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Εισαγωγικά στοιχείαΕισαγωγικά στοιχεία

 Ανακαλύφθηκαν το 1895 από τον Röntgen.

 Ονομάστηκαν Χ-rays λόγω της άγνωστης φύσης τους.

 Αόρατες – μεταδίδονται σε ευθείες γραμμές – επιδρούν σε 
φωτογραφικό φίλμ. 

 Πρώτη χρήση των ακτίνων Χ  Ραδιογραφία

 Χρήσιμη ως τα 10-3mm
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 Περίθλαση  πληροφορίες για την εσωτερική δομή ~10-7mm
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Ιστορική αναδρομήΙστορική αναδρομή

 Προ – ακτίνων Χ: η μελέτη των κρυσταλλικών δομών εξαρτάται 
από υποθέσεις που βασίζονται στην εξωτερική μορφή, τις οπτικές 
ιδιότητες, τις φυσικές ιδιότητες, κα.
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Ιστορική αναδρομήΙστορική αναδρομή

 Προ – ακτίνων Χ: η μελέτη των κρυσταλλικών δομών εξαρτάται 
από υποθέσεις που βασίζονται στην εξωτερική μορφή, τις οπτικές 
ιδιότητες, τις φυσικές ιδιότητες, κα.

 1895: Ο Roentgen ανακαλύπτει τις ακτίνες Χ (high energy/short 
wavelength radiation). Πως; Πειραματιζόμενος με ένα καθοδικό 
σωλήνα παρήγαγε ακτίνες Χ που προκάλεσαν το φθορισμό ενός 
παρακείμενου αντικειμένου! (βραβείο Nobel, 1901)
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Ιστορική αναδρομήΙστορική αναδρομή
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Ιστορική αναδρομήΙστορική αναδρομή

 Προ – ακτίνων Χ: η μελέτη των κρυσταλλικών δομών εξαρτάται 
από υποθέσεις που βασίζονται στην εξωτερική μορφή, τις οπτικές 
ιδιότητες, τις φυσικές ιδιότητες, κα.

 1895: Ο Roentgen ανακαλύπτει τις ακτίνες Χ (high energy/short 
wavelength radiation). Πως; Πειραματιζόμενος με ένα καθοδικό 
σωλήνα παρήγαγε ακτίνες Χ που προκάλεσαν το φθορισμό ενός 
παρακείμενου αντικειμένου! (βραβείο Nobel, 1901)

 1911: Ο von Laue παρατηρεί απουσία περίθλασης ακτίνων Χ σε 
δικτυώματα τοποθετημένα για να προκαλούν περίθλαση του ορατού 
φωτός και προτείνει ότι τα άτομα σε μία κρυσταλλική δομή είναι 
πιθανόν τοποθετημένα έτσι ώστε να προκαλούν περίθλαση
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πιθανόν τοποθετημένα έτσι ώστε να προκαλούν περίθλαση
(βραβείο Nobel, 1914).
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Ιστορική αναδρομήΙστορική αναδρομή
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από υποθέσεις που βασίζονται στην εξωτερική μορφή, τις οπτικές 
ιδιότητες, τις φυσικές ιδιότητες, κα.

 1895: Ο Roentgen ανακαλύπτει τις ακτίντες Χ (high energy/short 
wavelength radiation). Πως; Πειραματιζόμενος με ένα καθοδικό 
σωλήνα παρήγαγε ακτίνες Χ που προκάλεσαν το φθορισμό ενός 
παρακείμενου αντικειμένου! (βραβείο Nobel, 1901)

 1911: Ο von Laue παρατηρεί απουσία περίθλασης ακτίνων Χ σε 
δικτυώματα τοποθετημένα για να προκαλούν περίθλαση του ορατού 
φωτός και προτείνει ότι τα άτομα σε μία κρυσταλλική δομή είναι 
πιθανόν τοποθετημένα έτσι ώστε να προκαλούν περίθλαση
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πιθανόν τοποθετημένα έτσι ώστε να προκαλούν περίθλαση
(βραβείο Nobel, 1914).

