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Noções básicas de cristalografia: Redes
de Bravais
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LEI DE BRAGG

λ=2.d.sen(θ)
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Produção de raios X

O raio X é produzido quando 
qualquer partícula carregada, com 
energia cinética suficiente, é 
rapidamente desacelerada.
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Radiação característica
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Difratômetro de raios X
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Difratograma de raios X
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Análise de fases
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Análise do perfil de difração

• Uma deformação em metais policristalinos produzem 
um alargamento e uma mudança na posição do pico 
de difração.

• O alargamento produzido pelas pequenos grãos 
cristalinos e defeitos são independentes da ordem de 
reflexão ao passo que o alargamento devido a 
deformação (strain) depende das ordens de reflexão. 
O deslocamento dos picos produzidos por defeitos e 
tensões (stress) residuais variam com a orientação 
cristalográfica dos planos de reflexão.
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MEDIDA DE STRESS 
RESIDUAL POR XRD

• Mede-se, basicamente, o raio de curvatura do substrato, para obtemos 
o valor do stress utilizando-se a teoria padrão da elaticidade.

• Vantagens:

• método não destrutivo de medida de stress que não necessita de medida prévia 
da amostra (antes do depósito do filme)

• possibilidade de se fazer medidas do gradiente de stress

• Desvantagens:

• determinação somente do stress elástico não sendo possível obter o stress na sua 
fase plástica.

• Se o tamanho de cristalito for muito grande o erro na medida de stress também 
será muito grande.

• Uma característica desta técnica é o fato de que ela mede o stress na 
superfície da amostra pois a penetração do raio X é proporcional a 1/µ, 
onde µ é o coeficiente de absorção linear da amostra.
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ALGUNS RESULTADOS 
EXPERIMENTAIS
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Análise do Alargamento do 
perfil de difração

A análise do alargamento do perfil 
de difração constitui uma técnica 
valiosa para o conhecimento da 
estrutura e parâmetros físicos de 
materiais cristalinos, como: 
tamanho médio de cristalitos,
microdeformação e 
heterogeneidade.
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Determinação do tamanho de
cristalito e microtensão

• Cristalitos ou domínios de difração
correspondem a regiões coerentes de
difração, nas quais não existe diferença 
de orientação cristalográfica entre as 
células unitárias. A limitação destes 
domínios coerentes de difração é 
provocada por defeitos superficiais tais 
como: falha de empilhamento, macla, 
contorno de pequeno ângulo e
microtrincas.
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CORREÇÃO DA ABERTURA 
INSTRUMENTAL

No perfil do pico de difração existe um 
alargamento devido ao próprio 
instrumental do difratômetro como: 
abertura das fendas, tamanho das fendas, 
tamanho da amostra, penetração na 
amostra, imperfeições na focalização e 
resolução dos picos kα1 e kα2. Estas 
fontes de erro na medida do alargamento 
do perfil do pico de difração são 
denominadas “alargamento instrumental”. 
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Dois métodos tem sido 
desenvolvidos para a correção 
desses efeitos instrumentais. O 
primeiro envolve uma análise 
teórica dos fatores individuais que 
contribuem para o alargamento do 
pico de difração tais como a largura 
da fenda, divergência do feixe, 
caminho óptico do feixe de raio X,
etc.
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No segundo método uma amostra 
padrão, livre de defeitos de 
alargamento tal como um metal 
recozido ou um monocristal, é usado 
para corrigir todo o alargamento 
instrumental e uma função de 
extrapolação apropriada é então 
empregada para obter um parâmetro 
de rede verdadeiro do pico individual.
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Integral de convolução
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Série de Fourier

∑∞
= ++= 1

0
)( ))()cos((

2 n nnx nxsenbnxaaf

Definição



PEE5749 - TÉCNICAS DE ANÁLISE DE MATERIAIS PARA MICRODISPOSITIVOS

Integrando ambos os 
membros temos
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Multiplicando ambos os membros da 
equação 1 por cos(kx) e manipulando 

convenientemente temos que
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Transformada Discreta 
de Fourier
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Transformada de Fourier
Aplicado à Difração de Raios X
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Temos que:
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ou ainda
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Utilizando a anti transformada 
de Fourier, a função f(y) será 

dada por:
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Métodos de separação e 
determinação do tamanho de

cristalito e microtensão
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Onde
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MÉTODO DE BERTAUT
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Fazendo o limite de n 0, 
obtemos:
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Plotando-se Fr versus n e tomando a reta 
tangente da curva obtida próxima a n=0 a 
intersecção desta reta com o eixo das 
abcissas é igual a NS como mostra a figura 
abaixo.
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MÉTODO DE RIELLA
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MÉTODO DE GANGULEE
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Brasil
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LEI DE BRAGG

λ=2.d.sen(θ)
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