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 (NiAs) حساب الشدة النسبية للأشعة السينية المحادة عن المركب 
 
 

 قػهً حسٍن ػثذ انشصا

،جايؼح تغذاد -اتن انهٍثى-قسى انفٍضٌاء ،كهٍح انتشتٍح 

 
: الخلاصة

            اُجري في ىذا البحث حساب الشدة النسبية للأشعة السينية المُحادة عن 
 ،مع الأخذ بنظر الاعتبار العوامل التي تؤثر عمى شدة تمك (NiAs)المركب 

الأشعة، ووجد إن ىناك تقارب كبير بين نتائج الشدة النسبية المحسوبة نظريا مع 
مثيلاتيا المُسجمة عمميا، ويمكن أن يُعزى سبب الاختلافات  البسيطة بينيما إلى إن 
جميع البمورات في  الطبيعة ىي بمورات حقيقية وليست مثالية ،من جية اُخرى فان 

وقد تم . دقة تحديد الموقع الذري تنعكس بشكل مباشر عمى حساب الشدة النسبية
.  في تحديد المواقع الذرية(11-7)الاعتماد عمى المصادر

 
المقدمة 

           عند ملاحظ شدة طيف حيود الأشعة السينية المُسجل يتضح عدم 
التجانس في شدتيا حيث تتفاوت من الضعيفة جدا إلى الشديدة، ويتجمع في كل خط 

متساوية، وان ىذا (d) الأشعة التي تحيد عن المستويات البمورية التي تمتاز بفواصل 
يقود إلى الاستنتاج الميم الذي يتمخص في اعتماد شدة الخط عمى نوع وطريقة توزيع 

. الذرات في خمية الوحدة
 التي تتشتت من قبل X           إن شدة خط الحيود عبارة عن مجموع شدة اشعة 

 (F)جميع الذرات في خمية الوحدة وتكون قيمتيا متناسبة مع مربع عامل التركيب 
 وعامل (u,v,w)الذي يعتمد بدوره عمى إحداثيات مواقع الذرات في خمية الوحدة 

  (1 ).(f)التشتت الذري 
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الجانب النظري 
          تتأثر شدة الأشعة السينية المُحادة عن المستويات البمورية لبمورة ما 

بالعوامل  
  .(Polarization factor)عامل ألاستقطاب  .1

 .(Structure factor)عامل التركيب  .2

  .(Multiplicity factor)العامل التعددي .3

    .(Lorentz factor)عامل لورنتز  .4

 .(Absorption factor)عامل الامتصاص  .5

  .(Temperature factor)عامل الحرارة  .6

           ولحساب شدة الأشعة السينية المُحادة لابد من ذكر نبذة بسيطة عن ىذه 
: العوامل ومدى تأثيرىا عمى الشدة وعمى ماذا  تعتمد

 عمى طبيعة العنصر أو عناصرالمركب الذي تتشتت ةتعتمد شدة الأشعة المنعكس 
الأشعة عميو، وبما إن التشتت يحصل في المدارات الإلكترونية لمذرات فان عدد 

 ىو الذي يحدد (Z)الإلكترونات حول النواة والذي يمثل العدد الذري لمعنصر
كفاءة الذرة عمى تشتيت الأشعة الساقطة عمييا، وتطمق عمى كفاءة الذرة الواحدة 

 Atomic)        عامل التشتت الذريفي تشتيت الأشعة السينية 

scattering factor) (f).   

