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1. Introducere

• Exista mii de materiale folosite mai mult sau mai putin in aplicatii practice

• Tinand cont de fortele atomoce de legatura materialele pot fi clasificate in 
trei mari clase :

1. Metale
Ex: metale feroase si aliaje (fier, otel,….); metale neferoase (Al, Cu, Ti, Au, Ag,.)

2. Ceramice
Ex: sticla, portelan, diamant ….

3. Polimeri
Ex: mase plastice, elastomeri….

In plus combinand diverse materiale se pot obtine

4. Materiale compozite
Ex: ciment, structuri tip sandwich, …..
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1. Introducere

Metale Ceramica

Polimeri Compozite
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1. Introducere

Exista doar 106  tipuri de atomi si mii de substante diferite

In ordinea cresterii dimensiunii putem clasifica materialele astfel:

• structura atomica

• microstructura

• macrostructura
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1. Introducere

• structura atomica

- este responsabila in primul rand se proprietatile chimice, fizice (termice, 
electrice, magnetice, optice)

• microstructura si macrostructura
- pot afecta si propriatatile de mai sus dar in general au un efect mai mare

asupra proprietatilor mecanice si a vitezei reactiilor chimice.

Ex: duritatea metalelor sugereaza legaturi puternice intre atomi, dar aceste legaturi
trebuie sa permita atomilor sa se miste deoarece dupa cum se stie metalele sunt usor de 
deformat putand fi trase in fire respectiv foi subtiri
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2. Legaturi atomice

• Legatura metalica
- in cazul in care intr-o patura a unui atom sunt

doar cativa electroni acestia vor avea tendinta de a 
se desprinde de atom pentru a goli patura.

- aceste elemente sunt metale
- legaturile formate de aceste elemente se 

numesc legaturi metalice

Ex: Al

Toate legaturice implica electronii !

Sunt mai stabili daca nu au paturi
electronice partial ocupate !

Caracteristici:

• Bune conducatoare de caldura si electricitate

• Sunt opace

• Ductile in general
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-In cazul in care un atom are o patura aproape plina, el va cauta electroni ca sa o umple.

- aceste elemente sunt cunoscute ca nemetale

• Legatura covalenta
- legatura dintre doi atomi nemetalici este deobicei legatura covalenta

- acesti atomi pun in comun electroni pentru a-si completa paturile

2. Legaturi atomice

-Electronii pusi in comun pot proveni de la atomi de 
acelasi tip sau de la atomi diferiti

- Legatura intre atomii care formeaza molecula este
puternica

-- legaturile dintre molecule sunt deobicei slabe
(exceptii diamantul…)

Ex: Cl

Caracteristici:
-Puncte de topire si fierbere scazute (cu exceptii)

- dure

- casante (mai usor se sparg decat se deformeaza)

- transparente uneori

-- izolatoare
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2. Legaturi atomice

• Legatura ionica

-Se realizeaza intre particule incarcate electric (atomi sau 
grupuri de atomi prin ionizare)

- la formarea legaturii participa un metal si un nemetal
(metalele au 1, 2 sau 3 electroni pe stratul exterior iar
nemetalele 5, 6 sau 7 electroni)

- metalele cedeaza electroni iar nemetalele accepta
electroni

Ex: NaCl
Na: 1s2 2s2 2p6 3s1                                                  Na+: 1s2 2s2 2p6 

Cl: 1s2 2s2 2p6 3s2 3p5 Cl+: 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6

Caracteristici:
-Dure

-Izolatoare

- cliveaza mai repede decat sa se deformeze
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• Legatura van der Waals

2. Legaturi atomice

-Se realizeaza intre molecule in care
exista legatura covalenta

- in molecula legatura e puternica

- prezenta atomilor diferiti in molecula
conduce la polarizarea acesteia

- intre molecule apare o legatura slaba
datorita acestei polarizari

Ex: H2O   
-Intre legaturile H cu O exista un unghi de 104.5°

- la pozitia H apare o polarizare pozitiva iar la O 
negativa

La fel se intampla in materialele plastice dar legatura e mai puternica
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3. Structura corpului solid
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3. Structura corpului solid

-Atomii pot fi ‚adunati‘ impreuna pentru a forma un corp solid prin diferite procese:

- condensare

- presurizare

- reactii chimice

- topire

- electrodepozitie

- ………

• Solide amorfe

- nu prezinta ordine la distanta

- nu au o temperatura de topire (se 
inmoaie si se topesc treptat odata cu cresterea
temperaturii)

. Sunt izotope

• Solide cristaline
- mai mult de 90% din solidele naturale sau artificiale
- apare o aranjare repetara si regulata a atomilor

sau moleculelor (repetarea in 3D a unor ‚blocuri‘ elementare)
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3. Structura corpului solid

-Majoritatea solidelor adopta structura
cristalina deoarece este mai favorabila din
punct de vedere energetic

- solidele cristaline se impacheteaza in asa
fel incat energia este minimizata

- blocurile elementare pot fi descrise ca o 
retea de puncte

imagine STM de la IBM Research, Almaden Research Center.

