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Difraccion de
radiacion

Neutrones, electrones, Rx



Difraccion de neutrones, electrones y Rx

La longitud de onda A debe ser del orden de la separacidn interatdmica
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Difraccion de neutrones, electrones y Rx
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Difraccion de neutrones, electrones y Rx

neutrones
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Los neutrones se dispersan por los nucleos o por los momentos
magneéticos atomicos. Se pueden observar estructuras magnéticasy la
contribucion de los elementos livianos en las estructuras cristalinas .



Difraccion de neutrones, electrones y Rx

electrones

Usando la masa del electrdén

2 234 \2
E:zl(zj ~ ; 9‘#11 = [662160)(1})0 j J~2.41x107"J ~151eV
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Los electrones interactuan fuerte e ineldsticamente con los electrones
del material, por lo que s6lo puede analizarse una zona muy superficial

del mismo.
Para lograr observar espesores de algunas decenas de nm hacen falta

electrones mucho mas energéticos:

E~15x10%eV = 4 ~2.6x10° A

Ello da lugar a que la difraccion sea mucho mas dificil de observar: ocurre
a angulos mucho menores.



Difraccion de neutrones, electrones y Rx

Rayos X

he  6.62x107* x3x10°

P et J=2x107°J =1.2x10%eV

E=hv=

Los Rx se generan frenando un haz de electrones al incidir sobre un
blanco material. Los electrones se aceleran a través de una diferencia de
potencial V_, entre catodo y anodo.
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Difraccion de neutrones, electrones y Rx

Rayos X
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Cuando los electrones tienen suficiente energia pueden arrancar
electrones de las capas mas internas de los atomos del blanco. El llenado
de los huecos por electrones atdmicos de niveles superiores da lugar a
picos estrechos de radiacion caracteristica.



Difraccion de neutrones, electrones y Rx
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Difraccion de Rx
Ley de Bragg (1913)

ACB = 2d sin®

Condicién de interferencia
Diferencia de camino (ACB) 2d sin@ =nA  constructiva entre ambos rayos

dispersados



Difraccion de Rx

Ley de Bragg (1913)
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Ejemplo paran =2



Difraccion de Rx

Si agregamos un plano intermedio de atomos idénticos con un
espaciado d/2 (por ejemplo en el centro de las celdas)

ACB = 2d sin®

Cuando se cumple la condicion de interferencia constructiva para el
sistema original (sin los planos extra)

2dsmbl=A1

Hay un efecto entre un plano “negro” y uno “rojo” dado por
2d'smO=A/2

Que extingue la linea de difraccion.



Difractometro 0 - 20

Brogg Brentano Z-THETATHETA Setup

letector |'I !

Recelving
st
soller
sllt

Scetter
slt
—_—
Soller
Takcp=—os § sl -
ohgle Forusing
. [ crcle
ey Scatter
tube

[iverge nt st

250 me

ano* 2-THETA

|
A00* THETA <OMELaY |I



Red reciproca

Difraccidn de una estructura fcc
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Al, Ca, Ni, Cu, Pd, Ag, Sr, Rh, Ir, Pt, Au, Pb



Red reciproca
Difraccion de una estructura bcc

lsample identification: BCC Iron 15-Jun-1999 17:37
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Difraccion de Rx

Formulacion de Laue: Cada punto de la red puede dispersar la
radiacion incidente con la misma frecuencia en todas las direcciones.

Onda
plana
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dsind=d-é¢ dsin@=d-é'
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dsin@ +dsind'=d - (¢ —¢')

Dispersion elastica



Difraccion de Rx
Formulacion de Laue

En cualquier direccidon espacial donde haya interferencia
constructiva se observaran picos de intensidad.

