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無機化学 2013年4月～2013年8月

水曜日１時間目114M講義室

第１２回 ７月３日
結晶格子 面の間隔 Ｘ線回折 ブラッグの法則 （２０章材料２：固体）

担当教員:福井大学大学院工学研究科生物応用化学専攻

教授 前田史郎

E-mail：smaeda@u-fukui.ac.jp

URL：http://acbio2.acbio.u-fukui.ac.jp/phychem/maeda/kougi

教科書：アトキンス物理化学（第８版）、東京化学同人

主に8・9章を解説するとともに10章・11章・12章を概要する
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６月２６日

（１）格子定数ａの体心立方格子を考える．

① 単位格子を図示せよ．格子点の原子を球で表せ．

② ①で描いた図の中に（１１０）面を書き入れよ．（１１０）面には斜
線を引いて他の面と区別できるようにせよ．

立方晶系 Ｐ，Ｉ，Ｆ Ｃ３軸４本 a=b=c，α=β=γ=90°

a b

c

立方格子の単位格子
は三辺の長さが全て
等しい立方体です．
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（２）斜方晶系の面心格子を考える．

① 単位格子を図示せよ．格子点の原子を球で表せ．

② ①で描いた図の中に（１１１）面を書き入れよ．（１１１）面には斜
線を引いて他の面と区別できるようにせよ．

斜方晶系 Ｐ，Ｃ，Ｉ，Ｆ Ｃ２軸３本 a≠b≠c，α=β=γ=90°

「斜」という文字が入っていますが
斜方晶系の単位格子は三辺の長
さが異なる直方体です．

a b
c
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a = b = c，α=β=γ=90° ⇨ 立方晶

a ≠ b = c，α=β=γ=90° ⇨ 正方晶

単位格子：
３つの長さ（a, b, c) と
３つの角度(α,β,γ)で規定される

原点

a ≠ b≠ c，α=β=γ=90° ⇨ 斜方晶

右手系座標の取り方

a b
c
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立方晶系 Ｐ，Ｉ，Ｆ Ｃ３軸４本

正方晶系 Ｐ，Ｉ Ｃ４軸１本

斜方晶系 Ｐ，Ｃ，Ｉ，Ｆ Ｃ２軸３本

単斜晶系 Ｐ，Ｃ Ｃ２軸１本

三斜晶系 Ｐ なし

六方晶系 Ｐ Ｃ６軸１本

三方晶系 Ｐ（Ｒ） Ｃ３軸１本

a=b=c，α=β=γ=90°
a=b≠c，α=β=γ=90°
a≠b≠c，α=β=γ=90°
a≠b≠c，α=γ=90°，β≠90°
a≠b≠c，α≠γ≠β≠90°
a=b≠c，α=β=90°，γ=120°
a=b=c，α=β=γ ≠90°

Ｐ：単純格子
Ｉ：体心格子
Ｆ：面心格子
Ｃ：底心格子

７晶系と１４種類のブラベ格子

晶系 対称
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単純格子（P）

体心格子（I）

面心格子（Ｆ）

底心格子（C）（他に(A),(B)もある）

P I

F

C

４種類の格子：単純格子（Ｐ）、体心格子（Ｉ）、面心格子（Ｆ）、底心格子（Ｃ）
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立方晶系 Ｐ，Ｉ，Ｆ a=b=c，α=β=γ=90°

正方晶系 Ｐ，Ｉ a=b≠c，α=β=γ=90°
底心立方格子
Ｃはブラベ格子
に含まれない！

１４種類のブラベ格子

×
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斜方晶系 Ｐ，Ｉ，Ｆ，Ｃ a≠b≠c，α=β=γ=90°

単斜晶系 Ｐ，Ｃ a≠b≠c，α=γ=90°，β≠90°
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三斜晶系 Ｐ a≠b≠c，α≠γ≠β≠90°

六方晶系 Ｐ
a=b≠c，α=β=90°， γ=120°

三方晶系（菱面体） Ｐ（Ｒ）

a=b=c，α=β=γ ≠90°

10

正方晶系 Ｐ，Ｉ a=b≠c，α=β=γ=90°

問題 下に示した面心正方格子はなぜブラベ格子のなかに含まれない
のか？

面心正方格子Ｆは
ブラベ格子に含まれ
ないのか？

体心正方格子Ｉ単純正方格子Ｐ
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答 格子定数aの長さが の体心正方格子と同じである．a
2

