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系统化教学下的 X射线衍射实验：本科生实验设计与结果评估 
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[摘要]文中旨在探讨和优化本科生 X射线衍射(XRD)实验的设计流程及其结果的评估方法。通过系统化的实验教学，培养学生

独立操作 XRD测试仪和分析数据的能力。文中介绍了 XRD实验的基本原理，详细阐述了实验操作步骤、数据处理方法。此外，

文中还探讨了实验教学模式的优化，以及实验报告的撰写和评分标准，以期提高学生的自主学习能力、实践能力和创新能力。 
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Abstract: This article aims to explore and optimize the design process of undergraduate X-ray diffraction (XRD) experiments and the 
evaluation method of their results. Through systematic experimental teaching, cultivate students' ability to independently operate XRD 
testers and analyze data. The basic principle of XRD experiment is introduced in the article, and the experimental operation steps and 
data processing methods are elaborated in detail. In addition, the article also explores the optimization of experimental teaching mode, 
as well as the writing and grading standards of experimental reports, in order to improve students' self-learning ability, practical ability, 
and innovation ability. 
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引言 

X 射线衍射（XRD）技术自 19 世纪末首次被科学家发

现以来，已成为多个科学领域内不可或缺的分析工具
[1-3]

。

它的发展历程标志着科学探索的一次次飞跃，从最初的晶

体结构分析到今天的多功能应用，XRD 技术不断推动着材

料科学的进步。特别是在教育领域，XRD 不仅作为教学内

容的一部分，更以其实验操作和数据分析过程，为本科生

提供了一个实践科学探究方法的平台
[4,5]

。 

XRD技术在本科生教育中的重要性不言而喻。它不仅帮

助学生理解材料的微观结构，而且通过实际操作，培养学生

的实验技能和科学思维。在当今教育模式下，强调学生的主

动学习和创新能力的培养，XRD实验教学显得尤为重要。通

过这一技术的学习和应用，学生能够更直观地观察和分析材

料的晶体特性，从而激发他们对材料科学深层次理解的兴趣。 

本文旨在进一步探讨和优化 XRD 技术在本科生教育

中的应用，包括实验设计、操作流程、数据处理和结果分

析等方面。通过对 XRD 实验教学的深入研究，本文提出了

一系列创新的教学方法和评估标准，以期提高学生的实验

操作能力、数据分析技巧和学术报告撰写水平。 

最终，本文通过案例分析和教学实践，展示了 XRD

实验教学在培养学生科学探究能力和批判性思维方面的

有效性。通过这些研究和实践，我们期望为材料科学教育

领域提供新的视角，促进学生综合素质的提升，并为未来

的科研工作奠定坚实的基础。 

1 XRD实验原理 

布拉格定律（Bragg's Law）是 X 射线衍射分析中的

一个基本定律，由父子科学家父子威廉·亨利·布拉格和

威廉·劳伦斯·布拉格在 1913 年提出
[6]
。这个定律描述

了 X 射线或任何其他类型的电磁波与晶体相互作用时产

生的衍射现象。 

布拉格定律的表达式为： 

nλ=2dsin(θ)              （1） 

其中，n 是衍射级数，通常是整数（1,2,3,...），表

示衍射峰的阶数；λ是入射 X 射线的波长；d 是晶体中相

邻晶面之间的距离，也就是晶面间距；θ是入射 X 射线与

晶面的夹角，称为衍射角。如图 1 所示。 

 
图 1  X射线衍射原理示意图[7] 
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布拉格定律的应用非常广泛，在本科实验教学中它主

要用来测试晶体材料的晶体结构并计算晶面间距。晶面间

距计算公式如下所示： 

d = 𝑎

√ℎ
2
+𝑘2+𝑙2

              （2） 

米勒指数是晶体学中用于表示晶面取向的一组整数，

通常记为（hkl）
[8,9]

