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Identificación y cuantificación 
manual de fases minerales –  

práctica de DRX 



Introducción 
 

Este documento muestra paso por paso el proceso de identificación y 
cuantificación manual de fases minerales utilizando (1) tablas de conversión de °2θ 

a dhkl, (2) fichas de minerales de referencia y (3) poderes reflectantes 
experimentales.  
La siguiente imagen demuestra la relación entre los planos cristalográficos de un 
mineral y los picos de un difractograma. En el caso de la dolomita, la radiación X 
emitida coherentemente (difractada) por los átomos de los planos paralelos a la 
cara (104) genera el pico mas intenso (d104) en el difractograma. La distancia entre 
plano y plano es 2.88 Å.  
 
La tabla de los poderes reflectantes experimentales se encuentra en el Anexo I.  
Las fichas de minerales de referencia y las tablas de conversión están incluidos en 
el Anexo II y III, respectivamente. 
 
 
  



Índices de Miller 

Dolomita 

Espaciado en Ángstrom (Å) 

°2θ 
104 

Ficha de la Dolomita 

104 

Distancia entre 
planos: 2.887 Å 
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Muestra 1 

23.1 

Primero se numeran los picos y se determina el valor °2θ para cada pico. 

Identificación manual 

hasta 50 °2θ se consideran todos los picos 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 

2 29.5 

3 31.6 

4 36.0 

5 39.5 

6 43.2 

7 47.2 

8 47.6 

9 48.6 

Determinación del °2θ de los picos 
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Identificación manual 

hasta 50 °2θ se consideran todos los picos 



40.10

41.50

43.90

45.05

42.70

2.25 Å

Conversión de °2θ a dhkl

Identificación manual 
Conversión de °2θ a dhkl 

Importante: La longitud de onda de la radiación X de la tabla y del análisis de  
nuestra muestra tienen que ser idénticas (generalmente Cu Kα). 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 3.85 

2 29.5 

3 31.6 

4 36.0 

5 39.5 

6 43.2 

7 47.2 

8 47.6 

9 48.6 

Conversión de °2θ a dhkl 

Identificación manual 



Fórmula de Bragg: 
 

nλ = 2dhkl sen θ 
  

Fórmula de Bragg reorganizada  
para despejar dhkl, considerando  

una longitud de onda  
de Cu Kα = 1.5418 Å: 

 
dhkl = 1.5418/(2 sen θ) 

 

 

 

Conversión de °2θ a dhkl  usando la fórmula de Bragg  

Identificación manual 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 3.85 

2 29.5 3.03 

3 31.6 2.83 

4 36.0 2.49 

5 39.5 2.28 

6 43.2 2.09 

7 47.2 1.93 

8 47.6 1.91 

9 48.6 1.87 

Conversión de °2θ a dhkl 

Identificación manual 
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Muestra 1

23.1

En esta practica se considera 
una anchura de 1 mm para
todos los picos!

Intensidad absoluta (área del pico, 
mm2): altura (mm) x anchura del
pico a media altura (mm)

Identificación manual 

Determinación de la intensidad absoluta 

´ 



La anchura de los picos generalmente depende de la cristalinidad del 
mineral. Fases poco cristalinas como la esmectita tienen picos muy anchos, 
mientras el cuarzo es bastante mas cristalino y suele tener picos estrechos. 

esmectita 

cuarzo 

Identificación manual 
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Muestra 1 

Hay que considerar la altura de cada pico, después de la substracción  
del fondo (en este caso simplemente se dibuja la línea de fondo 
para poder determinar la altura de los picos correctamente). 