  ان اشتقاق صيغة لمتعبيرعن الشدة المنعكسة للأشعة يستوجب جمع سعات
الأشعة المنعكسة من قبل جميع الذرات في خمية الوحدة، وتطمق عمى ىذه 

والذي يعتمد عمى عامل .( F )(structure factor) بعامل التركيبالمحصمة 
 (unit cell) من جية ومواقع الذرات في خمية الوحدة        (f)التشتت الذري 

 :من جية أخرى، و وفق المعادلة الآتية
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: حيث ان
F =  عامل التركيب
fn =  عامل التشتت الذري لمذرةn  

N =  عدد الذرات في خمية الوحدة
hkl =   معاملات ميمر

un vn wn = موقع الذرة(n)في خمية الوحدة  

i1 
  يرافق مرور الأشعة السينية خلال النموذج امتصاص جزء من طاقتو مؤديا إلى

 ويعتمد ىذا بعامل الامتصاصىبوط في شدة الأشعة المُحادة ويسمى ىذا العامل 
العامل عمى زاوية براك فعند الزوايا الواطئة يكون معدل الامتصاص كبير نسبيا، 

 .مسببا ىبوط في شدة الأشعة المنعكسة

 ىو عبارة عن عدد صحيح يعبر عن مجموعة من المستويات  : العامل التعددي
المتكافئة التي تتميز بفواصل متساوية وتعكس الأشعة السينية إلى خط حيود 

إن لكل نظام بموري جدول خاص بو يتم من خلالو احتساب قيمة ىذا .واحد
 قيم العامل التعددي (1) الجدولالعامل بالاعتماد عمى قيم دلائل ميمر ، ويبين

 .لمنظام السداسي

 تكون ألأشعة المتولدة غير مستقطبة ولكن حيود ألأشعة من : عامل الاستقطاب
المستويات البمورية يسبب استقطابا جزئيا للأشعة ويؤدي ىذا إلى ىبوط في شدة 

(الأشعة بمقدار 
2

2cos1
(

2 
. 

 بالأضافة الى عامل ألأستقطاب تتأثر شدة ألأشعة السينية المُحادة  : عامل لورنتز
 والذي يعبر عن الوقت النسبي الذي تبقى فيو عامل لورنتزبعامل اخر يسمى 
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المستويات في وضع حيود، يؤدي ىذا العامل إلى زيادة في شدة ألأشعة التي 

(تحيد من المستويات البمورية بمقدار 
cossin4

1
(

2 
. 

 والذي يساوي  ألاستقطاب-عامل لورنتزيدمج العاممين بعامل واحد يسمى : ملاحظة*

)
cossin

2cos1
(

2

2




 .

 ان الصورة المثالية لمبمورة تتمخص في تمركز الذرات في : عامل درجة الحرارة
مواقع ثابتة ضمن البنية البمورية، وىذا بعيد عن الواقع، إن الذرات تخضع عادة 

إلى حركة اىتزازية، وتزداد سعة اىتزاز الذرات مع زيادة درجة الحرارة مؤدية 
 .إلى ىبوط في شدة ألأشعة التي تحيد منيا

يكون تأثير عاممي الحرارة والامتصاص في اتجاىين متعاكسين، :ملاحظة هامة*
وعمى الرغم من إن ىذين العاممين لا يُمغي احدىما الأخر تماماً فان تأثيرىما عمى 
شدة ألأشعة السينية التي تحيد من المستويات الذرية يكون محدود جداً بحيث إن 

  (2). إىماليما سوف لا يسبب أي تأثير ممحوظ عمى دقة النتائج
 (2)وقد تم التوصل لوضع معادلة لحساب شدة الأشعة السينية وىي

)2.......().........
cossin

2cos1
.(.

2

2
2




 pFI 

 حيث ان
I =  الشدة النسبية

│F│
2

  مربع عامل التركيب=

P =  العامل التعددي








 





cossin

2cos1
2

الاستقطاب -عانل لورنتز=2
 

 ومن عدة (NiAs)           لقد تناولت العديد من البحوث المنشورة لممركب 
جوانب فمنيا من تطرق إلى طريقة التحضير وظروف التحضير من حيث درجة 

،ومنيا تناول دراسة الخواص (3)حرارة التحضير والغاز المستخدم أثناء التحضير 
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، ولذلك وجدنا من (4)الكيربائية والمغناطيسية والبصرية لممركب والعوامل المؤثرة فييا
الضروري دراسة موضوع الشدة النسبية للأشعة السينية المُحادة عن المركب 

(NiAs) .
 

