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РАСШИФРОВКА ДИФРАКЦИОННЫХ КАРТИН СЛОЖНЫХ
КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ СТРУКТУР С ПРИМЕНЕНИЕМ 3D-МОДЕЛИ
ОБРАТНОГО ПРОСТРАНСТВА КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ РЕШЕТОК
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При дифракционных исследованиях многофазных сплавов возникает необхо-
димость расшифровки картин дифракции, содержащих множество фазовых
рефлексов, сформированных кристаллографически эквивалентно ориентиро-
ванными в матрице выделениями фаз. Подобные задачи позволяет решать
построение в трехмерном пространстве модели узлов обратной решетки ма-
трицы и фазы с учетом всех кристаллографически эквивалентных ориентаций
фазы в матрице. Центральное сечение такой модели соответствует электро-
нограмме, получаемой в просвечивающем электронном микроскопе. При соот-
ветствующих поворотах модели в обратном пространстве можно получить
любую ось зоны в сечении. Возможность управления отображением в моде-
ли любых кристаллографически эквивалентных вариантов ориентаций фазы в
матрице позволяет разделить рефлексы различных фаз и их кристаллографи-
чески эквивалентные ориентации на любых осях зон.

Ключевые слова: дифракционная картина, кристаллографически эквивалентная
ориентация, построение Эвальда.
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When doing diffraction studies of multiphase alloys, it is necessary to decrypt
the diffraction patterns comprising a great number of phase reflexes formed by
crystallographic equivalently oriented in the matrix phase separation. Similar
problems can be solved by constructing a three-dimensional space model of reciprocal
lattice points of the matrix and phase, taking into account all crystallographic
equivalent phase orientations in the matrix. The central section of such a model
corresponds to the electron-diffraction pattern, received in a transmission electron
microscope. It is possible to obtain any zone axis in the section if the model is properly
rotated in the reciprocal space. The ability to control the reflection of crystallographic
equivalent phase orientations in the model makes it possible to split the reflexes of the
various phases and their crystallographic equivalent orientation in any zone axes.

Keywords: diffraction pattern, crystallographic equivalent orientation, Ewald
construction.

Введение. Условия использования авиационной и космической
техники предопределяют жесткие требования к материалам. Они
должны обеспечить прочность конструкции при воздействии значи-
тельных силовых нагрузок, повышенной и пониженной (до – 253◦С)
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температуры, коррозионно-активных сред, корпускулярных, электро-
магнитных, рентгеновских излучений и др., обладая при этом мини-
мальным удельным весом [1, 2]. Один из способов повышения весовой
эффективности — уменьшение плотности алюминиевых сплавов, ре-
ализующийся в результате создания сплавов, легированных литием.
Все промышленные сплавы системы Al–Li характеризуются высокой
объемной долей упрочняющих фаз и сложностью фазовых превраще-
ний при старении, что влияет на уровень прочностных свойств, кор-
розионной стойкости, пластичности и вязкости разрушения. Основ-
ная задача разрабатываемых режимов старения высоколегированных
сплавов Al–Li — обеспечение оптимального сочетания прочности,
пластичности, вязкости разрушения и коррозионной стойкости [2–6].
Сочетание перечисленных свойств на заданном уровне обеспечивает
сложный фазовый состав, что приводит к затруднениям при исследо-
вании структуры материала с применением дифракционных методов.
Моделирование дифракции на кристаллических структурах позволяет
систематизировать полученные экспериментальным путем данные и
обеспечивает более точную интерпретацию результатов исследований
сложных многофазных систем.

Методика и материалы. Объектом для отработки представленной
методики являлся сплав 1441 системы Al–Cu–Mg–Li, состаренный на
максимум прочности. Для электронно-микроскопических исследова-
ний применялся просвечивающий микроскоп JEOL JEM 200CX, осна-
щенный цифровой камерой и пакетом программ для обработки элек-
тронных изображений. Изображения фаз и электронограмм получали с
применением стандартных дифракционных методик. Модель обратно-
го пространства кристаллических решеток получена путем програм-
мирования дифракционных максимумов в трехмерном пространстве
с применением открытой графической библиотеки Open GL, которая
содержит набор функций пространственных преобразований и вывода
проекции объемного изображения на дисплей.