 1913: Ο Sir William Henry Bragg και ο Sir William Lawrence 
Bragg χρησιμοποιούν περίθλαση ακτίνων Χ για να προσδιορίσουν 
τη κρυσταλλική δομή του ZnS (βραβείο Nobel, 1915)

Ηλεκτρομαγνητική ακτινοβολίαΗλεκτρομαγνητική ακτινοβολία

 Μήκος κύματος 10-9 και 10-15 m

 1 Ångstrom (Å) = 10-10 m (δηλ 10Å = 1nm) 1 Ångstrom (Å) = 10 10 m (δηλ. 10Å = 1nm)

 Για ανάλυση με ακτίνες Χ χρησιμοποιούμε: 1 –10 Å

 Για ανάλυση με περίθλαση ακτίνων Χ: 0,5-2,5 Å
(ορατό φώς ~6000 Å)
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ΠερίθλασηΠερίθλαση

Περίθλαση: κάμψη ενός μετώπου 
κυμάτων που διέρχεται ένα εμπόδιο.
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∆ύο γειτονικές πηγές κυμάτων παράγουν μία σχηματομορφή (pattern)
περίθλασης καθώς τα κύματα συμβάλλουν θετικά (δηλ. προσθέτουν τα 
πλάτη τους).

ΠερίθλασηΠερίθλαση

Περίθλαση: κάμψη ενός μετώπου 
κυμάτων που διέρχεται ένα εμπόδιο.
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∆ύο γειτονικές πηγές κυμάτων παράγουν μία σχηματομορφή (pattern)
περίθλασης καθώς τα κύματα συμβάλλουν θετικά (δηλ. προσθέτουν τα 
πλάτη τους).
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Πηγή των Πηγή των ακτίνωνακτίνων ΧΧ

Ένα νήμα (κάθοδος) θερμαίνεται ώστε να ενεργοποιήθούν 
ηλεκτρόνια, τα οποία στη συνέχεια επιταχύνονται και προσκρούουν 
στο στόχο (αντικάθοδος)στο στόχο (αντικάθοδος). 
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Πηγή των Πηγή των ακτίνωνακτίνων ΧΧ
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Συνεχής  και ασυνεχής ακτινοβολίαΣυνεχής  και ασυνεχής ακτινοβολία

Η συνεχής ακτινοβολία 
προκύπτει από την 
γρήγορη επιβράδυνσηγρήγορη επιβράδυνση 
των ηλεκτρονίων λόγω 
της πρόσκρουσης 
επάνω στην 
αντικάθοδο, 

ενώ η χαρακτηριστική 
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η χ ρ ηρ ή
ακτινοβολία οφείλει την 
ύπαρξή της στα ατομα 
του υλικού της 
αντικαθόδου. 

Continuous radiation
Outbound electron

(decelerated by the atomic electrons 
and diverted by the 

Coulomb field of the nucleus)
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Συνεχής ακτινοβολίαΣυνεχής ακτινοβολία

Κατά την πρόσκρουση η 
κινητική ενέργεια των 
ηλεκτρονίων:ηλεκτρονίων:

Αν δηλαδή η 
εφαρμοζόμενη τάση ήταν 
30.000 volts  v~1/3 της 
ταχύτητας του φωτός. 
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χ η ς φ ς

Μόνον 1% της ΚΕ μετα-
τρέπεται σε ακτίνες Χ !!!
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Συνεχής ακτινοβολίαΣυνεχής ακτινοβολία

Η ακτινοβολία που προέρχεται από 
τον στόχο αποτελείτε από ένα 
μίγμα διαφόρων μηκών κύματος.

Η μεταβολή της έντασης με το 
μήκος κύματος είναι συνάρτηση της 
τάσης.

Μέγιστο καμπύλης ~ 3/2 λSWL

(οριακό μήκος κύματος)

1/2/2016 17

Πολυχρωματική, συνεχής ή λευκή 
ακτινοβολία.

Ασυνεχής ακτινοβολίαΑσυνεχής ακτινοβολία

Όταν η τάση υπερβεί μία κρίσιμη 
τιμή (κρίσιμο δυναμικό διέγερσης), 
σε συγκεκριμένα μήκη κύματος 
υπερτίθενται της συνεχούς 
ακτινοβολίας χαρακτηριστικές 
ραβδώσεις – μέγιστα εντάσεως. 

Εμφανίζονται διάφορες ακολουθίες 
τέτοιων γραμμών: Κ, L, M, κλπ.