Collimator Photographic
film

monocristal



Difraccion de Rx

La diferencia de camino para las radiaciones dispersadas en
la direccién es:

—

dsin€ +dsinf'=d - (¢ —¢')
La condicién para interferencia constructiva es:

—

d-(é—e')=nl
28

3.(;;_;9):”27%:2@

En lugar de considerar solo dos dispersores buscamos la
condicion para la interferencia constructiva de todos los
puntos de la red de Bravais ubicgdos en las posiciones

?m . (]; — ]gv): dm =S Condicion de
Laue



Difraccion de Rx

| aue spots for electron diffraction from a

single tungsten crystal




Difraccion de Rx

Difraccion de Laue

smohnocristal
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Red reciproca

El concepto de red reciproca no sélo es importante en cristalografia,
sino también en el estudio de la estructura de bandas electrénicas,
los espectros de vibraciones de red, etc. Practicamente esta
subyacente en toda la fisica del estado sdlido.

Es natural inferir que en cualquier propiedad microscopica del
solido se veran reflejadas las simetrias del cristal, en particular la
simetria traslacional.

—

La red reciproca K se define mediante la expresion:

oK 1 unidades [K |=m™

—

Donde ¢, es lared “directa”

> —

t =ma+m,b+myc

Veremos que la red reciproca K esta compuesta de las direcciones en las
gue aparecen los maximos de difraccion (interferencia constructiva)



Red reciproca

Los vectores de la red reciproca pueden expresarse mediante
vectores primitivosg* p* ¢ *
b b

—

K . =m'a*+m,'b*+m,'c*, {m," enteros

|
. b x¢ — CxXa ixb
a.( xc) a ( xc) W)
Donde a,b,c son los V = Volumen de
vectores primitivos de la red celda de la red

directa directa



Red reciproca

K1
Consistencia con la definicion de la RR el "= 1

—

K -t = (ml'c_i*+m2'b *+m3'5*)' (mlc_i+m2b +m35)
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Usando las expresiones para a*,b*,c*
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Red reciproca

En el caso de ejes ortogonalgedes cubicas, tetragonales y
ortorrombicas)

a=LF=y=x/2
e o bxE Te_n CXd ., dxb
a*—27za (l;xc) b 2ﬂ5-(l;x5) e (I;x )

Se llega a una relacion simple entre los modulos de los vectores de ambas redes

g = 2% pr = 27 o
a b c
y se verifica .
i Tow T —w s (27[)
a*/la, b*/Ib; c*//c Ve=-——



Red reciproca

Regresamos a la formulacion de Laue. La condiciéon de interferencia
constructiva

ei(/;—/;');m :1
equivale a

k—k'=K k —k'=vector RR

m
entonces

F=k-K,=>W\=0k-K,f=k+K2-2k K,

Teniendo en cuenta

K== & = (¥
Arribamos a ]; . ]_{m — lanfz

2

La componente de k a lo largo de K, debe ser la mitad de la longitud de K__.



Red reciproca

i -~ - - ~ = 1
Las expresiones P Km k. Km _ EK;

Corresponden a la siguiente representacion geomeétrica

La condicion de Laue establece que la punta del vector k debe yacer sobre
el plano bisector de K .. Estos planos son los planos de Bragg.



Red reciproca

Es comun llamar

h=m';k=m,";[=m,’;

y expresar K como

thl =ha* —I—kl; *+lc * (h,k,l indices de Miller)

veamos ahora a que nos lleva la expresion —
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Red reciproca

Seguimos

27| = 1y~ 2
T‘thz‘cos¢ = E‘thz‘
cos¢ =sinéf
Ehk, %& plano de 4 . =
Bragg hkl - Smo= ‘thl‘
Y
condicion de Bragg 1 = ilﬂ sin @
nA=2dsing@ ‘thz‘
_ 27
Ky =




Red reciproca

Concluimos entonces
que

hkl

planos de

d g Bragg hkl

Los modulos de los vectores de la red reciproca son inversamente
proporcionales a las distancias entre los planos difractores de la red
directa. Estos planos se designan por los indices de Miller 4, k, 1.



Fin clase 2



