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ESPALHAMENTO ELÁSTICO E INELÁSTICO

Interação de fótons com a matéria:

A incidência de um elétron sobre um átomo causa uma desaceleração do 

elétron e emissão de raios-X.

Igualmente, quando um feixe de raios-X incide em um átomo, os elétrons 

também oscilam em torno de suas posições médias.

O processo de absorção e remissão de radiação eletromagnética é chamado 

de espalhamento.

Quando um fóton de raios-X é absorvido pelo átomo e um outro fóton de 

mesma energia é emitida dizemos que ocorreu espalhamento elástico (não 

houve perda de energia)

O espalhamento inelástico ocorre quando há perda de energia.



ESPALHAMENTO ELÁSTICO E INELÁSTICO

Para qualquer átomo diferente do hidrogênio ocorre espalhamento a partir de 

mais de um elétron.

Na frente de onda XX’, os feixes 

individuais estão em fase, têm o 

mesmo comprimento de onda e o 

dobro da amplitude pois a 

trajetórias são iguais e as ondas 

estão em fase. 

Na frente de onda YY’ os feixes 

individuais, não estão em fase 

porque há uma diferença de 

trajetória (CB-AD) que não é um 

múltiplo inteiro do comprimento de 

onda do feixe incidente. A amplitude 

é menor que a amplitude da onda 

espalhada pelos mesmos elétrons 

da direção XX’  



Princípio da superposição

Na superposição de ondas, a onda resultante é a  soma algébrica das várias 

amplitudes em cada pontos. 

Quando as ondas estão em fase temos interferência 

construtiva e a amplitude da onda resultante é 

grande (a).

Quando a diferença de fase aumenta a amplitude da 

onda resultante diminui (b).

Quando as ondas componentes estão defasadas de 

180° ou fora de fase, a onda resultante tem a menor 

amplitude possível e ocorre interferência destrutiva (c). 

Se as amplitudes das ondas 1 e 2 forem iguais, a 

amplitude da onda resultante é zero.



Fator de espalhamento atômico

O fator de espalhamento atômico indica a eficiência com que um átomo espalha 

ondas eletromagnéticas em uma determinada direção. 

Quando o espalhamento ocorre na direção de propagação do feixe incidente 

(ângulo de espalhamento  = 0°) f = Z (número atômico = número total de elétrons), 

pois as ondas espalhadas por todos os elétrons do átomo se somam.

Quando  aumenta, as ondas vão ficando cada vez mais fora de fase, e a 

amplitude f diminui. 

O fator de espalhamento atômico depende, também, do comprimento de onda dos 

raios-X incidentes. Maiores comprimentos de onda (raios-X menos energéticos) 

resultam em menor espalhamento. Menores comprimentos de onda (raios-X mais 

energéticos) resultam em maior espalhamento. 



Fator de espalhamento atômico

O fator de espalhamento atômico depende o ângulo de incidência , do número 

atômico Z e do comprimento de onda do feixe de raios-X incidente  .

A dependência do fator de espalhamento 

é dada em função de  
𝑠𝑖𝑛𝜃


(nm-1)



Espalhamento atômico para um agrupamento de átomos

Para um agrupamento de átomos muito próximos uns dos outros haverá 

contribuições de todos para o espalhamento: as ondas espalhadas a partir de cada 

átomo interferem umas nas outras.  Se as ondas estiverem em fase haverá 

interferência construtiva. Se estiverem fora de fase (180°) ocorre interferência 

destrutiva.

Para descrever a Difração de raios-X usamos:

 Espalhamento = radiação incidente é absorvida e reemitida em diferentes direções 

 Interferência = superposição de duas ou mais ondas espalhadas com resultante 

igual à soma das ondas superpostas,

 Difração = interferência construtiva de mais de uma onda espalhada.



Interação de raios-X com agrupamentos de átomos

Para estudar a interação de raios-X com átomos podemos classificar os sólidos em:

 Monocristais = ordenação de longo alcance se estende em todo o volume do sólido

 Policristais = Um material policristalino consiste em pequenos regiões 

monocristalinas (grãos) separados por contornos de grãos. Os grãos de cada lado 

do contorno são desorientados em relação um ao outro. Os grãos em um material 

policristalino pode ter diferentes formas e tamanhos.

 Materiais amorfos (vidros e polímeros) os átomos se organizam com ordenação 

curto alcance. A ordenação é limitada a somente alguns vizinhos mais próximos.



Fator multiplicidade

Fator de multiplicidade é o número de planos da mesma família que têm o mesmo 

espaçamento interplanar. 

 A multiplicidade da família de planos {100} é 6

 A intensidade de uma reflexão depende da multiplicidade, pois em materiais 

policristalinos, todos os planos da família contribuem para a difração.



