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Abstract: Diffraction line broadening analysis has been proved to be an extremely powerful 
method to study the defect properties of crystalline materials, since different types of defects 
produce different types of diffraction line profiles. In other word, the distribution of intensity, 
especially in tails of line profile, strongly depends on the crystallite size and dislocation 
structures. In this paper, we have applied the second and fourth order restricted moments methods 
and analysed the neutron diffraction data collected on Ceria in terms of crystallite size and 
dislocation density. The values of dislocations density and crystallite size obtained from the 
second-order restricted moment do not agree with those obtained from the fourth-order restricted 
moment. This discrepancy is not unexpected when size broadening can not be neglected, the 
second-order restricted moment does not give correct values for microstructure parameters and 
therefore these parameters must be evaluated from the fourth-order restricted moment. 

Keywords: Neutron diffraction, nanoscale sample, second-order restricted moment, fourth-order 
restricted moment. 
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 )  ١٠/٣/٨٨ :نسخه نهايي ، ٢٠/١١/٨٧ :دريافت مقاله(

  

  

  

  

  

به روش گشتاورهاي مرتبه به روش گشتاورهاي مرتبه به روش گشتاورهاي مرتبه به روش گشتاورهاي مرتبه CeO2     ها در نمونة نانومتريها در نمونة نانومتريها در نمونة نانومتريها در نمونة نانومتريرفتگيرفتگيرفتگيرفتگي    ها و چگالي درها و چگالي درها و چگالي درها و چگالي درتعيين اندازة بلوركتعيين اندازة بلوركتعيين اندازة بلوركتعيين اندازة بلورك

        دوم و چهارم با استفاده از پراش نوتروندوم و چهارم با استفاده از پراش نوتروندوم و چهارم با استفاده از پراش نوتروندوم و چهارم با استفاده از پراش نوترون

        المنافيالمنافيالمنافيالمنافي، عاطفه عبد، عاطفه عبد، عاطفه عبد، عاطفه عبد*روح االله عقداييروح االله عقداييروح االله عقداييروح االله عقدايي

  دانشگاه علم و صنعت ايران، دانشكده فيزيك

 
 
 

هاي پراش در اين مقاله، از داده. ها تفسير کردها و چگالي دررفتگيتوان برحسب اندازة بلورکشدگي خطوط پراش را ميپهن: : : : چکيدهچکيدهچکيدهچکيده

دست آمده براي ميانگين نتايج به. ده استدست آمده از اکسيد سريم استفاده، و ريزساختار نمونه نانومتري تعيين و گزارش شنوترون به

اين ناهمخواني . ها با استفاده از گشتاورهاي مرتبه دوم و چهارم با هم همخواني ندارند سطحي بلوركةچگالي دررفتگي و ميانگين انداز

ها  بلوركةگي ناشي از اندازشداند در صورتي كه نتوان از پهندور از انتظار نيست زيرا محاسبات نظري و كارهاي تجربي نشان داده

 .چشم پوشيد، نتايج حاصل از گشتاور مرتبة دوم قابل اعتماد نبوده و بايد از گشتاور مرتبة چهارم استفاده كرد

        ....گشتاور مرتبة دوم، گشتاور مرتبة چهارم پراش نوترون، نمونة نانومتري،    ::::هاي كليديهاي كليديهاي كليديهاي كليديواژهواژهواژهواژه

            مقدمهمقدمهمقدمهمقدمه

هايي  نوترون. شسان استاي از پراكندگي ک پراش نوترون نمونه

گيرند در رآكتورهاي  كه در پراش مورد استفاده قرار مي

 توليد 235Uهاي سنگيني چون  اي در اثر شكافت هسته هسته

هاي آزادشده در چنين واكنشي داراي انرژي  نوترون. شوند مي

 هستند كه با طول موج دوبروي در Mev۵جنبشي در حدود 

  به منظور استفاده]. ۱و۲[ارند همخواني دǺ ۴ –۱۰×۲۶/۱ حدود

هاي سريع در فرايند پراش، ناگزيريم سرعت اين  از اين نوترون

ها به مرتبة فواصل بين  ها را تا حدي كه طول موج آن نوترون

برسد، كاهش  ) Ǻ١چيزي در حدود (اتمي در مادة چگال 

 ها را از يك مادة كند كننده به اين منظور، نوترون. دهيم

)Moderator(ها در اثر برخورد کشسان با  نوترون. دهند  عبور مي

اگر . دهند ة كند كننده، انرژي از دست مي هاي ماد هستة اتم

هاي گسيل  ضخامت كند كننده به اندازة كافي باشد، نوترون

شده از آن داراي توزيع انرژي ماكسولي خواهند بود و انرژي 

Tkها  جنبشي متوسط آن
2
3

B
ثابت بولتزمن  kBخواهد بود كه  

ها در دماي  براي كند كننده.  دماي مطلق كند كننده استTو 

 ev  ۰۴/۰، انرژي جنبشي متوسط حدود)k۳۰۰≈T(اتاق 

 ها در حدوداست و در اين حالت، طول موج متوسط نوترون

Ǻ ۵/۱نامندهاي گرمايي مي ها را نوتروناين نوترون.  است .