Dupa modul de aranjare in material avem:

• Monoctristal : aranjarea regulata a 
‚blocurilor‘ in intreg materialul

• Policristal: aranjare regulata pe
portiuni mici (graunti sau cristalite de 
dimensiuni microscopice). Cristalitele
sunt orientate aleator una fata de alta.

Cristalul ideal: repetarea regulata, infinita, in spatiu a unor unitati structurale identice, 
atomi sau grupuri de atomi
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4. Reteaua cristalina

Reteaua este o repetare regulata pe trei directii
necoplanare din spatiu a unor puncte echivalente
numite noduri ale retelei de unde vecinatatea
atomica observata este aceiasi.

Structura cristalina = Retea + Baza

Celula elementara: cea mai mica unitate care prin repetare genereaza intreaga retea

- in general se alege in asa fel incat sa contina elementele de simetrie in colturi sau 
pe muchii

- prin translatie celula elementara umple intreg spatiul

Celula primitiva: are un singur nod pe celula
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4. Reteaua cristalina

Numarul de noduri N pe celula se calculeaza astfel:

a) In plan

N=1/4*Ncolturi+ Ncentrati

b) In spatiu:

N=1/8*Ncolturi+1/2*Nfete+Ncentrati

Obs. Daca sunt atomi pe muchii se tine cont si de acesti cu ½*Nmuchii la plan si 1/4 *Nmuchii in 
spatiu

Ex: CVC

N= 1/8*8+1=2
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4. Reteaua cristalina

CFC:

N=1/8*8+1/2*6=4
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4. Reteaua cristalina

Retele Bravais:
- retea infinita de puncte pentru care vecinatatea imediata este identica (respecta

proprietatea de translatie)

- se pot alege trei vectori primitivi necoplanari a1, a2, a3 astfel incat orice nod sa
poata fi descris de un vector:

T=n1*a1+n2*a2+n3*a3

unde ni (i=1,2,3) sunt numere intregi.

Exista 4 (+1 neprimitiva) retele Bravais in 2D si 7 (+7 neprimitive) in 3D, retele care pot fi 
diferentiate prin operatiile de simetrie care le caracterizeaza.

Retele Bravais neprimitive
- orice retea se poate descrie cu o celula elementara primitiva

- celulele neprimitive se obtin prin centrare (fete, muchii, baze, volum)
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4. Reteaua cristalina

• nodurile unei retele trebuie sa fie indiscernabile (vecinatate identica pentru fiecare nod).

• prin centrare este necesar ca aceasta regula sa fie indeplinita si pentru reteaua nou formata

• pentru fiecare sistem cristalin, reteaua Bravais trebuie sa aiba o simetrie minima
corespunzatoare.

• prin centrare, reteaua nou formata trebuie sa respecte simetria minima a retelei primitive 
mama.

• doar cea mai mica celula, care are cel mai mic numar de noduri care conserva simetria
ceruta poate fi considerata ca si celula a unei retele Bravais.

In 3D exista 7 posibilitati diferite (din punctul de vedere al elementelor noi de 
simetrie pe care le introduce fiecare optiune) de a alege vectorii de retea si
unghiurile dintre ei.

Rezulta:

7 retele Bravais primitive + 7 retele centrate

Total: 14 retele Bravais 3D
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4. Reteaua cristalina

Retelele Bravais 3D:
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4. Reteaua cristalina

Directii reticulare:
Se noteaza cu [uvw] unde u, v, ww sunt cele mai 
mici numere, prime intre ele, ce descriu
coordonatele (in unitati a, b sau c) ale primului nod
intersectat de paralela la aceea dreapta care trece
prin origine.

Plane reticulare:
• prin oricare trei noduri ale retelei poate fi dus un
plan.

• r, p, q sunt nodurile de intersectie ale acestui plan 
cu directiile descrise de axele de coordonate a,b si c

• (r,p,q) descriu o familie de plane paralele si
echidistane (ex: 442 este paralel cu 221
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4. Reteaua cristalina

Indici Miller:
Sunt un grup de trei cifre de form (h,k,l) care se determina dupa o procedura in trei pasi:

1. Se determina intersectiile planului cu cele trei axe cristalografice. Daca
planul trece prin origine, deci toate intersectiile sunt zero, atunci trenbuie sa se aleaga
un plan paralel cu acesta, din aceeasi familie de plane, care sa nu treaca prin origine.