Fator estrutura e reflexões proibidas

A intensidade do feixe difratado é proporcional a F2

Fator de estrutura  é expresso por:

Sendo f o fator de espalhamento atômico

u,v,w a posição dos átomos na célula unitária

h,k,l os índices de Miller da reflexão 

2 átomos por célula          2 átomos por célula

Difração a partir dos planos (001)



Fator estrutura, reflexões proibidas e regras de seleção

Regras de seleção

Fator de estrutura  é expresso por:

Sendo f o fator de espalhamento atômico

u,v,w a posição dos átomos na célula unitária

h,k,l os índices de Miller da reflexão 

F é calculado para todos os átomos pertencentes à célula unitária.

Previsão das reflexões h,k,l possíveis para células com átomos nas posições u,v,w.

Quando F=0 não haverá reflexões, portanto são reflexões proibidas.



Regras de seleção

Fator de estrutura  é expresso por:



Regras de seleção

Fator de estrutura  é expresso por:

Quando h,k,l forem todos pares ou ímpares (sem mistura) então as somas dos 

fatores exponenciais são inteiros pares e cada termo da equação tem valor = 1;

Quando h,k,l forem misturados entre pares e ímpares então a soma dos fatores 

exponenciais e cada termo da equação tem valor = -1

O fator estrutura é independente da forma e do tamanho da célula unitária.

Qualquer célula primitiva irá difratar a partir de todos os planos do reticulado, pois 

possui somente um átomo por célula na posição 0,0,0.

Qualquer célula de faces-centradas irá difratar a partir de planos que tenham k,k,l

não misturados (ou todos pares ou todos ímpares). Quando k,k,l são misturados 

(pares com ímpares) não haverá reflexão.



Regras de seleção



Comparação de padrões de difração para materiais com 

diferentes estruturas cristalinas (CuK)



O fator de polarização de Lorentz

É um fator que combina dois fatores: o fator de Lorentz e o fator de polarização.

O feixe de raios-X incidente não polarizado, pode ser decomposto em duas 

componentes planares polarizadas. 

A intensidade do feixe difratado é a soma das intensidades dessas duas 

componentes planares polarizadas e depende do ângulo de espalhamento 2.

O fator de Lorentz leva em conta fatores geométricos relacionados com a 

orientação dos planos que difratam, que afetam a intensidade do feixe difratado.

O fator de polarização de Lorentz varia fortemente com o ângulo de Bragg. A 

intensidade das reflexões para ângulos intermediários é diminuída quando 

comparada com baixos e altos ângulos de Bragg. 



O fator de polarização de Lorentz



O fator de polarização de Lorentz



O fator de polarização de Lorentz



O fator de polarização de Lorentz



O fator Temperatura

O fator temperatura leva em consideração o efeito da temperatura na intensidade das 

reflexões de raios-X no padrão de difração:

Os átomos vibram em torno de suas posições médias de equilíbrio. O aumento da 

temperatura aumenta a amplitude de vibração. As intensidades dos feixes difratados 

diminuem com o aumento da temperatura, pois o espaçamento entre os planos 

atômicos fica menos definido devido ao aumento da temperatura.

A intensidade do feixe difratado diminui com o aumento do ângulo incidente , 

O fator temperatura é dado por e-2M , onde M é uma função de várias variáveis e 

inclui o deslocamento u dos átomos em torno das posições de equilíbrio (que é 

função da temperatura) e o ângulo 2 de difração.

Esse cálculo é muito complicado e não levaremos em conta o fator Temperatura



O difratômetro

O difratômetro de raios-X é 

composto de três componentes 

básicos, todos eles na circunferência 

de focalização:

 A fonte de raios-X

 A amostra

 O detector

Configuração -2 Bragg- Brentano 

é a mais comum. 

A circunferência do difratômetro (raio 

fixo) é centrada na amostra e tanto a 

fonte R-X como o detector situam-se 

sobre ela.

A circunferência do difratômetro é 

também chamado de círculo 

goniométrico.



A fonte de raios-X

Pode operar com diferentes tubos:

 Fonte Mo operando a 50 / 55 kV

 Fonte Cu operando a 25 / 45 kV

 Fonte Fe operando a 25 /30 kV

 Fonte Cr operando a 25 kV

Cu é a fonte mais comumente 

utilizada a 40 kV e 30 mA.

Radiação fluorescente ocorre 

quando um raio-X incidente arranca 

um elétron da camada K de um 

átomo. Quando o átomo retorna para 

seu estado energeticamente mais 

estável, um raio-X é emitido.

O raio-X fluorescente é emitido em 

todas as direções.  