。选择规则是指在 X 射线衍射实验中，

哪些特定的晶面会被衍射的条件。这些规则与晶体的对称

性和晶面之间的相互作用有关，它们决定了哪些米勒指数

的组合会在衍射图谱中出现
[10]

。选择规则如表 1 所示。 

表 1  X射线衍射的选择规则 

布拉维格子类型 测试材料示例 允许的反射 禁止的反射 

简单立方 Po 任何 h,k,l 无 

体心立方 Fe、W、Ta、Cr h+k+l 为偶数 h+k+l 为奇数 

面心立方 
Cu、Al、Ni、

NaCl、LiH 

h,k,l 全为奇数

或全为偶数 

h,k,l 中奇偶混

合 

金刚石面心立方 Si、Ge 

h,k,l 全为偶数，

或全为奇数

h+k+l=4n 

h,k,l 中奇偶混

合，或全为偶数

且 h+ k+l≠4n 

三角格子 Ti、Zr、Cd、Be 
l 为偶数，h+2k

≠3n 的倍数 

l 为奇数，且 h + 

2k＝3n 

其中，n 为整数。 

2 实验操作与数据处理 

X 射线衍射（XRD）实验是材料科学教育中的一个关

键环节，它不仅要求学生理解 XRD 的基本原理，还要求他

们能够熟练地进行实验操作和数据处理。以下是 XRD 实验

操作的基本步骤和数据处理的一般方法： 

2.1 实验操作步骤 

样品准备：选择合适的晶体样品，包括但不限于石英、

钢、NaCl、Cu、Al、石墨等，根据实验要求进行适当的样品

处理，如研磨、抛光、粉末压平等，以确保样品表面平整。 

仪器设置：根据实验目的和样品特性，设置 XRD 仪器

的参数，包括但不限于 X 射线源的波长（X 光机的靶材料

是 Cu 靶，首选的波长为 1.54Å）、扫描范围（一般本科实

验选择θ在 0-60°，即 2θ在 0-120°范围）、步长和计

数时间。其中步长和计数时间根据样品和实验目的进行不

同的选择。 

数据采集：启动 XRD 仪器，进行数据采集。在此过程

中，保持环境稳定，避免样品和仪器受到震动或温度变化

的影响。 

实验监控：在数据采集过程中，实时监控仪器状态和

数据质量，确保实验顺利进行。实际操作过程中由于客观

因素的影响，可能会产生测试数据出现异常的情况，这时

候需要关闭机器，重新调整样品，再次进行测量。 

2.2 数据处理方法： 

数据导入：将采集到的 XRD 数据导入到数据处理软件

中，如 Jade、Highscore
[11,12]

或 Origin
[13]