2. Se calculeaza inversele numerelor obtinute.

3. Daca prin inversare se obtin valori fractionare, se multiplica rezultatul cu
c.m.m.m.c pentru a se ajunge la trei numere intregi, prime intre ele

- (hkl) descrie un plan

- <hkl>descrie o familie de plane

- indicii pot sa fie pozitivi sau negativi, dupa cum intersectia a avut

loc in parte pozitiva sau negativa a axei.
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4. Reteaua cristalina

Exemplu:

1. Intersectia cu axele: 4,4,2

2. Inversele: 1/4, 1/4, ½

3. C.m.m.m.c = 4

Deci multiplicam cu 4 si obtinem

(112) = indicii Miller ai planului
reprezentat in figura

Observatie:
Se ajungea la acelasi rezultat daca porneam de la intersectiile 2,2,1 care descriu un
plan din aceiasi familie
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5. Reteaua reciproca

Daca a, b si c sunt vectorii care definesc reteaua reala, vectorii retelei reciproce se definesc ca:

unde V este volumul din spatiul direct. Se vede ca: 

Pornind de la vectorii A, B, C se poate construi o retea, la fel ca la reteaua directa, numita
retea reciprioca in care se pot defini celule elementare, retele Bravais in reteaua reciproca la 
fel ca la reteaua directa.

La fel ca in reteaua directa, se defineste un vector de translatie, ca o combinatie a vectorilor de 
baza:

unde h, k respectiv l sunt numere intregi.
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5. Reteaua reciproca

Observatii:

1. Vectorul este perpendicular pe planul (hkl) al retelei

2.Modulul lui este de 2π ori mai mare decat inversul distantei dintre planele (hkl)

Exemplu:
Retea cubica simpla
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6. Radiatii X
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An X-ray picture (radiograph), taken by
Wilhelm Röntgen in 1896, of 

Albert von Kölliker's hand. 

6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X

Difuzia de raze X

- interactiuni intre razele X si norul electronic
al atomilor
- fotonii X ricoseaza pastrand aceeasi energie
si lungime de unda

Difuzia elastica

Difuzia elastica : modelul dipolului vibrant
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6. Radiatii X

Interferenta razelor X

- razele X ce interactioneza
cu materia sunt difuzate de 
catre fiecare atom

- razele X difuzate interfera
intre ele

- interferentele undelor difuzate
formeaza fenomenul de difractie

Interferenta undelor difuzate – fenomenul de difractie

Obs.* In cazul atomilor : ordonati - interferente constructive pentru anumite directii
(undele se aduna = peak-uri de difractie) 

dezordonati - interferente destructive pentru anumite directii
(undele se anuleaza = zgomot)
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6. Radiatii X

Legea lui Brag

d – distanta interreticulara
θ – jumatatea deviatiei
n – ordinul de difractie
λ – lungimea de unda a razelor X 

2dsin(θ) = nλ

Legea lui Bragg in directiile in care 
interferentele sunt constructive

1. asocierea fiecarui peak de difractie unui
plan atomic imaginar

2. planele sunt date de indicii Miller
3. asocierea indicilor (hkl) peak-urilor

de difractie = indexare

Indexarea peak-urilor : asocierea dintre un 
peak de difractie si un plan (hkl)
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6. Radiatii X

Principiul de baza

- bombardarea probei cu un fascicol de raze X
- razele X difuzate interfera intre ele
- intensitatea prezinta maxime in diferite directii

⇒ fenomen de difractie

In
te
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ita

te
 

deviatia 2θ 

Inregistrarea intensitatii detectate in functie de unghiul de deviatie

CURS 1, R. TETEAN E-mail: rote@phys.ubbcluj.ro



6. Radiatii X

Difractia Bragg-Bretano

- modul de difractie cel mai curent utilizat

- achizitionarea unei intensitati puternice
datorita geometriei fascicolului
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6. Radiatii X

Camera Debye – Sherrer

- cel mai simplu principiu de masura

- razele X difractate formeaza conuri
-
- in urma imprimarii pe filmul
fotografic obtinem cercuri
(inele Debye) 
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X

Semnatura caracteristica a unei faze

- fiecare faza prezinta propria sa semnatura
- pentru fiecare faza putem realiza o lista a peak-urilor de difractie

(pozitii si intensitati de difractie) 
- fiecare peak de difractie este reprezentat cu ajutorul indicilor Miller
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6. Radiatii X
Analiza unui compus necunoscut

