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PRACTICA 2 SIMULACION DE LA DIFRACCION DE RAYOS X

2.1. Simulaciones de redes planas monoatomicas. Minimo: 2 orientaciones con familias de planos
diferentesy ad menos 3 de las cuatros redes planas.

2.1.1. Red plana cuadrada. Pardmetros elegidos. 4= 0= :
Orientacién=0°, (h,k) = (0,2)

Cdculad vaor dd espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,
Cramilia (teorica) =

o)
I

Difractograma
2q
dhk
Cramilia (simulacién) =
Orientacion = , (hk) =

Cacula€d vaor dd espaciado entre planos esperado segun la orientacion eegida,

Oramilia (teorica) =
Difractograma

2q
dhik

Gtamilia (SMulacion) =

Orientacion = , (hk) =

Cadculad vaor de espaciado entre planos esperado segun la orientacion eegida,

Oramilia (teorica) =
Difractograma

2q
dhik

Oramitia (SMulacion) =

2.1.2. Red planarectangular. Parametros eegidos. 4= | b= | g=
Orientacion = 0°, (h,k) = (0,2)
Cdculad vaor de espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,

Cramilia (teorica) =
Difractograma

2q
dhik

ramilia (SMulacion) =
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Orientacion = , (hKk) =

Cdculad vaor dd espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,

Oramilia (teorica) =
Difractograma

2q
dhik

Oramitia (SMulacion) =

Orientacion = , (k) =

Cdculad vaor de espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,

dramilia (teOrica) =
Difractograma

2q
Ohk

dfami”a (s'mula:ién) =

2.1.3. Red plana hexagonal. Parametros elegidos. a= | b= | g=

Orientacion = 0°, (h,k) = (0,2)
Cacula€d vaor dd espaciado entre planos esperado segun la orientacion eegida,
Cramilia (teorica) =

Difractograma
2q
Ok
Cramilia (SMulacion) =
Orientacion = , (k) =

Cacula€d vaor dd espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,

Oramilia (teorica) =
Difractograma

2q
dhik

dfamilia (s'mulacién) =
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Orientacion = , (hk) =

Cacula€d vaor dd espaciado entre planos esperado segun la orientacion eegida,

ramilia (teorica) =
Difractograma

2q
dhik

dfami”a (s'mula:ién) =

2.1.4. Red plana monoclinica. Pardmetros eegidos. 8= | g= 1 4=

Orientacion = 0°, (h,k) = (0,2)
Cdculad vaor de espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,
Cramilia (teorica) =

Difractograma
2q
Ohk
dfami”a (simula:ic')n) =
Orientacion = , (hk) =

Cdculad vaor de espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,

Oramilia (teOrica) =
Difractograma

2q
dhik

Oramilia (SMulacion) =

Orientacion = , (k) =

Cdculad vaor de espaciado entre planos esperado segun la orientacion elegida,

dramilia (teOrica) =
Difractograma

2q
Ohk

dfami”a (s'mula:ién) =
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2.2. Simulaciones de redes planas con mas de un atomo en la CELDA UNIDAD. Definir d menos
una celda unidad que contenga dos o tres &omos con factores atdmicos'y posiciones diferentes.

2.2.1. Cddaunidad 1. Pardmetros elegidos: ja= b= 0=
Posicion y factores atdmicos de los &omos del motivo

(xl,yl) = (0,0) f1 =1

y)=(C , ) f=
(X’S,YS) = ( ’ ) f3 =
Orientacion degida=

Difractograma esperado para la celda unidad elegida (red monoatomica):
2q
™)

Ih

®) |1« esél vaor delaintensidad del pico de difraccion
Difractogramade lared di- o tri-admica elegida

2q
Ihk
¢Exigen diferencias en las intensidades del difractograma?¢Para qué vectores (h,k)?

