晶のステレオ投影
図 2.9には立方晶のステレオ投影図の一例を示す。参照球の中心に結
晶を置く場合、その向きは任意ですが、一般には (001)などの面の法線が
投影面に向くような標準的な配置がとられます。図 2.9は立方晶の 001標
準ステレオ投影と呼ばれます。ここで、ステレオ投影図では大円（図 2.9

において実線で表されている）は晶帯軸を表していることに気づくでしょ
う。例えば、南極に位置する 100から出発して、111、011、111、を経て
100に到達する大円は晶帯軸 [011]です。実際に、これら面の指数と晶帯
軸の指数はワイスの晶帯則 (2.5節参照)を満たしています。また、同じ晶
帯に属する面の指数 (hkl)と (h′k′l′)から計算される (phqh′pkqk′plql′)、こ
こに p, qは任意の整数、という面は必ず同じ晶帯に属する性質も確認で
きます。
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図 2.8: ウルフネット

図 2.9: 立方晶の 001標準ステレオ投影
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3 逆格子とEwald球
3.1 逆格子
前章までで結晶の対称性とその記述方法についてまとめました。それ
では、その結晶にＸ線や電子線を入射した際に生じる回折を考えましょ
う。その第一の準備として、逆格子を導入します。逆格子は、実在の結晶
において定義される面を逆空間における格子点として扱う概念です。こ
の変換は、実在の結晶において定義される面の法線方向のベクトルを考
え、その長さを面間隔の逆数とすることにより実行されます。図 3.1に
実空間の格子と逆格子を示します。逆格子における１つ１つの点は実格
子の面に対応し、実空間においてその面を特徴づける情報（面間隔や方
位）をきちんと保持しています。なお、逆格子の指数自体は面ではない
（逆格子点）なので (010)ではなく、010のように括弧なしで表記します。
逆格子においても実空間の格子と同じように、基本ベクトルが定義でき、
それは逆格子基本ベクトルと呼ばれます。また、(hkl)面に対応する逆格
子ベクトルは ⃗ghklと表記されます。

図 3.1: 逆格子
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3.2 逆格子の構築と性質
実格子の基本ベクトルと逆格子の基本ベクトルには図 3.2の関係があ
ります。このとき、実格子の基本ベクトルはプリミティブ単位胞のもの
を用います（例えば面心ではなく菱形）。

図 3.2: 逆格子の構築

図 3.3には、この操作によって得られる逆格子がもつ性質をまとめます。
逆格子への変換に用いる逆格子のベクトルはプリミティブ単位胞の組
を用いると述べましたが、それは何故でしょう？図 3.4には仮想的に２次
元の面心格子とみなせる単位胞（単位胞中に２個の原子）とプリミティブ
単位胞（菱形；単位胞中には一つの原子）の取り方を示しています。各々
の基本ベクトルを用いて図 3.2の関係で計算した逆格子ベクトルを図 3.5

に示します。面心格子の基本ベクトルから計算された逆格子では逆格子
基本ベクトルの指し示す場所に格子が存在しません。1.2節などで述べた
ように格子の取り方は任意ですが、この場合はあきらかに誤りです。そ
の理由を考えてみましょう。
さて、変換された逆格子ともとの実格子にはどのような関係があるの
でしょうか？重要な帰結として、図 3.6に示される関係があります。この
関係は次節の回折のところで利用します。
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図 3.3: 逆格子の性質

図 3.4: 格子の取り方の違いによる逆格子の違い (1/2)
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図 3.5: 格子の取り方の違いによる逆格子の違い (2/2)

図 3.6: 逆格子と実格子の関係
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3.3 二原子からの散乱
本節からは回折を取り扱います。結晶からの回折に先立ち、まずは２
つの原子（電子でも良い）からの散乱を考えましょう。図 3.7では散乱
体 A, Bに波数ベクトル k0の波が入射、散乱体により散乱され波数ベク
トル kとなる場合を考えます。なお、散乱は弾性散乱とします。よって、
波数 k0、k、波の波長 λには、|k0| = |k| = 1

λ
が成り立ちます。観測点ま

での距離Rは十分に長く、それに比べて散乱波ΨAとΨBが到着する地点
は区別できない程近いと仮定します。散乱体を原子や電子とする場合に
この仮定は十分正しいです。

図 3.7: ２つの散乱体による散乱

さて散乱波 ΨA と ΨB が干渉し、強度が強くなる条件を考えます。図
3.8に示すように、光路差∆lが波長 λの整数倍であれば位相が揃い、散
乱波は強まります。∆l

λ
は図に示すように、散乱体AからBに向かうベク

トル r⃗と波数ベクトル r⃗の差 k − k0の内積となります。この k − k0は k0

を kとするためのベクトルであり「散乱ベクトル」と呼ばれます。結果
として r⃗ · q⃗ =整数の場合に散乱波の強め合いが起こると言えます。
図 3.9では、散乱波の強度がどのように表されるかを示します。オイ
ラーの公式 eiθ = cosθ + isinθを用いて指数形式で表すと計算が便利にな
ります。n個の散乱体が存在し、それぞれの散乱体が入射波に対して散乱
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図 3.8: 散乱波の干渉条件

