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Difracción de rayos X

Formulación de Bragg
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Un haz que contenga

un rango de longitudes

de onda daría lugar a

múltiples reflexiones.
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Plano de Bragg
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Formulación de von Laue
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2𝑑𝑠𝑒𝑛𝜃 = 𝑛𝜆, 𝑛 ∈ ℤInterferencia constructiva: (𝜆 ≤ 2𝑑)



Difracción de Rayos X: Factor de estructura

𝑆𝐾 =
2, ℎ + 𝑘 + 𝑙 par
0, ℎ + 𝑘 + 𝑙 impar

ഥ𝐾 = (2𝜋/𝑎)(ℎො𝑥 + 𝑘 ො𝑦 + 𝑙𝑧)

2𝜋/𝑎

¿Cómo se entiende en el espacio real?

(100)
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Ejemplo: BCC como SC con una base
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Ocurre interferencia destructiva

entre los planos determinados por

los distintos elementos de la base.



Difracción de Rayos X: Factor de estructura

Ejemplo: Estructura de diamante

ҧ𝑑2

𝑎

ത𝑎1 = 𝑎/2 ො𝑥 + ො𝑦

ത𝑎2 = 𝑎/2 ො𝑥 + Ƹ𝑧

ത𝑎3 = (𝑎/2)( ො𝑦 + Ƹ𝑧)

RR

ҧ𝑑1 = ത0
ҧ𝑑2 = 𝑎/4 ො𝑥 + ො𝑦 + Ƹ𝑧

ҧ𝑑1 = ത0

ത𝑏1 = (2𝜋/𝑎) ො𝑦 + Ƹ𝑧 − ො𝑥

ത𝑏2 = (2𝜋/𝑎) Ƹ𝑧 + ො𝑥 − ො𝑦

ത𝑏3 = (2𝜋/𝑎)(ො𝑥 + ො𝑦 − Ƹ𝑧)

ഥ𝐾 = ℎത𝑏1 + 𝑘ത𝑏2 + 𝑙ത𝑏3 = (2𝜋/𝑎) (𝑘 + 𝑙 − ℎ)ො𝑥 + (ℎ + 𝑙 − 𝑘)ො𝑦 + (ℎ + 𝑘 − 𝑙) Ƹ𝑧

𝑆𝐾 = 

𝑗=1

𝑛

𝑒𝑖
ഥ𝐾∙ ത𝑑𝑗 = 1 + 𝑒𝑖

ഥ𝐾∙
𝑎
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ො𝑥+ ො𝑦+ Ƹ𝑧 = 1 + 𝑖ℎ+𝑘+𝑙 =

2, s ℎ + 𝑘 + 𝑙 doble de n° par
1 ± 𝑖, ℎ + 𝑘 + 𝑙 impar
0, s ℎ + 𝑘 + 𝑙 doble de n° impar

= 1 + 𝑒𝑖
𝜋
2 ℎ+𝑘+𝑙
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Difracción de Rayos X: Construcción de Ewald

Construcción de Ewald (espacio k)
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ത𝑘𝑂

Difracción de Rayos X: Construcción de Ewald

Construcción de Ewald (espacio k)

6



Método de Laue

ത𝑘0𝑂 ത𝑘1

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

ത𝑘
ത𝑘0 = 2𝜋ො𝑛/𝜆0

ത𝑘1 = 2𝜋ො𝑛/𝜆1

Difracción de Rayos X: Método de Laue

𝜆1 < 𝜆 < 𝜆0
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https://www.xtal.iqfr.csic.es/


Método del cristal rotante

Se utiliza un haz de rayos X monocromático y se rota continuamente al cristal.

ത𝑘𝑂

ത𝑘

Cristal

Detección

Eje de rotación

Se producen reflexiones de Bragg cuando puntos de la RR intersecan la superficie de la esfera.

Difracción de Rayos X: Cristal rotante
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Resumen

• Difracción de rayos X (formulaciones de Bragg y von Laue)

• Construcción de Ewald

• Métodos de DRX

• Factor de estructura

• Factor de forma
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