Όλες μαζί αποτελούν την 
χαρακτηριστική ακτινοβολία του
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χαρακτηριστική ακτινοβολία του 
μετάλλου που χρησιμοποιήθηκε ως 
στόχος.
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Ασυνεχής ακτινοβολίαΑσυνεχής ακτινοβολία

Στην περιθλασιμετρία ακτίνων Χ 
χρησιμοποιούνται κυρίως οι Κα1, 
Κα2 και Κβ2  και για το Μο είναι:

Κα1 ~ 2 Κα2

Κα1 ~ 5 Κβ2  (εξαρτάται όμως και 
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από Ζ)

λΚα = (2λΚα1 + λΚα2)/3
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Ασυνεχής ακτινοβολίαΑσυνεχής ακτινοβολία

Αύξηση της εφαρμοζόμενης 
διαφοράς δυναμικού πέρα από το 
κρίσιμο δυναμικό διέγερσης 
επιφέρει αύξηση της έντασης των 
χαρακτηριστικών ραβδώσεων σε 
σχέση με το συνεχές φάσμα, άλλα 
δεν μεταβάλει το μήκος κύματος 
στο οποίο εμφανίζονται!

Moseley: το μήκος κύματος κάθε 
χαρακτηριστικής γραμμής 
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μειώνεται καθώς ο ατομικός 
αριθμός του μετάλλου του στόχου 
αυξάνεται.

Νόμος του 
Moseley:

Ασυνεχής ακτινοβολίαΑσυνεχής ακτινοβολία

Κενά που δημιουργούνται στη 
στοιβάδα Κ μπορούν να 
καλυφθούν είτε από ένα L είτε από 
ένα Μ ηλεκτρόνιο, αλλά 
πιθανότερο από το L 
 Kα ισχυρότερη από την Κβ

Με το ίδιο σκεπτικό και ένα 
ηλεκτρόνιο που διεγείρει την Κ 
στοιβάδα θα διεγείρει και όλες τις 
άλλες 
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 αδύνατον να έχουμε την Κ 
ακτινοβολία χωρίς να συνοδεύεται 
από όλες τις υπόλοιπες.
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Ασυνεχής ακτινοβολίαΑσυνεχής ακτινοβολία

1/2/2016 26

Πηγές ακτινοβολίας (αντικάθοδοι) που χρησιμοποιούνται για τα 
ακτινογραφήματα που λαμβάνουμε από τα κρυσταλλικά σώματα.
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Ασυνεχής ακτινοβολίαΑσυνεχής ακτινοβολία
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Με τη χρήση των παραπάνω ηθμών  ΙΚβ/ΙΚα ~ 1/600

Συνθήκες περίθλασηςΣυνθήκες περίθλασης

 Η πραγματική διάταξη των ατόμων ή ιόντων ή ριζών στο εσωτερικό 
των κρυστάλλων παρέμεινε άγνωστη μέχρι την ανακάλυψη της 
περίθλασης των ακτίνων Χ από τους κρυστάλλους (Laue et al, 
1912).

 Ο Laue χρησιμοποιήσε τα κρυσταλλικά πλέγματα ως περιθλαστικά 
φράγματα των ακτίνων Χ.

 Η δέσμη των ακτίνων Χ που προσβάλει το κρυσταλλικό πλέγμα 
προκαλεί διέγερση των ηλεκτρονίων των ατόμων, τα οποία 
γίνονται κέντρα σφαιρικών κυμάτων. 
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Συνθήκες περίθλασηςΣυνθήκες περίθλασης
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Συνθήκες περίθλασηςΣυνθήκες περίθλασης
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Συνθήκες περίθλασηςΣυνθήκες περίθλασης
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Ο νόμος του Ο νόμος του BraggBragg
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Ο νόμος του Ο νόμος του BraggBragg
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Πως προκύπτει ο νόμος του Πως προκύπτει ο νόμος του BraggBragg;;

Εύκολα, αν θεωρήσουμε τις αναγκαίες 
συνθήκες για οδηγήσουμε τις φάσεις της 
ακτίνας σε συμβολή όταν η προσπίπτουσα 
γωνία και η περιθλώμενη είναι ίσες.  Οι 