する能力（散乱能）が異なる場合も同様に計算が可能です。

3.4 結晶からの回折
前節では、散乱体の配置に特に制限や規則はなく、r⃗nと q⃗の内積が重
要な因子でした。それでは、波が周期的な構造をもつ結晶に入射した場
合はどうなるか考えてみましょう（図 3.10）。結晶では、散乱体の座標
がRpqr = pa⃗ + q⃗b + rc⃗であるため、r⃗n = R⃗pqrと表せます。ここで、さら
に逆格子と実格子の関係、すなわち ⃗ghkl · R⃗pqr=整数という関係を用いる
と、q⃗ = ⃗ghklとなります。この式が意味するところは散乱ベクトルが逆格
子ベクトルと一致するときに強い回折が起こるということです。
この関係式の両辺の絶対値をとると |q⃗| = | ⃗ghkl| → 2sinθ

λ
= 1

dhkl
→ λ =

2dsinθとなりブラッグの法則が得られます。

3.5 回折条件の図示　ー　Ewald球　ー
前節において、散乱ベクトルが逆格子ベクトルと一致するときに強い
回折が起こることが導かれましたが、この条件を分かりやすく図示する
方法がEwald球です。図 3.11を用いて説明します。まず、実験に供する
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図 3.9: 散乱波の強度

図 3.10: 結晶からの回折
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結晶を回折装置にセットしたと仮定します。そこに、波長λの波（Ｘ線で
も電子線でも良い）が入射されました。このとき、その結晶を中心とし
て半径 1

λ
の仮想的な球が生成し、入射波の波数ベクトル k0がその球と交

わる点を原点 0として解析対象の結晶の逆格子が生成すると考えてみま
しょう。この球を Ewald球と呼びます。このとき、実在の結晶と生成し
た逆格子は１対１の対応をしており、実在の結晶が球の中心で回転すれ
ば同じ角度だけ逆格子も原点 0を中心に回転します。こうすると回折条
件が見事に図示されるのです。具体的に言うと、回折が起こる条件（散
乱ベクトルが逆格子ベクトルと一致する）というのは逆格子点がこの球
面上にのる場合に対応します。なぜならば、|k0| = |k| = 1

λ
なので、k0と

kは球面上に存在します。散乱ベクトル q⃗は k − k0ですから k0から kに
向かうベクトルとなります。従って逆格子点がその球にのるということ
は、まさに逆格子ベクトル ghklと散乱ベクトル qが一致することに他な
らないのです。

図 3.11: Ewald球

この概念は非常に重要で、Ｘ線回折や透過電子顕微鏡で回折図形を観
察する際に、この Ewald球と逆格子の関係を自在にイメージできるよう
になることが材料技術者としては必須です。
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4 回折現象の数学
4.1 フーリエ級数展開
時間 tに対して、周期 T0を有する関数 x(t)は、次のフーリエ級数展開
により三角関数の線形結合として表現できる。

x(t) =
a0

2
+

∞∑
n=1

{ancos(nω0t) + bnsin(nω0t)} (4.1)

ここで、ω0は周期 T0より求まる基本周波数 f0と次の関係をもつ基本
角周波数である。

ω0 = 2πf0 =
2π

T0

(4.2)

式 (4.1)より明らかなように、フーリエ級数展開では基本角周波数 ω0

の整数倍の角周波数 nω0を有する三角関数を適切な係数 an、bnを用いて
重ね合わせることにより対象の周期関数を表現できる。ここに、係数 an、
bnは

an =
2

T0

∫ T0
2

−T0
2

x(t)cos(nω0t)dt (4.3)

bn =
2

T0

∫ T0
2

−T0
2

x(t)sin(nω0t)dt (4.4)

により求められる。

4.2 複素フーリエ級数展開とフーリエ変換
前節のフーリエ級数展開は、オイラーの公式 (eiθ = cosθ + jsinθ)から
複素フーリエ級数展開として表現することができる。

x(t) =
∞∑

n=−∞
cnejnω0twhere, cn =

1

T0

∫ T0
2

−T0
2

x(t)e−jnω0tdt (4.5)

ここでnω0は離散的（ω0, 2ω0, 3ω0 · · ·）であるが、基本角周波数ω0 → 0

の極限で連続的な角周波数ωと考えることができ、X(ω) = cnT0と置くと、

X(ω) =
∫ ∞

−∞
x(t)e−jwtdt (4.6)
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を得る。この式 (4.6)の操作を x(t)のフーリエ変換と呼ぶ。ここで、t

は s、ωはその逆数の s−1の次元であることに注意。
ここで、フーリエ変換の例を図 4.1及び図 4.2を用いて説明する。図

4.1には周期関数 f(t)=sin(t)（赤線）、g(t)=sint(2t)+1
2
sin( t

2
)（青線）を

示す。f(t)は時間 t(s)の単純な sin関数であり、g(t)はその sin(t)の２倍
の周期と半分の周期 (振幅も半分)の重ね合わせである。図 4.2に両者の
フーリエ変換結果を示す。横軸は時間の逆数である周波数 fで示されて
いる。sin(t)の周期は 2,000(s)(0.5 mHz)であるが、フーリエ変換の結果、
sin(t)(赤線)では 0.5 mHzに、周期 2tと t

