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٢

كريستالوگرفي
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تقسيم بندي مواد

گازها•
مايعات•
جامدات•
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نظم اتمي

  (disordering)بي نظمي كامل •
  (short range order)نظم كم دامنه •
  (long range order)نظم پر دامنه •
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(random) اتفاقينا متراكم و بصورت  •

.ساختارهاي متراكم و منظم معمولاً از انرژي كمتري برخوردار هستند

انرژي و چيده شدن
Energy 

r

typical neighbor
bond length

typical neighbor
bond energy

Energy

r

typical neighbor
bond length

typical neighbor
bond energy

(ordered) منظممتراكم و  •

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

۶

Crystal Structure
اتم ها يا يون ها در تكرار منظم ساختار كريستالي يعني ساختار كريستالي

فواصل طولاني
كه  

است   اندازه گيريكه قابل نظم پر دامنه به ساختاري با 
.منجر مي شود

همه فلزات، بسياري از سراميك ها و بعضي از  
پليمرها از انرژي پيوند بالا برخوردار هستند و  

.ساختار آن ها فشرده است

ساختار كريستالي
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٧

Amorphous Materials
اين مواد كه از تراكم و انرژي  مواد آمورف

پيوند كمتري برخوردار هستند 
را مي توان در ميان فلزات  

يافت و در شيشه سراميك ها  
و بسياري از پلاستيك ها  

.مشاهده نمود

موادي كه از نظم پر دامنه برخوردار نيستند
ري

دآو
گر

 و 
هيه
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في
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الو
ست
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 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

٨

جامدات
مانند فلزات  (Crystalline Solids)كريستالي يا بلورين •
ساختار منظم داخلي
 خواص غير همسو(anisotropic properties)  
نقطه ذوب ثابت
مانند  (Amorphous solids)جامدات غير كريستالي يا آمورف •

شيشه ، كائوچو ، پلاستيك ها
مانند مايعات نظم كم دامنه دارند
 خواص هم سو(isotropic)

 نقطة خميري شدن بجاي نقطة ذوب
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جامدات
:(Crystal Structure)ساختار كريستالي •
 ، ساختار كريستالي يعني يك شبكة سه بعدي منظم از اتم ها

مولكول ها و يا يون ها
گويند Space Latticeبه اين شبكه •
كوچكترين واحد اين شبكه كه تمام ويژگي هاي شبكه را  •

.گويند  Unit Cellداراست سلول واحد 

ري
دآو
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 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
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 :

ني
ويا

 كا
عيد
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١٠

شبكه هاي فضايي

Name axes angles

Triclinic a  b  c   90o

Monoclinic a  b  c  = 90o 90o

Orthorhombic a  b  c  = 90o

Tetragonal a1 = a2  c  = 90o

Hexagonal

    Hexagonal (4 axes) a1 = a2 = a3  c  = 90o 120o

    Rhombohedral a1 = a2 = a3  90o

Isometric a1 = a2 = a3  = 90o

3-D Lattice Types

+c

+a

+b







Axial convention:
“right-hand rule”

 راه ھای مختلف ترکيب سه محور غير موازی و واقع بر چند سطح
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١١

ساختار كريستال
:اجزاي سلول واحد

به يالها و زواياي بين آنها در يك •
يـا  پارامترهاي شـبكه  سلول واحد 

ثوابــــــــــت شــــــــــبكه
 (Lattice Constants or 

Parameters)  
.گويند

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٢

سيستم هاي  
كريستالي
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شبكه هاي فضايي براوه

بسته به موقعيت قرار گرفتن اجزاي تشكيل دهنده شبكه در يك سلول 
:وضعيت براي يك سلول ايجاد مي گردد 4واحد 

(Primitive=P)سلول ساده •
(Base Centered = B)سلول با قاعده هاي مركزدار •
  (Body Centered = I)سْلول مركزدار •
(Face Centered = F)سلول با سطوح مركزدار •

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
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در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١۴

شــبكه هــاي 
فضايي براوه
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١۵

a

b

c

P
Monoclinic

  
a b c

a

b

c

I = C
a

b

P
Triclinic

a b c

c

c

a
P

Orthorhombic
   a b c

C F I
b

ري
دآو
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 و 
هيه
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في

گرا
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كري
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ني
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١۶

a1

c

P
Tetragonal

   a1 = a2 c

I
a2

a1

a3

P
Isometric

   a1 = a2 = a3

a2

F I (body-centered innenzentriert)

a1

c

P or  C

a2

R
Hexagonal Rhombohedral

 
a1a2c


a1 = a2 = a3

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی
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ــاي ــبكه ه ش
فضايي براوه

اگر اين طبقه بندي در  
سيستم كريستالي   7

مطالعه گردد با حذف  
مشتركات در مجموع  

شبكه كريستالي   14
باقي مي ماند كه به  

  14آنها شبكه هاي 
.گانة براوه گويند
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١٨

Gypsum     Monoclinic

Dolomite       Triclinic

Emerald    Hexagonal

Andalusite  
Orthorhombic

Garnet     Isometric

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۹



6/14/2010

10

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٩

:دو سيتم كريستالي مهم
: (Cubic)مكعبي  -1

(Simple Cubic )مكعبي ساده 

(BCC = Body Centered Cubic)مكعبي مركزدار 

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
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در
 :

ني
ويا
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عيد

س

٢٠

:دو سيتم كريستالي مهم
: (Cubic)مكعبي  -1

مكعبي با سطوح مركزدار 
(FCC = Face 

Centered Cubic)
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:دو سيتم كريستالي مهم

  (HCP = Hexagonal Close Packed)هگزاگونال فشرده  -2
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ساختارهاي كريستالي فلزات

.فلزات تمايل دارند كه فشرده باشند
:دلايل اين فشردگي عبارت است از

به طور معمول فقط يك نوع عنصر وجـود دارد پـس انـدازه اتمـي     
.يكسان است

.پيوند فلزي جهت دار نيست
فاصله اتم هاي همسايه كمترين مقدار اسـت بـراي اينكـه انـرژي     

.پيوند كاهش يابد
فلزات داراي ساده ترين ساختار كريسـتالي  

.هستند

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی
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ساختار كريستالي برخي از عناصر
ري
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در
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ني
ويا
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س