: النتائج والحسابات والمناقشة
في تحديد (NiAs)           تم الاستعانة بممفات حيود المسحوق الخاصة بالمركب 

. والشدة النسبية عممياً (hkl) ومعاملات  ميمر(d)قيم  كل من فسحة السطوح
 : ة نظرياً تم إتباع الخطوات التالي(I)           ولغرض حسب قيمة 

 لابد من حساب قيمة عامل الاستطارة (F)           لإيجاد قيمة عامل التركيب
 ولكلا الذرتين المكونتين لممركب وللانعكاسات المُسجمة، وقد تم الاعتماد (f)الذرية 
، واُدرجت القيم المستحصمة منو ضمن (f) لحسب قيمة (1)والشكل (2)الجدولعمى 

(. 4)الجدول
 ، كن لابد من معرفة مواقع الذرات لكلا (fsb),(fmn)           بعد تحديد قيم 

 (.3)الجدولعنصري المركب ضمن خمية الوحدة، وكانت كما موضح في 
باعتماد القواعد الرياضية وبالرجوع إلى قوانين تبسيط المعادلات التي تحتوي دالة آسية 

(e) لأنو لا يمكن إيجاد قيمة حقيقية ليا كونيا تحتوي عمى ) (1) تم تبسيط المعادلة
: وعمى النحو التالي (عدد مركب

 
     )3(..........2sin2cos

1







Nn

n

nnnnnnn lwkvhuilwkvhufF  
      

  b وaتعني وجود مركبتين لأية سعة موجة مستطيرة ىما  (3)و(1) ان المعادلتين 
: حيث إن 

)4.......(ibaF  
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)7....())(( 222
baibaibaF  

 
    

  )8......(........................)(2sin)(2sin

...........2cos2cos

2

22221111

2

22221111

2




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لحسب عامل التركيب، وبالتعويض عن قيم  (8)           وقد تم استخدام المعادلة 

. (4)الجدول المواقع الذرية ولكل سطح من اسطح ميمر ينتج القيم المثبتة في 
درجت جميع النتائج ضمن  ُُ .   لغرض حساب الشدة النسبية(5)الجدول           اُ

 
:  تالاستنتاجا

:  يمكن استنتاج التالي(5)الجدول           من ملاحظة النتائج المثبتة في 
ىناك تطابق في تسمسل شدة الخطوط من حيث الخط الأكثر شدة نزولا إلى  .1

 .الخط الأقل شدة وبنفس الترتيب بين الشدة المحسوبة والملاحظة

ىناك تقارب نسبي بين القيم المحسوبة والمسجمة ويمكن أن يُعزى إلى جممة من  .2
 :الأسباب أىميا

   تم الاعتماد في حساب الشدة النسبية نظريا عمى مواقع الذرات والتي تم  - أ
ومن المنطقي أن ىذه المواقع تختمف عن .  لتحديدىا(11-7)ألاستعانة بالمصادر

المواقع الحقيقية كونيا مواقع افتراضية نموذجية آذ انو لا وجود لذرة نموذجية 
. في الطبيعة
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لابد ليذه الذرات من حركة ما دامت عممية القياس لم تتم في درجة             -      ب
،وعميو فمن المتوقع إن تكون مجموعة من الذرات قد تركت   قالصفر المطل

 .   مواقعيا مُخمفة عيوب بمورية

لوحظ إن ىناك انعكاسات تكاد تكون متطابقة في الشدة وأخرى تختمف بنسب . 3
 يحدث لمسطوح الأكثر تجانس في توزيع بمعينة ويمكن تعميل ذلك إلى إن التقار

