Formas habituales de
representacion de estructuras
cristalinas



Tema 1: Soélidos cristalinos

Representacioren forma deempaquetamientode esferas

Avecesconvienedescribirlasposicionesatomicasen unared comosifueranesferas
empaquetadas

En2 dimensiones
La forma decolocarlasesferasde la formamascompactaposibleesconsimetriahexagonal




Tema 1: Soélidos cristalinos

Formasde empaguetamientode esferas

En3 dimensiones
Las dodormasde apilamientomascompactassolodifieren enla forma deapilamiento

Hexagonatompacta FC(cubicocompacto :
Secuencigleplanos X! . I . I | X Secuencialeplanos X! . /|



Tema 1: Soélidos cristalinos

Representacioren forma depoliedros

A menudoesnecesariocentrarnuestraatencionen el entornolocal decierto atomo o ion
Paraello, es muy util la representacionen forma de poliedros que en la mayoriade los

casossereducenatetraedrosy octaedros
Suelerrepresentarun atomo de metal en el centro, rodeadopor atomosno metalicos

Seunenconlineaslos no metalicosparaformar el poliedro.

Atomo de metal

Vista desde la arista

(B)




Tema 1: Soélidos cristalinos

Representacioren forma depoliedros

Octaedro

Vista desde arriba

(A)



Tema 1: Soélidos cristalinos

Representacioren formasde poliedros

Lasestructurascristalinassuelenrepresentarseale lassiguientesnaneras
Enalgunoscasos lospoliedrosestandistorsionadosn los materialesreales

Ejemplos

Tetraedrcs Octaedros

ReQ . Redcubica
Losionesde losmetalesde transicion
Renio 3d estanunidosa 6aniones

Fasé del cuarzo, SiQRedhexagonal
CadaSiunidoa 4atomosde O (sp)
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Difraccion y red reciproca



Tema 1: Soélidos cristalinos

Difraccion

Seinterpreta comola superposiciorde hacesde radiaciénelectromagneéticdras
interaccionarel hazoriginal conalgtiinobjeto.

Superposiciode ondas elhazresultantese hallasumandooshacessuperpuestos

Maximo de difraccion
- Si ladiferenciade recorridogd = a: 28y 35: 488 X C interferencia constructiva
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Minimo de difraccion
- Si gp=al2, 3k2, 52, 725 X C interferencia destructiva
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Tema 1: Soélidos cristalinos

Determinacionde laestructuracristalina Difraccion

Haz difractado

Haz incidente

Planos atémicos

N © © (hkl)
(4 \\ e/
¢ A\
\'%sen 0 € Py o o o o

o o o = P = o Haz no difractado

e 2 et

condicionde maximo de difraccion

S~

Ley de Bragg 2 ], sen=

Donded,,, esla distanciainterplanarentre planosde indice (hkl), d es el anguloentre el
hazincidentey el planoy aeslalongitudde ondade losrayosXincidentes



Tema 1: Soélidos cristalinos

Determinacionde la estructuracristalina Difraccion
Lastécnicasmascomunesparaobtenerla estructuracristalinason:

- Difraccion de rayeX (la mas comun, con diferencia)

- Difraccion de electrones (normalmente, en un microscopio electronico de transmision)
- Difraccion de neutrones

- Difraccionde rayos X (XRD)

Esla herramientade determinacionde estructuramasimportante.

Fuentesde rayosX las mas comunesson las lineasKy de Cr, Fe, Co, Cu, Mo 0 Ag
(longitudesde ondadiscretas)

Tambiénse puederealizarcon radiacionsincrotron laserde electronedibres fuentesde
generacionde armonicosaltos, X (longitudesde onda seleccionablepero muchomenos
accesibles)

Ventajasde XRD a) practicamenteno necesitapreparacionde las muestras b) es no
destructiva c) proporcionainformaciondel volumendel material (los cristalesabsorben
muy pocolosrayosX) d) dainformacionsobreposibledegradaciory/o tamanomediode
micro- o nanocristales

Desventajasde XRD a) Hacefalta una cantidad apreciablede material b) no es facil
obtenerresolucionespacialpuedehacerfalta un sincrotronparaello)




Tema 1: Soélidos cristalinos

Determinacionde laestructuracristalina Difraccion

Ejemplo de espectro de difraccion de ray¢sle una muestra en polvo

Haces difractados Haces difractados

ik

| Haz de rayosX
AT LR monocromatico
polvo
Patron de difraccion
(lineas o picos)
v
40 |
Haz derayosX
uestra en monocromatico
polvo

A partir de la ley d8raggy lasposiciones (angulosle los picos de difraccion, se obtiene

Intensidad

Ausenciasistematicagor sercentradaen caras(también
lasredescentradasen el interior o centradasen la base)
Ademas, los atomos presentes en el cristal también
puedencancelarciertasreflexiones(enKCJla{111})
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Tema 1: Soélidos cristalinos

Determinacionde la estructuracristalina Difraccion

- Difraccionde electrones(en microscopioelectronicode transmision)

Sebasaen queloselectrones(y restode particulastienen asociadainalongitud de onda
(principiode de Broglig

=0

P

a-long. onda, h cte. Planck p momentodelaparticula

Conenergiasapropiadasla longitudde ondaes FA C difracciénen cristales

Ventaja puedellegaratener altisimaresoluciénespacialmicro- y nanoestructuras)
Desventajasa) las muestrastienen que ser extremadamentefinas (unos 100 nm como
maximo) b) la teoria es mas complicada,debido a difraccionesmultiples c) se pueden

estropearmasrapidamentelasmuestrasgque conrayosX

Patron de difraccion
de electrones e un TE




Tema 1: Soélidos cristalinos

Determinacionde la estructuracristalina Difraccion

- Difraccionde neutrones

Sebasa,en que los neutrones(igualque los electrones)tienen asociadauna longitud de
onda(principiode de Broglie

Ventajas a) es a menudo capazde distinguir entre atomos dificiles de distinguir con
rayosX (sudispersionscattering no dependedel nimeroatdmico); b) sonparticulascon

spin e interactian con electrones, proporcionando informacion de las propiedades
magnéticasdel material.

Desventajasa) senecesitaun reactornuclear,
b) no poseeresolucionespacial

Reactor nuclear
http:// www.itn.pt



http://www.itn.pt/

Tema 1: Soélidos cristalinos

Redreciproca

Lastécnicasde caracterizacionde la estructura cristalinase basanen la difraccion Estas
tecnicasrepresentaniared reciproca

Ademas muchasde las propiedadesfisicasde los cristalesson descritasde la maneramas
sencillautilizando la red reciproca Por ejemplq las propiedadesde conduccioneléctrica
comoveremosen el Temad4, o laspropiedadegérmicas comoseveraenFis Est Sol I

Lared reciprocase construyea partir de lasredesde Bravaigdefinidasen el espacioreal). La
red reciprocaocupael espaciareciprocolespaciode lask, numerosde onda).

Sedefinea partir de lostres vectoresde traslacionde la red reciproca

. - . ) n
5 =2p ch 5 2p cﬂaﬂ % 2 gaﬁb
ab ¥) a(kgs a

Elfactor 2" no seindicaen cristalografiaPeroen Fisicadel EstadoSélidoesmuy conveniente




Tema 1: Soélidos cristalinos

Redreciproca

_>3_’ - ~ 3% -
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Propiedadede la redreciproca

- el productoescalade losvectoresde traslacionde lasredesdirectay reciprocacumple

ab b alazxz O©a=b@ ecbd

- cualquierpunto de la redreciprocaestadadopor el vector:

dondevy, V,, V; Sonnumerosenteros