٢۴

اتم ها يا يون ها مانند كره هايي صلب در نظر 
.گرفته مي شوند

اتم ها يا يون ها داراي قطر مشخص و معين 
.هستند

اتم ها يا يـون هـايي كـه همسـايه هسـتند      
(nearest-neighbor)  بـــا همـــديگر در

 .تماسند

فرضيات براي بررسي ساختار كريستالي
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دارا بودن دو يا چند نوع ساختار کريستالی مختلف برای يک ترکيب يا •
.يا فشار به يکديگر تبديل می شوند/ عنصر که معمولاً با تغيير دما و 

titanium

 (HCP), (BCC)‐Ti

carbon:

diamond, graphite 
BCC

FCC

BCC

1538ºC

1394ºC

912ºC

-Fe

-Fe

-Fe

liquid

:آھن

آلوتروپي/ پلي مورفيسم 
ري

دآو
گر

 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
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در
 :

ني
ويا
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س

٢۶

چگونه مي توان اتم ها را چيد كه فضاهاي 
خالي به كمترين حد برسند؟

•How can we stack metal atoms to minimize empty 
space? First in 2‐dimensions:

vs.

Now stack these 2‐D layers to make 3‐D structures –

and note: the “Hard Spheres” touch as suggested above
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 Poloniumفقط . بسيار نادر است زيرا ساختار آن کمترين فشردگی را دارد•
.اين ساختار را در فلزات داراست

.جھت ھای فشرده در روی يال ھا قرار می گيرند•

•  Coordination No. = 6
(# nearest neighbors) for each atom as seen

(SC)ساختار مکعبی ساده 
ري

دآو
گر

 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
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در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

٢٨

(APF)فاكتور فشردگي اتمي

APF = 
Volume of atoms in unit cell*

Volume of unit cell

*assume hard spheres

:سه نوع است
خطي•
سطحي•
حجمي•

:رابطه زير فاكتور فشردگي حجمي را بيان مي كند
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•  APF for a simple cubic structure = 0.52

APF = 

a3

4

3
 (0.5a) 31

atoms

unit cell
atom

volume

unit cell

volume

Adapted from Fig. 3.23,
Callister 7e.

close‐packed directions

a

R=0.5a

contains (8 x 1/8) = 
1 atom/unit cell Here: a = Rat*2

Where Rat is the ‘handbook’ atomic 
radius

فاكتور فشردگي حجمي براي مكعبي ساده
ري

دآو
گر

 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
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در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

٣٠

•  Coordination # = 8

•  Atoms touch each other along cube diagonals.
‐‐Note:  All atoms are identical; the center atom is shaded
differently only for ease of viewing.

(BCC)ساختار مكعبي مركزدار 

ex: Cr, W, Fe (), Tantalum, Molybdenum

2 atoms/unit cell:  (1 center) + (8 corners x 1/8)
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a

APF = 

4

3
 ( 3a/4)32

atoms

unit cell atom

volume

a3
unit cell

volume

length = 4R =
Close‐packed directions:

3 a

•  APF for a body‐centered cubic structure = 0.68

a
R

a2

a3

BCCفاكتور فشردگي حجمي براي 
ري

دآو
گر

 و 
هيه

   ت
    
في
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 :

ني
ويا

 كا
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س

٣٢

•  Coordination # = 12

• Atoms touch each other along face diagonals.
‐‐Note:  All atoms are identical; the face‐centered atoms are shaded
differently only for ease of viewing.

ساختار كريستالي مكعب با وجوه مركزدار
(FCC)

ex: Al, Cu, Au, Pb, Ni, Pt, Ag

4 atoms/unit cell: (6 face x ½) + (8 corners x 1/8)
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•  APF for a face‐centered cubic structure = 0.74

The maximum achievable APF!

APF = 

4

3
( 2a/4)34

atoms

unit cell atom

volume

a3
unit cell

volume

Close‐packed directions: 
length = 4R = 2 a

Unit cell contains:
6 x1/2 + 8 x1/8  

=  4 atoms/unit cella

2 a
(a = 22*R)
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مشخصات برخي از ساختارهاي كريستاي
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انديس هاي ميلر
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براوة جهات-نحوة تعيين انديس هاي ميلر
روش اول
1. Vector repositioned (if necessary) to pass   

through origin.
2. Read off projections in terms of unit

cell dimensions a1, a2, a3, or c
3. Adjust to smallest integer values
4. Enclose in square brackets, no commas

[uvtw]

[ 1120 ]ex:       ½, ½, -1, 0          =>

Adapted from Fig. 3.8(a), Callister 7e.

dashed red lines indicate 
projections onto a1 and a2 axes a1

a2

a3

-a3

2

a2

2

a1

-
a3

a1

a2

z

:روش
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• Hexagonal Crystals

– 4 parameter Miller‐Bravais lattice coordinates are 
related to the direction indices (i.e., u'v'w') as follows.







'ww

t

v

u

)vu( +-

)'u'v2(
3

1
-

)'v'u2(
3

1
-

]uvtw[]'w'v'u[ 

Fig. 3.8(a), Callister 7e.

-
a3

a1

a2

z

براوة جهات-نحوة تعيين انديس هاي ميلر
روش دوم
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Fig. 3.8(a), Callister 7e.

-
a3

a1

a2

z

Here: [1 1 0]  - so now apply 
the models to create M-B 
Indices:

   

   

   

1 1 12 ' ' 2 1 1 1
3 3 3

1 1 12 ' ' 2 1 1 1
3 3 3

1 1 2 2
3 3 3

' 0

M-B Indices: [1120]

u u v

v v u

t u v

w w

      

      

         

 

براوة جهات-نحوة تعيين انديس هاي ميلر
روش دوم

:مثال
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براوه در هگزاگونال–انديس هاي ميلر و ميلر
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• In hexagonal unit cells the same idea is used 

example a1 a2 a3   c

4.     Miller-Bravais Indices (1011)

1.     Intercepts 1         -1 1
2.     Reciprocals 1      1/

1        0 
-1
-1

1
1

3.     Reduction 1        0 -1 1

a2

a3

a1

z

براوة صفحات-نحوة تعيين انديس هاي ميلر
a1+a2=‐a3
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a1+a2=‐a3    :اثبات   
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:تمرين
Draw (a) the            direction and (b) the            plane in a cubic unit 
cell.

