Anexo al Problema 6 de la Guia 2

En el problema resuelto ayer describimos las tres estructuras del problema (BCC, FCC y diamante)
por medio de una red ctibica simple (5C) mdas una base, escribimos el factor de estructura, hallamos
las ausencias sistematicas o puntos de la red reciproca que anulan el factor, y calcularon los angulos
que corresponden a maximos de intensidad para discriminar cudl de las muestras es cada estructura
cristalina.

La pregunta que les hago es: ;qué pasaria si hubieramos descripto la estructura del diamante de
otra manera?

Como saben la estructura del diamante se forma por medio de dos redes FCC desplazadas a lo largo
de la diagonal principal de la celda convencional de una de ellas. En vez de usar una red SC con una
base de ocho atomos podria haberla descripto por ejemplo de la siguiente forma usando una red FCC
de base biatémica:

DIAMANTE = FCC + {d1 = 0; d; = Z(f( +9+2)}

La red reciproca (RR) de una FCC de pardmetro de red a es una BCC de pardmetro 47”. En particular,
tomando como vectores primitivos de la FCC directa: a1 = §(§+2), a2 = 5(8+2) y a3 = 5(X+9),
los vectores primitivos de la red reciproca BCC serdn by = 21 (- +9+2), by = LIk -9 +2)y
bs = 2£2(%+§ — 2). Estos vectores satisfacen a;.b; = 277 5;;.

Como la intensidad es proporcional al médulo al cuadrado del factor de estructura, i.e. Ix o |Sk|?,

los vectores de la RR tales que el factor se anule no contribuyen a la intensidad; se suele hablar en estos

casos de extinciones o de ausencias sisteméticas.

Notando que las posiciones de los dtomos de la base pueden escribirse segin d1 = 0y d2 =
1&x+y+2) = }L(al + az + a3), dado un vector genérico de la RR como K = hby + kby + Ibs 1 el
factor de estructura estard dado por:

2f  ,h+k+1 = miiltiplo de 4
Sk=Y fie®h = f1+e 20 =1 4i  h+k+1 = impar
/ 0 , h+k+1 = par no miltiplo de 4
donde sumé sobre los dos d&tomos de la base que al ser del mismo tipo (carbono) tienen el mismo factor
de forma atémico f y usé que a;.b; = 27 J;;.
Luego contribuyen a la intensidad vectores con indices de Miller (1 00),(111),(210),(211) -0

ITambién suele usarse G para denotar vectores de la RR, como vimos hace dos clases.



equivalentes- y demads, y no lo hacen vectores como los de indices (2 0 0) y (1 1 0) que tienen indices de
suma par no multiplo de 4.
En la experiencia de Debye-Scherrer (muestra en polvo) los angulos de interferencia constructiva

estdn dados por la condicién de Bragg que escribo como

2dsen(§) —m)\<:>2|?<—7;|sen(¢) :m)M:)sen(%) = 4L7T|K| (1)

y estan indexados por los indices de Miller de los vectores de la RR que no anulan el factor de
estructura. Ordeno cuatro de estos tltimos de manera que su médulo sea creciente:

K100 = by = [Kigo| = 25v/3 = sen(#0) = A [Kqgo|

K211 = 2by + by + by = [Kona| = Zv/8 = sen(32) = £ [Kou|

K210 = 2by + bz = |Kaqo| = 22V/11 = sen(@) = £ Koo

K220 = 2b1 + 2bs = |Ka10| = 27”\/E = sen(@) = ﬁ|K220|

Asi, usando (1),

sen(¢2211 ) _ [Kom| _ __ sen( (B
sen(2100) — [Kioo sen( T
sen((pzT) Koto| _ sen( 8
sen( 471200 ) KlOO TS
5
53”(4)27220) Kazo| _ /
sen(2400) — [Kioo sen( 428
por lo que conﬁrrnarnos una Vez mas que la muestra C corresponde a la estructura del diamante.

¢) Si la estructura de diamante fuera reemplazada por una blenda de Zn con una
celda unitaria de la misma medida, ;ja qué angulos se observaran ahora los primeros

cuatro anillos?

La blenda es un material compuesto por sulfuro de zinc; lo que cambia ahora es que tendremos una
base constituida por estos dos dtomos (azufre y zinc):

Blendade Zn = FCC + {dl = 0(S); d2 = (8 + 9 +2) (Zn)}

Estos atomos diferentes tienen factores de forma atémica distintos pues f ~ z donde z es el nimero

atomico. En consecuencia el factor de estructura puede escribirse segtn

Sk = Zf] le] _ fS+one% h+k+l))

Como éste no se anula nunca, ninguna extincién ocurrird y en este caso contribuyen a la intensidad
todos los vectores de la RR; esto es, los de indices de Miller (1 0 0), (1 1 0), (1 1 1), etc, tal cual como

vimos en el ejercicio del NaCl que resolvimos en clase.




