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Por qué Rayos X?
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Generacion de Rayos X




Electronic Transitions of the Emission Lines
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Materia Cristalina

Materiales Cristalinos:

Aquellos materiales solidos cuyos elementos constitutivos se repiten de
manera ordenada y cuya distribucion en el espacio muestra ciertas
relaciones de simetria.

k) Pedyerystalline fe) Crystalline
Completely ordered Entire solid is made vp of
in segmeris atoms In an orderly amay

Materia Cristalina




. Celda Unidad
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Vectores Traslacion
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Sistemas Cristalinos y Reticulos
de Braval
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Simetria y Grupos Puntuales

Existen 32 grupos puntuales:
Resultan de combinar distintas operaciones de simetria:

« Sin traslacion

* Generando un numero finito de elmentos

Point group 43m
The Tetrahedron

N 230 Grupos
" Espaciales
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Microscopia vs. Rayos X
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Experimento de Difraccion

10,000-
40,000 volis

Lead
Crystalline solid screen

o Spot from incident beam
' \\ Spots from diffracted X-rays -
I Photographic plate
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Difraccion de Rayos X (1)

natchent
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Constructive intedfergnce
when

ni = 2d sin 8
Bragg's Law

ni=2dsin@ "=

Experimento de Difraccion

Detackor

Colimalors
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Experimento de Difraccion
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Difraccion de Rayos X (1)
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Difraccion de Rayos X (1)

31-1934 Quality: CH4NZS

CAS Mumber 62566 Thiaurea

Malecular Weight 7612 Ref Mat. Bur. Stand. [U.5.] Monagr. 25, 17, 83 (1980

Wolume[CD] 36031 N

D 1.403 Cim: '

Sys: Orthorhombic % =

Lattice: Primitive B

S.G.: Pnma [B2) TE =

Cell Parameters: 2= =

a 7664 b 8559 c 5492 w | H | @

N B ¥ ] [N T T

1 1 1 .

S5/FOM: F30=76(.0081. 49) 0 10 a0 a0 40 a0 2

#cor 0.91

Rad Cukal | Intf - h k 1|28 Intf h k|| 28 Int-f

Lambda: 1.540538 19.196 9 011|338 1131 |56 N

Filter: Graph 19.845 70 1 001 |38.83% 9 301 52271 3

d-sp 20737 100 0 2 0 |39.348 3 2 30 |53429 1
23181 B0 2 0 0 |41.786 7 21 2 |54.288 1
25.443 55 210 |42215 2 040 |55.062 <1
28.383 65 2 01 |427@ 5 2 31 |558% 4
28.880 B5 12 1 |44439 8 321 |56.230 2
30.262 2% 211 |47.089 141 41 |56710 3
31.306 45 2 2 0 |47.400 5 4 00 |58.699 3
32570 8 002 |48.702 9 2 40 |59.000 4
35.423 0031|4387 8 312
36.267 0 11 2 |50968 7013
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Reticulo Reciproco

L bx¢ s Cxa . axb
é-(bxé) a- bxc) é-(bxé)

Esfera de Ewald (I) s

Fuente de RX

Esfera de
Ewald

X soAey ap 10193187

Reticulo ™. . , E

Reciproco




Esfera de Ewald

NuUumero de Intensidades

Las posiciones de los picos de difraccion depende Unicamente
de la celda unidad.

Entonces la cantidad maxima de picos a medir sera funcion
del tamafio de la celda unidad y de la longitud de onda
utilizada en el experimento.

N_327z' Vol.\ Vol. foy =1.5418 A
== TF =33 = Ao =0.7107 A

V=400 A’ = N, ~3657 N, ~37340
V =125000 A’ = N, ~2E6 N, ~IE7

16



* Factor de Estructura atémico

Difraccion de Rayos X (Il)

Difraccion |

)= JIf o() ey 7]

volumen

0 02 04 06 08 10 12
{sin /2

Difraccion de Rayos X (Il)

» Factor de Estructura

Fyy= J-J.J‘ f 12an

celda unidad

27zr-§:27z(xh+yk+z|)

hkl _ J‘J‘J‘ ,Y, 12n(xh+yk+zl) dv

celda unidad

0 (X,y, ) Z Fhk1 -i 2m(xh+yk+zl)

hkl
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Difraccion de Rayos X (Il)

* Factor de Estructura Difraccion Il |
hkl J‘ J' J‘ X Y, Z (xh+yk+zl) dv

celda unidad

_ i 2n(xhrtyke+21)
Fia Zf (6) e
F= ‘Fhkl ‘ el. I v

L=k <E2 > L=k <Fh2k1 >

,O(X,Y,Z) = Z‘Fhkl

hkl

i 1 27:( xh+yk+zl)

Difraccion de Rayos X (Il)

e Resumen

*Conociendo p(F) podemos obtener el
patron de Difraccion

*Solo con |, no podemos obtener directamente p(F)

,O(X,y, )— Z‘Fhkl

hkl

Problema de las Fases

i 1 27:( xh+yk+zl)
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Importancia de las Fases é
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Métodos de Resolucion Estructural

Yo, (X,y, Z) _ Vl Z B o’ 2m(xhyke+21)

hkl

| | Procede de las intensidades |Fhkl|oc L

( ) Hay que asignar estos valores

*METODOS DIRECTOS
*PATTERSON (ATOMO PESADO)

P (u,V,W) _ Z ‘Fhkl ‘2 e-i 2n(uh+vk+wl)

hkl

Ej. Funciones de Patterson

Patterson Cu-Cu and Crystal

map Cu-S vectors structure
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