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１.引言    

 

电子衍射是透射电子显微镜（TEM）中常用的技术，可以与成像、能谱等其他互补技术结

合使用。电子衍射的两种常见技术是选区电子衍射（SAED）和会聚束电子衍射（CBED）。 

 

在 SAED 中，平行的电子束与样品相互作用，使用光阑定义要从薄样品记录衍射图的区域。

SAED衍射可以是对应于单晶衍射的斑点图，或对应于具有可变取向的多晶粉末衍射的环

形图。 

 

CBED涉及使用一束电子的圆锥，它以一系列角度照射样品。这导致衍射斑点在背焦平面

中呈现为一个圆盘。该圆盘包含来自更高阶劳厄带（HOLZ）和入射与衍射光束之间的干涉

带的信息。 

 

电子衍射实验中精确测量的数据可用于推断晶体学信息。根据数据收集的基本信息，应该

能够推断晶体系统、其布拉维格点阵和晶胞参数。在进一步数据的情况下，可以唯一地确

定晶体结构的空间群。此外，还可以获得关于多型结构与非化学计量比成分方面的准确信

息。CBED结果可提供有关样品厚度、晶胞参数（精度约为 0.01％）、晶系和三维晶体对

称性（点群和空间群）的信息。 

 

SMART软件旨在通过模拟和精确测量摇摆曲线来确定晶体厚度，它是 Landyne软件包的一

部分。该软件包总共包括 14个组件，每个组件专注于材料科学应用的不同方面。该套件

可以用作材料科学研究的工具，也可以用作电子显微课程的教学辅助工具。 

 

SMART 主要以 Java 编写，并且仅部分支持在运行 Microsoft Windows 的个人电脑上使用。

其特点包括： 

 

方便的用户图形界面，模拟部分与实验测量部分达到良好整合。 

• 提供统一的新晶体结构计算机辅助输入模板。 

• 图像文件输入的直接拖放功能，用于加载实验衍射图， 包括.jpg和.tif等格式。 

• SMART可用于模拟包括吸收效应双束 CBED图。 

• 计算机协助精确测量实验双束 CBED图用于确定晶体厚度。 

• 比较模拟和实验双束 CBED图。 

• 可在模拟和实验双束 CBED图上选择感兴趣区域，并将其保存为.tif、.jpg和.gif

格式。 

• 提供具有统一的元素周期表，其中包括分子量计算器。 

• 提供统一的 230个空间群的表，其中包括显示编号和符号。 

 

2. 理论背景 
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2.1 双束 CBED图的模拟  
  
双束电子衍射理论的详细内容可以在许多关于透射电子显微镜的书籍中找到，例如 Hirsch 
等人在 1967 年的《薄晶体电子显微镜》以及 Spence 和 Zou 在 1992 年的《电子显微衍

射》。 
 
在 CBED 中，双束理论的主要用途在于能够快速估算样品的厚度。布洛赫多束理论中,  
如果只保留一个傅里叶系数 Vg，那么可以得到如方程式 (1)的双束理论。假设这里也忽略

了吸收，并将在下一节中进行讨论。 
 
 

�
−2𝐾𝐾𝑛𝑛𝛾𝛾 𝑈𝑈−𝑔𝑔
𝑈𝑈𝑔𝑔 2𝐾𝐾𝑆𝑆𝑔𝑔 − 2𝐾𝐾𝑛𝑛𝛾𝛾

� �
𝐶𝐶𝑜𝑜
𝐶𝐶𝑔𝑔
� = 0 

(1) 

 
通过将结构矩阵的行列式设为零，即 |A| = 0，可以求得γ的值。通过解这个方程，我们可

以得到 Ig 作为样品厚度 t、结构因子 Ug、加速电压以及激发误差 Sg的函数： 
 
 

𝐼𝐼𝑔𝑔 =
�𝑈𝑈𝑔𝑔�

2
𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠2 �𝜋𝜋𝜋𝜋𝐾𝐾𝑛𝑛

�𝐾𝐾2𝑆𝑆𝑔𝑔2 + �𝑈𝑈𝑔𝑔�
2
�

𝐾𝐾2𝑆𝑆𝑔𝑔2 + �𝑈𝑈𝑔𝑔�
2  

 