2
の重ね合わせでは 0.25 mHzと

1.0 mHzに急峻なスペクトルが得られている。このとき、縦軸にはもと
の関数の振幅の情報も含まれていることに注意する。

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

s
in

(t
)

80006000400020000

t / s

図 4.1: 周期関数 f(t)と g(t)

4.3 回折とフーリエ変換
前節では、時間の関数 x(t)に対するフーリエ変換を議論したが、周期
関数が位置 x(長さの次元)の関数についても当然そのまま適用できる。こ
こで、結晶の定義をもう一度考えてみよう。結晶はある繰り返しの単位
（格子、結晶構造の概念）をもっている。では、結晶にフーリエ変換を適
用した場合、得られる結果は何を意味するのであろう。
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図 4.2: f(t)と g(t)のフーリエ変換

図 4.3及び図 4.4は同一サイズの２次元格子であるが、一方は一層お
きに規則的に色の薄い原子がおかれている。図 4.5及び図 4.6はその画
像にフーリエ変換を適用した結果である。フーリエ変換は時間軸に対し
ては時間の逆数である周波数スペクトルを、長さの次元を有する格子に
対しては、逆空間のスペクトル（逆格子）、すわなち回折像を与えるので
ある。図 4.3及び図 4.4の配列の違いがフーリエ変換像において、どの
ように反映されているであろうか？
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図 4.3: 2次元格子

図 4.4: 2次元格子（規則配列）
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図 4.5: 2次元格子のフーリエ変換像

図 4.6: 2次元格子（規則配列）のフーリエ変換像
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5 Ｘ線回折法の結晶構造解析への応用
5.1 Ｘ線の発生
電子が高速で金属ターゲットに衝突するとＸ線が発生する（図 5.1）。
近年広く利用されているＸ線を発生するためのＸ線管球は、真空中に封
入された熱電子を発生するためのフィラメントと金属ターゲットからな
り、この両者の間に数１０ｋＶの高電圧をかけてフィラメントから発生す
る電子を加速し、ターゲットに衝突させて発生させるX線を、吸収の小
さいベリリウムでできた窓を通して取り出すように設計されている。図
5.2には、Mo金属陽極（ターゲット）陰極から引きだされた電子が高速
で衝突した際に発生するＸ線スペクトルの例が示されている。大きな運
動エネルギーをもった電子がターゲットで急速に減速される際に放出さ
れるのが、連続Ｘ線である。これに対して、図に示されているように、Ｘ
線管球に加える電圧がある値を越えると、連続Ｘ線スペクトルに、ター
ゲットに用いた金属固有の波長をもつ非常に鋭いピークが現れる。これ
らの鋭いピークは、各金属固有の波長を示すことから特性Ｘ線と呼ばれ
る（表 5.1）。

図 5.1:
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図 5.2:

特性Ｘ線の発生は、入射電子による内殻電子励起によって生じる現象
である。つまり、内殻の電子がフェルミエネルギ－より高い準位にたたき
あげられ、電子軌道内にできた空孔（ホ－ル）が外側の軌道の電子によっ
て埋められる際に、余分なエネルギ－として放出されるのが特性Ｘ線で
ある。高エネルギー準位にある電子が、空孔に落ち込む際には選択則と
呼ばれる規則があり、軌道量子数 lの変化が∆l = ±1を満足する特定の
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遷移のみが許されている。図 5.3は、各種特性Ｘ線とエネルギー準位と
の関係を示す。図 5.3に従い、特性Ｘ線の種類は、Kα1, Kα2などの記号
で表される。α1,α2のギリシャ文字と数字は、各殻間での遷移の種類、つ
まり特性Ｘ線の種類を示している。Kα1線と Kα2線のエネルギーは近接
しているので、それぞれ独立に取り出して利用することは不可能である。
Kα1線とKα2線の強度比が準位間の遷移確率に比例してKα1：Kα2～２：
１であることから、Kα1線の波長の２倍Kα2線の波長を足して３で割っ
た重み平均をKα線として利用している。

図 5.3:

強度が強くエネルギー分布の幅の狭いKα特性X線を発生させるのに十
分な電圧をかけると、Kβ線および連続Ｘ線も同時に発生する。単色また
は単色に近いＸ線を必要とする回折実験では、Kα線の強度をあまり弱め
ることなく、Kα線以外のＸ線強度を弱めることが必要である。この目的
には、X線の吸収端がターゲット物質のKα線とKβ線との中間にあるよ
うな物質の薄い箔を通せばよい。そのような関係を満足する物質は、大抵
ターゲット金属より一つだけ原子番号の小さい元素である（図 5.4参照）。
図 5.5に封入型Ｘ線管球と呼ばれる典型的なＸ線管球の断面の概略図
を示す。なお、ターゲットに衝突した電子の運動エネルギーの大部分は
熱エネルギーとして失われるため、ターゲットが加熱し溶けたり、変形
するのを防ぐため、ターゲットは冷却水で強制冷却される構造となって
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図 5.4:

いる。この他、真空排気装置で高真空に排気しながら、強制的に水で冷
却したターゲットを高速で回すことにより、さらに大きな熱負荷をター
ゲットにかけられるように工夫した回転対陰極X線装置も開発されてい
る。最近では、高いエネルギーに加速された電子が磁場などで曲げられ
た際に発生する放射光を積極的に利用する「シンクロトロン放射光」が
新しいＸ線源として利用されている。

5.2 Ｘ線回折法の応用
Ｘ線回折法の実際の応用例として粉末試料のディフラクトメータによ
る測定について述べる。ディフラクトメータは、図 5.6に示すように、独
立に回転する回転軸を有する精密測定機の一つである。これらの回転軸
を慣習としてそれぞれ ω軸および２ θ軸と呼ぶ。通常にはω軸には粉末
試料がセットされた平板状の試料ホルダーが取り付けられ、２ θ軸には
散乱Ｘ線強度測定用のカウンターが取り付けてある。これらの軸は、入
射Ｘ線の透過の方向を 0oとして、それぞれ ω軸が θ回転すると、２ θ軸
は２ θ回転するように設計されている。
粉末結晶試料における回折強度の一般式は、

33



図 5.5:

図 5.6:
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I = |F |2p
(

1 + cos22θ

2sin2θcosθ

)
1

2µ
(1 − e

−2µt
sinθ )e−2M (5.1)

で与えられる。ここで、|F |2は構造因子、pは多重度因子、次の括弧
内の因子はローレンツ偏光因子である。 1

2µ
(1 − e

−2µt
sinθ )は吸収因子である

が、試料が十分厚いときには散乱角に依存せず一定値となる。またデバ
イ-ワーラー因子 e−2M は、Ｘ線の原子散乱因子に影響するが、通常の相
対強度の算出では省略することが多い。したがって、式 (5.1)に基づいて、
対象となる粉末Ｘ線結晶試料の回折ピークの相対強度を定量的に見積も
ることができる。各項についてのより詳しい説明を以下に記す。

1. 構造因子
　構造解析を行う際に、測定データと計算値を比較する上で最も基
本となる因子であり、hkl反射に対して、

Fhkl =
N∑

j=1

fje
−2πi(huj+kvj+lwj)

で与えられる。ここで、fjは単位胞内の j番目の原子の原子散乱因
子、uj, vj, wjは j番目の原子位置を格子定数を単位として表した座
標、N は単位胞内の原子の数である。

2. 偏光因子
　試料によって回折されたＸ線の強度は、観測する方向に垂直な面
への入射Ｘ線の振幅の投影を考え、その２乗で表すことができる。
偏光因子は、この投影成分と強度の関係から求めることができる。

3. 多重度因子
　面間隔が同じでかつ同じ構造因子を示すが、方位の異なる結晶
面の数を表す。たとえば、立方晶の {100}の多重度因子は、(100),

(010), (001), (100), (010), (001)となり６である。

4. ローレンツ因子　ブラッグの条件を満足する散乱強度は、一般に図
5.7のように拡がりをもち、この曲線の下の部分の面積によって与
えられる強度を積分強度と呼ぶ。これは、入射Ｘ線や回折Ｘ線及び
角度分散によって規定される、有限な大きさをもった体積からの積
分値を測定していることに対応する。この体積は、散乱角 2θの三
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角関数を含む式で表されるので、散乱角に依存する。すなわち、積
分強度に帰着される体積は測定する結晶面によって異なった散乱角
2θとなるため、異なる結晶面からの散乱強度を比較する場合には、
この点を考慮する必要があり、この影響をまとめたものをローレン
ツ因子をいう。

図 5.7:

5. 吸収因子
これは、透過光に対する吸収補正を示す因子である。図 5.8に示す
微小体積からの散乱を考える。ここで、ディフラクトメータでは、
γ = β = θ であるから、 1

2µ
(1 − e−

2µt
sinθ )が導かれる。試料厚さが十

分な場合には、t → ∞とみなせるから、 1
2µ
となる。

6. デバイ-ワーラー因子
原子の熱振動により、Ｘ線の散乱振幅が散乱角とともに減衰する効
果を示す。u2 を原子面の反射面に垂直な方向への変位の 2乗の平
均とすると、

M = 8π2u2 (
sinθ

λ

2

) = B(
sinθ

λ

2

) (5.2)

と書け、Ｂは温度因子と呼ばれる。
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図 5.8:

5.3 粉末Ｘ線回折による解析例
図 5.9は、得られた粉末Ｘ線回折パターンの例である。このパターン
に現れるピークの強度分布が、構造モデルに対して式 (5.1)を用いて計算
し、それらが一致すれば、構造モデルは妥当なものとなる。構造モデル
の可能性が幾つか考えられる場合には、ブラッグの式を変形し、

4sin2θ

λ2
=

1

d2
=

h2 + k2 + l2

a2
(5.3)

