
はじめにお読みください 
 

この文章は、研究室に所属する学生が研究活動の一環として作成してくれたも

のです。研究室セミナーの時間に輪番で発表してもらい、研究に関連した事項の

基礎知識の向上をはかりました。内容・文章ともに未だ不完全なものもあります

が、2018年度に調査してくれたものを公開いたします。 

 

※学生の作成してくれたファイルをそのまま公開しております。ところどころ

誤った記述もあるため、内容については保証いたしかねます。ご注意ください。 

（2019年度以降、少しずつ改訂していく予定です。） 

 

2018 年 3月 名古屋工業大学 川崎・石井研究室 

http://kawasaki.web.nitech.ac.jp/jp/tips/index.shtml 
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【X線回折（XRD）】 

1C No.28アモルファス材料の XRDでは、なぜ明瞭なピークが観測されないのですか？ア

モルファス材料の XRDパターンから、原子間距離（動径分布関数）の解析をする方法につ

いて教えてください。 
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原子が規則正しく配列している物質に、原子の間隔と同程度の波長（0.5Å～3Å）を持つ

Ｘ線が入射すると、各原子の電子によりＸ線が散乱される。散乱したＸ線は干渉し合い、

特定の方向で強め合う。これを X線回折と呼ぶ。X線回折が起こる条件は以下ブラッグの

式で表される。 

2𝑑 sin𝜃=𝑛𝜆 

アモルファス材料は規則性のない無秩序な構造であるため、回折現象を起こす条件を見た

いしていない。そのため、アモルファス材料の XRDでは明瞭なピークは観測されない。 

 アモルファス材料の XRD パターンから原子間距離(動径分布関数)を求めることができる。

まず、回折強度の測定データを以下のパターソン関数 P(r)にフーリエ変換する。 

P(r) =  ∫ ρ(r′)ρ(r′ − r)dr′ 

この式は簡単にいうとベクトル rで結ばれる２つの原子がどれくらいあるかを示す量であ

る。次に次式で定義される動径分布関数によってアモルファス材料の構造を表現する。 

D(r)  =  
1

4π
∫ P(r)dω

r=|r|

 

dωは微笑立体角素片、積分はr = |r|の球殻上で行う。簡単に言うと、距離 rの原子対が方

向に関係なくどのくらいあるかを示す量である。以下に回折パターンから得た動径分布関

数の図を示す。 
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