 
(2) 

 𝐼𝐼0 = 1 −  𝐼𝐼𝑔𝑔 (3) 
 
方程 (2) 的强度最小值出现在由以下方程给出的 Sg数值处： 
 
 

𝑆𝑆𝑔𝑔2 =
𝑛𝑛2

𝑡𝑡2(𝐾𝐾 𝐾𝐾𝑛𝑛� )2
−
�𝑈𝑈𝑔𝑔�

2

𝐾𝐾2  
 

(4) 

 
在文献中通常会忽略方程(4)中的因子 K/Kn。如果如此，那么测得的厚度为有效晶体厚度，

即 teff = t(K/Kn) = t/cosθ，其中θ是入射光束方向与表面法线之间的角度。 
 
上述讨论假设了一个理想的双束情况，其中所有其他光束的强度都为零。实际上，总会存

在弱光束。在双束衍射中考虑这些弱光束的一种方法是使用在 Spence 和 Zou 的书（1992
年）中介绍的 Bethe 摄动方法。 

2.2异常吸收和现象学处理简介  

 
吸收效应类比于 X 射线衍射中的博尔曼（Borrmann）效应，因此被称为异常透射效应。

在 CBED 中，这种异常透射效应表现为在透射（零级）盘周围的强度不对称，而不是我

们从方程（2）的双束强度表达式中所期望的对称性。在 Hasimoto 等人（1962 年）的研

究中，已经将双束理论应用于带有吸收的电子衍射，并与实验进行了比较。 
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引入了光学势能 V(r) = Vc(r) + iV'(r)的概念，以考虑吸收效应，其中 Vc(r)是实际晶体势

能（描述入射电子与晶体电子和核之间的相互作用），而 V'(r)是第二个实际势能，它考

虑了非弹性散射对弹性波场的耗散。术语‘吸收’用于描述这种耗散，因为电子被散射回

到原始状态的概率非常小。 
 

2.3利用双束 CBED图测定晶体厚度 

 
随着对位错密度、点缺陷浓度、粒间距等定量测量需求，电镜样品厚度的测量在电子显微

镜中变得越来越重要。另一个对样品厚度的应用是在 X 射线显微分析中经常使用的。 
 
常规的 CBED 方法（Kelly 等人，1975 年；Allen，1981 年）使用以下公式： 
 
 
 �

𝑠𝑠𝑖𝑖
𝑛𝑛𝑖𝑖
�
2

+ �
1
𝑛𝑛𝑖𝑖
�
2

�
1
𝜉𝜉𝑔𝑔
�
2

= �
1
𝑡𝑡
�
2

 
 

(5) 
 

 
公式中 si 是第 i 个最小值处的激发误差，t 是沿着光束方向的有效样品厚度。因此，绘制

(si/ni)²与(1/ni)²的图将给出一条直线，(1/t)²作为截距，从而得到厚度。由于摇摆曲线是对

称的，所需的ΔX 值是通过取布拉格条件两侧相应最小值之间的距离的一半来获得的。距

离 X 是通过测量对应于两倍布拉格角的 CBED 盘的边缘之间的距离来获得的。 
 
然而，一个重要的问题是如何确定 n 的第一个值（i=1）。对于样品厚度 t<ξg，我们需要

n1=1；对于ξg<t<2ξg，n1=2，依此类推。因此，n1 是大于 t/ξg 的第一个整数。在实践

中，可以尝试几个初始值，直到获得ξg 的合理值的良好直线拟合。值的表格产生了图

4.2 中绘制的数据。需要注意的是，i=4 对应于布拉格条件内或外的第一个最小值。 
 
这种方法的确存在一些困难；然而，对于小晶胞晶体，曾经获得准确性达 2%的测量厚度。

这种方法的最重要的限制来自于其他衍射束同时激发，随着倒易晶格变得更加密集，这些

衍射束变得越来越重要。通过使用大的倒易晶格矢量和小的晶胞，可以降低多束效应的影

响。确定 n1 的问题也可以通过在多个厚度上进行厚度测量来解决。 

2.4测量数据的最小二乘法直线拟合  

 
上述测定厚度方法需要直线拟合，即利用统计方式拟合一系列数据点接近一条直线，使得

一些点位于直线下方，另一些点位于直线上方，直线将尽可能地穿过尽可能多的点。找到

最佳拟合的最准确方法之一是应用最小二乘法拟合。 
 
步骤如下： 
 

１. 计算 x 值的平均值和 y 值的平均值。 
２. 使用以下公式计算最佳拟合线的斜率： 
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𝑏𝑏 =