1]2[1 10]2[

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson 
Learning™                                                                                                                    

Construction of a 
(a) direction and 
(b) plane within a 
unit cell (for 
Example 3.10)
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:حل
a. Because we know that we will need to move in the negative y-
direction, let’s locate the origin at 0, +1, 0. The ‘‘tail’’ of the 
direction will be located at this new origin. A second point on the 
direction can be determined by moving +1 in the x-direction, 2 in 
the y-direction, and +1 in the z direction [Figure 3.24(a)].

b. To draw in the            plane, first take reciprocals of the indices 
to obtain the intercepts, that is: 

x = 1/-2 = -1/2  y = 1/1 = 1  z = 1/0 =∞

Since the x-intercept is in a negative direction, and we wish to 
draw the plane within the unit cell, let’s move the origin +1 in the 
x-direction to 1, 0, 0. Then we can locate the x-intercept at 1/2 
and the y-intercept at +1. The plane will be parallel to the z-axis 
[Figure 3.24(b)].

10]2[
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(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson 
Learning™                                                                    

Miller-Bravais indices are obtained for 
crystallographic planes in HCP unit 
cells by using a four-axis coordinate 
system.  The planes labeled A and B 
and the direction labeled C and D are 
those discussed in Example 3.11.
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(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™    

Typical directions in the HCP unit cell, using both three-and-four-axis systems.  
The dashed lines show that the [1210] direction is equivalent to a [010] 
direction.
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Determine the Miller-Bravais indices for planes A and B and 
directions C and D in Figure 3.25.

:تمرين

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / 
Thomson Learning™                                                                                                            

Figure 3.25  Miller-Bravais indices 
are obtained for crystallographic 
planes in HCP unit cells by using a 
four-axis coordinate system.  The 
planes labeled A and B and the 
direction labeled C and D are those 
discussed in Example 3.11.
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:حل

Plane A
1. a1 = a2 = a3 =   , c = 1
2. 1/a1 = 1/a2 = 1/a3 = 0, 1/c = 1
3. No fractions to clear
4. (0001)

Plane B
1. a1 = 1, a2 = 1, a3 = -1/2, c = 1
2. 1/a1 = 1, 1/a2 = 1, 1/a3 = -2, 1/c = 1
3. No fractions to clear
4. 

Direction C
1. Two points are 0, 0, 1 and 1, 0, 0.
2. 0, 0, 1, -1, 0, 0 = 1, 0, 1
3. No fractions to clear or integers to reduce.
4. 



)1211(

113]2[or  ]011[
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۵٨

)ادامه( حل
Direction D
1. Two points are 0, 1, 0 and 1, 0, 0.
2. 0, 1, 0, -1, 0, 0 = -1, 1, 0
3. No fractions to clear or integers to reduce.
4. 100]1[or  ]101[
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آهن (100)سطحي صفحة ) چگالي(فاكتور فشردگي 
Solution: At T < 912C iron has the BCC structure.

(100)

Radius of iron R = 0.1241 nm

R
3

34
a 

Adapted from Fig. 3.2(c), Callister 7e.

2D repeat unit

= Planar Density =
a2

1

atoms

2D repeat unit

= 
nm2

atoms
12.1

m2

atoms
= 1.2 x 1019

1
2

R
3

34area

2D repeat unit
Atoms: wholly contained and centered in/on plane within U.C., area of plane in U.C.
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۳۰



6/14/2010

31

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

۶١

Solution (cont): (111) plane 1/2 atom centered on plane/ unit cell

atoms in plane

atoms above plane

atoms below plane

ah
2

3

a2

3*1/6
= = 

nm2

atoms7.0
m2

atoms0.70 x 1019Planar Density =

atoms

2D repeat unit

area

2D repeat unit

28

3

R

Area 2D Unit: ½ hb = ½*[(3/2)a][(2)a]=1/2(3)a2=8R2/(3)

آهن (111)سطحي صفحة ) چگالي(فاكتور فشردگي 
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صفحات و جهات فشرده در ساختارهاي كريستاي 
مختلف
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چيده شدن صفحات فشرده
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چيده شدن صفحات فشرده
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A sites

B B

B

BB

B B

C sites

C C

C
A

B

B sites

•  ABCABC... Stacking Sequence
•  2D Projection

•  FCC Unit Cell

B B

B

BB

B B

B sites
C C

C
A

C C

C
A

A
B
C

FCCدر  (111)چيده شدن صفحة فشرده 
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۶٨ (c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson 
Learning™                                                                  

The ABABAB stacking 
sequence of close-packed 
planes produces the HCP 
structure.

HCPدر  چيده شدن صفحات فشرده
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(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™    

The ABCABCABC stacking sequence of close-packed planes 
produces the FCC structure.
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•  Coordination # = 12

•  ABAB... Stacking Sequence

•  APF = 0.74

•  3D Projection •  2D Projection

Adapted from Fig. 3.3(a),
Callister 7e.

6 atoms/unit cell

ex: Cd, Mg, Ti, Zn

• c/a = 1.633 (ideal)

c

a

A sites

B sites

A sites
Bottom layer

Middle layer

Top layer

HCPدرساختار فشرده
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چگالي تئوري ، 

wheren = number of atoms/unit cell
A = atomic weight 
VC = Volume of unit cell = a3 for cubic
NA = Avogadro’s number

= 6.023 x 1023 atoms/mol

Density =   =

VCNA

n A =

CellUnitofVolumeTotal

CellUnitinAtomsofMass
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•Ex: Cr (BCC)  

A = 52.00 g/mol

R = 0.125 nm

n = 2

 a = 4R/3 = 0.2887 nm
a

R

 = 
a3

52.002

atoms

unit cell
mol

g

unit cell

volume atoms

mol

6.023x1023

theoretical
actual

= 7.18 g/cm3

= 7.19 g/cm3

BCC در ، ، تئوري چگالي
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
metals > ceramics > polymers

Why?

Data from Table B1, Callister 7e.