. بررسي پراش نيازمند پرتوهاي نوتروني همدوس و تكفام است

هاي گرمايي پيش از برخورد با نمونه،  بنابراين، نوترون

]. ۳[ساز عبور داده خواهند شد  سازي و سپس از همدوس  تكفام

  كنش  كه با ابر الكتروني پيرامون هسته برهمxبرخلاف پرتو 

  

  aghdaee@iust.ac.ir: ، پست الکترونيکي+٩٨) ٠٢١ (٧٧٢٤٠٤٩٧: ، نمابر+٩٨) ٠٢١ (٧٧٢٤٠٤٧٧: نويسنده مسئول، تلفن *

  ٤٨٨ تا ۴۸۱ ، از صفحة٨٨ پاييز، ٣، شمارة هفدهمسال 
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 ٤٨٣  . . .ها درها و چگالي در رفتگيتعيين اندازة بلورك                    ۱۳۸۸، پاييز ۳، شماره۱۷جلد

به اين دليل كه . ها با هسته بر هم كنش دارند نوترون دارد،

 قدرت نفوذپذيري بالايي  نوترون از لحاظ الكتريكي خنثي است،

دارد و در نتيجه امكان استفاده از آن در گسترة وسيعي از 

 حاصل از xها حتي با تابش پرتو  ي آنها كه بررس نمونه

نوترون برخلاف تابش . آيد سينكروترون مشكل است، فراهم مي

سينكروتروني داراي خاصيتي است كه در آن سطح مقطع 

  بنابراين، با نوترون. يابد پراكندگي با عدد اتمي افزايش نمي

هاي با عدد اتمي كوچك را نيز مورد بررسي قرار  توان هسته مي

هاي   با تابش سينكروترون چنين پژوهشي نيازمند شدت.داد

. بسيار بالايي است كه امكان تغيير ساختارها را در پي دارد

 در بررسي مواد xنوترون برتري ديگري نيز نسبت به پرتو 

هاي مغناطيسي  چگال دارا است، از اين جهت كه با ميدان

اختارهاي بنابراين، در بررسي س. داخلي نمونه بر هم كنش دارد

  .مغناطيسي كاربرد دارد

        شدگي شدگي شدگي شدگي     پهنپهنپهنپهن

العاده نيرومندي شدگي خطوط پراش روش فوقتحليل پهن

از . هايي است که در مواد بلوري وجود داردبراي بررسي ناراستي

هاي مختلف بر توزيع شدت خط پراش جا که تأثير ناراستيآن

توان از تحليل دقيق نمايه پراش متفاوت است، اساساً مي

با وجود اين، انجام اين . بردها پيفيزيکي به محتواي ناراستي

شدگي از اندازة محدود ذرات و ترين پهنقوي. کار ساده نيست

شود که پراش ها ناشي ميبعدي مانند ريزدانههاي سهناراستي

کند و هايي با اندازة کوچک ميهمدوس را محدود به ناحيه

 ولي هنوز تعيين اندازة توصيف نظري آن نسبتاً ساده است،

شدگي يکي ديگر از علل پهن. ذرات خود يک چالش است

ها از موقعيت تعادلي آنها در شبکة خطوط پراش جابجايي اتم

] ۴[٢ و اورباخ١وارن. کندبلوري است که ايجاد تنش داخلي مي

اولين کساني بودند که به اين امر پي برده و با بسط تيلور 

شدگي طوط پراش نشان دادند که پهنضرايب تبديل فوريه خ

 وابسته <e2>ناشي از تنش داخلي به ميانگين مربعي تنش 

 <e2> ها باشند،با وجود اين، اگر خاستگاه تنش دررفتگي. است

شود و اين بدان به صورت لگاريتمي با اندازة نمونه واگرا مي

توان معني است که از روش وارن و اورباخ در شکل اصلي نمي

                                                 
1.Warren 
2.Averbach 

 نشان داد که از ٣گروما. ها استفاده کردتحليل دررفتگيبراي 

توان بدون هيچ تحليل توزيع شدت در دنبالة خط پراش مي

فرضي سه کميت اساسي ميانگين چگالي دررفتگي، پيش 

ميانگين افت و خيز دررفتگي و قطبش دررفتگي را تعيين 