∑(𝑋𝑋 − 𝑋𝑋�)(𝑌𝑌 − 𝑌𝑌�)
∑(𝑋𝑋 − 𝑋𝑋�)2

 
 

(6) 
 

３. 从以下公式计算直线的 y 截距： 
 𝑎𝑎 = 𝑌𝑌� − 𝑏𝑏𝑋𝑋� (7) 

 
４. 使用获得的斜率和截距来构建方程。 
 

2.5样品厚度的其他测定方法 

 
使用双束 CBED 方法测量样品厚度是一种常用方法。然而，随着基体中的位错密度随着

机械变形增加，CBED 盘中的条纹会变得模糊不清。基体中微细的沉淀物分散会妨碍对条

纹的清晰识别。这里提到了其他用于测量样品厚度的方法，用于交叉检查样品厚度，或在

CBED 方法不适用的情况下。 
 
样品厚度也可以通过电子能量损失谱（EELS）进行测量。用于计算的有低损耗光谱，包

括零损耗和等离激发峰。根据以前的报告（Egerton 和 Cheng，1987 年），在 10 到 150 纳

米厚度范围内，该方法的精度小于 2 纳米（10％）。尽管此方法需要额外的信息，如汇聚

和收集角度，但无论材料状态如何，其应用的强大优势都推动了其使用。有三种不同的方

法（对数比法、贝特（Bethe）和克莱默 (Kramers-Kronig) 求和法则）可用于使用 EELS
谱测量厚度（Egerton 和 Cheng，1987 年）。 
 
原则上，可以通过计算从晶体边缘到任意一点的厚度条纹的数量来计算箔片的厚度。在明

场显微图中，白色条纹出现在 t/ξ(g,ω) = 0, 1, 2 等处，而黑色条纹出现在 t/ξ(g,ω) 
= 1/2, 3/2, 5/2 等处，其中 t 是样品的厚度，ξ(g,ω)是有效消光距离，给定为： 
ξ(g,ω) = ξ(g)/(1+ω2) ½，ξ(g)是在准确的布拉格角处的真实消光距离，ω是与布拉格角

的偏差。 
 
另一种从衍射图中确定样品厚度的方法首先由 Pinsker（1953 年）描述。零级劳厄区的角

宽度 2ψ通过倒易空间中尖峰的长度和反射球的曲率与样品的厚度 t 相关，如下所示： 
 

2𝜓𝜓 = 2 �
2𝜆𝜆
𝑡𝑡
�
1/2

 
 
该方法仅适用于样品厚度小于一个消光距离厚度的情况。在更厚度情况下，倒易空间中尖

峰的长度由消光距离决定，而不是整体厚度。 
 
3.  SMART 软件的图形用户界面 
 
3.1 主界面 
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SMART 的主界面包括一个带有下拉菜单、工具栏和显示面板，如图 1 所示。SMART 的

显示窗可以在单个模式或选定的两种模式的组合模式下显示模拟和实验的摇摆曲线或

CBED 图。可以从菜单或工具栏中选择各种工具，例如用于测量比例尺的卡尺，用于波长

和消光距离的计算器。感兴趣区域的选择与输出。提供了 Landyne 统一的元素周期表和空

间群列表。 
 

 

