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Un objeto puede ser visualizado por el ojo, o
un objeto pequenio con el empleo de un
microscopio, gracias a dos fendmenos:

i) Formacion de un patrén de
scatering/dispersion generado por el
objeto

ii) Recombinacion de esa informacion
gracias a los lentes (refraccion)
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Para visualizar objetos tan chicos como las moléculas
necesitariamos rayos X como fuente, pero no existen
lentes para la construccion de ese tipo de dispositivos.
=> En el experimento de difraccion de rayos X si es
posible “observar moléculas “ gracias a dos fendmenos:
i) Formacion de un patron de
scatering/dispersion (inelastico)
ii)Recombinacion matematica de esa
informacion utilizando ecuaciones que
representan el fenomeno fisico en lentes
opticos
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Resultant wave

=20, F=4.0 in phase

IN PHASE, I INTEMSITY

A=14, I=20.
PARTIALLY OUT OF PHASE, LOWER INTENEITY

1
.A.mpliludi: =1.0

A=00, F=000 aut of phase

OUT OF PHASE, NO INTENSITY



Resultant wave

2.0, I'=4.0 in phase
IM PHASE, HIGH INTEMNSITY

A=14, F=20.

PARTIALLY OUT OF PHASE, LOWER INTENSITY
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A=000, I=0.0 out of phase

OUT OF PHASE, NO INTENSITY



Resultant wave

A=2.0, I=4.0 in phase
IN PHASE, HIGH INTENSITY

A=14, F=20.

PARTIALLY OUT OF PHASE, LOWER INTENSITY

]
.A.mpliluk =1.0

= El problema de las fases es el
“corazon” del proceso de Y | A=00, 7200 out of phase
resolucion estructural! '

OUT OF PHASE, NO INTENSITY
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Direct beam
(Zero path difference)
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Second order 204
(Two wavelengths
path difference)

First order 100

(One wavelength

path difference)

Third order 300
{Three wavelengths
path difference)




-/d sin ¢ d sin El\" fHd sin 6

relacion para interferencia relacion para interferencia
constructiva constructiva

dsind =nhxr 2(dsing)=n i







Ley de Bragg: 2dsen6=nA
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Ley de Bragg: 2dsen6=nA
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Distribucion repetitiva y periodica caracte

que lo repiten

ones que describen las repeticiones en los cristales puec

ombinacion lineal de tres traslaciones basicas, no coplane

tes, que denominamos ejes reticulares
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Patron de DIFRACCION







los tres
indices de Miller
Estos ilustran una se
( )
iii) Origen: definido, el 0,0,c
e puede medir y corresponc
de todos los atomos en fase |

RED DIRECTA<:> RED RECIPROCA

e ser arbitrario y se asigna
de forma indistinta y

DENSIDAD INTENSIDADES
EECTRONICA <:> DE

DIFRACCION

to de difraccion corresponde a un nodo de la red reciproca de la r



Table 2.3 Triclinic Direct/Reciprocal Relationships

b¥*c* sin a*
V*

=

5 a*c* sin B*
7"

Los vectores a, b, cy a
son mutuamente recip

a*b* sin y*
= —"'-—V*

1

V= o= abeV'1 — cos?a — cos?B — cos?y + 2 cos « cos f cos y

1
pE — o= a*b*c*V'1 — cos?a* — cos?f* — cos?a* + 2 cos «* cos B* cos y*

cos S cos y — cos « cos B* cos y* — cos o*
- , Cos o = , _
sin B sin y sin B* sin y*

cos a* =

cos o cos y — cos B cos «* cos y* — cos B*

cos ¥ = - - C ==
B sin « sin y 0s B

sin o* sin ¥
COs o €oS 8 — Cos y cos a* cos * — cos y*
- : Cos y = : :
sin « sin B 4 sin o* sin B*

cos y* =




Obtencién de la

red reciproca a partir
de la red directa
(ejemplo 2d)
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reciproco d*,,, es el reciprocc
anos de Bragg) con los mismos indices.

| = 1/dpke

d, = ha* + kb* + £¢*

‘d;kg‘z =h%™ + k%™ + %" + 2hkab" cosy”

+2h/a’c cos B~ +2k¢b'c” cosa

esencia de simetria y las relaciones que esta supone entre los paramet
], permite simplificaciones en la expresion para la magnitud de d
ado d entre planos.




2hta’c cos f +2k¢b’c cose

bara un cristal cubico, cona=b =c=1/a*, y cona* = b
3= cosy= 0, la magnitud de un vector reciproco es:

e (h2+k2+ézﬁa* = 7 h2+k2+€2

d
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Ortorrémbico | Tetragonal Cubico
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Trigonal (romboédrico)
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Planos
incidencia Cristalograficos

lemos el parametro de red cubica a partir de la separacic
(111) para el cual se observa un maximo de difraccic
yulo © 11.2 para una radiacion de 1.5 A.




Direction: [111]
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