Fenomenos de
difraccion




Infermacion General de un Experimento DRX
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Naturaleza de un solido cristalino
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» Estructura que guarda un
orden a largo alcance.

Cada uno de los pequenos
paralelepipedos, marcados en
blanco, que constituyen por
apilamiento ordenado la red
cristalina  del solido  se
denomina celda unidad,
(Auguste Bravais 1850)



Planos reticulares para una celda unidad
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« Para una celda unidad dada,
se pueden considerar
numerosos planos reticulares,
como los mostrados en la figura
animada, que podrian repetirse
indefinidamente a lo largo del
cristal.

A cada familia de planos,
identificadas por una triada de
numeros llamados indices de
Miller, le corresponde una
distancia interplanar, segun el
tamano y la forma de la celda
unidad



Condicienes para una Interferencia coherente

. atomo

plano cristalogréafico

Frente de onda incidente AD

Frente de onda
difractada DC

» A cada familia de planos le corresponde, para cada longitud de ondas
empleada, una condicion geométrica de dispersion coherente.

 El conjunto de condiciones de difraccion es, por tanto, propio y
caracteristico de cada celda unidad (de cada cristal)
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@AranOsA - File: ArgZnOs 1.raw - Type: 2Th/Th locked - Start: 1.000 ° - End: 70.000 ° - Step: 0.020 ° - Step time: 1. s - Temp.: 25 °C (Room) - Time Started: 12's - 2-Theta: 1.000 ° - Theta: 0.500 ° - Chi: 0.00 ° - Phi: 0.00 ° - X: 0.0
Operations: Import
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@AranOﬂ - File: ArgZnOs 1.raw - Type: 2Th/Th locked - Start: 1.000 ° - End: 70.000 ° - Step: 0.020 ° - Step time: 1. s - Temp.: 25 °C (Room) - Time Started: 12's - 2-Theta: 1.000 ° - Theta: 0.500 ° - Chi: 0.00 ° - Phi: 0.00 ° - X: 0.0
Operations: Import

@6—1451 (*) - Zincite, syn-2ZnO - Y: 50.00 % -d x by: 1. - WL: 1.5406 - Hexagonal - a 3.24982 - b 3.24982 - ¢ 5.20661 - alpha 90.000 - beta 90.000 - gamma 120.000 - Primitive - P63mc (186) - 2 - 47.6216 -
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@AranOﬂ - File: ArgZnOs1.raw - Type: 2Th/Th locked - Start: 1.000 ° - End: 70.000 ° - Step: 0.020 ° - Step time: 1. s - Temp.: 25 °C (Room) - Time Started: 12's - 2-Theta: 1.000 ° - Theta: 0.500 ° - Chi: 0.00 ° - Phi: 0.00 ° - X: 0.0
Operations: Import

EI75—2230 (C) - Aragonite - Ca(CO3)-Y:50.00 % - d x by: 1.- WL: 1.5406 - Orthorhombic - a 4.96100-b 7.96700 - ¢ 5.74100 - alpha 90.000 - beta 90.000 - gamma 90.000 - Primitive - Pmcn (62) - 4 - 226.909 - I/lc PDF 1.1 -
@&1451 (*) - Zincite, syn-2Zn0O - Y: 50.00 % -d x by: 1. - WL: 1.5406 - Hexagonal - a 3.24982 - b 3.24982 - ¢ 5.20661 - alpha 90.000 - beta 90.000 - gamma 120.000 - Primitive - P63mc (186) -2 - 47.6216 -



VIuestras gue se pueden medir:
Npes V caracteristicas

Solidos cristalinos:
- Muestras en polvo
- Muestras en laminas

- Agregados orientados



Campos de aplicacion de la DRX

+ Tipos de analisis:
= ldentificacion de sustancias cristalinas
= Analisis cuantitativo de las mismas
= Estudio de soluciones sdlidas metalicas
= Determinacion de texturas y del tamano de cristalitos
« Estudio de compuestos y reacciones de alta y baja temperatura
=« Determinacion del grado de orden estructural de las sustancias
cristalinas.
*: Todo ello la hace una técnica de interés en:

= Ciencia de Materiales, Quimica Inorganica, Cristalografia,
Mineralogia, Geologia, Quimica Analitica, Edafologia, Industria
Quimica, Metalurgia, Ceramica y Materiales de la Construccion,
Arqueometria, Ciencias Ambientales, ...



El Difractometro DSl

» Geometria 6:26
* Tubo de Rayos-X de Cu

' »Juego de rendijas incidentes
~ automaticas: variables o fijas

* Intercambiador de muestras
» Detector de centelleo
e+ Posible configuracién con

" moncromador en el haz
difractado
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El iratamiento de los Resultados
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« Conjunto de programas informaticos que permiten la identificacion de
fases cristalinas presentes, cuantificacion de las mismas y refinamiento a
de estructuras a través del método de Rietveld.

» Acceso actual en los ordenadores del Area. Proyecto de un acceso
futuro a traveés de licencias Campus

*Organizacion de cursos de aprendizajes para usuarios interesados a
partir del proximo afno
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