(g
/c
m
  )3

Graphite/ 
Ceramics/ 
Semicond

Metals/ 
Alloys

Composites/ 
fibers

Polymers

1

2

20

30
B ased on data in Table B1, Callister 
*GFRE, CFRE, & AFRE are Glass,

Carbon, & Aramid Fiber‐Reinforced
Epoxy composites (values based on
60% volume fraction of aligned fibers

in an epoxy matrix).10

3

4

5

0.3

0.4
0.5

Magnesium

Aluminum

Steels

Titanium

Cu,Ni

Tin, Zinc

Silver, Mo

Tantalum
Gold, W
Platinum

G raphite

Silicon

Glass ‐soda
Concrete

Si nitride
Diamond
Al oxide

Zirconia

HDPE, PS
PP, LDPE

PC

PTFE

PET
PVC
Silicone

Wood

AFRE *

CFRE *

GFRE*

Glass fibers

Carbon  fibers

A ramid fibers

Metals have...
• close‐packing
(metallic bonding)

• often large atomic masses

Ceramics have...
• less dense packing
• often lighter elements

Polymers have...
• low packing density
(often amorphous)

• lighter elements (C,H,O)

Composites have...
• intermediate values

In general

گوناگون مواد چگالي مقايسة
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و محور منطقه (Zone)منطقه 

:چگونگي دستيابي به انديس هاي ميلر محور منطقه
• Write the integer Miller indices values for the first plane 

twice in a row. 

• Write the integer Miller indices values for the second plane 
twice in row directly below. 

• Disregard the first and last numbers in each row. 

• Cross multiply each pair of adjacent columns 

• Subtract the product of the upper right to lower left 
operation from the product of the upper left to lower right 
operation. 

• Reduce the three integer values to the smallest integer. 
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چگونگي دستيابي به انديس هاي ميلر محور 
منطقه و يا محل برخورد صفحات
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پيدا كردن صفحه اي كه شامل دو جهت معين 
:است

• [u1v1w1] , [u2v2 w2]

• h=(v1w2‐v2w1) 

• k=(w1u2‐w2u1)

• l=(u1v2‐u2v1)
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:صفحاتي كه متعلق به يك منطقه هستند

دترمينان ماتريس ساخته شده از انديس هاي ميلر آن ها بايد صفر •
.باشد

• h1k1l1
• h2k2l2 =0

• h3k3l3

• h1k2l3+k1l2h3+l1h2k3‐l1k2h3‐k1h2l3‐h1l2k3=0
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:جهاتي كه در يك صفحه قرار مي گيرند
دترمينان ماتريس ساخته شده از انديس هاي ميلر آن ها بايد برابر با صفر •

.باشد
• u1v1w1

• u2v2w2   =0

• u3v3w3

• u1v2w3+v1w2u3+w1u2v3‐w1v2u3‐v1u2w3‐u1w2v3=0
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٨٠

چگونگي تعيين متعلق بودن يك صفحه به 
:يك منطقه

:بايد رابطة زير صدق كند
u1h1+v1k1+w1l1=0
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:تمرين

• 1‐ Is the direction [102] on (112) plane?

• 2‐ Find the plane that following two 
direction is on it? [101] and [222]

• 3‐ Find the intercept of (133) and (211).
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روابط مربوط 
به محاسبة 

فاصلة صفحات 
(hkl)  
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روابط مربوط به محاسبة حجم سلول   واحد 
در كريستال هاي گوناگون  
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روابط مربوط 
به محاسبة 

زاوية بين دو  
صفحة متقاطع
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انواع 
فضاهاي 
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سلول واحد 
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انواع 
فضاهاي 
خالي در  
سلول واحد

)  تتراهدرال(
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انواع فضاهاي خالي در سلول واحد 
)  تتراهدرال(
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انواع فضاهاي خالي در سلول واحد 
)  اكتاهدرال(
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انواع فضاهاي خالي در سلول واحد 
)  اكتاهدرال(
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 يك يون هاي و اتم ها مياندربين نشينصورتبهكهيون هايي يا و اتم ها
 اكتاهدرال يا و تتراهدرال فضاهاي اين داخل در مي گيرند قرار واحد سلول
.گرفت خواهند جاي

Tetrahedral 
hole

O
ct

ah
ed

ra
l 

ho
le
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انواع فضاهاي خالي تتراهدرال و  
)BCCفريت (اكتاهدرال در آهن آلفا 

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

٩۴

tetrahedral ¼ ¼ ¼ (8)

in FCC 

octahedral ½ ½ ½ (4)

tetrahedral (large) ½ ¼ 0 (12)

in bcc                                    midpoint of edges 00½

octahedral (small) 

center of faces ½ ½ 0

¾ ¾ ¾ 
¼ ¼ ¾ 
¼ ¾ ¼ 
¾ ¼ ¼

½ ½ ½ 
0 0 ½ 
½ 0 0 
0 ½ 0 

تعداد فضاهاي خالي تتراهرال و  
  BCC , FCCاكتاهدرال در 

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۴۷



6/14/2010

48

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

٩۵

نسبت شعاع ها

RCa=RNa 12     fcc & hcp Cu and Mg

0.73< RCa/RNa <1          8       cube                  CsCl

0.41< RCa/RNa <0.73      6      octahedral          NaCl, CaCO3, B in spinel 

0.22< RCa/RNa <0.41      4      tetrahedral          SiO4, ZnS, A in spinel 

0.15< RCa/RNa <0.22      3      triangle               CO3 and BO3 

RCa/RNa <0.15                 2      linear                  Cu2O
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Fluorite CaF2

Cubic coordination of F-
around Ca

C.N. = 8; Each of the Ca2+ 

ions contributes +2/8 = +¼ of 
a charge

8 X ¼ = 2

Tetrahedral coordination of 
Ca2+ around F-

C.N. = 4; Each of the anions 
contributes -1/4 of a charge

4 X -¼ = -1
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Grossular Ca3Al2Si3O12

Ca+2 in cubic coordination (CN = 8)

Al3+ in octahedral coordination (CN = 6) 

Si+4 in tetrahedral coordination (CN = 4)

For Ca, 2/8 = ¼

For Al, 3/6 = ½

For Si, 4/4 = 1

2 cubic Ca2+

1 octahedral A13+

1 tetrahedral Si4+

Thus will net a total charge of:  (2 * ¼)  +  ½ + 1 = 2 

In order to satisfy the 2- charge on one 
shared oxygen atom, the oxygen must 
belong to: 
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Fig 9-18 of Bloss, Crystallography and Crystal Chemistry. © MSA

3rd Rule – Sharing of Polyhedral Elements I
The existence of edges, and particularly of faces, common to 
two anion polyhedra in a coordinated structure, decreases the 
stability of ionic structures.

