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在线开放课程定义：各种元素形成的具有固定结构的化合物

固溶体化合物 单质元素

ZrO2

 单斜
 立方
 四方

Ti与Al
    TiAl
   Ti3Al
   TiAl3

      C
   石墨
 金刚石
 

基础：晶体结构

物相
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任一结晶物质：特定的晶体结构

X射线

特有的衍射花样

衍射花样物   相
一一对应

一一对应

物相分析原理
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单相物质

(c)

多相物质

物相分析原理
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物相定性分析判据

衍射线位置

衍射线强度

晶面
间距d

相对
强度I

基本判据：d-I数据组

分析方法：测试的d-I数据组与已知结构物质的标
准d-I数据组进行对比PDF卡片
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4 .  现在由 ICDD(In te rna t iona l  Cen te r  fo r 
Diffraction Data)提供。

1. 1938年，J.D.Hanawalt等人首先发起以d-I 数
据组代替衍射花样，制备衍射数据卡片的工
作。

2. 1942年“美国材料试验协会（ASTM）”出
版约1300张衍射数据卡片（ASTM卡片）。 

3.  1969年成立了“粉末衍射标准联合委员
会”，由它负责编辑和出版粉末衍射卡片，
称为PDF卡片。

发展历程



在线开放课程

PDF卡片 特征衍射线对应的面间距

相对强度

实验条件

晶体结构
参数

物理性质

试样来源
制备方法
化学分析

晶面
间距
晶面
指数
相对
强度

数据
可靠
度

卡片序号

物相化学式
和名称
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物相化学式和名称

         一般，化学式之后常有一个数字和大写英文字
母的组合说明。

单胞中原子数

布拉菲点阵类型

C—简单立方
B—体心立方
F—面 心立方
T—简单正方
U—体心正方
R—简单菱方

H—简单六方
O—简单斜方
Q —底心斜方
 S —面心斜方
M—简单单斜
 N—底心单斜
 Z—简单三斜
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数据可靠度：右上角的符号标 记

＊—数据高度可靠；

  I —已指标化和估计强度，但可靠性不如前 者；

 O—可靠性较差；

 C—衍射数据来自理论计算；

        无标记时可靠性一般。
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进行索引

数
值
索
引

字
母
索
引

PDF卡片索引
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汉纳瓦尔特（Hanawalt）数值索引

面间距和相对强度 化学式 卡片
编号

参比
强度

对完全未知的待测样品进行相分析时，使用数值索引。

每个相组成：面间距和相对强度，化学式，物质卡片编号和
                         参比强度。
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每个相组成：英文名称，化学式，衍射花样中三强线的d   
                         值和相对强度，物质卡片编号和参比强度。

无机相字母索引

物相英文名称 化学式
三强线的d值
和相对强度

卡片
编号

参比
强度

按照物质的英文名称第一个字母顺序排列而成的。

已知试样中主要化学成分时，可用字母顺序索引查找卡片。
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小结

• 物相分析原理

• 物相定性分析依据

• PDF卡片


