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Reţeaua reciprocă 
Considerăm o reţea Bravais 

numere întregi 

o undă plană 

Trebuie să aibă aceeaşi 
amplitudine în toate 
punctele reţelei Bravais 
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Exemple: 

ortorombic: 
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ortorombic: 



spaţiul real spaţiul reciproc 

cub simplu cub simplu 

cub cu volum centrat cub cu feţe centrate 

cub cu feţe centrate cub cu volum centrat 

ortorombic ortorombic 
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distanţa interplanară 

acest vector este perpendicular pe planul 
(h,k,l) 



www.msrt.ir/fa/shaa/Documents/WikiShaa/XRD.pd 



distanţe interplanare 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 
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reţeaua reciprocă 
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reţeaua reciprocă 
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reţeaua reciprocă 
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reţeaua reciprocă 
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reţeaua reciprocă 



(100) 
planele 
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(010) (020) 

(230) 

reţeaua reciprocă 



Difracţia de raze X 

Fenomenul de difracţie de la optică 

prin 2 fante 

Lungimea de undă ~ dimensiunile obstacolului 

 

Lumina vizibilă  λ ~ 1 µm 

 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 







reţelele cristaline       constantele de reţea ~ 1 Å= 10-10m 

Razele X au λ~ 1 Å 
•Electronii atomilor imprăştie radiaţia X interacţiune electromagnetică 
cu norul electronic 

 

 

Un atom împrăştie razele X în 
toate direcţiile 

 

 

 

 

 

 



Interacţia razelor X cu norul de electroni ai atomilor din reţeaua 
cristalină 

Oscilaţiile electronilor generează raze X care interferă constructiv sau 
destructiv  

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



• Absorbţie  
  elastică--difracţie 
• Împrăştiere  
  inelastică 



Legea lui Bragg 

Diferenţa de drum trebuie să fie 
egală cu un multiplu al lungimii de 
undă 

 

 

= δ 



physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



Wilhelm Conrad Röntgen 

Descoperirea razelor X 
Noiembrie 1895, Würzburg 



www.learningace.com/doc/2132100/.../topic5a-xrd 



tub de raze X, cu 2 fascicule pentru radiografii 

(Bruker) 



Filtre 
 

Colimatoare 

tub de 
raze X 

cristal 

Aranjamentul experimental 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



raze X 

electroni 

înveliş de sticlă vidat 

conectori la înaltă 
tensiune 

intrare 

ieşire 

apă de 
răcire 

fereastră 
de Be 

raze X 
Tubul de raze X 

catod 

anod 

www.learningace.com/doc/2132100/.../topic5a-xrd 





Legea lui Moseley 



exemplu pentru cupru 

www.learningace.com/doc/2132100/.../topic5a-xrd 



Radiaţia 
caracteristică 

Radiaţia continuă 
(Bremsstrahlung) 



Legea lui Bragg 



vectorul de undă 

vectorul de difracţie 

Condiţia Bragg 

Condiţia Laue 

Condiţia Laue este echivalentă cu condiţia Bragg 

unde incidente 
(sau particule) 

K =2 k sin θ 

k= 2π/λ 



Constructia Ewald permite să stabilim dacă condiţiile pentru obţinerea unui maxim 
Bragg sunt corecte.  

•Luăm un punct din spaţiul k de origine. 

•Construim vectorul incident k0 din origine. 

•Din originea lui k0 ducem k în toate direcţiile si construim o sferă                                           

împrăştierea e elastică 

kk


=0

în fiecare punct în care sfera 
intersectează un nod al reţelei 
reciproce avem un maxim 
Bragg 

În acest exemplu avem 8 puncte. 