 ٤روش گروما تعميم روش واريانس است که ويلسون]. ۵[کرد

 ۱۹۶۸در سال ] ۸ [٥ و سپس لنگفورد۱۹۵۵در سال ] ۷، ۶[

پاية . اندشدگي ناشي از اندازة ذرات پيشنهاد کردهبراي پهن

پارامتر  (nرياضي اين روش اين است که براي مقادير کوچک 

 A(n)گيري شدة نماية پراش ، تبديل فوريه شدت اندازه)فوريه

  :]۹[توان به صورت زير نوشتتا مرتبه چهارم را مي

 )۱(
)/ln()/ln(][/

)/ln()/ln()(ln

43

4222

2

32

1

2

21 RnRnn

RnnsiRnnnA

><−><Λ+

><+><Λ=

ρρ

ρ
 

<ρ>ميانگين چگالي دررفتگي و <ρ2> ميانگين مربعي چگالي 

 پارامترهاي طول سرشتي مشخصه R1 و R4 ،R3 ،R2دررفتگي، 

 <s2>. ها پيچيده و دشوار استاند که محاسبة آندررفتگي

پارامتري است که همبستگي ميان تنش داخلي و چگالي 

 دشوار است ولي ۱ر عمل کاربرد رابطة د. رسانددررفتگي را مي

- به روش سنتي واريانس خط پراش و تعيين گشتاورهاي مرتبه

توان پارامترهاي دررفتگي را به هاي مختلف توزيع شدت، مي

  . دست آورد

         روش گشتاورهاي مرتبة بالاروش گشتاورهاي مرتبة بالاروش گشتاورهاي مرتبة بالاروش گشتاورهاي مرتبة بالا

 به صورت I(q)ام توزيع شدت k بنا به تعريف، گشتاور مرتبة 

 :]۹[شودزير تعريف مي

)۲                (    ∫∫
+∞

∞−
∞

∞−= dqqIdqqIqqM k
k )(/)()(  

)sin()[sin[(که در آن 
0

2 θθ
λ

−=q ،λکار  طول موج تابش به

رابطة ميان .  نيم زاويه پراکندگي استθ زاوية براگ و ۰θرفته، 

ام و تبديل فورية توزيع شدت به صورت زير بيان  kگشتاور 

 :]۹[شودمي

)۳                      (0]/)()][0(/1[)( == n
kkk

k dnnAdAiM 

                                                 
3.Groma 
1.Wilson 
2.Langford 
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٤٨٤  ايرانمجله بلورشناسي و کاني شناسي                                       عبدالمنافيعقدايي،                  

 به صورت زير ۲دست آوردن نتيجة قابل كاربرد، رابطة براي به

-ام خوانده مي kشود و که گشتاور محدود مرتبة نوشته مي

  ]:۹[شود

)۴                 ( ∫∫
+∞

∞−
′

′−= dqqIdqqIqqM kq
qk )(/)()( 

)(1توجه شود كه =∫∞
∞− dqqI براي بهنجار كردن رابطه 

  .است

توان نشان داد كه گشتاورهاي مرتبه دوم و چهارم توزيع مي

شدت ناشي از دررفتگي در دنبالة خط پراش براي مقادير به 

  : به صورت زير خواهند بودqقدر كافي بزرگ 

)۵              (       )/ln(/)( 0
2

2 qqqM ><Λ= ρπ  

)/(ln//)(
1

224222

4
434 qqqqM ><Λ+><Λ= ρπρπ )۶    (  

  .مقادير ثابتي هستند q1 و q0كه 

هايي با اندازة كوچكتر از ميكرومتر صورت اگر پراش از بلورك

گيرد، توزيع شدت در دنبالة خط پراش بنابر رابطة زير كاهش 

  :]۱۱، ۹[يابد مي

 )۷                                            (
22

11
)(

q
qI

F

×=
επ

  

 ميانگين اندازة سطحي ذرات در >Fε = >DAآن كه در 

شدگي ناشي از اندازه ذرات اگر پهن. راستاي بردار پراش است

توان نشان داد كه گشتاور مرتبة دوم گيري باشد، ميقابل اندازه

آيد توزيع شدت ناشي از ذرات و دررفتگي به صورت زير درمي

]۱۰ ،۱۱[: 