Thus, polyhedrons tend not to share edges (and faces even more 
so) as this reduces the stability of the structure (see fig. 4.8)
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Tetrahedrons:
• Sharing corners – common
• Sharing edges – very uncommon
• Sharing faces – never found when both tetrahedra are 

occupied by a cation

Note: the decrease in bond length leads to repulsion & distortion of 
the polyhedra
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Octahedrons: 
• Sharing corners – common
• Sharing edges – common (still large enough distance)
• Sharing faces – not that uncommon (possible because 

cation – cation distance is sufficiently large)

Furthermore, cations in octahedral coordination tend to have 
a lower charge, Mg, Fe2+, than those in tetrahedral 
coordination (Si, Al) .  Thus, the repulsive force is less.
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Si4+ in IV coordination is very unlikely to share edges or faces

4th Rule – Sharing of Polyhedral Elements II
In a crystal containing different cations, those of high 
valence and small coordination number tend not to 
share polyhedral elements with one another .

This is because of the repulsive forces)
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گروه هاي اصلي
• Metals structure

• Diamond structure

• AX types

• AX2 types

• A2x types

• A2X3 types

• AmBnXz types

• Derivative structures

• Structures containing anionic complex 

• silicates

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۵۴



6/14/2010

55

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٠٩

ساختمان عناصر
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مس
This structure is an important example of ccp structures.

It has 4 atoms in 000 position of ccp.

Copper doesn’t accept any atoms in its unit cell.

0 0 0

0 0 0

½ ½ 0

0 ½ ½ 

½ 0 ½ 

∞ Cu[12].c
3
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منيزيم
This structure is an important example of hcp structures.

It has 2 atoms in 000 position of ccp.

Magnesium structure accepts H in his octahedral holes. 
The AB AB layers changes to ABAC and shown as dhcp.

0 0 0
0 0 0 

1/3 2/3 1/2 

∞ Mg[12].h
3
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آهن
This structure is an important example of bcc structures.

It has 2 atoms in 000 position of ccp.

Iron accept atoms in its unit cell.

0 0 0
0 0 0

½ ½ ½  

∞ Fe[8].c
3

Solid solution of C in Fe:
Ferrite – C in α-Fe
Austenite – C in γ-Fe
On further C it change to Cemantite 
that is orthorhombic
Martensite – finally it change to 
tetragonal 
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الماس
This structure is known as diamond like structure.

It has 8 atoms that 4 atoms are in 000 position of ccp and 
the rest fill one-half of tetrahedral positions.

∞ C [4].c
3

¼ ¼ ¼ 

¾ ¾ ¾ 

¼ ¼ ¾ 

¼ ¾ ¼  

¾ ¼ ¼ 

Tetrahedral positions in ccp
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گرافيت

Both structure is made of C, but difference is in structure.

It has 4 atoms in two layer. First series are in 0 0 ¼ and 
another series are in 2/3 1/3 ¼.

weak van der waals bounding power is between the 
layers.

∞ C [3].h

2
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CsCl
This structure is simple cubic.

It has 1 Cs atom in 000 position of sc and 1 atom in ½ ½ 
½ position or vice versa.

∞ Cs[8]Cl [8].c
3
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NaCl (rock salt)

It has ccp structure. 4 Cl atoms fill 0 0 0 position of fcc 
and Na 4 atoms are in octahedral positions or vice versa.

∞ Na[6]Cl [6].c
3
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NiAs
It has hcp structure. 2 As atoms fill 0 0 0 position of hcp 
and Ni 2 atoms are in octahedral positions.

∞ Ni[6]As [6].h
3

2
+
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Sphalerite
It has ccp structure. 4 S atoms fill 0 0 0 position of fcc and 
Zn 4 atoms are in one-half of tetrahedral positions.

If it had one type atoms, it would be similar to diamond.

∞ Zn[4]S [4].c
3
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Wurtzite
It has hexagonal closest packing structure.

4 S atoms fill 0 0 0 position of hcp and Zn 4 atoms are in 
one-half of tetrahedral positions.

∞ Zn[4]S [4].h
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مقايسة
wurtzite & sphalerite
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Fluorite

It has ccp structure. 4 Ca atoms fill 0 0 0 position of fcc 
and F 8 atoms are in tetrahedral positions.

∞ Ca[8]F2
[4].c
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Antifluorite (Na2O)

It has ccp structure. 4 O atoms fill 0 0 0 position of fcc and 
Na 8 atoms are in tetrahedral positions.

Li2O, Li2S and alkali metals oxides, selenides and 
tellurides. 

∞ Na2
[4]O [8].c

3

fluorite
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Sphalerite
It has ccp structure. 4 S atoms fill 0 0 0 position of fcc and 
Zn 4 atoms are in one-half of tetrahedral positions.

If it had one type atoms, it would be similar to diamond.

∞ Zn[4]S [4].c
3

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٢۴

CdCl2
It has rhombohedral or fcc 
structure.

Cl atoms fill 0 0 0 position of 
rhombohedr and Cd atoms are 
in one-half of octahedral 
positions.

But in real structure a row of 
octahedral sites is empty and 
next row is full, then it form a 
sandwich of AcB AcB or XmX 
XmX.

∞ Cd[6]Cl2 [3].R
3
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CdI2
It has rhombohedral or fcc structure.

Cl atoms fill 0 0 0 position of rhombohedr and I atoms are in one-half of 
octahedral positions.

But in real structure a row of octahedral sites is empty and next row is 
full, then it form a sandwich of AcB AcB or XmX XmX.

The difference lies in this that CdI2 is more ionic than CdCl2.

∞ Cd[6]I2 [3].R
3
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TiO2

It’s in tetragonal system. 
Ti atoms fill 0 0 0 and ½ 
½ ½  positions  of bct and 
6 O atoms have 
octahedral coordination 
around each Ti atoms.

There are three 
polymorphous of TiO2:

In rutile coordination 
octahedrons share two 
edges and is more stable. 
Brukite shares 3 and 
anatase shares 4 edges.