Identificación manual 

Substracción del fondo 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 3.85 80 

2 29.5 3.03 

3 31.6 

4 36.0 

5 39.5 

6 43.2 

7 47.2 

8 47.6 

9 48.6 

Determinación de la intensidad absoluta de los picos 
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80 

En este caso usamos 
la escala del difractograma 
para determinar la altura 
de los picos y calcular su 
intensidad 

Identificación manual 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 3.85 80 

2 29.5 3.03 700 

3 31.6 2.83 20 

4 36.0 2.49 90 

5 39.5 2.28 130 

6 43.2 2.09 100 

7 47.2 1.93 50 

8 47.6 1.91 110 

9 48.6 1.87 120 

Determinación de la intensidad absoluta de los picos 

Identificación manual 



Para poder usar los datos de las fichas de los minerales de referencia, 
comparando los dhkl y las intensidades de sus picos, con los picos del 
difractograma de nuestra muestra, tenemos que calcular la intensidad 
relativa (%). 

Ficha de un mineral de referencia 

Identificación manual 
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Identificación manual 

Determinación de la intensidad relativa de los picos 

Intensidad relativa (%): (Int. 
absoluta/Int. Absoluta del pico  
de max. intensidad) x 100 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 3.85 80 11 

2 29.5 3.03 700 

3 31.6 2.83 20 

4 36.0 2.49 90 

5 39.5 2.28 130 

6 43.2 2.09 100 

7 47.2 1.93 50 

8 47.6 1.91 110 

9 48.6 1.87 120 

(80/700)*100 = 11 

Determinación de la intensidad relativa de los picos 

Identificación manual 



Pico °2ɵ d hkl (Å) Intensidad 

absoluta (mm2) 

Intensidad 

relativa (%) 

1 23.1 3.85 80 11 

2 29.5 3.03 700 100 

3 31.6 2.83 20 3 

4 36.0 2.49 90 13 

5 39.5 2.28 130 19 

6 43.2 2.09 100 14 

7 47.2 1.93 50 7 

8 47.6 1.91 110 16 

9 48.6 1.87 120 17 

Calcita 

Identificación del mineral considerando el pico de max. intensidad (100%) 

y comprobación por la posición (espaciado dhkl) e intensidad de los demás picos. 

Identificación manual 



Identificación y cuantificación de una mezcla de minerales 

Identificación y cuantificación manual 

hasta 30 °2θ se consideran todos los picos hasta 50 °2θ solo los de mayor intensidad 



                     Identificación cualitativa      Cuantificación 
Pi
co 

°2θ d hkl 

 (Å) 
I.a.  
(mm2) 

I.r. 
(%) 

Fase 1 I.r.F2  
(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 

2 20.9 

3 23.4 

4 26.7 

5 29.0 

6 31.2 

7 33.4 

8 36.5 

9 39.5 

10 42.5 

11 45.7 

12 47.9 

13 50.1 

Determinación del °2θ de los picos 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 

11.6 



                    Identificación cualitativa      Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase 1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.63 

2 20.9 4.25 

3 23.4 3.80 

4 26.7 3.34 

5 29.0 3.08 

6 31.2 2.87 

7 33.4 2.68 

8 36.5 2.46 

9 39.5 2.28 

10 42.5 2.13 

11 45.7 1.99 

12 47.9 1.90 

13 50.1 1.82 

Conversión de °2θ a dhkl 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 



                  Identificación cualitativa       Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase 1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 

2 20.9 4.25 33 

3 23.4 3.80 30 

4 26.7 3.34 100 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 65 Yeso 

5
7
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En este caso usamos una  
regla para determinar la 
altura de los picos.  
Intensidad absoluta (mm2): 

Altura (mm) x anchura a  

mitad de altura (mm) 

Ejemplo: 

57 mm x 1 mm = 57 mm2 

Determinación de la intensidad absoluta de los picos 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 



                       Identificación cualitativa     Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r.  