Моделирование и обсуждение результатов. В настоящей рабо-
те представлена методика индицирования и расшифровки сложных
электронограмм, полученных от многофазных объектов с различными
сочетаниями кристаллографически эквивалентных ориентаций фазо-
вых выделений в матрице.

Сплавы системы Al–Cu–Mg–Li являются многофазными [7–9].
Электронограммы, полученные в ходе дифракционных исследований
образцов сплава после старения, имеют вид суперпозиции регулярных
сеток дифракционных максимумов (рефлексов) от кристаллических
включений различных фаз. Наблюдаемые сетки дифракционных мак-
симумов соответствуют брэгговским отражениям от атомных плоско-
стей, кристаллографически эквивалентно ориентированных в матрице
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фаз. При определенных ориентировках кристалла рефлексы от раз-
личных фаз и их эквивалентных ориентаций могут совпадать на
дифракционной картине или располагаться в предельной близости
относительно друг друга, затрудняя расшифровку электронограммы и
применение темнопольных методов исследований.

Для анализа экспериментальных электронограмм, а также опреде-
ления оптимальных ориентаций кристалла, при которых можно одно-
значно проиндицировать рефлексы от включений, можно применить
модель обратного пространства кристаллических решеток матрицы
и фазовых включений. Указанная модель позволяет получать карти-
ны дифракции от отдельных кристаллографических ориентаций фаз
при любых пространственных ориентациях кристалла, что методи-
чески удобно для определения наиболее подходящих осей зон для
дифракционных и темнопольных исследований сложных кристалли-
ческих структур на просвечивающем электронном микроскопе.

В основе предложенной методики лежит моделирование обратного
пространства кристаллических решеток матрицы и включений. При
проведении дифракционных исследований и индицирования сложной
кристаллической структуры кристаллографическая привязка осуще-
ствляется к матричным рефлексам. Кристаллическая решетка алю-
миниевого сплава 1441 является гранецентрированной кубической
(ГЦК). При моделировании обратной ГЦК-решетки в виртуальном
пространстве был создан массив индексированных рефлексов прими-
тивной кубической решетки. Для ГЦК-кристалла с учетом структур-
ного фактора каждый узел обратного пространства должен удовле-
творять следующему условию: все индексы узла hkl должны быть
четными, либо нечетными. В рассматриваемом случае математически
удобно выполнять проверку всех сумм h+ k, k+ l и h+ l на четность.
В случае невыполнения данного условия узел исключается из массива
обратной решетки.

Для получения модели картины дифракции удобно использовать
построение Эвальда [10]. Тогда модель электронограммы при задан-
ной ориентировке кристалла представляет собой решетку в обратном
пространстве. Узлы решетки, для которых выполняется условие брэг-
говского отражения, лежат на пересечении со сферой радиусом 1/λ.
При наклоне кристалла относительно пучка электронов узлы обрат-
ной решетки отклоняются на такой же угол вокруг центрального узла,
который всегда лежит на сфере отражения.

Если принять размеры узлов решетки за точечные, то для каждого
узла условие брэгговского отражения будет нарушаться при малейшем
отклонении от точной оси зоны, что не согласуется с практическими
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Рис. 1. Модель ГЦК-решетки в обратном
пространстве (а) и сечение [011] (б)

результатами. В действитель-
ности узлы обратной решетки
не являются точечными. Фор-
ма и распределение интенсив-
ности узла зависит от фор-
мы кристалла (фактор формы)
[10, 11]. Вследствие того, что
узлы обратной решетки вытяну-
ты вдоль нормального направле-
ния плоскости фольги и, сле-
довательно, пересекают сферу
отражения в интервале углов,
существует диапазон отражаю-
щих положений для каждого
узла. Для упрощения модели
дифракции анизотропия формы
узлов была скомпенсирована
“толщиной” сечения обратного
пространства, а с учетом дли-
ны волны электронов и, сле-
довательно, достаточно большо-
го радиуса сферы отражения
относительно параметров кри-
сталлической решетки, кривиз-
ной сферы также можно пренебречь и использовать плоское сече-
ние обратного пространства. Границы диапазона отражающих поло-
жений подбирались экспериментально с учетом близлежащих к точно-
му отражающему положению узлов обратной решетки. Модель ГЦК-
решетки в обратном пространстве и сечение [011] приведены на рис. 1.