)۸(                        

2

0

22222

2

4

1

π

ρ

επεπ

)(

)(

q
qLn

k

L
qqM

FF

><Λ
+

−=

  

توان به   را ميq2 M4(q)/ و يا M4(q)و گشتاور مرتبة چهارم  

 :]۱۱، ۱۰[شكل زير نوشت

 )۹                            (

)(

)(

1

2

22

22

222

4

4

3

42

1

q
qLn

q

q
q

qM

F

π
ρ

π
ρ

επ
><Λ+

><Λ+=
  

 كميتي است كه بستگي به ناهمسانگردي كرنش Λكه در آن 

شدگي نمايه کرنش ناهمسانگرد بدان معني است که پهن. دارد

 بوده و از خود رفتار ناهمسانگردي hklهاي وابسته به شاخص

اين وابستگي با عاملي به نام عامل تباين يا عامل . دهدنشان مي

ديدپذير "ها عامل تباين دررفتگي. شودگيري توصيف ميسمت

اندازة . دهدهاي پراش نشان ميها را در فراينددررفتگي" بودن

گيري هاي کشساني نمونه، سمتاين عامل بستگي به ثابت

 و قائم بر صفحة لغزش (b) و بردار برگر (g)نسبي بردار پراش 

(n)اگر در يک دررفتگي .  داردb.g = 0 باشد، دررفتگي اثري 

 ].۱۲[بر پهن شدن نماية پراش ندارد

        هاي پراش هاي پراش هاي پراش هاي پراش دادهدادهدادهداده

هاي پراش كه در اين پژوهش مورد استفاده قرار گرفتند  داده

، با CeO2هاي پراش از نمونة يك دسته داده. نداشامل دو دسته

 Å(۹۱/۱(ذرات نانومتري كه با باريكه نوترون با طول موج ثابت 

 تهيه ∆θ = 05/۰˚ با گام ثابت θ۲ = ۲۰˚-۱۵۰˚ ةدر گستر

با  CeO2هاي پراش از نمونة ديگر  دسته دوم داده. شده است

 و از شرايط تهيه شده است ذرات درشت و فاقد كرنش در همان

هاي اين داده. آن به عنوان نمونة استاندارد استفاده شده است

 .اند گرفته شدهIUCrگاه پراش از وب

 محاسباتمحاسباتمحاسباتمحاسبات

توان هاي پراش را ميرخ در روش واريانس هر يك از نيم

، ۱۱۱ما در محاسبات خود، خطوط پراش . جداگانه تحليل كرد

 را ۳۳۳ و ۴۲۲، ۴۲۰، ۳۳۱، ۴۰۰، ۲۲۲، ۳۱۱، ۲۲۰ ،۲۰۰

 رخ اين خطوط پراش را با تابع شکل نيم. انتخاب کرديم

pseudo-Voigt  نمايش داده و پارامترهاي توصيف کنندة 

هاي پراش به دست آورده آنگاه با  رخ را از برازش دادهنيم

رخ پراش را در بازة استفاده از پارامترهاي به دست آمده، نيم

- ة دوم و چهارم نيممورد نظر بازسازي کرده و گشتاورهاي مرتب

. رخ پراش را درگسترة وسيعي از زواياي براگ به دست آورديم

- لازم به يادآوري است که محاسبات با استفاده از محيط برنامه

 بر M2(q) با رسم نمودار .  انجام شده استMATLABنويسي 

 بزرگ، بنابر رابطة q و برازش خط راست در نواحي با qحسب 

 برحسب  M2(q)با رسم. محاسبه شد) Fε (ها ، اندازة بلورک)۸(

)(
0q

qLn و برازش خط راست در نقاط با q بزرگ و محاسبة 
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 ٤٨٥  . . .ها درها و چگالي در رفتگيتعيين اندازة بلورك                    ۱۳۸۸، پاييز ۳، شماره۱۷جلد

. ، ميانگين چگالي دررفتگي تعيين شد)۸(شيب آن، بنابر رابطة 

، بنابر رابطة q بر حسب M4(q)/q2 با برازش منحني تغييرات 

 مقدار عرض از و از) Fε(ها  ، از شيب خط، اندازة بلورک)۹(

نتايج محاسبة اندازة . مبداء، چگالي دررفتگي محاسبه شد

با استفاده از  CeO2ها و چگالي دررفتگي نمونة نانومتري  بلورک

 خلاصه ۲ و ۱هاي گشتاورهاي مرتبة دوم و چهارم، در جدول

 q ،M2(q)نمودار تغييرات شدت خط پراش برحسب . اندشده

 q بر حسب  M4(q)/q2و  Ln(q) برحسبq ،M2(q)برحسب 

 نشان ۴ تا ۱هاي ،  در شكل۲۲۰براي شديدترين خط پراش، 

 . اندداده شده
 

  . با استفاده از گشتاور مرتبة دومCeO2ها و چگالي دررفتگي نمونة نانومتري  بلورکة نتايج محاسبة انداز    ١١١١جدول جدول جدول جدول 