2.2.2. Con lamisma celda, dige (%2,Y2), (X3,y3), f2 ¥ f3 (Mminimo dos &omos en la celda) para observar
una extincion sstemética
(y1) =(00 f1=1
y)=(C , ) f2=
(ys)=( , ) fs=
Cdcular € factor de estructura F(h,k) esperado, aplicando laexpresion [2,4],

Fhk)=| 1+

¢Exigen vaores de (h,k) que anulen d factor de estructura?
En caso contrario redefinir las posiciones y/o los factor es atdmicos antes de continuar

Orientacion degida=
Difractogramade lared di- o tri-admica elegida
2q

Ih

¢Observas una extincion sistemética de algunos de los picos de difraccion (con respecto a los que €
obtendrian en la correspondiente red monoatomica)?

¢Paraqué vector (h,k)?

¢Coincide con € obtenido dd factor de estructura?

S dguna de las respuestas a edtas 3 preguntas fuese NO, volver a repetir d difractograma del crista
en la orientacién adecuada.
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2.3. Cristales problema: cristales PLANOS. Aplica lo gprendido en los dos apartados anteriores y,
después de redizar los difractogramas necesarios, rellena las casllas con los resultados que se os
piden.

Crigal 1
Simetria Tipo dered
Espaciado de planos crigdinos
d
(h,k)
Pardmetrosdered: |a= , b= , lg=

Posicion y factores atdmicos de los &omos del motivo: (X,y1) = (0,0) fi=1

y2)=( , ) f= (ay)=( , ) fs= (s los hay)
Crigal 2
Smetria Tipo dered
Espaciado de planos cristainos
d
(h,k)
Parametrosdered: |a= , |b= . lg=

Posicion y factores atdmicos de los &omos del motivo: (X,y1) = (0,0) fi=1

y2)=( , ) fa= (Kays)=( , ) fs= (s los hay)
Crigtal 3
Simetria Tipo dered
Espaciado de planos cristainos
d
(h,k)
Parametrosdered: |a= , |b= . lg=

Posicion y factores atdmicos de los &omos del motivo: (X,y1) = (0,0) fi=1

Cy)=( ., ) f2= Rys)=( ., ) fa= (s los hay)
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Crigtal 4
Smetria Tipo dered
Espaciado de planos crigtadinos
d
(h,k)
Pardmetrosdered: |a= , b= , |g=

Posicion y factores atdmicos de los &omos del motivo : (x1,y1) = (0,0) fi=1

y2)=( , ) f= ys)=( , ) fs= (s los hay)
Crigal 5
Smetria Tipo dered
Espaciado de planos cristainos
d
(h,k)
Parametrosdered: |a= , |b= , lg=

Posicion y factores atdmicos de los &omos del motivo: (X,y1) = (0,0) fi=1
y2)=( , ) f= (xays)=( , ) fs= (si los hay)

2.3. Crigtales problema: difractogramas de polvo. Relenar las tablas de datos solicitados y dar los
resultados que se piden.

Calcula utilizando las expresiones de la tabla 2.1 y dando valores a hkl
(hkl) —»

Omax/dhk1  cusico

(hK) —»

Omax/dhki Fcc

(hk) —»

dmax/dhkl BCC

En los casos en |os que se excluyala posibilidad de que la estructura sea clbica, construir la secuencia hexagonal
dmaddhk calculando primero ay ¢ de los dos primeros picos de difraccion.

(hk) —»

Omax/0nhki HEXAG
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(hK) —»

Omax/0nhki HEXAG

Crigal 1.
Completar con los datos experimentales dd difractograma de polvo

2q

sinq /snQmin

Comparala secuencia con |0s dmax/dhk| de las digtintas estructuras:

Estructura

Parametrosdered: |a= , lc=

Posicion dd motivo: (x,y1,21) = (0,0,0)

Cristal 2.
Completar con los datos experimentales ddl difractograma de polvo
2q
sinq /snQmin
Estructura
Pardmetrosdered: |a= , lc=

Posicion dd motivo: (x1,y1,21) = (0,0,0)

Oy22)=( , ) (aysz)=( , ) (siloshay)

Crigal 3

Completar con los datos experimentales del difractograma de polvo
2q

Comparala secuencia con |0s dmax/dnk| de las digtintas estructuras.

Estructura

Parametrosdered: |a= , lc=

Posicion dd motivo: (x1,y1,21) = (0,0,0)
(X2y2.22)=( , ) (xy3.2)=( , ) (sloshay)