图 1. SMART 的图形用户界面。图例为铝的在双束条件 
g(200)摇摆曲线和 CBED 图。 

 
3.2 双束 CBED模拟的控制窗  
 
双束 CBED 模拟可以在模拟控制窗中逐步进行, 下面参照图２列出。 
 
步骤 1. 使用双束动态衍射理论进行模拟。吸收效应是一个选项，可以调整吸收的数值。

可以通过 HT 和λ值对话框来设置波长。加载晶体文件后，将显示文件名。默认的晶体文

件是铝。 
 
步骤 2. 可以通过 g 和ξ值对话框设置模拟的参数 - 这些参数是从结构文件和衍射指数

（hkl）计算得到的，并传输到控制面板。可以直接在控制面板上填写倒易长度 g、熄灭

距离ξ和样品厚度 t。 
 
步骤 3. 通过“模拟”按钮执行模拟。可以分别显示计算得到的摇摆曲线和模拟的 CBED
图样，也可以同时显示。可以调整 CBED 盘的背景颜色。 
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步骤 4. 进一步调整计算得到的摇摆曲线和模拟的 CBED 图样以适应实验条件，例如对比

度、相机长度、布拉格条件下的倾斜角度以及汇聚角度。 
 
步骤 5. 在全图模式下，需要分别标记盘 o 和盘 g 的位置和半径。 
 
3.3 测量的控制窗 
 
从实验双束 CBED 图的进行厚度测量的逐步过程，参见图３，列出

下面步骤： 

 

步骤 1. 在加载实验 CBED图后，文件名将显示在控制面板上。

可以使用文件下拉菜单或在菜单栏上进行拖放操作来加载实验图。

可以通过比例尺对话框的校准来更新比例信息。 

 

步骤２. 在全图模式下，需要分别标记盘 o 和盘 g 的位置和半径。 

 

步骤３. 通过传输按钮传输准备用于测量的摇摆曲线和 CBED 图。

可以单独或一起显示实验摇摆曲线和模拟 CBED图。可以调整局部

极小值标记的颜色。 

 

图２. 双束 CBED 图模拟的控制窗。 
 

步骤４. 在实验摇摆曲线和模拟 CBED图上，找到倒易长度 g的布拉格衍射位置，并收

集盘 g上至少三个局部极小值的位置。 

 

步骤５. 选择 n1（默认值=1）并通过计算按钮计算消光距离和

样品厚度。应从最小二乘拟合面板获得一条直线，参见图 4。如

果没有，请增加 n1的值，然后重新计算，直到获得一条直线为

止。 

 

3.4 双束 CBED模拟与实验图的结合 
 
SMART 提供了一种独特的方法，可以将模拟的和实验的摇摆曲

线以及 CBED 图结合起来，从而测量样品的厚度。模拟和测量面

板中的显示选项允许显示它们的任意配对。这使得可以在实验

CBED 图案显示少于两个局部极小值位置时，确认测得的结果或

估算样品的厚度。 
 
 

图３. 实验双束 CBED 图测量的控制窗。 
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图 4. 用于样品厚度测量的绘图板和结果表格。 

 

 
图 5. 晶体数据模板快照。 
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4. 其他相关话题 
 

4.1 新晶体数据的准备 
 
新晶体结构文件的对话窗是 Landyne 软件包中统一功能，如图 5 所示。该对话窗口提供了

一个自动助手，以确保满足文件格式的要求。模板中嵌入了 Hermann-Mauguin 符号法中

的 230 个空间群，这些空间群在国际晶体学表中列出。然而，在单斜晶系中只会使用一个

唯一的 b 轴。两个原点选择可以作为输入参数接受，但是原点 2 将被自动转换为原点 1。
要保存数据结构，请单击“保存”按钮；要创建一个新的数据结构，请单击“新建”按钮。 

 

晶体文件也可以从先前的数据中转换以进行修改，也可以从晶体学信息文件（CIF）中转

换。如果使用了三斜晶系、单斜晶系和正交晶系的替代空间群设置的数据文件，请单击替

代设置（1~74）。还提供了一个工具，用于将非常规符号的文件转换为标准符号。 
 

 
图 6. 选择 ROI区域和 TIFF图的每英寸像素点快照。 

 
图 7. 为图添加标签的工具快照。 

4.2 选择的输出区域和添加图标 
 
图 6 显示了一个选择输出（ROI）区域的工具。可以定义矩形区域的左上角位置，然后定

义宽度和高度。在对话面板的底部可以定义每英寸的像素点。图 7 显示了一个用于添加图
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形标签的工具，可调整字体大小和位置以方便使用。带有图形标签的 ROI 区域可以