∞ Ti[6]O2
[3].t

3
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Alumina
It’s in rhombohedral system. O atoms fill 0 0 0 
positions of hcp and Al atoms fill 2/3 of octahedral 
positions. In fact 3 O atoms make a plane that 2 Al 
atoms places on two side of the plane. A3 axis is 
perpendicular to this plane.

There’re three polymorphous of Al2O3 (α, β and γ). 
α is more stable than the other in the nature. β is 
hexagonal and γ is cubic .

∞ Al2[6]O3
[4].R
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Ilmenite
It’s in rhombohedral system.

Each Al atoms is changed with Fe and Ti alternatively.

∞ Fe[3]Ti [3]O3
[4].h

3

Ti

O

Fe

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۶۴



6/14/2010

65

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٢٩

CaTiO2 (perovskite)
It’s important example of perovskite group. 

It has two type structure in simple cubic lattice as follow:

A type: Ti at corners, Ca at body and O at mid point of edges

B type: Ca at corners, Ti at body and O at face centers

∞ Ca[12] Ti[6]O2
[6].c

3
ري

دآو
گر

 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٣٠

MgAl2O4 (spinel)
It’s important example of spinel group. This 
structure is known by distorted ccp.

O atoms occupy framework of fcc, one-half of 
octahedral holes fill with Al and Mg atoms fill 
1/8 tetrahedral holes.

For stability two lattice share to each other.

∞ Mg[4] Al2[6]O4
[8].c

3
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Derivative structures
• Structures that symmetry of space group is sub‐division 

or similar to original lattice.

• In substitutional type some atoms occupy original atoms 
sites. In chalcopyrite Cu and Fe each occupy one‐half of 
the Zn sites.
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Derivative structures
• Another type can be seen when a little change in 

atoms sites occur. This change have effect on 
symmetry. The best example is α and β‐quartz.

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۶۶



6/14/2010

67

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٣٣

Structures containing 
anionic complex

• When cations with big charges surrounded by 
low strength anions, powerful bounding 
groups form.

• At this structures bounding force of anion 
groups is powerful than the other and are 
anisodesmic with them.

• Bulk charge of structure is unique and crystal 
overall is isodesmic.

• Crystals like carbonates, nitrates, borates and 
sulfates have this structure.
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Calcite structure
• Bounding force inside the complex is more than between 

complex and other ions. Electrostatic valency (e.v.) in calcite 
between C and O in anionic complex is 1/3*4=11/3 , then 
each O have 2/3 exceed charge.

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۶۷



6/14/2010

68

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٣۵

Silicates
• Contain Si and Al and are the most abundant 

minerals in the earth. is
• SiO4 is framework of silicates and has compact 

structure. 
• Al can substitute in si sites to form AlO4 tetrahedr, 

that is a little bigger.
• 7 principal group of silicates are discussed later. 
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silicates

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۶۸



6/14/2010

69

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٣٧

Nesosilicates
• We can see each is isolated from 

the other. Because the structure 
possesses isolated silicate 
tetrahedra, olivine is called an 
nesosilicate or island silicate.

• High atomic packing and hardness, 
lacking of cleavage, equidimension 
crystals are specification of this 
group.

The crystal structure of 
olivine ((Fe, Mg)2SiO4).
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sorosilicates
• we can see each tetrahedra is linked 

at a corner to form pairs. Because the 
structure possesses double island 
silicate tetrahedra, is called 
sorosilicates.

• More than 70 minerals there aren’t in 
this group and most of them are rare.

• Epidote group is the most important 
mineral of this group.

The crystal structure 
of Ilvaite 
(CaFe3Si2O8(OH)).

درس کریستالوگرافی - تهیه و گردآوری: سعید کاویانی

۶۹



6/14/2010

70

ري
دآو

گر
 و 
هيه

   ت
    
في

گرا
الو
ست

كري
س 

در
 :

ني
ويا

 كا
عيد

س

١٣٩

Chain silicates
• Inosilicates are two groups single and 

double chain.
• They are similar to each other in more 

things like:
• Crystallize in orthorhombic and monoclinic 

system.
• The length of c axis are similar ( about 5A)
• Similar cations exist in both.
• They have solid solution series with Fe, Ca 

and Mg end members.

0
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Inosilicates
we can see each tetrahedra is linked to two 
others at the corners to form single chains.

Because the structure possesses parallel 
single chains of silicate tetrahedra, pectolite 
is called an inosilicate (single chain).

This type of structure is represented by the 
pyroxenes.

The crystal structure 
of Pectolite 
(Ca2NaH(SiO3)3).
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Inosilicates
• Each tetrahedra is linked at the corners 

to form double chains.
• Because the structure possesses 

parallel double chains of silicate 
tetrahedra, tremolite is called an 
inosilicate (double chain).

• This type of structure is represented by 
the amphiboles.

The crystal structure of 
Tremolite 
(Ca2Mg5Si8O22(OH)2)
. 
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Cyclosilicate
• Tetrahedras are linked at the corners 

to form rings.
• Because the structure possesses 

isolated rings of silicate tetrahedra, 
they called cyclosilicates. 

• The best example for this group is 
Beryl.

The crystal structure of 
Beryl (Be3Al2(Si6O18)). 
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Phyllosilicates
• Each tetrahedra is linked at three corners to 

form a sheet.
• Because the structure possesses parallel 

sheets of silicate tetrahedra, biotite is called 
an phyllosilicate.

• This type of structure is represented by the 
micas.

• They are platy, have flexibility and low 
density.

• Their classification is based on chemical 
property and geometry of octahedral layers.

The crystal structure of Biotite 
(K(Mg, Fe)3(AlSi3O10)(OH)2)
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Phyllosilicates
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Tectosilicate
• Every tetrahedra is linked at each corner to form 

a framework.
• Because the structure possesses a three-

dimensional framework of silicate tetrahedra, 
quartz is called an framework silicate.

• 3/4 of crust minerals are tectosilicates.
• This group minerals are very stable and have 

strong bounds.
• SiO2 and its polymorphous and feldspars are 

important example.

The crystal structure 
of Quartz (SiO2). 
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Super lattices

• Some crystals have two order in different 
condition.