- compararea difractogramei masurate cu un catalog al fiselor teoretice existente
- difractograma este rezolvata daca fiecare intensitate de difractie (peak) vizibila
corespunde unei fise selectionate

Fe2B_Ta=675_t=5min

36-1332 (*) - Boron Iron - Fe2B - Y: 50.00 % - d x by: 1. - WL: 1.5406 - Tetragonal - a 5.1103 - b 5.11030 - c 4.2494 - alpha 90.000 - beta 90.000 - gamma 90.000 - Body-centred - I4/mcm (140) - 4 - 11
Operations: Import
Fe2B_Ta=675_t=5min - File: Fe2B_Ta675_t5min.RAW - Type: 2Th/Th locked - Start: 20.000 ° - End: 80.000 ° - Step: 0.040 ° - Step time: 3. s - Temp.: 25 °C (Room) - Time Started: 3 s - 2-Theta: 20.0
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Semnatura unui compus poate fi alterata: - unele peak-uri sunt ascunse de catre peak-uri
ale altei faze (superpozitie de peak-uri)

- compusul nu este pur
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6. Radiatii X

Probleme de identificare

A. Decalarea intensitatilor de difractie :
- pozitia probei nu este buna (problema de preparare)
- compusul prezinta impuritati
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6. Radiatii X

Inaltimea probei

- suprafata analizata este deasupra sau sub un nivel bine stabilit ⇒ unghiul de deviatie
2θ al fascicolului difera fata de unghiul calculat de catre aparat

Obs.* - peak-uri decalate cu valoarea ∆2θ fata de pozitia asteptata ∆2θ = -2*cos(θ)h/R
- o achizitie intre 0 si 70° (in 2θ) cosθ trece de la 1 la 0.82; decalaj aproape identic
- distinctie greu de realizat intre o problema de goniometru sau a pozitionarii probei
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6. Radiatii X

Variatia inaltimilor relative : - orientari preferentiale 
- cristalitele sunt prea mari 
- suprapunerea peak-urilor de difractie

Alte fenomene intalnite : 
- asemanarea dintre semnaturile mai multor faze
- o faza este prezenta in cantitati mici
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6. Radiatii X

Ajustarea parametrilor de retea

- simularea unei difractograme teoretice
- compararea difractogramei simulate cu cea
reala
- afinarea parametrilor structurali incercand
reproducerea curbei masurate
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substituirea unui atom intr-un compus poate induce : 
- o dilatare a retelei cristaline
- o contractie a retelei cristaline
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6. Radiatii X

Analiza cantitativa

- o proportie insemnata a unei faze determina o
suprafata neta mare a peak-urilor de difractie
- posibilitatea calcularii compozitie probei

Ex. - considerand ca probele absorb radiatia X 
in aceeasi masura :

CA = mA.IA unde CA - concentratia masica a 
fazei A in proba

mA - coeficientul de etalonaj
(inversul suprafetei peak-ului unei

probe constituita in intregime de A)
IA - suprafata peak-ului fazei A

(fiecare peak generat de faza A
are un coeficient m diferit)
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6. Radiatii X

- absorbtia radiatiei X diferita pentru faze diferite

- corectarea efectului de absortie cu un etalon intern

- etalon intern - faza de referinta R perfect
cristalizata introdusa intr-o proportie cunoscuta

CA/CR = mA/R*IA/IR

Metoda Rietveld - simularea difractogramei de difractie pentru concentratii date
- permite simularea superpozitiei peak-urilor
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6. Radiatii X

Largimea peak-urilor de difractie

- pozitia in 2θ a unui peak este impusa de structura 
cristalografica
- suprafata neta a unui peak este impusa de catre
proportia fazei din compus

Pentru o suprafata data :
- un peak poate sa fie mai larg sau mai ingust ⇒
largimea unui peak caracterizata prin largimea sa la 
semi-inaltime H

H determinat de 2 parametrii ai compusului :
1. micro-tensiunile reziduale
2. marimea cristalitelor

Largimea la semi-inaltime
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6. Radiatii X
Marimea cristalitelor

- cu cat cristalitele sunt mai mici cu atat peak-urile de difractie sunt mai largi
(efect vizibil pentru cristalite cu diametre < 1µm) 

- in raport cu un peak masurat pe un compus cu cristalite mari  -
largimea peakului (H) este data de formula lui Sherrer :

H = k*λ/(τ *cosθ)

unde : k - factorul de forma (depinde de forma si dimensiunile cristalului)
τ - diametrul cristalitelor
λ - lungimea de unda a razelor X

Obs. In realitate cristalitele nu au o marime unica – ci o distributie de marimi
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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6. Radiatii X
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