ί ί β λίακτίνες της προσπίπτουσας ακτινοβολίας 
βρίσκονται πάντα σε φάση και είναι 
παράλληλες,  έως ότου η πάνω ακτίνα 
συναντήσει το πάνω επίπεδο σε ένα άτομο z. 
(Εικ. 1). Η δεύτερη ακτίνα συνεχίζει προς το 
επόμενο επίπεδο όπου και σκεδάζεται από το 
άτομο Β. Η δεύτερη ακτίνα θα πρέπει να 
διανύσει την επιπλέον απόσταση AB + BC εάν  
οι δύο ακτίνες πρόκειται να συνεχίσουν ναοι δύο ακτίνες πρόκειται να συνεχίσουν να 
ταξιδεύουν μαζί και εν παραλλήλω. Αυτή η 
επιπλέον απόσταση θα πρέπει  να είναι το 
ακέραιο (n) πολλαπλάσιο  του μήκους 
κύματος (λ) ώστε οι δύο ακτίνες να 
συνεχίσουν να βρίσκονται σε φάση:
nλ = AB +BC  (2). 

Text by Paul Schields

Fig. 1 Deriving Bragg's Law using the reflection 
geometry and applying trigonometry. The 
lower beam must travel the extra distance (AB 
+ BC) to continue traveling parallel and 
adjacent to the top beam.

Αναγνωρίζοντας το d ως την υποτείνουσα του 
ορθογωνίου τριγώνου AΒz,  μπορούμε μέσω 
της τριγωνομετρίας να συσχετίσουμε τα d και 
Θ με την απόσταση (AB + BC). Η απόσταση AB 

Πως προκύπτει ο νόμος του Πως προκύπτει ο νόμος του BraggBragg;;

μ η η ( ) η
βρίσκεται απέναντι από την Θ και συνεπώς,

AB = d sinΘ (3).

Επειδή AB = BC  η εξίσωση (2)  μπορεί να 
γραφεί: 

nλ = 2AB (4) 

Αντικαθιστώντας την (3) στην  (4) έχουμε,

nλ = 2 d sinΘ, (1)
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Ο νόμος του Ο νόμος του BraggBragg
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∆ιαγράμματα ∆ιαγράμματα Debye Debye -- ScherrerScherrer
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∆ιαγράμματα ∆ιαγράμματα Debye Debye -- ScherrerScherrer
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∆ιαγράμματα ∆ιαγράμματα Debye Debye -- ScherrerScherrer
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∆ιαγράμματα ∆ιαγράμματα Debye Debye -- ScherrerScherrer
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∆ιαγράμματα ∆ιαγράμματα Debye Debye -- ScherrerScherrer
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Θάλαμος Θάλαμος Debye Debye -- ScherrerScherrer

Debye Scherrer Camera
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Αυτόματο Αυτόματο περιθλασίμετροπεριθλασίμετρο
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Αυτόματο Αυτόματο περιθλασίμετροπεριθλασίμετρο
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Μέτρηση ανακλάσεωνΜέτρηση ανακλάσεων

Ο ανιχνευτής καταγράφει τις γωνίες στις οποίες οι οικογένειες πλεγματικών επιπέδων 
σκεδάζουν (ανακλούν) τις ακτίνες – Χ, και τις εντάσεις των σκεδαζομένων ακτίνων - Χ

Ο ανιχνευτής σαρώνεται γύρω από το δείγμα καταμήκος ενός νοητού κύκλου, έτσι 
ώστε να συλλέξει όλες τις σκεδαζόμενες ακτίνες - Χώστε να συλλέξει όλες τις σκεδαζόμενες ακτίνες Χ

Η γωνιακή θέση (2) και οι εντάσεις των σκεδαζόμενων κορυφών της ακτινοβοίας
(ανακλάσεις ή peaks) παράγουν ένα pattern δύο διαστάσεων

Αυτό το pattern είναι το χαρακτηριστικό αποτύπωμα του αναλυμένου υλικού

Κάθε ανάκλαση αντιπροσωπεύει την ακτίνα – Χ που σκεδάστηκε από μια 
συγκεκριμένη οικογένεια πλεγματικών επιπέδων (hkl)

y

(310)
(301)
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In
te

ns
ity

2 degrees

(200) (110) (400)
(600) (411) (002)

