FUNDAMENTO TEORICO DE DIFRACCION DE RAYOS-X

El fundamento de las técnicas de difraccion se basa en la interaccion de la estructura
cristalina de un sélido con una fuente de rayos X, esta estructura cristalina esta presente
en muchos sélidos tanto naturales como artificiales y consiste en la repeticion periddica
de los &tomos o0 moléculas que forman este solido en las tres direcciones del espacio.
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Sobre esta estructura tridimensional se pueden trazar infinitos planos paralelos donde
cada uno de los cuales pasard por una serie puntos. Si cogemos uno de estos planos, a
una cierta distancia existira otro plano donde la distribucion de puntos que corta sera la
misma, a la distancia entre estos dos planos se llama distancia interplanar “d”,
tendremos infinitos planos paralelos a distancias maltiplos de “d”. Si por dos de estos
planos de la estructura se hace incidir un haz de rayos X, se da el siguiente fendmeno:

Si el frente de ondas que se difracta por el primer plano lo hace con un angulo 6, el
frente de ondas del segundo plano también se va difractar con un angulo 6, con esta
nueva trayectoria que se describe si los dos frentes no estan en fase ocurre una
interferencia destructiva y se anula uno al otro, pero si los dos salen en fase, hay una
interferencia constructiva y el haz difractado no se anula y es detectable, esto ocurre
cuando la diferencia de recorrido entre los dos frentes es un multiplo de la longitud de
onda A y matematicamente: 2d sen6 = nA (Ley de Bragg), como cada familia de planos
tiene una distancia d, vamos a detectar estos planos a diferentes angulos, y los
resultados seran diferentes segun la estructura de lo que estemos midiendo, por lo que
podemos caracterizar las fases que componen la muestra en base a los diferentes “picos”
de deteccion que son en realidad las reflexiones de los planos de cada fase, para una
répida identificacion se tienen tabulados los valores de las diferentes fases en fichas y se
comparan con los resultados obtenidos.



Ejemplo de un diagrama de difraccion.
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MJArgznOs1 - Fie: ArgZnOs:L.raw - Type: 2THTh 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: 0.0 ° - Phi 0.00 * - X: 0.0

Operations: Import

Determinacion de los picos mediante fichas patrones.

Lin (Counts)

ArgZnOs1
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[MArgznOs1 - Fie: ArgznOs Lraw - Type: 2TWTh locked - Start: 1.000 ° - End: 70,000 ° - Step: 0.020 ° - Step time: 1. s - Temp.: 25 °C (Room) - Time Started: 125 - 2-Theta: 1.000 ° - Theta: 0.500 ° - Chi: 0.00 ° - Phi 0.00 * - X:0.0

Operations: Import

[4]75-2230 (C) - Aragornite - Ca(CO3) - Y: 5000 96 - d x by: 1. - WL: 15406 - Orthorhombic - a 4.96100 - b 7.96700 - ¢ 5.74100 - alpha 90.000 - beta 90.000 - gamma 90.000 - Primitive - Pmen (62) - 4 - 226.909 - Uic PDF 1.1-
[®136-1451 () - Zincite, syn - ZnO - 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 - P63me (186) - 2 - 47.6216 -



