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Introduccion

Dispersion elastica, potencial central

Consideremos una onda plana incidente que es dispersada de

manera elastica por un potencial central.
La forma asintotica de la funcion de onda,

lejos del centro dispersor es: =
I|bres)

—

La dispersion ocurre para estados de energia posmva



Solucion

Ecuacion de Schrodringer
La funcion de onda ¥(r,t) = o(r)e *¥4/" que supondremos
estacionaria, verifica la ecuacion de Schrodringer,

{ ;;VQ +V(r )LQ(kQ) = Eo(r). 3

5 y definiendo V' (r) = -

Recordando que E = —U(r) se

obtiene la

Ecuacion de Helmholtz inhomogénea

(vz T kQ) p(r) =Up(r). Solucion homogénea: elkr



Solucion

Solucién particular, método de Green

La funcion de Green cumple (V* + k%) G(r) = 4(r).
Asi cualquier funcion del tipo

p(r) = e** + /dr’G(r — U (r")p(r")

es solucidn de la ecuacion de Helmholtz inhomogénea.
Para esta ecuacion la funcion de Green es

1 e:I:z'k'r'

G(r) = —

A7 7r



Solucion

Aproximacion de Born

Podemos resolver la expresion para la funcion de onda de
manera iterativa. Esquematicamente:

= o+ GUp = o+ GU(pg + GUyp) =
= o + GUpg + GUGU (g + GUp) =
= g+ GUpo + GUGU pg + GUGUGU pg + . ..

La aproximacion de Born es tomar hasta el término lineal en U.

w ~= o+ GU g



Solucion

Aproximacion de Born

Interpretacion del desarrollo: perturbaciones en el nimero de
eventos (interacciones).
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Solucion

Primer orden

A primer orden en el desarrollo de Born, la solucion que
buscamos es:

1 ez’k|r—r’|

1k z /
= —— | d
plr) =e 41 ’ r — 1’|

U(r/)eik-r’

Veamos la forma asintotica

r> L

r' <L ;




Solucion

Primer orden

A primer orden en el desarrollo de Born, la solucion que
buscamos es:

1 6ik|r—r’|

1k z /
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plr) =e 41 ’ r — 1’|

U(r/)eik-r’

Veamos la forma asintética
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Solucion

Primer orden, solucidon asintotica

Reemplazando

1 eik’r

p(r) = e — {4— /dr’e_ik/'r/U(r/)ez'k.r’}
(s

r

Definiendo la “amplitud de dispersion” (scattering amplitude)

1 . / /
Fu0.6) =~ [ arU@)e

T

tenemos

ezkr

p(r) = e + fr(0, ¢)

T



Solucion

Interpretacion

En general, es conveniente definir el vector de onda incidente
A\ - r .
k = kZ y el vector de onda dispersadok’ = k-, de igual

r
modulo y cuya direccion esta dada por los angulos (6, ¢).

El “vector de scattering” se define como la diferencia
q=k' -k

0
lq| = |K' — k| = 2ksin§




Solucion

Interpretacion

Por otro lado, la amplitud de scattering es la transformada de
Fourier del potencial:

2m

-2 [ arvaerar = Vi)

La amplitud de scattering esta vinculada a la seccion eficaz

0(97 ¢) — ’fk(ea ¢)‘2



Solucion

Interpretacion

El desarrollo es general, valido tanto para particulas como para
el campo electromagnético (caso escalar, Kirchoff).

Funcién de onda ¥(r) Campo eléctrico  u(r)
Potencial Ul(r) Densidad carga p(r)
Ec. (V2+E5)U =U0 Ec. (V2 +k%)u = pu

fla) =F.T.(V) f(a) =F.T.(p)



Potencial periddico

¢, Qué sucede cuando el estudiamos la estructura de un cristal
por difraccion de Rx?

V(r) = V(r+R)

2 .
fla) = —47:;;2 dr'V(r')e " —r' =r+R
2m —iqr —i Cia.
T Anh2 drV(r + R)e " 9Te TR = f(q)e 4R

= f(a) (1 —e"4%) =0



Condicion de interferencia constructiva

iES equivalente a pedir que el vector de onda pertenezca a la

RR!
edR =1 «— q - R=2mr —|q=K
Factores en la TF del potencial ’red/de Bravais
Vie)= ) o(r-R)=v(r)® » §F-R)
REcRD RERD



Difraccion de Rx

La intensidad detectada es el mdédulo al cuadrado (se pierde la

fase):
s v o) [ ¥ oox)
RERD R’€RD
2
=|f@ Y eI =|f(q)f| Y ea®
R,R’'cRD - /\RERD I

Difraccion Interferencia



Cristales

Red de Bravais con base

En el caso de que el cristal necesite una base para describirlo,
la posicion de los atomos se escribe comor = R + v.

Z 6z'q-R_> Z 6z'q-(R—I—V)

RcRD R’'cRD
vEbase
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Atémico Geométrico = | S|
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Factores de estructura



Cristales

Red de Bravais con base

El caso mas general es el que corresponde a un cristal
poliatdbmico. En ese caso, ademas de la base, el factor atbmico
no se puede factorizar:

Ha)oc| p e B 1 ) fulqe ™

ReRD vEbase




Métodos experimentales

Condiciones de interferencia

Dada la teoria general que estudiamos, es claro que para
entender la figura de difraccion de Rx (e inferir la estructura del
cristal) debemos considerar dos cosas:

* Los picos de interferencia que se general por la red de
Bravais.

 El factor de estructura (geométrico) que puede generar
“extinciones” de algunos picos del item anterior.



Métodos experimentales

Condiciones de interferencia

* Los picos de interferencia que se general por la red de
Bravais.
Historicamente hubo dos formulaciones:

- Bragg: ecuacion de la red

n\ = 2dsin(6)




Métodos experimentales

Condiciones de interferencia

* Los picos de interferencia que se general por la red de

Bravais. /

Historicamente hubo dos formulaciones: b

—
> Von Laue: vector de scattering ?%Riﬁ“ﬂ
' k
/ \/rf">‘

Ademas (utilizando que —K también esta en la RD):

k) =k -K) = k*=k -2k -K+ K= (K| = |k|)

~ 1



Métodos experimentales

Construccion de Ewald

* Los picos de interferencia que se general por la red de
Bravais.




Métodos experimentales

Métodos

 Método de von Laue: incidir con un espectro continuo en un
rango acotad de frecuencias. Es utiliza principalmente para
determinar la orientacion de la muestra.




Métodos experimentales

Métodos

* Método del cristal rotante: monocromatico, pero el cristal
puede rotar alrededor de un eje.




Métodos experimentales

Métodos

 Método de Debye—Scherrer: monocromatico, muchos
cristales en polvo (o muestras policristalinas). Es analogo a
rotar los cristales en todas las direcciones posibles.

Fijando en vector incidente, cada

vector reciproco de modulo menor Debye—Schemrer

que 2k genera un cono de

apertura 26, tal que

K = QkSinQ
2




FIn de |la clase

iMuchas gracias!