(611) (321)

Εφαρμογές και ερμηνεία των δεδομένωνΕφαρμογές και ερμηνεία των δεδομένων

Πλήθος και θέσεις (2) των κορυφών Είδος πλέγματος

Λαμβάνονται πληροφορίες από:

Κρυσταλλική τάξη

ή ς ς ( ) ρ φ

Ένταση των κορυφών
Είδος των ατόμων

Θέση των ατόμων

Παράμετροι κυψελίδας

Identification of unknown phases

Determination of phase purity
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Determination of phase purity

Determination and refinement of lattice parameters

Investigation of phase changes

Structure refinement

Determination of crystallite size
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Ακτινογραφική ΤαυτοποίησηΑκτινογραφική Ταυτοποίηση
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Ακτινογραφική ΤαυτοποίησηΑκτινογραφική Ταυτοποίηση
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Ακτινογραφική ΤαυτοποίησηΑκτινογραφική Ταυτοποίηση
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Κατάλογος Κατάλογος HanawaltHanawalt του του PDFPDF
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Κατάλογος Κατάλογος HanawaltHanawalt του του PDFPDF

1/2/2016 53

Κατάλογος Κατάλογος HanawaltHanawalt του του PDFPDF
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Κατάλογος Κατάλογος HanawaltHanawalt του του PDFPDF
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Ταυτοποίηση άγνωστων Ταυτοποίηση άγνωστων κρυστκρυστ. υλικών. υλικών
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Αρχείο Αρχείο PDF PDF -- PowderPowder DiffractionDiffraction FileFile

A collection of patterns of inorganic and organic compounds

Data are added annually (2008 database contains 211,107 entries)
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Αρχείο Αρχείο PDF PDF -- PowderPowder DiffractionDiffraction FileFile

1/2/2016 58



30

The powder diffractogram of a compound is its ‘fingerprint’ and can 
be used to identify the compound

Identification of compounds

Powder diffraction data from known compounds have been compiled into a 
database (PDF) by the Joint Committee on Powder Diffraction Standard, 
(JCPDS)

‘Search-match’ programs are used to compare experimental diffractograms 
with patterns of known compounds included in the database

This technique can be used in a variety of ways

with patterns of known compounds included in the database
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Example of Search-Match  Routine

∆ιαγράμματα ∆ιαγράμματα Debye Debye -- ScherrerScherrer
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Γένεση των Γένεση των ακτίνωνακτίνων ΧΧ
 Οι ακτίνες X δημιουργούνται αποκολλώντας ηλεκτρόνια των 
εσωτερικών στοιβάδων των ατόμων του μεταλλικού στόχου. 

 Ηλεκτρόνια των ενεργειακά υψηλότερων στοιβάδων υποβιβάζονται 
για να καλύψουν το κενό της χαμηλότερη ενεργειακά στοιβάδα.γ ψ ης χ μη ρη ργ β
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Συνεχής  και ασυνεχής ακτινοβολίαΣυνεχής  και ασυνεχής ακτινοβολία

Η αντικάθοδος 
εκπέμπει ένα ευρύ 
φάσμα ακτίνων Χφάσμα ακτίνων Χ 
διαφόρων μηκών 
κύματος. Το 
περισσότερο από αυτό 
εμποδίζεται από ένα 
φίλτρο και μόνο η 
μεγαλύτερη ένταση, 
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μ γ ρη η,
ενός σχεδόν μοναδικού 
μήκους κύματος 
διατηρείται. 
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Το φάσμα των Το φάσμα των ακτίνωνακτίνων ΧΧ
 Οι εισερχόμενες ακτίνες Χ προσπίπτουν στο ορυκτό

 Οι ακτίνες Χ διεγείρουν τα ηλεκτρόνια των ατόμων του ορυκτού που 
αναλύεται.

 Τα ηλεκτρόνια των εσωτερικών στοιβάδων σκεδάζουν πίσω τις ακτίνεςΤα ηλεκτρόνια των εσωτερικών στοιβάδων σκεδάζουν πίσω τις ακτίνες 
Χ καθώς πραγματοποιούνται μεταβάσεις ηλεκτρονίων μεταξύ των 
ενεργειακών επιπέδων.
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