. الذرات
ليما نفس قيمة فسحة السطوح         (222)و  (205)لوحظ إن السطحين . 4

(d = 0.847A) وعميو فان الشدة المُسجمة تمثل محصمة الشدتين معاً، في حين 
إن الشدة المحسوبة نظرياً تمثل الشدة المنعكسة من كل سطح عمى حدة، ولذلك 

نلاحظ إن الاختلاف بين القيم العممية والنظرية لمشدة ليذين السطحين عالية 
.  نسبياً 

يمكن القول انو لاغني عن الدراسة العممية ولكن الدراسة النظرية يمكن أن .  5
تجنبنا الأخطاء المختبرية كافة، سواء في أجيزة القياس أو في تحضير العينة 

. والتي أدت إلى وجود ىذا الاختلاف بين النتائج العممية والنظرية
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. نخطىط انحٍىد فً طشٌقح انًسحىق ونهنظاو انسذاسً(p)قٍى انؼايم انتؼذدي  (1)جذول 
(2 ، 6)
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.(As) و (Ni)  نؼنصشي (f)ػايم انلأستطاسج انزسٌح  (2)جذول 
(2 ، 5)
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.ضًن خهٍح انىحذج(Ni)و(As)انًىاقغ انزسٌح نكم ين رستً  (3)جذول 
(7-11)

 

 

نىع انزسج يىقغ انزسج الأونى يىقغ انزسج انثانٍح 
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00 000 Ni 
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ويشتغ انقًٍح انًطهقح نؼايم انتشكٍة ونكم انؼكاط (fAs),(fNi)حساب قٍى (4)جذول 

 

F│
2

│ fAs fNi Sin θ/λ hk.l 
Line 

no. 

323.964 [2fNi-fAs]
2 

26.927 22.463 0.159236 100 1 

1960.554 3fAs
2 

25.564 21.216 0.18797 101 2 

3628.858 [2fNi+fAs]
2

 22.69 18.775 0.254972 102 3 

6351.452 [2fNi+2fAs]
2

 21.808 18.04 0.276091 110 4 

1169.714 3fAs
3

 19.746 16.316 0.334001 201 5 

1151.422 3fAs
3

 19.591 16.186 0.338983 103 6 

2382.318 [2fNi+fAs]
2

 18.413 15.198 0.376506 202 7 

4202.67 [2fNi+2fAs]
2

 17.762 14.652 0.398089 004 8 

865.5726 3fAs
3

 16.986 13.954 0.434028 211 9 

857.0328 3fAs
3

 16.902 13.878 0.437828 203 10 

1844.445 [2fNi+fAs]
2

 16.293 13.327 0.466853 212 11 

3396.558 [2fNi+2fAs]
2

 16.041 13.099 0.479386 300 12 

3356.348 [2fNi+2fAs]
2

 15.936 13.004 0.484027 114 13 

701.7193 3fAs
3

 15.294 12.445 0.517063 213 14 

693.4848 3fAs
3

 15.204 12.37 0.521921 105 15 

2819.822 [2fNi+2fAs]
2

 14.646 11.905 0.552486 220 16 

595.4152 3fAs
3

 14.088 11.44 0.584112 311 17 

( 1)شكم 
 

(a) تغٍشػايم انلأستطاسج انزسٌح( f ) نؼنصش

 sin θ/λ (Z=33)  يغ (As) انـ 

(b)تغٍشػايم انلأستطاسج انزسٌح ( f )   نؼنصش

 sin θ/λ  (Z=28) يغ (Ni)انـ 
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586.3212 3fAs
3

 13.98 11.35 0.590319 205 18 

27.6676 [2fNi-2fAs]
2

 13.98 11.35 0.590319 222 19 

1281.282 [2fNi+fAs]
2

 13.647 11.074 0.609013 312 20 

1255.639 [2fNi+fAs]
2

 13.511 10.962 0.617284 106 21 

2365.46 [2fNi+2fAs]
2

 13.426 10.892 0.621891 304 22 

 (حسثت ضًن هزا انؼًم)انًصذس 

 

 

 

 

 

λ=1.5418 A)جًٍغ تفاصٍم إٌجاد انشذج اننسثٍح نظشٌاَ  (5)جذول 
0 )

(I/I0) 

ًُسجهح  ان

(I/I0) 

 انًحسىتح

I) )

انًحسىتح 
)

cossin

2cos1
(

2

2




 p |F|

2
 hk.l d Sin θ θ 

Line 

no. 