• PbZrTiO3 (PZT)‐a periodic tilt angle of BO3

octahedr is seen, on heating the tilt remove. 

• AuCu3‐at low T Au occupy corners and Cu 
centre of faces, on heating atoms keep 
accidental distribution. 

• β‐Brass

• etc…
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•  Some engineering applications require single crystals:

•  Properties of crystalline materials 
often related to crystal structure.

‐‐Ex:  Quartz fractures more easily 
along some crystal planes than others.

‐‐diamond single
crystals for abrasives

‐‐turbine blades

Crystals as Building Blocks
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Rotation Reflection Center of Symmetry  Rotation with 
Inversion

انواع تقارن

دوراني انعكاسي مركزي معكوس -دوراني 
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انعكاسي: تقارن 
• Reflection (m)‐ produced by a mirror plane 
that passes through a crystal structure so the 
pattern on one side is a mirror image of the 
pattern on the other. (symmetry over a plane)

– How many mirror planes

do these crystals have?

Both have 3!

So notation is 3m
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• Rotation (A)‐ rotational symmetry involves repeating a motif 
by a set of uniform rotations around an axis. (symmetry about 
an axis)

– Repeating the pattern every 120° of rotation means 3‐fold 
symmetry.

– Every 60° = 6‐fold symmetry

– Denoted as #Ax where x=x fold rotational symmetry

Orthorhombic- 3 axes of 2-fold symmetry, so notation is 3A2
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دوراني: تقارن 
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• Inversion (i)‐ also known as center symmetry. Any line drawn 
through the origin will find identical features equidistant from 
the origin on the opposite side. 

Both of these crystals have center symmetry (i)
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• Rotoinversion (Āx) ‐ involves a rotation and inversion to repeat 
a pattern

– Denoted as #Āx where x=x fold rotational symmetry

– Note Ā1 = i and Ā2 = m

i

m 3Ā3

معكوس-دوراني: تقارن 
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• The 32 crystal classes represent the 32 
possible combinations of symmetry 
operations.

• Each crystal class will have crystal faces that 
uniquely define the symmetry of the class.

• These faces, or groups of faces are called 
crystal forms. 
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• Note that the 32 crystal classes are 
divided into 6 crystal systems.

• The Triclinic System has only 1‐fold 
or 1‐fold rotoinversion axes. 

• The Monoclinic System has only 
mirror plane(s) or a single 2‐fold 
axis. 

• The Orthorhombic System has only 
two fold axes or a 2‐fold axis and 2 
mirror planes. 

• The Tetragonal System has either a 
single 4‐fold or 4‐fold rotoinversion 
axis. 

• The Hexagonal System has no 4‐
fold axes, but has at least 1 6‐fold 
or 3‐fold axis. 

• The Isometric System has either 4 
3‐fold axes or 4 3‐fold rotoinversion 
axes. 

تقارن
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Symmetry Operation                Symmetry Symbol      Hermann‐Mauguin Symbol

Mirror m m

Rotation  A1,A2,A3,A4,A6 1,2,3,4,6

Axis

Rotoinversion  Ā1=i, Ā2,Ā3,Ā4,Ā6 1,2,3,4,6

Axis

-- - - -

چگونگي نشان دادن تقارن ها با استفاده از علائم
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Rotation Reflection

Center of 
Symmetry

Rotation with 
Inversion

الگوهاي موتيف در تقارن ها
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محورهاي دوران
• As an external symmetry element, rotation 
increments (n) range from 1 to ∞

• When considering the 

limits of translation, 

rotation increments are

limited to 1, 2, 3, 4, 

and 6‐fold 
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Rotation with 
Inversion 
(Rotoinversion)
Equivalent to other 
symmetry operations

Equivalent to Center 
of Symmetry

معكوس -تقارن دوراني 
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محورهاي چندگانة تقارن دوراني
• Axes at 90º (except 3‐fold 

axes in cubic symmetry at 
54º44’)

• Axes intersect at point

• Possible symmetry 
combinations: 

422, 622, 222, 32, 23, 
432
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- motif projections   
do not require a   
second set of 2-fold
axes

محورهاي چندگانة تقارن دوراني
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• 432 Point Group

محورهاي چندگانة تقارن دوراني در مكعب
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براي نشان دادن فضاي سه بعدي به صورت دو بعدي

A cubic xl like 
our model

Note poles 
(normals to xl 
face planes)

A cubic xl like 
our model

Note poles 
(normals to xl 
face planes)

تصوير استريوگرافيك
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براي نشان دادن فضاي سه بعدي به صورت دو بعدي
تصوير استريوگرافيك
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Gray plane = 
Equatorial Plane

Want to use it 
as our 2‐D 
representation 
and project our 
spherical poles 
back to it

This is a 2‐D 
stereographic 
projection

Fig 6.5 of Klein (2002) 
Manual of Mineral 

Science, John Wiley and 
Sons

تصوير استريوگرافيك
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D and E are spherical

D' and E' are 
stereographic

Distance GD' = f() 

as   90 D’  G

as   0  D’  O

تصوير استريوگرافيك
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We can thus 
use the angles 
and calculate 
the 2‐D 
distances from 
the center to 
find the 
stereographic 
poles directly

Or we can use 
special graph 
paper and 
avoid the 
calculation

Fig 6.5 of Klein (2002) 
Manual of Mineral 

Science, John Wiley and 
Sons
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(= zone)

Thus all poles in a 
zone are on the 
same great circle!!  

How do we find the 
zone axis??

(111) (100) (111) 
(011) (100) all 
coplanar 

Fig 6.3 of Klein (2002) Manual of Mineral Science, John Wiley & 
Sons

و تعيين صفحات هم منطقهتصوير استريوگرافيك
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مدارها و نصف النهارها
  φو ρ: دو زاوية  مهم عبارتند از
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براي اندازه گيري زاوية صفحاتWULFFدايرة 

Combines 
great circles 
and small 
circles in 2o

increments
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دايرة 
WULFF 

براي 
اندازه گيري 

زاوية  
صفحات
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How to make a stereographic projection of our crystal

Use a contact goniometer to measure the interfacial 
angles (also measures normals: poles)

Fig 6.2 of Klein (2002) 
Manual of Mineral 

Science, John Wiley and 
Sons

اندازه گيري زاوية ميان صفحات با استفاده از 
تصوير استريوگرافيك
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Plot Cardboard Model

Isometric System  (p. 93)

Crystallographic Axes

“The crystal forms of classes of the isometric system 
are referred to three axes of equal length that 
make right angles with each other. Because the 
axes are identical, they are interchangeable, and 
all are designated by the letter a. When properly 
oriented, one axis, a1, is horizontal and oriented 
front to back, a2 is horizontal and right to left, and 
a3 is vertical.”

