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Solidos cristalinos

Red de Bravais (RB)
1) Arreglo infinito de puntos discretos que se ve exactamente igual desde cualquiera de los puntos de la red.

2) Todos los puntos R tal que R = n,a, + n,a, + nzas (v ny, ny, n3 € 7)
a,, a,, a3 — Vectores linealmente independientes (vectores primitivos -VP-) que generan la red.

Numero de coordinacion (NC): Es el nimero de primeros vecinos de un punto de la red.



https://www.salve-project.de/
https://www.knmf.kit.edu/TEM.php
http://www.microscopy.cz/html/2487.html

Repaso

Redes de Bravais en 2D
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Repaso

Celda primitiva (CP)

Volumen del espacio que al ser trasladado a traves de todos los CPp
vectores de la RB llena el espacio sin gue haya ni superposiciones ni (FCC)
vacios. Contiene exactamente un punto de la red.

Celda de Wigner-Seitz (WZ)

Es una CP que no depende de los VP elegidos, y mantiene la

simetria de la red. Para un punto dado, es la region del espacio que Ce::dgc\:NZ

Se encuentra mas cercana a ese punto que a cualquier otro de la red. ( )

Celda unidad (CU)

Celda unidad convencional o celda unidad (CU): Volumen del cU cibi
espacio que al ser trasladado a traves de un subconjunto de vectores (FCCL:ICI)C& J
de la RB llena el espacio sin que haya ni superposiciones ni vacios.




Repaso

Estructura cristalina; Red con una base

Todos los puntos R tal que R = n @, + n,a, + nzas + d;, Vny,ny, ns €Z {d;} ={dy, dy, ..., dy}.

Cs*

RB + base (descripcion
del arreglo de elementos
-atomos/iones/moléculas-
dentro de una CP).

Diamante Cloruro de Cesio

Empaquetamiento compacto
Apilamos pequefias esferas rigidas (“atomos’) que se atraen e intentan acercarse lo maximo posible.

HCP B FCC
(...ABABAB...)| [ (...ABCABC...)




Red reciproca: Relacion con planos de la red directa

Planos de la red

Ejemplo: Planos en una SC
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Difraccion de rayos X

Formulacion de Braqg Formulacion de von Laue

Plano de Bragg
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Interferencia constructiva: 2dsen = nA,n € Z (A < 2d)
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Un haz que contenga
un rango de longitudes
de onda daria lugar a
PY multiples reflexiones.




Difraccion de Rayos X: Construccion de Ewald

Construccion de Ewald (espacio k)




Difraccion de Rayos X: Construccion de Ewald

Construccion de Ewald (espacio k)




Difraccion de Rayos X: Metodo de Laue

Meétodo de Laue

1 <A<
];0 = 27Tﬁ//10

El = 27Tﬁ//11

https:{/www.xtal.iqfr.gsic.es

10


https://www.xtal.iqfr.csic.es/

Difraccion de Rayos X: Cristal rotante

Meétodo del cristal rotante

Se utiliza un haz de rayos X monocromatico y se rota continuamente al cristal.
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+— Deteccion

Eje de rotacion

Se producen reflexiones de Bragg cuando puntos de la RR intersecan la superficie de la esfera.
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Difraccion de Rayos X: Factor de estructura

Ejiemplo: BCC como SC con una base / Como se entiende en el espacio real?
s _{2, h+k+lpar}
K=10, h+k+limpar

. (100)
K = (2n/a)(hX + kJ + [2)

a / i Ocurre interferencia destructiva
d entre los planos determinados por
® /_// // los distintos elementos de la base.
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Difraccion de Rayos X: Factor de estructura

Ejemplo: Estructura de diamante

(a, = (a/2)Z +9) by = (2n/a)( + 2 - %)
L@y =@/2)E+2) —5 5 b, =@r/a)¢+%—9)
(@3 =(a/2)§ +2) by = 2n/a)(% + 9 - 2)
d, =0
d, = (a/)ER+ 9+ 2)

—> K =hb; + kb, +lb; = 2r/a)[(k+1—hE+(h+1—-k)P+ (h+k—DZ]

n
i > Ao o T
S = z elKdj — 1 4 elK'Z(x+y+Z) -1+ elf(h+k+l) — 1 4 jhtktl =

j=1

141 h + k + [ impar

2, h + k + [ doble de n° par
0, h+ k + [ doble den®impar
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Resumen

« Definicion de red reciproca (RR). La RR es una RB.

* Propiedades de la RR (VP, volumen de la CP, RR de la RR)

» Zonas de Brillouin

* Relacion entre RR y planos de la RD (teorema, indices de Miller)

« Difraccion de rayos X (formulaciones de Bragg y von Laue)

» Construccion de Ewald y algunos metodos de DRX

* Factor de estructura y de forma o«
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