等。数据处理包

含以下内容： 

（1）背景扣除：对原始数据进行背景扣除，以去除

由于仪器和样品非晶态部分引起的背景信号。 

（2）峰型拟合：对衍射峰进行拟合，以确定峰的位

置、形状和面积。这通常涉及到高斯或洛伦兹函数的拟合。 

（3）物相鉴定：根据衍射峰的位置和强度，对照标

准衍射数据库（如 ICSD, CSD, NIST, LPF 晶体结构数据

库 PDF 标准卡片）进行物相鉴定。 

（4）结果输出：将处理后的数据和分析结果整理成

图表和报告，以便于展示和进一步分析。 

通过这些步骤，学生不仅能够获得关于样品晶体结构

的重要信息，还能够培养他们的实验操作技能和数据分析

能力。此外，实验过程中的任何问题解决和优化尝试都是

对学生科研能力的极好锻炼。 

3 撰写高质量的 XRD实验报告：学术写作与批

判性思维的培养 

本研究致力于引导学生撰写符合学术标准的 XRD 实

验报告，旨在提升学生的学术写作技巧和培养其批判性思

维。基于作者在英国留学期间担任实验助教的经验，本文

建议实验报告应遵循期刊论文的格式要求，以确保其专业

性和规范性。 

实验报告的结构与内容可以按照下面顺序进行撰写： 

（1）引言：报告应以题目、摘要和关键词开篇，为

读者提供研究的概览和关键信息。 

（2）XRD 技术发展：在报告的第一部分，深入介绍

XRD 技术的发展历程，通过广泛阅读和引用文献，增进对

XRD 技术演进的理解。 

（3）XRD 原理阐释：第二部分专注于 XRD 的理论基

础，鼓励学生通过研读专业文献和教材，深化对 XRD 测试

技术科学原理的认识。 

（4）实验方法与数据分析：第三部分详细描述实验

步骤，记录实验数据，并进行深入的数据分析和总结，以

展现实验的逻辑性和严谨性。 

（5）结论：在报告的结论部分，明确列出实验结果，

如物质的晶体结构、晶格常数等，并确定物质的种类。同

时，反思 XRD 实验教学的价值，基础实验实践过程提出基

于实验过程的改进建议，以促进学生对 XRD 技术的深入掌

握和应用，培养学生的创新能力。 

XRD 实验报告的评分分为两个部分： 

（1）面试评估：通过面试环节，对学生的回答进行

评估，考察其对实验相关问题的理解广度和深度。 

（2）书面报告评分：依据一套详细的评分标准（如

表 2 所示），对实验报告的内容、结构、数据分析和学术

表达进行量化评分。 

通过这种综合评估方法，不仅能够确保学生实验报告

的质量，还能够激励他们在学术探索中追求卓越，为其未

来的科研工作奠定坚实的基础。 
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表 2  本科实验报告的评分标准 

清晰与流畅 A B C D E 

连贯性      

简洁      

解释      

论据      
 

科学内容 A B C D E 

摘要      

背景与理论      

仪器与方法      

数据分析      

误差分析      

讨论与结论      

引用      
 

格式与呈现 A B C D E 

格式      

布局      

语言      

拼写与语法      

公式      

图表      

引用格式      
 

深度与评价 A B C D E 

方法批判      

结果评估      

创造力      

原创性      

分析深度      

其中，A=优秀（≥90 分），B =好（≥80 分），C=满意

（≥70 分），D=差（≥60 分），E=不及格（＜60 分） 

这样可以在学生读研究生之前就对学术论文的格式进行

了解，并对本科生的学术思维进行初步培养，为学生以后工

作和科研生活打下坚实的基础。确保论文内容准确、条理清

晰，并且尽量使用图表和实例来辅助说明，在此过程中，学

生能够更容易清晰地观察和理解物质的微观结构，熟悉 XRD

技术的应用和分析过程，以提高学生的学习兴趣和实践能力。 

4 结论 

本文通过深入探讨 X 射线衍射（XRD）实验在本科生

教育中的应用，提出了一套系统的实验设计和结果评估方

法，为本科生提供了一套完整的实验教学方案。 

在实验操作方面，本文强调了样品准备的重要性，仪

器设置的精确性，数据采集的稳定性，以及实验监控的实

时性。通过这些步骤，学生能够掌握 XRD 实验的基本技能，

并在实际操作中加深对 XRD 原理的理解。数据处理方面，

本文介绍了数据处理软件、数据库以及数据处理的具体步

骤和关键技术。这些方法不仅提高了学生对 XRD 数据的分

析能力，而且培养了他们解决实际问题的能力。 

此外，本文提出了一套实验报告的撰写和评分标准，

旨在提升学生的学术写作技巧和批判性思维。帮助学生更

加系统地整理实验过程和结果，形成科研思路。 

这些研究成果不仅为材料科学教育领域提供了新的

视角，而且为学生的综合素质提升和未来的科研工作奠定

了坚实的基础。通过本文提出的方法和标准，我们期望能

够激发学生的学习兴趣，提高他们的实践能力和创新能力，

为培养新一代科学研究者作出贡献。 
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