(%) 

Fase 1 I.r.  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 

2 20.9 4.25 33 33 

3 23.4 3.80 30 30 

4 26.7 3.34 100 100 

5 29.0 3.08 28 28 

6 31.2 2.87 10 10 

7 33.4 2.68 11 11 

8 36.5 2.46 13 13 

9 39.5 2.28 16 16 

10 42.5 2.13 12 12 

11 45.7 1.99 10 10 

12 47.9 1.90 16 16 

13 50.1 1.82 37 37 

Para poder usar los datos de los ficheros para la 
identificación de las fases minerales tenemos  
que calcular la intensidad relativa (%) 
 
Intensidad relativa (%) = (Intensidad absoluta (mm2)/ 
Intensidad absoluta del pico de max. intensidad (mm2)) 
x 100 
 
Ejemplo: 
(57 mm2/100 mm2) x 100% = 57% 
 
 
En nuestro ejemplo ambos tienen el mismo valor porque 
la intensidad absoluta del pico de max. intensidad =  
100 mm2 

Determinación de la intensidad relativa de los picos 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 



                      Identificación cualitativa      Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 

5 29.0 3.08 28 28 

6 31.2 2.87 10 10 

7 33.4 2.68 11 11 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 

12 47.9 1.90 16 16 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 

Quartz 

Identificación de la primera fase considerando el pico de max. intensidad 
(100%) y comprobación por la posición e intensidad de los demás picos. 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 



                     Identificación cualitativa      Cuantificación 
Pico °2ɵ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase 1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 100 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 

5 29.0 3.08 28 28 49 

6 31.2 2.87 10 10 18 

7 33.4 2.68 11 11 19 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 

12 47.9 1.90 16 16 28 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 

Para poder identificar las demás fases 
minerales tenemos que calcular la  
intensidad relativa de los picos restantes 
que no coinciden con los del cuarzo. 
La intensidad del pico de max. intensidad 
de los restantes es igual a 100%.  
La de los picos restantes se multiplica por 
un factor obtenido al dividir 100% por la 
intensidad relativa de ese pico: 
Ejemplo: 100%/57% = 1.75 
                 
               30% x 1.75 = 53% 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 

Determinación de la intensidad relativa de las picos restantes 



                      Identificación cualitativa      Cuantificación 

Pico °2ɵ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r.  

(%) 

Fase1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 100 Yeso 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 Yeso 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 Yeso 

Gypsum 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 

Identificación de la segunda fase considerando el pico de max. intensidad 
(100%) y comprobación por la posición e intensidad de los demás picos. 



                      Identificación cualitativa      Cuantificación 

Pico °2ɵ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 100 Yeso 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 Yeso 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo Yeso 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 23 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 Yeso 

Gypsum 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 

Identificación de la segunda fase considerando el pico de max. intensidad 
(100%) y comprobación por la posición e intensidad de los demás picos. 

En algunos casos el valor de dhkl 

puede mostrar pequeñas variaciones 
en la segunda decimal debido a 
errores experimentales o cambios en 
los parámetros de la red (por ejemplo, 
sustituciones isomórficas). 
Variaciones significativas en la 
intensidad son posibles debido a la 
orientación preferencial de la muestra 
cristalina. 



                      Identificación cualitativa      Cuantificación 

Pico °2ɵ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r.  

(%) 

Fase1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 100 Yeso 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 Yeso 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 Yeso 

dhkl = espaciado; I.a. = intensidad absoluta; I.r. = intensidad relativa; I.r.F2 = intensidad  
relativa de la fase 2, I.a./P.R. = intensidad absoluta dividida por el poder reflectante 

Identificación de la segunda fase considerando el pico de max. intensidad 
(100%) y comprobación por la posición e intensidad de los demás picos. 

Algunos de los picos tienen la 
contribución de ambas fases 
minerales. 
Por tanto su intensidad es 
mas alta que la reflejada en 
las fichas correspondientes. 



Para la cuantificación dividimos el valor de la max. intensidad absoluta de cada fase 
(correspondiente al pico con el espaciado dhkl indicado en la tabla) por el poder 
reflectante (P.R.) correspondiente. En nuestro caso sería el P.R. de cuarzo y yeso. 
Nota: Los nombres de los minerales están incluidos en Inglés porque los programas 
de identificación usan los nombres en dicho idioma. 