1

a

a
2

1

このように，単位格子の取り方によって重複する場合があるた
めに７種類の結晶系すべてにＰ，Ｉ，Ｆ，Ｃの４種類があるわけで
はなく，合計１４種類になっている．

「物質の対称性と群論」今野豊彦著，共立出版（２００１）
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面心正方格子

a

格子定数a
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体心正方格子

a
2

1
格子定数
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単位格子を上下、左右、前後の３方向に繰り返していけば、結晶がで

きあがる。このとき単位格子を回転させてはいけなくて、 あくまでも単

位格子を平行移動させるだけである。だから単位格子は必然的に円錐

や三角錐でなく、立方体、直方体などの平行六面体となる。 この平行

六面体がどのような形をしているか、つまり単位格子がどのような対称

性をもっているかで７種類の結晶系に分類することができる。 対称性

の高い方から、立方晶（等軸晶）、正方晶、三方晶（菱面体晶）、六方

晶、斜方晶（直方晶）、単斜晶、三斜晶である。

このように単位格子自身が持つ対称性では７種類に分類されるのだが、

これにさらに並進対称性も考えて分類すると１４種類となる。 これが、

ブラベー格子である。並進対称性とは、どう平行移動させたときに元と

重なるかである。

「物質の対称性と群論」今野豊彦著，共立出版（２００１）
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単位格子である限り、単位格子の一辺分の長さをその辺に平行に平行

移動させれば、元と重なるから（当たり前）、 単位格子は一辺分の並進

対称性は必ず有しているといえる。

種類が増えるのは、面心や体心にも原子が存在した場合のためである。

例えば立方晶の面心に原子があれば、単位格子一辺分も動かさなくて

も、 例えば（a/2, a/2, 0）動かすだけで、元と重なる。これは動かす距離が

一辺分より小さいから（一辺の整数倍で表現できないから）、 面心に原

子がないものとは別に考える必要がある。面心に原子があるものと、な

いものでは並進対称性がちがうのである。

ちなみに面心や体心以外の場所に原子を追加してもブラベー格子には

ならない。そのような原子は他の原子と同じ環境にない（その原子を中

心に見たときの配列が違う）からである。

「物質の対称性と群論」今野豊彦著，共立出版（２００１）

：元の面心立方格子

：（a/2，a/2，0）平行移動した面心立方格子

立方晶の面心に原子があれば、単位格子一辺分も動かさなくて
も、 例えば（a/2, a/2, 0）動かすだけで、元と重なる。
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このように考えていくと、７種類の結晶系すべてについて、体心に原子

がある場合、面心（６面全部）に原子がある場合、底心（２面の中心）に

原子がある場合と場合分けして考える必要が出てくるわけだが、単位

格子のとり方を変えると

底心正方晶 → 単純正方晶

底心立方晶 → 単純正方晶

面心正方晶 → 体心正方晶

など同等のものが多数存在するため、重複を消すと全部で１４種類と

なる。

「物質の対称性と群論」今野豊彦著，共立出版（２００１）
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任意の面の表し方

（１）面と各軸との交点座標（x，y，z）を求める．

（２）座標（x，y，z）を各格子定数で割った逆数（h，k，l）を
求める．

（３）座標成分を最小整数比に直し，括弧にくくって表す．
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ある平面がX, Y, Z軸とそれぞれa/h, b/k, c/lで交わる場合,

その面は（ h k l ）面とよばれる.ただし,h k lの値は整数とする.

したがって,h = 1,k = 2,l = 3

左は,X軸をa,Y軸をb/2,Z軸をc/3で
切っている面

この面は、(1 2 3)面

x

y

z

a

b

c
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（ｂ）面の間隔

ミラー指数は，面と面の間隔を表すのに非常に役立つ．図２０・１１に

示す正方格子における｛h k 0｝面の間隔は次式で与えられる．
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三次元の立方格子に拡張すると，

一般的な斜方格子では次式になる．

(20・2)

(20・3)

(20・1)
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三次元に拡張すると

面間隔dと格子定数の関係式の導出
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a/h

b

a
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ミラー指数が(hkl)の面間隔dhklと，n倍の(nh，nk，nl)である面間隔dnh,nk,nl

の関係

n
d

d hkl
nhnknl =∴

図２０・１２ {220}面の間隔は，

{110}面の間隔の半分である．

一般に，面{nh,nk,nl}の間隔は，

{hkl}面の間隔のn分の1である．
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例題２０・１ ミラー指数の使い方

a=0.82nm，b=0.94nm，c=0.75nmの斜方単位胞の(a){123}面と，

(b){246}面の両間隔を計算せよ．

解法 (a) (20・3)式に格子定数とミラー指数を代入する．

(b) {246}面のミラー指数は{123}面の２倍である．したがって

面間隔は1/nである． 答． 0.11nm

nm213004540
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.
...d
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　　　 答． 0.21nm