10 11.862558 59110.47 30.41 6 323.964 100 3.14 0.24551 14.21195 1 

100 100 498294.5 21.18 12 1960.554 101 2.66 0.289812 16.8467 2 

90 90.4493495 450704.1 10.35 12 3628.858 102 1.961 0.393116 23.14851 3 

80 65.5648465 326706 8.573 6 6351.452 110 1.811 0.425676 25.19349 4 

20 15.1184159 75334.23 5.367 12 1169.714 201 1.497 0.514963 30.995 5 

20 14.3662437 71586.2 5.181 12 1151.422 103 1.475 0.522644 31.50978 6 

30 23.1149128 115180.3 4.029 12 2382.318 202 1.328 0.580497 35.48551 7 

10 6.00677192 29931.41 3.561 2 4202.67 004 1.256 0.613774 37.86288 8 

20 12.6653277 63110.63 3.038 24 865.5726 211 1.152 0.669184 42.00412 9 

10 6.17937309 30791.47 2.994 12 857.0328 203 1.142 0.675044 42.45755 10 

40 24.7409306 123282.7 2.785 24 1844.445 212 1.071 0.719795 46.03752 11 

20 11.2061086 55839.42 2.74 6 3396.558 300 1.043 0.739118 47.65633 12 

30 22.0822284 110034.5 2.732 12 3356.348 114 1.033 0.746273 48.26856 13 

20 9.46000775 47138.7 2.799 24 701.7193 213 0.967 0.797208 52.86429 14 

10 4.72293049 23534.1 2.828 12 693.4848 105 0.958 0.804697 53.58103 15 

20 10.7497371 53565.35 3.166 6 2819.822 220 0.905 0.851823 58.41053 16 

20 11.2646211 56130.98 3.928 24 595.4152 311 0.856 0.900584 64.23495 17 

10 5.8823388 29311.37 4.166 12 586.3212 205 0.847 0.910153 65.52657 18 

10 0.27757856 1383.159 4.166 12 27.6676 222 0.847 0.910153 65.52657 19 

30 32.2383695 160642 5.224 24 1281.282 312 0.821 0.938977 69.88044 20 

20 18.0100424 89743.05 5.956 12 1255.639 106 0.81 0.951728 72.12499 21 

30 37.164203 185187.2 6.524 12 2365.46 304 0.804 0.958831 73.50224 22 
 

 

 

 



Diala , Jour  ,   Volume , 31 , 2008 
 

 

 80 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Calculations of relative intensity of X-Ray diffracted 

of (NiAs) compound. 
 

 

 

  

A. H. Abd Al- Razak.  

Department of Physics, College of Education  

Ibn Al-Haithem, University of Baghdad. 
 

 

Abstract 

 

           Relative intensity of X-Ray diffraction  Calculated, 

considering many factors effecting on the relative  intensity of 

diffraction line on powder method, which is clearly comparable 

with the results obtained from the observed intensity and 

calculated intensity. 

             This different between theoretical and experimental 

values because all real crystal are imperfect, in the sense that 

they have a mosaic structure, and the degree of imperfection can 

vary greatly from one crystal to another. 

           We have considered a  crystal as a collection of atoms 

located at fixed point in the lattice, in order to follow up the 

accuracy of this atomic position depended on many references 

to determined accuracy of atomic position in the unit cell.   

 