Моделирование обратной решетки фазовых включений выполня-
лось с учетом известных ориентационных соотношений фазы и ма-
трицы. При этом учитывались все возможные кристаллографически
эквивалентные ориентации включений. Алгоритм поиска кристалло-
графически эквивалентных ориентаций основан на поочередной пере-
становке индексов всех направлений ориентационного соотношения
с проверкой полученных векторов на компланарность. Полученные
ориентации не должны повторяться. Описанный алгоритм возвращает
все возможные кристаллографически эквивалентные ориентации для
заданного типа ориентации фазы в матричной решетке. Например,
для S ′-фазы [12, 13] с ориентационным соотношением [100]‖[100]α,
[010]S‖[012]α, [001]S‖[021]α число кристаллографически эквивалент-
ных ориентаций составляет 12. Полученные ориентации представле-
ны в таблице. Результаты моделирования решетки S ′-фазы в обратном
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Ориентации, полученные в результате моделирования

Номер ориентации Кристаллографическое направление
aS bS cS

1 [100] [012] [021]
2 [100] [012] [021]
3 [100] [021] [012]

4 [100] [021] [012]
5 [010] [102] [201]

6 [010] [102] [201]
7 [010] [201] [102]

8 [010] [201] [102]
9 [001] [120] [210]

10 [001] [120] [210]
11 [001] [210] [120]

12 [001] [210] [120]

Рис. 2. Расчетные электронограммы для оси зоны [100] для ориентаций
1–4 [100]S‖[100]α[100]S‖[100]α[100]S‖[100]α (а), 5–8 [100]S‖[010]α[100]S‖[010]α[100]S‖[010]α (б), 9–12 [100]S‖[001]α[100]S‖[001]α[100]S‖[001]α (в), для всех 12
ориентаций (г)
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Рис. 3. Экспериментальная электронограмма, содержащая рефлексы S′-фазы
(ось зоны [100]α) (а) и темнопольный снимок (g = 1/4[024]αg = 1/4[024]αg = 1/4[024]α) частиц S′-фазы
(ориентации 1–4 и 9–12) на дислокациях и в объеме зерна (б) (диафрагма
объективной линзы расположена вблизи сверхструктурного рефлекса δ′-фазы,
частицы которой также видны на снимке)

пространстве приведены на рис. 2, а экспериментальная электроно-
грамма для оси зоны [100] — на рис. 3. Анализируя картины отдель-
ных ориентаций фазы на модели дифракции, можно точно определить
принадлежность конкретного рефлекса на экспериментальной элек-
тронограмме определенной ориентации или серии ориентаций на рас-
сматриваемой оси зоны. Таким образом, стержни S ′-фазы с ориента-
циями 1–8 лежат в плоскости снимка во взаимно перпендикулярных
направлениях (1–4 и 5–8), а стержни с ориентациями 9–12 перпенди-
кулярны плоскости снимка.

Выводы. Разработана математическая модель, позволяющая по-
лучать сечения обратного пространства кристаллических решеток, со-
держащие рефлексы матрицы и фаз с заданными ориентационными
соотношениями. Моделированием обратного пространства кристал-
лических решеток ГЦК-матрицы и S ′-фазы для сплава системы Al–
Cu–Mg–Li получены схемы расположения фазовых рефлексов от вы-
делений S ′-фазы для всех возможных кристаллографически эквива-
лентных вариантов ориентационного соотношения с матрицей.
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