Sfera Ewald   

reţeaua 
reciprocă 





Zona Brillouin- celula Wigner-Seitz în spaţiul reciproc 

condiţia Bragg 

condiţia Laue 

definiţia celulei 
Wigner-Seitz în 
spaţiul reciproc 

la limitele zonelor Brillouin apar 
reflexii Bragg (indiferent de tipul 
radiaţiei) 

metoda W-S ne conduce la condiţia Laue 

(G/2 e proiecţia lui k) 



raze X 

cristal 

colimator film fotografic 

tu
b 

de
 ra

ze
 X

 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



Plane (hkl) echivalente 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 





monocristal 

rotim proba pentru ca mai multe 
plane să poată satisface 
condiţia Bragg  

Kittel 

www.learningace.com/doc/2132100/.../topic5a-xrd 



1. permite determinarea structurii cristaline cu precizie ridicată 

2. informaţii despre ordonarea din cristal 

3. informaţii despre mişcarea termică şi dinamica din cristal 

4. determinarea foarte precisă a parametrilor de legătură 

5. orientarea cristalului 



toate orientările planelor 
cristalografice sunt prezente 

fiecare inel corespunde unui 
unghi care satisface condiţia 
Bragg 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



1. identificarea  compuşilor sau a diferitelor faze prezente 

2. studiul omogenităţii 

3. informaţii despre tensiuni mecanice interne, deformaţii şi dimensiunile 

cristalitelor 

4. analiza cantitativă a fazelor 

5. determinarea structurii cristaline 



Metoda pulberilor  Debye Scherrer 

www.learningace.com/doc/2132100/.../topic5a-xrd 



Kittel 



http://www.matter.org.uk/diffraction/x-ray/powder_method.htm 







dirfractometru 

physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



siemens 



Bruker 



Bruker 



physics.unl.edu/~cbinek/Unit10_Crystal%20Diffraction.ppt 



Intensitatea maximului de difractie 
depinde de aranjarea atomilor în 
reţea 

Factorul de structură 

I ~ │F│2 

 
  

fn este factorul de imprăştiere atomic 

fn(max) = Z 

poziţia atomului in celula primitivă 

ne arată ce maxime (h,k,l) putem aştepta pe figura de difracţie 

ijji ba δπ ⋅=⋅ 2






cubic simplu cub cu volum centrat 

par 

= 0 altfel 



cub cu feţe centrate 

toţi pari, toţi impari 

= 0 altfel 



 
 

Pentru Cl 
 
 



pentru h,k,l  pari 

pentru h,k,l  impari 

pentru h,k,l  amestecaţi (pari şi impari) extincţii !!! 



Figura de difractie 
 figura de difracţie pentru NaCl 

obţinută cu radiaţia Cu Kα 



NaCl 
radiaţia CuKα  

indexarea figurii de difracţie 



(aceeaşi expresie pentru CS, 
CFC şi CVC) 



• Măsurînd fiecare arc, generăm un tabel cu S1, θ şi sin2θ. 

 • Valorile experimentale ale lui sin2θ  trebuie 
corelate cu indicii planelor cristalografice h, k şi l  

• multiplicăm sin2θ  cu o constantă K astfel încât să 
găsim valori aproape întregi pentru toate valorile 
h2+ k2+ l2  şi identificăm planele hkl.  

Factorul de structură 
corespunde la cub cu 
feţe centrate: hkl fie 
toţi pari fie toţi impari 

Căutăm să obţinem numere întregi 

înmulţim cu 27,3 în acest caz 

www.mse.nthu.edu.tw/~cjtsai/courses/CrystalDiffraction/Chapter%209.pptx 



NaCl 
radiaţia CuKα  



Lărgimea maximului (peak-ului) de difracţie (b) (se măsoară în radiani, 
la jumătatea înălţimii ) 

putem găsi dimensiunea 
medie  
a cristalitelor ( t ) 

Formula lui Scherrer 

de la Chemistry Stack Exchange 



Efectul simetriei 
asupra figurilor 
de difracţie 

a – cubic 
b – tetragonal 
c – ortorombic 
 
 
    

de la Chemistry Stack Exchange 



Efectul 
tensiunilor 
mecanice 
asupra figurii 
de difracţie 

fără 
tensiune 

tensiune distribuită 
uniform 

tensiune neuniformă 

maximul se deplasează spre unghiuri mai mici 

de la Chemistry Stack Exchange 
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