以.tif、.jpg 或.gif 格式保存。 
4.3 元素周期表和空间群表 
 
元素周期表和空间群表是 Landyne软件包中统一功能，以方便准备新的结构文件。可以从

下拉菜单或图形菜单栏中激活。周期表也可以从 Landyne管理条中启动。空间群表提供了

一个包含编号和符号，包括非标准设置在单独列表中。 
 

 

 
图 8. 高压和波长的对话窗。 

 

 
图 9. g(hkl)、倒易间距和消光距离的对话窗。 

 

 
图 10. 吸收效应的选择和参数的对话窗。 
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图 11. 铝在双束和 g(200)条件下的摇摆曲线。 

 

 
图 12. 过程的中间步骤；只定义了 o 盘的位置和半径。 
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图 13. 实验 CBED 盘和摇摆曲线。局部极小值已标记。 

 

 
图 14. 输出区域中添加了图形标签的输出图。 

 
5. 应用示例 
 

5.1 摇摆曲线和双束 CBED图的模拟  
 



14 

 

模拟双束 CBED 图和摇摆曲的基本步骤在第 3.1 节中列出。我们将提供模拟所需的输入数

据。关于电子显微镜的输入数据，需要更新高压值以计算波长，如图 8 所示。关于样品的

输入数据，需要加载晶体文件，并选择双束衍射束矢量 g(hkl)，如图 9 所示。通过假设吸

收系数简化为 𝜉𝜉𝑔𝑔/𝜉𝜉0′ = 𝜉𝜉𝑔𝑔/𝜉𝜉𝑔𝑔′ ,，如图 10 所示。 
 
一旦这些参数准备好，就可以执行模拟，其中一个模拟结果如图 1 所示。调整后的唯一摇

摆曲线如图 11 所示。 
 
5.2 晶体厚度和消光距离的测量  
 
第 3.2节中列出了测量晶体厚度的双束 CBED图的基本步骤。我们将以模拟的双束 CBED图

为例来确定厚度。首先加载双束 CBED图，然后定义 o盘和 g盘的位置和半径。图 12展示

了该过程的中间步骤；只定义了 o盘的位置和半径。 

 

一旦 CBED盘被转移，布拉格条件和局部极小值的位置就可以很容易地确定，如图 13所示。

在选择 n[1]值后，将显示(1/n[i])２、(s[i]/n[i])２坐标轴上的图形，如图 4所示。如果

数据在误差范围内呈现出一条直线，通过最小二乘拟合直线可以推导出消光距离和晶体厚

度。尝试 n1 = 1、2、3、4后，当 n1 = 4时获得了一条直线。推导出的消光距离与模拟

计算值相当，因此我们得到了测得的厚度，与模拟值（3000 Å）一致。 
 
5.3 选择区域中的和添加图像标记的输出图 
 

在图 7中显示使用图 6中的区域工具选择模拟的双束 CEBD图和摇摆曲线，并添加图形标

签。输出图像可以以 TIFF，PNG和 JPEG格式保存，如图 14所示。 

 

6.  Landyne 软件包的安装 
 
SMART 是 Landyne 软件包的关键组件之一，可以从 Landyne 网站下载： 
 

https://landyne.com 
 
将安装文件 landyne.z7 解压缩到一个文件夹中，例如 c:\landyne5\。其中包括一组子文件

夹，文档文件夹包含所有软件的用户手册，包括此软件，而程序文件夹包含可执行文件。

为方便起见，建议创建一个到 landyne.exe 的快捷方式并将其移到桌面上。双击

landyne.exe 即可启动启动器。 
 
Landyne 套件需要 JRE 1.8.0 以上的 Java 运行环境。图像的 TIFF 格式需要 Java 高级图像

（例如 JAI-1_1_3-LIB.zip）的支持，可以从网上下载，例如： 
 

https://www.unl.edu/ncmn-enif/xzli/download/ 
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解压缩后，将 jai_core.jar 和 jai_codec.jar 复制到微型计算机的 Java 系统的 JRE 文件夹中，

例如 c:\program files\java\jre1.8.0_31\lib\ext\。 
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