Seleção de fontes de raios-X

Distância  de atenuação: a intensidade dos raios-X cai com 1/e X profundidade (x) de 

penetração medida ao longo da normal a superfície. Lei de Beer-Lambert :

Invertendo e aplicando ln em ambos os lados temos:

Coeficiente de absorção = 

Distância de atenuação é a distância para a qual a intensidade cai para um valor 1/e 

da intensidade inicial.

1/e = 1/ 2,71= 37% da intensidade inicial



Seleção de fontes de raios-X

Distância  de atenuação: é a distância em que a intensidade dos raios-X cai para 1/e

http://henke.lbl.gov/optical_constants/atten2.html

http://henke.lbl.gov/optical_constants/atten2.html


Seleção de fontes de raios-X

Linhas de emissão de raios-X para os níveis K e L em keV

O Cu é o mais amplamente 

utilizado, mas as amostras que 

são ricas em Fe, Cr, Mn 

fluorescem sob o feixe incidente 

de Cu Ka e criam radiação 

policromática. 

Tubo de Co para amostras de Fe. 

Os valores 2-theta resultantes 

serão diferentes para o mesmo 

material nos dois ânodos, mas os 

espaçamentos d serão sempre os 

mesmos. 



Seleção de fontes de raios-X

Comprimentos de onda de raios-X para os níveis K em (Å)

O Cu é o mais amplamente 

utilizado, mas as amostras que 

são ricas em Fe, Cr, Mn 

fluorescem sob o feixe incidente 

de Cu Ka e criam radiação 

policromática. 

Tubo de Co para amostras de Fe. 

Os valores 2-theta resultantes 

serão diferentes para o mesmo 

material nos dois ânodos, mas os 

espaçamentos d serão sempre os 

mesmos. 



Seleção de fontes de raios-X

Dependendo da profundidade que se quer ter informações seleciona-se uma fonte 

apropriada:

Para CuK

 = 0,15406 nm

Eo = 8,04 keV

Para CrK

 = 0,229110 nm

Eo = 5,41 keV

 = 1,2396 / Eo



Fluorescência

A escolha da radiação depende 

de vários fatores, incluindo o 

quão fundo o R-X penetra (nós 

não queremos os raios X 

absorvidos pela amostra).

Quando um elétron incidente 

tem energia suficiente

pode arrancar um elétron da 

camada K de um átomo, ao 

retornar para o estado 

fundamental, um raio X é 

emitido (um raio x 

característico). 



Fluorescência

Dependendo da profundidade que se quer ter informações seleciona-se uma fonte 

apropriada:

Um raio-x emitido 

secundariamente, pode ter energia 

suficiente para arrancar um elétron 

da camada K do átomo. 

O átomo está agora em um estado 

excitado e um elétron em um nível 

de energia mais alto decai e 

preenche o buraco no nível K, 

emitindo um raio-X.

A radiação emitida neste caso é 

conhecida como radiação 

fluorescente.



Sobre as amostras

A amostra a ser analisada deve ser colocada sobre um suporte com características 

amorfas, p.e vidro ou massa para modelar, para evitar o aparecimento de picos de 

difração correspondente ao suporte.

A amostra deve conter um grande número de grãos equiaxiais com orientações 

distribuídas ao acaso. 

Tamanho de grão  50 m para materiais com baixa simetria e < 70 m para materiais 

com alta simetria (cúbicos)

Quando os grãos são muito pequenos < 1 m começa a ocorrer alargamento dos 

picos de difração.



Sobre as amostras

A amostra ideal deve ter superfície curva para se ajustar perfeitamente ao círculo  de 

focalização. Amostras planas causam alargamento do pico de difração, devido à 

desfocalização.



Detectores de raios-X (Detector proporcional a gás)

Os detectores proporcionais a gás são os mais utilizados. Consistem em um tubo 

contendo gás nobre (xenônio) com um fio fino de tungstênio positivamente carregado 

passando pelo centro. Eionização Xe = 30 eV

 Um fóton de raio-X Cu k possui energia 8,04 keV

 Um fóton dá origem a 270 pares íon-elétron.

 Os elétrons liberados são atraídos pelo fio de 

tungstênio e um pulso de carga é liberado.

 Para cada fóton que entra no detector cerca de 300 

elétrons são liberados. 

 Se o fio for potencializado positivamente a 1 kV os 

elétrons produzidos são acelerados.

 Quando os elétrons acelerados colidem com novas 

moléculas de gás produzem ionização secundária 

adicional, também chamada de “avalanche”, com 

grande aumento do número de elétrons.

 O pulso de carga é amplificado e o tamanho do 

pulso é proporcional à energia incidente do fóton.