26
２００２－２００６年の５年間に約６００億円の研究費が投じられた。
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28

文科省タンパク
質関連プロジェ
クト紹介パンフ
レットより
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（１）Ｘ線結晶構造解析

タンパク質結晶のＸ線回折パターンを解析する．

タンパク質の構造を調べる方法
文科省タンパク
質関連プロジェ
クト紹介パンフ
レットより

30
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２０・３ 構造の研究

波の特性は互いに干渉し合うことである．同じ波長の波の位相が
揃っていると強め合う干渉を起こし，位相がずれていると弱め合う干渉
を起こす．
回折の現象は，波の通路にある物体によって引き起こされる現象で

あって，それから生じる強度変化の模様を回折図形という．回折は，回
折を起こす対象物の大きさが放射線の波長と同じくらいのときに起こる．

図２０・１３ 同じ波長の２つの波の干渉：
（ａ）強め合う干渉，（ｂ）弱め合う干渉
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２０・３ 構造の研究

（ａ）Ｘ線回折

Ｘ線は，波長が１０－１０ｍ程度の電磁放射線であっ

て，一般に金属に高エネルギーの電子をぶつけるこ

とによって発生させる．電子は金属に飛び込むと減

速され，ある連続的な波長範囲の放射線を発生する．

これを制動放射という．連続放射線に重畳して，二，

三の強度が強く鋭いピークがある．これらのピークは，

入射電子と原子の内殻にある電子との衝突によって

生じる．電子がＫ殻（ｎ＝１の殻）に落ち込むときは，

そのＸ線はＫ放射線として分類される．強くてはっきり

した線は，Ｋα，Ｋβなどと名付ける．

図２０・１５ 金属
からのＸ線放射
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２０・３ 構造の研究

（ａ）Ｘ線回折

Ｘ線は，波長が１０－１０ｍ程度の電磁放射線

であって，一般に金属に高エネルギーの電子

をぶつけることによって発生させる．電子は金

属に飛び込むと減速され，ある連続的な波長

範囲の放射線を発生する．これを制動放射と

いう．連続放射線に重畳して，二，三の強度

が強く鋭いピークがある．
図２０・１４ Ｘ線発生装置．
電子を冷たい金属のター
ゲットに衝突させることに
よってＸ線を発生させる．
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図２０・１５ 金属からのＸ線放射

制動放射

図２０・１６ Ｘ線の発生に寄与す
る過程．Ｋ殻の電子がたたき出さ
れたあと，Ｌ殻の電子がＫ殻に落
ち込む際に余分のエネルギーを
Ｘ線として放出する．
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GE+EH＝2dsinθ
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X 線回折の原理

d 

BG,BH は，B から DE,EF に下した垂線  

２０・３ 構造の研究
（ｂ）ブラッグの法則

隣接する２枚の格子面による同じ波長の２本の平行光線の反射を考

えよう．２本の光線の正味の光路長は距離GE+EHだけ異なる．光路

長が波長の整数倍のとき，波の位相が揃って強め合う干渉を起こす．
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散乱X線が強め合う条件は，

“X線の行路差（光路差）＝ X線の波長の整数倍”

入射X線の波長をλとすると，①式より

2dsinθ＝nλ （nは正整数,回折の次数）

Braggの回折条件（X線回折におけるBraggの条件）

GE+EH＝2dsinθ・・・①
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試料

Ｘ線源

検出器

コリメーター

θ

2θθ

XRD（X‐ray diffraction，X線回折）装置と装置模式図

例題２０・２ ブラッグの法則の応用

波長が154pmのCuKαX線を使ったとき，ある立方晶の{111}面からの

一次反射が視野角11.2°に観測された．この単位胞の一辺の長さはい

くらか．

［解答］ ブラッグの法則から面間隔を求めることができる．

一辺がaの立方格子の{111}面の面間隔は(20・2)式によって，次のよ

うに与えられる．

したがって，

である． 答．687pm
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1.21sin2

101543

sin2

3
3 10

122121

111
21 ..da =×=

°×
××

=== −
−

θ
λ



39

７月３日 学生番号，氏名

（１）底心正方格子は，なぜ１４種類のブラベ格子の中に含まれない
のか図を描いて説明せよ．

（２）自習問題２０・１ a=0.82nm，b=0.94nm，c=0.75nmの斜方単位胞
の(a){133}面と，(b){399}面の両間隔を計算せよ．

（３）本日の授業に対する意見，感想など．