を考える。散乱角２ θの測定値と使用した入射Ｘ線の波長から、左辺
が求められる（表 5.2）。この値が面指数の２乗の和 h2 + k2 + l2と格子定
数 aの２乗の比に一致する。式 (5.3)の左辺、つまり表 5.2の第 2欄を一
定値で割って、一連の小さい整数値を与える数値を見つけ出すことを考
える。たとえば、第 1行目の 0.1828を候補と考え割ってみる。整数値が
得られない場合には、さらに 0.1828の 1

2
, 1

3
のなどの数値を使い同様の作

業を行う。表では、0.1828の 1
3
で第３欄の整数値が得られている。この

整数値を使って各ピークの面指数を決定することができる。
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図 5.9:

なお、試料に含まれる元素の種類や組成比がわかる場合には、標準物
質の回折データと比較して、物質の同定を行うことも可能である。具体
的に JCPDS(Joint Committee on Powder Diffraction Standards)カード
などでは、各種物質のＸ線回折データが豊富に蓄積されており、それら
のデータと測定データの比較を通して、物質の同定が容易に行える。
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6 電子回折法
6.1 Ｘ線回折との比較
図 6.1には、電子回折とＸ線回折の光線図を比較して示してある。電
子回折では、電磁石からなる電子レンズを利用し、散乱波（回折波）が
後焦平面で焦点を結んでいるのに対し、Ｘ線回折では、散乱したＸ線を
十分遠方で観察することになる。図 6.2には、電子回折とＸ線回折にお
けるラウエ球と逆格子の幾何学的関係を示してある。通常、Ｘ線回折で
利用する波長が約　０．１ｎｍ程度であるのに対し、電子の波長は著し
く短い。このため、回折条件を決定するラウエ球が非常に大きなものと
なり、図 6.2では平面として近似できることがわかる。このため、電子
回折では、逆格子断面を直接観察できることになる。

図 6.1:

6.2 電子回折法による構造解析
電子回折法は、材料の微小領域の個々の単結晶からの回折パターンが
得られるという特徴を有する。電子回折パターンの解析する上で必要な
関係式や基礎的な留意事項について以下に記す。
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図 6.2:

6.2.1 電子回折パターンの解析手順

1. 逆格子の作成
逆格子の基本ベクトルは、実空間での単位胞を示す基本並進ベクト
ル a, b, cより、次式によって得られる。

a∗ =
b × c

a · (b × c)
, b∗ =

c × a

b · (c × a)
, c∗ =

a × b

c · (a × b)
(6.1)

ここで、a∗, b∗, c∗は、それぞれ、bc面に垂直、ca面に垂直、ab面
に垂直である。また、×はベクトルの外積の演算を示し、各項の分
母は単位胞の体積に等しい。
特に、立方晶、正方晶また斜方晶では、実格子の基本並進ベクトル
a, b, cはお互いに垂直であり、a∗, b∗, c∗は a, b, cにそれぞれ平行で、
その長さは、

a∗ =
1

a
, b∗ =

1

b
, c∗ =

1

c
(6.2)

となる。
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2. 回折パターンの強度分布の評価

　 1.で作られた逆格子の格子点 (hkl)でどのような回折強度をとる
かは、単位胞内の原子配列で決定される。その散乱振幅F (hkl)（実
際観察される強度は F (hkl)2である）は、単位胞内の原子の種類と
その座標から、構造因子を計算することにより求められる。つまり、

F (hkl) =
∑
n

fne−2πi(hxn+kyn+lzn) (6.3)

となる。ここで、fnは n原子の原子散乱因子で、(xn, yn, zn)は n原
子の単位胞内での座標である。構造因子は、単位胞内の総ての原子
について式 (6.3)の和（∑

n）を求めることによって表される。ここで
得られるものは、運動学的近似での散乱振幅であり、実際の電子回
折パターンの強度を解析するには、動力学的回折効果を考慮しなけ
ればならない。なお、回折法により構造解析を実施する場合、Ｘ線
や中性子を用いた場合にも同様の構造因子を求める必要があるが、
図 6.3のように、原子散乱因子の散乱角依存性が大きく違ってくる
ことに留意したい。

図 6.3:
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6.3 電子回折法の実際
1. カメラ長の測定

　電子回折パターン上で、逆格子原点から回折点までの距離（R）
とその格子面間隔（d）との間には、近似的に

Rd = Lλ (6.4)

の関係がある（図 6.4）。ここでＬはカメラ長と呼ばれる。したがっ
て、回折点から格子面間隔を定量的に見積もる時には、比例係数で
あるカメラ長を求める必要がある。その値は電子顕微鏡によって与
えられているが、できれば面間隔がわかっている、たとえば金の蒸
着膜（多結晶）などを用いてリング状の電子回折パターンを観察し、
フイルム上の距離と面間隔の関係を示す較正グラフを作製しておく
とよい。　また、リング状の電子回折パターンをとっておくと、カ
メラ長の歪み（方向によってカメラ長が違ってくる効果）も定量的
に見積もることができる。

図 6.4:

2. 回折パターンの解析における留意点
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　電子顕微鏡の加速電圧が 100kV以上場合には、電子の波長が非常
に短く（Ｘ線の約 1