Detectores de raios-X (Cintilador)

Os detectores cintiladores são formados por cristais dopados (p.e. NaI

dopado com Tl+) que fluorescem e emitem radiação eletromagnética 

no espectro visível. Um flash de luz é emitido (uma cintilação) para 

cada fóton de raios-X absorvido. A quantidade de luz emitida é 

proporcional à intensidade dos raios-X e pode ser medida em um 

fotomultiplicador. 

 A resolução de um cintilador não é 

tão boa quanto a de um detector 

proporcional a gás ou de um 

detector de estado sólido.



Detectores de raios-X (Estado sólido)

Monocristais formados por um sanduíche de um semicondutor de Si  

intrínseco entre camadas de um semicondutor extrínseco tipo p 

(buracos eletrônicos são os principais portadores de carga) e de um 

semicondutor intrínseco tipo n (elétrons são os principais portadores 

de carga) formando um diodo p-i-n.

Lithium-drifted silicon detector

 A presença de um semicondutor 

intrínseco (i) é importante para garantir 

(devido à sua alta resistividade em 

baixas temperaturas) que somente 

elétrons excitados por fótons sejam 

capazes de ultrapassar a barreira de 

energia.

 É muito difícil obter comercialmente Si de 

alta pureza e em geral contém B.

 Para compensar é feita difusão de Li que 

no interior do Si existe como Li+. De um 

lado do cristal a %Li é alta, de outro lado 

é baixa.  Li  Li++e-.



Detectores de raios-X

Cada tipo de detector tem uma resolução característica: quanto maior a resolução do 

detector mais estreita é a curva e maior é capacidade de diferenciar picos de difração 

de fases diferentes em valores 2 próximos.



Identificação de picos de raios-X

Padrões de difração para a = 0,4 nm e radiação K1 para as 4 estruturas cúbicas 



Alotropia e polimorfismo

https://slideplayer.com/slide/1407405/

https://slideplayer.com/slide/1407405/


O difratograma é a soma dos padrões de difração produzidos por cada uma

das fases presentes na mistura

https://slideplayer.com/slide/1407405/

https://slideplayer.com/slide/1407405/


Ajuste de picos

https://slideplayer.com/slide/1407405/

O ajuste de picos por meio de funções polinomiais

permite determinar posição, larguras, alturas e áreas

de picos de difração.

A função de ajuste modela a curva, usando

distribuições Gaussianas e Lorentzianas típicas de

padrões de difração.

https://slideplayer.com/slide/1407405/


Tamanho de cristalito

A largura do pico pode ser utilizada para determinar o tamanho do cristalito.

FWHM = Full Width at Half the Maximum Height

Um monocristal pode ser considerado ideal 

quando suas dimensões estão na faixa entre 500 

nm até 10.000 nm (10 µm).

Cristais menores não possuem número de planos 

capazes de gerar picos de difração muito bem 

definidos (estreitos e agudos) 

Quando os grãos são muito pequenos < 1 m 

começa a ocorrer alargamento dos picos de 

difração. A largura do pico é medida por FWHM.



Tamanho de cristalito

O tamanho do cristalito L pode ser calculado usando a equação de Scherrer:

Sendo:

Bcristalito o alargamento do pico; 

K é uma constante de fator de forma dos 

cristalitos que varia entre 0,9 e 1,39. Na 

média, para um grande número de cristalitos 

adota-se um valor constante igual 1,0;

 é o comprimento de onda do feixe de 

raios-X incidente;

 é o ângulo de incidência.



Tensões residuais

A largura do pico pode ser utilizada para determinar a presença de distorções do 

reticulado (devido às tensões elásticas residuais).

Sendo:

 A deformação do reticulado cristalino

 O ângulo de incidência do feixe de raios-X.



Alargamento dos picos

O alargamento dos picos resultante Br pode ser 

considerado como sendo a soma de Bcristalito + Bstrain:

Substituindo Bcristalito e Bstrain

Multiplicando por cos

para determinar o tamanho do cristalito e a presença 



Alargamento dos picos

O alargamento dos picos pode ser analisado 

para determinar o tamanho do cristalito e a 

presença de tensões / deformações elásticas. 

Bcristalito varia com 1/cos

Bstrain varia com tan

O alargamento dos picos aumenta rapidamente 

com o ângulo de difração.

A separação pode ser feita com maior precisão 

para pequenos ângulos de difração



Textura

Quando os grãos são muito grandes > 250 m podem ocorrer distorções ligadas 

ao baixo número de planos orientados em uma determinada direção: efeito de 

textura.



Fichas JCPDS

ou ICDD



Softwares para identificação de picos



Softwares para identificação de picos



Softwares para identificação de picos



Softwares para identificação de picos
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