+a3

+a1

+a2

90

9090
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Plot (100)   (001)   (010)   (110)   (101)   (011):  

 =  top half 
o  =  bottom half

How plot (111) ?
a)  Plot (110) & then plot (111) between (110) and (001)

(110)  (111) = 36.5o

- go in from primitive

b) No measure technique:

(111) must lie between (110) & (001)  (zone add rule)

also between (100) & (011)

thus intersection of great circles  (111)
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The finished product

face poles and principal zones

symmetry elements
Fig 6.8 of Klein (2002) 

Manual of Mineral Science, 
John Wiley and Sons
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Once finished can determine the angles 
between any 2 faces w/o measuring.

What is (100)  (111) ?

(54.5o)   

(111)  (111) ?

(70o)
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سيستم مكعبي•
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Xماهيت اشعة

.تشعشع پر انرژي و بسيار نافذ الكترومغناطيس است  Xاشعه 

E = hc/λ λ(X-rays) = 0.02-100Å (~1)
λ(visible light) = 4000-7200Å
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W Cathode Cu Anode

(-) (+)

X-rays

electrons

Xتوليد اشعة 
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X-ray Vacuum 
Tube

Cathode (W)–
electron generator

Anode (Mo, Cu, 
Fe, Co, Cr) –
electron target, 
X-ray generator

Xتوليد اشعة ) لامپ(تيوب 
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:Xانواع طيف هاي اشعة
طيف پيوسته ـ

ـ طيف مشخصه

• Continuous spectra (white 
radiation)– range of X‐ray 
wavelengths generated by the 
absorption (stopping) of 
electrons by the target

• Characteristic X‐rays –
particular wavelengths created 
by dislodgement of inner shell 
electrons of the target metal; 
x‐rays generated when outer 
shell electrons collapse into 
vacant inner shells

• K peaks created by collapse 
from L to K shell; 

K peaks created by collapse 
from M to K shell

K
K

X
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X-ray 
intensity 
(from 
detector)



c

d 
n

2 sinc

Measurement of 
critical angle, c, 
allows computation of 
planar spacing, d.

•  Incoming X-rays diffract from crystal planes.

reflections must 
be in phase for 
a detectable signal!

spacing 
between 
planes

d





extra 
distance 
traveled 
by wave “2”

2 2 2hkl

a
d

h k l


 

For Cubic Crystals:

h, k, l are Miller Indices

از روي صفحات كريستال هاXاشعة)تفرق(پراش 
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Two diffracted beams both three properties:
• Amplitude: a measure of the strength of the beam and is proportional to 

the intensity of the recorded spot;
• Phase: interference, positive or negative, with other beams;
• Wavelength: set by the x-ray source; 

We need to know all three properties to determine the position of the 
atoms giving rise to the diffracted beams.

از روي صفحات كريستال ها Xاشعة ) تفرق(پراش 
.در صورتي كه پرتوهاي پراش يافته هم  فاز باشند قابل دريافت هستند
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nλ = 2d sinθ

GE+EH = nλ

θ’

≠ nλ

از روي صفحات كريستال هاXاشعة)تفرق(پراش
قانون براگ

اين قانون بيان مي كند كه فقط صفحاتي پراش مي دهند كه فاصلة آن ها  
.باشد Xضريب صحيحي از طول موج اشعة 
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روش های مختلفی وجود دارد که مهمترين آن ها عبارتند  
:از

لاوه•

کريستال چرخنده•

روش پودر•

روش هاي  كريستالوگرافي از طريق دريافـت و  
از روي صـفحات   Xاشـعة  ) تفـرق (ثبت پراش 
كريستال ها

θ λ روش

ثابت متغير لاوه

متغير ثابت کریستال چرخنده

متغير ثابت پودر
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لاوه روش
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لاوه روش
 تك( 

)كريستال
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لاوه روش
 تك( 

)كريستال
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 روش
 كريستال
چرخنده
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Substance should be powdered and in preparation of sample 
orientation make some problems.

Diffracted cone of radiation is area that resonance occur.

ريز دانه هاي با پلي كريستال = پودر روش
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شرر  - ديباي
Θ is calculated from distance of the curve and 
intensity can be quantify by micro photometer 

ريز دانه هاي با پلي كريستال = پودر روش
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دريافت و تبديل به پالس الكتريكي 
• Requires random 

orientation of very fine 
crystals

• Incident beam of a certain 
X‐ray wavelength will 
diffract from atomic planes 
oriented at the appropriate 
θ angles for the 
characteristic d spacing

• Random orientation of 
crystals will produce more 
intense diffraction peaks 
for particular angles that 
correspond to 
characteristic atomic 
planes
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 Xالگوي پراش اشعة 
θ = arcsin (nλ / 2d)
λ(Cu) = 1.54Å

d - Qtz [101] = 3.342

θ = 13.32° ; 2θ = 26.64°

Quartz
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 PDFكارت
A pdf card contains most information of a crystalline phase 
such as d-spacing and their intensity, radiation, 
crystallographic and so on. 
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 PDFكارت
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(110)

(200)

(211)

z

x

y
a b

c

Diffraction angle 2

Diffraction pattern for polycrystalline  -iron (BCC) 

In
te

ns
ity

 (
re

la
tiv

e)

z

x

y
a b

c

z

x

y
a b

c

 (BCC)براي آهن آلفا  Xالگوي پراش اشعة 
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X
-r

ay
 e
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  كريستالي مختاف صفحات
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تمرين
• 1‐ d‐spacing of (111) plane in NaCl 
equals  3.21Ao.  Find  the  radii  of 
sodium  ion,  if  radii  of  chlorine  is 
1.81Ao.

• 2‐ Find  following  d‐spacings  in  a 
ccp crystal, that its radii is 1.3Ao:           

(110), (211), (310), (111).
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