100
）、この波長の逆数で与えられるエワルド球の

半径は非常に長い。したがって、電子回折パターンは、逆格子原点
を通る逆格子の断面を映しだしていると考えてよい。このため、結
晶構造から逆格子の強度分布が計算できれば、種々の逆格子断面を
考えることによって、観察される電子回折パターンと容易に比較す
ることが可能となる。図 6.5には、単結晶、多結晶、そして非晶質
からの電子回折図形を模式的に示していてある。

図 6.5:

　一方、電子が物質内で多重散乱を起こすことによって、１回散乱
（運動学的近似）では現れない所に反射が現れる場合がある。この
反射を二重回折 [double reflection]と呼び、結晶の対称性によって
消える反射の指数の規則性（消滅則）を決める時に、注意が必要と
なる。二重回折点は、一度回折を起こした回折波がまた回折を起こ
した結果生じるものであり、運動学的近似で出現する回折点のベク
トル和の和で示される位置に二重回折点が現れる可能性がある。特
に、原点を通る軸上には二重回折点が現れる可能性が高く、また、
その強度も強くなっていることに十分気をつけなければならない。
　図 6.6は Nd2Fe14B化合物の３種類の軸に平行に入射して撮ら
れた電子回折パターンである。図 6.6(b)のパターンには h + l =
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2n + 1(nは整数)の反射が現われていない。すなわち、この構造は
h + l = 2n + 1の消滅則をもっている。しかし、図 6.6(a),(c)では
h+ l = 2n+1の反射（例えば 300, 003など）が現われている。これ
らはすべて二重回折点である。したがって、特定の回折パターンか
ら消滅則を導く場合には、消えている反射は信じてよいが、現われ
ている反射については二重回折によるものではないか疑ってみる必
要がある。図 6.6(b)で消えて (a),(c)で現われているのは、(b)では
回折点のベクトル和で h + l = 2n + 1の反射を作れないが、(a),(c)

のそれらの反射はベクトル和で作れることによる。

図 6.6:

なお、注目している反射が二重回折で生じているかを判定するには、
例えば、系統的な反射 [systematic reflections]のみを励起し（たと
えば、h00反射、h = 0, +1, +2...）、二重回折の原因となる反射を回
折パタ－ンから除外し、注目する反射の強度の有無を見ればよい。

6.4 種々の構造と電子回折パターン
1. 単純な構造の電子回折パターン
　面心立方構造は指数が総て奇数か偶数である反射のみが現われて
る。また、体心立方構造では、指数 h, k, lの和（h + k + l）が偶数
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のみが現われている。ダイヤモンド構造は、面心立方格子とそれを
1
4

1
4

1
4
ずらした格子の二つの副格子でできており、その結果として、

面心立方構造の電子回折パターンの反射の幾つかが消えている。最
密六方晶構造の [110]入射およびダイヤモンド構造の [110]入射の電
子回折パターンには二重回折反射が現われる。

2. 規則構造の電子回折パターン

　合金の中には、単純な基本構造を基に原子が規則的に配列し、規
則構造をとるものがある。その場合、基本構造の反射（基本格子反
射）に加えて、それらに比較して強度の弱い反射（規則格子反射）
が現れてくる（図 6.7）。種々の規則構造の回折パターンの特徴を
頭の中に入れておけば、電子回折パターンから容易に規則構造が推
測される。面心立方構造の規則構造である Cu3Au型構造、および
体心立方構造の規則構造である CsCl型構造の電子回折パターンに
は、面心立方および体心立方構造で消えていた反射が規則格子反射
として現われる。また、ダイヤモンド構造を基本とした規則構造、
ZnS型構造にも、ダイヤモンド構造で消えていた反射が、規則格子
反射として現われていることに注意したい。

図 6.7:
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3. 非整合構造（Incommensurate Structure）の電子回折パターン

　通常、規則格子反射は、基本格子反射間を整数で分割した位置
に現われる。すなわち、実空間では、規則構造の単位胞が基本格子
の単位胞の整数倍の大きさをもっている。しかし、一部の規則構造
では、基本格子反射の間を整数分割した位置ではなく、非整数で指
数づけされる位置に規則格子反射を生じるものがある。その時、実
空間では、規則格子の周期が基本格子の周期の整数倍では表わす
ことができず、非整数倍の周期をとる。このような構造を、基本格
子の周期のと変調構造の周期が整合しないことから、非整合構造
[Incommensurate Structure]と呼んでいる。図 6.8(a)は、Cu3Pd合
金の１次元の非整合構造の電子回折パターンであり、この場合、規
則格子反射の間隔と基本格子反射の間隔を比較することにより規則
構造の周期Mが求まり、この場合にはその周期Ｍは 6.8になってい
る。また、図 6.8(b)は、Tl-系超伝導酸化物の変調構造によって生
じた規則格子反射の例である。この電子回折パターンから、規則格
子の周期はｃ軸方向は２倍となっているが a軸方向では基本格子の
5.9倍となっている。(a)の非整合構造は、原子の規則配列によって
生じたものであるが、(b)の構造は、主に格子の変調によって生じ
たものである。