Fase P.R. dhkl  (Å) 

Quartz 1.43 3.34 

Calcite 1.05 3.03 

Dolomite 1.03 2.88 

Gypsum 0.70 7.56 

Feldspars 0.98 ~3.20 

Strontianite 0.60 3.53 

Fluorite 2.00 3.16 

Galena 1.50 2.96 

Clays/Arcillas 

(mica, illite, 

kaolinite, 

smectite) 0.09 ~4.50 

Cuantificación manual 



                      Identificación cualitativa           Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase 1 I.r.F2  

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 100 Yeso 57/0.7 =  

81.4 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 Yeso 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 100/1.43= 

 69.9 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 Yeso 

sum.:151.4 

Para la cuantificación dividimos el valor de la  
max. intensidad absoluta de ambas fases por el  
poder reflectante correspondiente. 
Se suman ambos resultados. 

Cuantificación manual 



                      Identificación cualitativa          Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r.T  

(%) 

Fase 1 I.r.F2 

(%) 

Fase 2 I.a./P.R. w% 

1 11.6 7.62 57 57 100 Yeso 57/0.7 

= 81.4 

(81.4/151.4) x 

100 wt% = 54 wt% 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 Yeso 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 100/1.43 

= 69.9 

(69.9/151.4) x 

100 wt% = 46 wt% 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 Yeso 

sum.:151.4 

Se dividen ambos resultados por la  suma  
de los mismos y se multiplica por 100 para  
obtener una cuantificación en porcentaje (wt%). 

Cuantificación manual 



                       Identificación cualitativa           Cuantificación 
Pico °2θ d hkl 

 (Å) 

I.a.  

(mm2) 

I.r. 

(%) 

Fase 1 I.r.F2 

(%) 

Fase 2 I.r./P.R. wt% 

1 11.6 7.62 57 57 100 Yeso 57/0.7 

= 81.4 

(81.4/151.4) x 

100 wt%= 54 wt% 

2 20.9 4.25 33 33 Cuarzo 

3 23.4 3.80 30 30 53 Yeso 

4 26.7 3.34 100 100 Cuarzo 100/1.43= 

 69.9 

(69.9/151.4) x 

100 wt%= 46 wt% 

5 29.0 3.08 28 28 49 Yeso 

6 31.2 2.87 10 10 18 Yeso 

7 33.4 2.68 11 11 19 Yeso 

8 36.5 2.46 13 13 Cuarzo 

9 39.5 2.28 16 16 Cuarzo 

10 42.5 2.13 12 12 Cuarzo 21 Yeso 

11 45.7 1.99 10 10 Cuarzo 18 Yeso 

12 47.9 1.90 16 16 28 Yeso 

13 50.1 1.82 37 37 Cuarzo 65 Yeso 

sum.:151.4 

Cuantificación manual 



Fase P.R. dhkl  (Å) 

Quartz 1.43 3.34 

Calcite 1.05 3.03 

Dolomite 1.03 2.88 

Gypsum 0.70 7.56 

Feldspars 0.98 ~3.20 

Strontianite 0.60 3.53 

Fluorite 2.00 3.16 

Galena 1.50 2.96 

Clays/Arcillas 

(mica, illite, 

kaolinite, 

smectite) 0.09 ~4.50 

Anexo I 

Poder reflectante (P.R.) de varias fases minerales y dhkl de los picos mas intensos 



Anexo II 

Calcite 

Fichas de minerales de referencia 



Anexo II 

Quartz 

Fichas de minerales de referencia 



Anexo II 

Gypsum 

Fichas de minerales de referencia 



Anexo II 

Dolomite 

Fichas de minerales de referencia 



Anexo II 

Galena 

Fichas de minerales de referencia 



Anexo II 

Strontianite 
Fichas de minerales de referencia 



Anexo II 

Fluorite 

Fichas de minerales de referencia 



Anexo III 
Tablas de conversión °2θ a dhkl  



Anexo III 
Tablas de conversión °2θ a dhkl  



Anexo III 
Tablas de conversión °2θ a dhkl  


