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产品详情

物相分析：

物相是物质中具有特定的物理化学性质的相。同一元素在一种物质中可以一种或多种化合
物状态存在;所以，特定物质的物相都是以元素的赋存状态及某种物相(化合物)相对含量的
特征而存在的。例如，铜矿石中有辉铜矿(Cu2S)和赤铜矿(Cu2O)，它们分别以铜的硫化
物和氧化物的状态存在，两种矿物中的含铜量不同，分别为79.85%和88.80%。还有铁，如
果测出FE3O4含量高的话，那么矿石的可选性就高。在选矿过程中硫化物属于易选，因此
要做物相，做完物相以后就可以大致判断出选矿后的精矿品位及回收率。

在地球上，矿产资源丰富。矿石是指可从中提取有用组分或其本身具有某种可被利用的性
能的矿物集合体。

常用矿石品位来衡量矿石的价值，但同样有效成分矿石中脉石(矿石中的无用矿物或有用
成分含量甚微而不能利用的矿物)的成分和有害杂质的多少也影响矿石价值。从经过矿山
中采下来含有某种有价值的矿物质的石块，矿石经过破碎、粉磨等逐级加工后可以应用在
金属矿山、冶金工业、化学工业、建筑工业、铁(公)路施工单位、水泥工业及砂石行业等
工程领域中。

 

X射线衍射（X-raydiffraction，XRD）技术在锂电行业应用极其广泛，尤其对于正极材料物



相的研究。XRD可用于测试和分析材料的晶体结构和物相组成，是一种强大的非破坏性测
试。

X射线衍射仪的结构

X射线衍射仪由X射线发生器、测角仪、样品台、检测器、测量记录系统、计算机系统等
构成（如下图所示）。总体可分为X射线发生系统、测角及探测系统、数据记录与处理系
统。

 

图片来源：材料科学与工程技术公众号

XRD测试原理

X射线是一种频率很高的电磁波，波长约为0.001nm~10nm。其穿透力很强，具有一定的辐
射。X射线是由高速运动的电子流或其它高能辐射流（γ射线、中子流等）与其它物质发
生碰撞时速度骤减，与该物质中的内层原子相互作用而产生的。

X射线衍射仪中靶材不同（原子序数不同，外层的电子排布也不同），产生的特征X射线
波长也不同。波长较长的靶材得到的衍射图峰位沿2θ轴有规律地被拉伸；波长较短靶材
得到的衍射图峰位沿2θ轴有规律地被压缩。但从衍射谱中获得样品面间距d值都是相同的
。

因为不同晶体内部的原子排列方式是唯一的，因此对应的衍射花样是唯一的，这也是可以
进行物相分析的原因。衍射花样中衍射峰的分布规律由晶胞的大小、形状和位向决定。衍
射峰强度是由原子的种类和它们在晶胞中的位置决定，但样品的质量吸收系数与入射线的
波长有关，因此同一样品用不同耙材获得的图谱上的衍射峰强度也会不同。

要深入了解XRD的原理，还需清楚一个方程和一个公式：布拉格方程和谢乐公式（两者的
具体原理这里不再详细解释，可自行查找相关文献）。

布拉格方程：X射线在晶体中产生衍射需要满足的基本条件，其反映了衍射线方向和晶体
结构之间的关系。公式：2dsinθ=nλ（θ为入射角，2θ为衍射角，d为晶面间距，n为衍
射级数，λ为X射线波长）。



谢乐公式：用于描述晶粒尺寸与衍射峰半峰宽之间的关系。公式：D=Kλ/βcosθ（D为
晶粒尺寸，β为实测衍射峰半峰高宽度，θ为衍射角，λ为X射线波长，K为Scherrer常数
）。

 

X射线衍射图谱三要素（图片来源：张杰男，锂电池研究中的X射线多晶衍射实验与分析
方法综述）

XRD测试条件

对于锂电材料，常见的衍射条件为（可作为参考）：Cu靶，管电压40kV，管电流30mA，
衍射角度5°~80°（根据所测样品材料而定），扫描速度1°/min（不同的扫描速度对结
果有一定影响）。

 

XRD数据分析

XRD数据分析软件一般采用MDIJade，该软件的使用手册可参考黄继武老师编写的《X射
线衍射实验操作指导》。
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