Dislocation 
Density×1018 (m-2)  

Size(DA) 
(Å)  

FWHM 
(deg.)  

l  k  h 

۳۸/۱  ۱۱۹  ۶۰/۰  ۱  ۱  ۱  

۳۶/۱  ۱۱۸  ۵۹/۰  ۰  ۰  ٢  

۲۸/۱  ۱۱۶  ۵۷/۰  ۰  ٢  ٢  

۳۰/۱  ۱۰۶  ۵۹/۰  ۱  ۱  ۳  

۰۵/۱  ۱۲۸  ۵۹/۰  ٢  ٢  ٢  

۱۱/۱  ۱۰۷  ۶۳/۰  ۰  ۰  ۴  

۲۴/۱  ۸۶  ۷۰/۰  ۱  ۳  ۳  

۹۹/۰  ۱۰۳  ۶۹/۰  ۰  ٢  ۴  

۷/۰  ۱۰۶  ۸۳/۰  ٢  ٢  ۴  

۵۸/۰  ۱۰۹  ۰۷/۱  ۳  ۳  ۳  

 
  . با استفاده از گشتاور مرتبة چهارمCeO2رفتگي نمونة نانومتري ها و چگالي در بلورکة نتايج محاسبة انداز    ٢٢٢٢جدولجدولجدولجدول

Dislocation 
Density×1015(m-2)  

Size(DA) 
(Å)  

FWHM 
(deg.)  

l  k  h  

24/0  222  60/0  1  1  1  

40/0  219  59/0  0  0  2  

90/0  5/206  57/0  0  2  2  

32/1  183  59/0  1  1  3  

21/1  220  59/0  2  2  2  

83/1  177  63/0  0  0  4  

62/2  136  70/0  1  3  3  

34/2  5/161  69/0  0  2  4  

76/2  156  83/0  2  2  4  

07/3  143  07/1  3  3  3  
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  220رخ پراش نيميبراq   برحسبI(q) نمودار تغييرات  ۱۱۱۱شکل شکل شکل شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 
  220رخ پراش نيميبراq  برحسب M2(q) نمودار تغييرات  ۲۲۲۲شکل شکل شکل شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
  220رخ پراشبراي نيم Ln(q) رحسب بM2(q) نمودار تغييرات     ۳۳۳۳شکل شکل شکل شکل 
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 220رخ پراش نيميبراq   بر حسبM4(q)/q2نمودار تغييرات      ۴۴۴۴شكلشكلشكلشكل

        

 برداشتبرداشتبرداشتبرداشت

ها و چگالي  سطحي بلوركةميانگين انداز در اين پژوهش،

دررفتگي به روش گشتاورهاي مرتبة دوم و چهارم محاسبه شده 

ررفتگي و ميانگين ميانگين چگالي د. اندو با هم مقايسه شده

با استفاده از گشتاور مرتبة دوم به  ها سطحي بلوركةانداز

در . >110Å >DA=وρ>= 1/1×1018m-2> ترتيب عبارتند از 

و  ρ>=1/7×1015 m-2>حالي كه از گشتاور مرتبة چهارم مقادير

 = 182 Å>DA<آشكار است كه نتايج به. اند حاصل شده-

 ةررفتگي و ميانگين اندازدست آمده براي ميانگين چگالي د

ها با استفاده از گشتاورهاي مرتبه دوم و چهارم سطحي بلورك

اين ناهمخواني دور از انتظار نيست زيرا . با هم همخواني ندارند

اند، در صورتي كه محاسبات نظري و كارهاي تجربي نشان داده

ها چشم پوشيد، نتايج  بلوركةشدگي ناشي از اندازنتوان از پهن

اصل از گشتاور مرتبة دوم قابل اعتماد نيست و بايد از گشتاور ح

گفتني است كه استفاده از ]. ۱۳[مرتبة چهارم استفاده كرد

هايي است كه براي گشتاورهاي مرتبه دوم و چهارم از روش

  پيشنهاد و به كار برده شده است ولي در اين xپراش پرتوهاي 

 پراش نوترون نيز به توان برايپژوهش نشان داده شد كه مي

 .دست آوردكار برده و پاسخ قابل اعتمادي به
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