図 6.8:
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4. 散漫散乱
　 SiC結晶などでしばしば観察される積層欠陥（面の積み重なりの
間違い）あるいは微小双晶が多数現れた時に、面欠陥に垂直な方向
に伸びた散漫散乱が現れる（図 6.9(a)）。この場合、回折点から伸
びた一様な散漫散乱であるが、積層欠陥の出現にある種の相関があ
ると、相関に対応したある種の強度分布をもって現れてくる。試料
を傾斜することによって散漫散乱が１次元的に伸びていることが確
認できれば、まずは面状の欠陥（板状の試料形状も含む）と考える
べきであろう。

図 6.9:

１枚の回折パターンでは線状に観察される散漫散乱も、実際には面
状に広がった散漫散乱の断面を見ている場合があり、こうした散漫
散乱の強度分布を確認するには、結晶を傾けながらその電子回折パ
タ－ンを観察する必要がある。図 6.9(b)は、c∗軸に垂直面内に広
がった散漫散乱の断面として線状に観察されている例である。この
散漫散乱は、１次元的な原子の並び（原子カラム）は決められてい
るが、原子カラム間の配列が不規則化したために生じたものである。
完全に無秩序化すれば一様な線状に延びた散漫になるが、カラム間
にある相関があるために、強度分布が現われている。
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7 透過電子顕微鏡法の原理と応用
7.1 透過電子顕微鏡の必要性
物を拡大して見ようとする場合、光学顕微鏡（図 7.1）が最も身近な機
器として利用される。光学顕微鏡で見分けることのできる限界距離（分
解能）dは光の波長 λとレンズの屈折率 nを用いて

図 7.1:

d =
0.61λ

n · sinα
(7.1)

と記述できる。ここで、αはレンズの開き角であり、n · sinαとして 1.5

を、λに 0.5 µmの可視光の波長を代入してみると、光学顕微鏡の分解能
は 0.2 µm程度であることがわかる。したがって、ナノマテリアルの微細
組織さらには原子配列を観察するためには、より高い分解能が必要であ
り、式 (7.1)より、可視光よりも短い波長の光（電磁波）、つまりＸ線やガ
ンマ線を使用する必要があることがわかる。しかし、この場合、可視光
にはガラスのレンズが適応できたが、短い波長の電磁波に対してはレン
ズ機能をもたせる適当な物質が見当たらない。そこで登場するのが、電
子線である。電子はド・ブロイ波としての波の性質を示し、加速電圧を
上げることで十分短い波長の電子波が得られる。また、電磁石を用いて
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磁場を印加することによりローレンツ力を利用して、容易に拡大像を得
るためのレンズ機能（電子レンズ）をもたせることもできる。電子顕微
鏡の分解能 deは、電子の波長と対物レンズの球面収差係数 CSと電子の
波長 λeを用いて、

de = 0.65C
1
4
s λ

3
4
e (7.2)

と記述できる。汎用の 300kV電子顕微鏡での電子の波長（0.00197 nm）
と球面収差係数（0.60 mm）を式 (7.2)に代入すると、0.17 nmが得られ、
材料の微細構造が十分観察できることがわかる。

7.2 透過電子顕微鏡の構成と結像原理
透過電子顕微鏡の概観を模式的に図 7.2に示したが、一見して光学顕
微鏡より複雑な構成となっている。電子顕微鏡の上部のフィラメントよ
り発生した電子は、加速管、集束レンズを通って試料ホルダ先端の薄膜
試料に入射する。数百 keVの高エネルギーの電子線（光速の 0.8倍程度
の速度をもつ）が空気などのガスにより散乱されないように、顕微鏡内
は真空に保たれている。試料で散乱された電子は対物レンズと投影レン
ズなどの結像系レンズを通ってカメラ室に到達する。通常、観測窓を通
して、蛍光スクリーンに映しだされる顕微鏡像や回折パターンを観察し、
最終的にはフィルムやＣＣＤカメラで撮影することになる。
一見複雑に見える透過電子顕微鏡について、その最も基本的な構成を、
光学顕微鏡と比較して示したのが図 7.1の光線図である。透過電子顕微
鏡におけるレンズコイル（ ）で示される電子レンズを光学レンズで置き
換えれば、２つの結像過程は同一であることがわかる。A-Bの実線部を
横にして拡大した図 7.3の光線図を用いて、透過電子顕微鏡の結像原理
が理解できる。試料に入射した電子線は、回折角２ θで散乱され対物レン
ズの後焦平面上で一点に集束し回折点を形成する。電子顕微鏡では、こ
の後焦平面上に形成される規則的なパターンを投影レンズを用いて蛍光
スクリーン上に映し出すことにより、いわゆる電子回折パターンが得ら
れることになる。ここで、電子レンズの焦点距離を変え、後焦平面の散
乱波をそのまま通過させれば、蛍光スクリーン上に拡大像（電子顕微鏡
像）を映し出すこともできる。このように透過電子顕微鏡では、電子レ
ンズの焦点距離を変えることにより、回折パターン（逆空間の情報）と
電子顕微鏡像（実空間の情報）の両方を観察でき、両者の情報をうまく
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図 7.2:

取り入れた観察様式が利用されている。例えば、回折パターンの観察で
は、あらかじめ電子顕微鏡像（拡大像）を観察し、絞り（制限視野絞り）
を挿入することにより注目する領域を選択し、電子レンズの焦点距離を
変えて、その領域のみからの回折パターンを観察できる（制限視野電子
回折法）。こうして、複雑な微細組織の個々の領域の結晶構造やそれらの
結晶方位関係を知ることができる。絞りを挿入して制限できる視野範囲
は、通常 0.1µmφ（径）程度であるが、最近の電子顕微鏡では、試料上に
入射電子線を小さく収束させて電子回折パターンを観察する、いわゆる
マイクロディフラクション法が開発されており、この場合には数 nmφ以
下の微小領域からの回折パターンを観察することが可能である。

7.3 顕微鏡像の種々の観察様式
電子顕微鏡像を観察する際には、あらかじめ回折パターンを観察し、対
物レンズの後焦平面上に絞り（対物絞り）を入れて、電子回折パターン
の中の注目する回折波を選択し、電子レンズの焦点距離を変えて電子顕
微鏡像をつくることになる。これにより、高い像コントラストで不純物
の識別や格子欠陥の観察が有効に行われる。図 7.4(a)に示すように、透
過波を対物絞りで選択して観察する様式を明視野法と呼び、図 7.4(b)に
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図 7.3:

示すように一つの回折波を対物絞りで選択して観察する場合を暗視野法
と呼んでいる。図 7.5(a)と (b)には、それぞれ明視野法と暗視野法で観
察された酸化鉄粒子の像が示されている。明視野法で観察された顕微鏡
像（明視野像）では、透過波を結像に用いているため、試料全体また試
料外の真空領域が明るく映しだされている。これに対して、図 7.5(b)の
特定の回折波を選択して得られる像（暗視野像）では、試料外の真空領
域が暗くなる一方で、試料内の回折条件を満足した領域のみが、明るく
映しだされていることがわかる。暗視野法では、通常対物絞りで選択す
る回折波（g反射）は、図 7.6(a)に示すように回折条件を満足し、強く
励起させた状態で観察する。この状態では、回折パターン上には透過波
と励起したｇ反射のみが認められるため、２ビーム条件と呼ばれる。
この暗視野法を、回折条件を上手に制御しながら利用すると、転位な
どの格子欠陥の観察を有効に行うことができる。転位の結像に用いられ
るウィークビーム法と呼ばれる結像法の原理を図 7.6(b)と (c)に示す。図
7.6(b)の回折条件に示すように、ウィークビーム法では、対物絞りで選択
し結像に用いる g反射は励起せず、高次の反射例えば 3g反射を励起する。
励起されない強度の弱い反射、つまり “ウィークビーム”を結像に用いる
ために、このように呼ばれている。こうした条件下では、完全結晶の格
子面に対応する g反射が励起されないため、試料は全体として暗くなる。
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図 7.4:

図 7.5:
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図 7.6:

これに対し、図 7.6(c)に示すように転位芯近傍の格子面の一部（点線で
示した格子面）に対応する逆格子 gは、完全結晶の逆格子からずれ、そ
の位置は図 7.6(b)の白丸のように描け、回折条件を満足していることが
わかる。したがって、励起した白丸のｇ反射に対応する転位芯近傍の格
子面領域のみが明るくなり、このような条件で撮影された像（ウィーク
ビーム像）には転位線が細い白線として観察されることになる。ウィー
クビーム像の観察に用いられる上述した回折条件は “ g

3g
”あるいは “g-3g”

などと記述される。図 7.7には、g（= 220）反射について g
3g
条件で撮影

した、シリコン中の転位のウィークビーム像を示す。写真の左上から右
下、また右上より左下に見られる２本の転位が、それぞれ２本の部分転
位に分解している様子が捉えられている。ウィークビーム法の分解能は、
約２ nmである。
　上述した明視野法、暗視野法またウィークビーム法と異なり、図 7.4(c)

に示すように後焦平面に大きな絞りを入れて２つ以上の回折波を合成（干
渉）することにより像を形成することもできる。これが高分解能電子顕
微鏡法であり、観察される像は高分解能電子顕微鏡像と呼ばれている。こ
の場合には、対物レンズの収差が散乱波の位相を乱さない範囲内の、広
い周波数領域の散乱波が結像に利用されることになり、その分解能は式
(7.2)で与えられる。図 7.8には、サファイア基板上に成長させた酸化亜
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図 7.7:

鉛の高分解能電子顕微鏡像とその回折パターンを示す。回折パターンに
は、サファイア（ｓ）と酸化亜鉛（ｚ）の指数を区別して示してあるが、
界面方向また界面と垂直方向での、格子面間隔の違いが容易に見て取れ
る。高分解能電子顕微鏡像では、硬いサファイアには格子欠陥が認めら
れないのに対し、酸化亜鉛の側には、矢印で示すように、転位の存在に
伴う格子歪が結晶格子の縞の乱れとして直接観察されている。このよう
に、高分解能電子顕微鏡法は先端材料の微細組織、特に界面構造の原子
レベルの解析に有用であることがわかる。
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図 7.8:
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