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Química Analítica Inorgánica



Difracción de rayos X

XRD (Ciencia de materiales)
PXRD (Química)
DRX (Arqueología)
…..



Son ondas electromagnéticas  con 
longitud de onda (λ) en el rango de los 
Angström (10-10 m).

Rayos X



Rayos X Espectro electromagnético

Rayos X
10-10 m



Rayos X Generación



La difracción es un fenómeno característico de las ondas que se basa en la desviación de 
éstas al encontrar un obstáculo o al atravesar una rendija (Foco).

Cada foco se convierte en un 
nuevo emisor.

Los focos deben ser comparables 
en magnitud a la longitud de onda 

incidente.

Difracción
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Difracción



Difracción de una arreglo de 
rejillas horizontales

Difracción de una arreglo de 
rejillas cuadriculadas

Difracción



Difracción de un 
Cristal

Difracción de un arreglo de rejillas 
cuadriculadas

Difracción de un cristal comparado con difracción de arreglo de rejillas cuadradas. 

Difracción Cristal



CristalRejillas cuadriculadas

Difracción de un cristal comparado con difracción de arreglo de rejillas cuadradas. 

CristalDifracción



NaCl Planos imaginarios de un cristal, en los cuales está 
presente una alta densidad de átomos

Los distintos planos son denominados de acuerdo a los índices de Miller (h k l).

Planos cristalinos



ü Estudio de la estructura de los 
cristales mediante mediciones de la 
difracción de rayos X.

W. Hanry Bragg
Matemático

W. Lawrence Bragg
Físico

ü Sus estudios confirmaron la 
existencia de partículas reales en la 
escala atómica.

ü Fueron galardonados con el Premio 
Nobel de Física en 1915 por sus 
trabajos en la determinación de la 
estructura cristalina.

Difracción - Ley de Bragg



2 d senθ = n λ
(W. H. Bragg y W. L. Bragg, 1913)

Los haces reflejados estarán en 
fase (interferencia constructiva) 

cuando inciden en un ángulo 
definido cumpliéndose la 

relación:

Difracción - Ley de Bragg

Múltiplo entero



2 d senθ = n λ
(W. H. Bragg y W. L. Bragg, 1913)

La XRD da lugar a un patrón 
de intensidades que puede 

interpretarse según la 
ubicación de los átomos en 

los cristales, aplicando la 
Ley de Bragg.

Difracción - Ley de Bragg

Como una consecuencia del arreglo regular de 
los átomos, la dispersión coherente de los rayos 

X por los átomos resulta en interferencias 
constructivas a ciertos ángulos bien definidos



NaCl

d 11
0

(W. H. Bragg y W. L. Bragg, 1913)

2 dhkl senθ =  λ

Para planos de átomos paralelos, con un 
espaciado interplanar dhkl, hay 

interferencia constructiva solo cuando 
se cumple la 
Ley de Bragg.

Difracción - Ley de Bragg

dhkl = λ /2senθ 



Difracción - Ley de Bragg

2 dhkl senθ =  λ



Difracción - Ley de Bragg



La dispersion de los rayos x 
proviene de la nube de 
electrones, y ocurre en
todas las direcciones

Interacción de los rayos X con la materia
Rayos X 

incidentes

Fluorescencia 
de rayos X

Rayos X 
dispersados

Haz 
transmitido

Calor
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Rayos X 
difractados, 

inmodificados
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Contribución al 
background

(fondo)



Espesor de muestra que brinda información

ü La información que se obtiene
proviene de una capa fina de la 
superficie del espécimen

ü La profundidad desde la que proviene
la información es función del 
coeficiente de absorción lineal y del 
ángulo en que inciden los rayos x en la 
superficie

Profundidad (𝛍m)
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Caso de un cristal solo 
(monocristal)

Patrón de difracción para el caso que la 
muestra esté formada por muchos cristales 

(policristalina)

Colección de datos más común para una 
muestra policristalina. Se obtiene un diagrama 

de difracción
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XRD Muestra policristalina



Cono de difracción



2θ (grados)
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Una muestra policristalina contiene cristales orientadas en todas direcciones 
posibles y totalmente al azar. 
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Caso de muestra policristalinaXRD Diagrama de difracción



La intensidad de los picos de difracción están
determinadas por el arreglo de los átomos en el cristal

üEl factor de estructura Fhkl suma los resultados de la dispersión
producida por todos los átomos de la celda unidad para formar
un pico de difracción por el plano (hkl) 

üLa amplitud de la luz dispersada está dada por:
- Dónde los átomos están ubicados en los planos 

atómicos
- Qué átomos están en los planos atómicos
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XRD – Estructura atómica – fase cristalina

Fase cristalina: 
BISI ortorrómbico



• Corte de 5 minutos



¿Qué información podemos obtener?

Composición de fases de una muestra
- Análisis cuantitativo (determinación de las cantidades 

relativas en una mezcla) referenciando las intensidades relativas



Determinación de parámetros de celda y la simetría del 
retículo de Bravais

- Indexando la posición de los picos
- Los parámetros de red pueden variar, por lo tanto 

brindar información sobre aleación, dopado, etc

Determinación de la estructura cristalina
Textura/orientación
Tamaño del cristalito 

- Indicado por el ensanchamiento de los picos



¿Qué información NO podemos obtener?

ü Qué cantidad de un elemento hay en una muestra

ü Si hay un determinado átomo en la muestra

ü Si no se tiene información previa algunas veces no se puede 

determinar qué es la muestra



Equipamiento 
2 dhkl senθ =  λ

Fuente de 
rayos x

Detector 
de Rayos x

Haz incidente

Haz reflejado

Haz directo

Profundización módulo 3 (Heinkel)



Partes de un difractómetro
Equipamiento Equipamiento Bragg-Brentano



Preparación de la muestra Casos generales

Muestra soportada o no sobre 
un sustrato



Información que nos brinda el difractograma

Picos

Posición

Análisis de fases
cualitativo

Identificación
individual de fases

Parámetros de red

Composición
Grupo espacial

Intensidad

Anñalisis
cuantitativo de fases Estructura cristalina

Posiciones atómicas
Factores de 

temperatura
Factores de ocupación

de sitios

Perfil y ancho

Ensanchamiento por 
la muestra

Tamaño de la 
cristalita

Microstrain



Consideraciones

Las mezclas de fases pueden complicar la 
resolución del problema

La orientación preferencial lleva a obtener
intensidades de pico inexactas

La preparación de la muestra debe ser 
realizada de forma cuidadosa y precisa
para obtener un buen resultado
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