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I. INTRDDUCCIDN. 

Dentro de las ~plicaciones de la di+racción de los rayos X, 

la determinación precisa de los parámetros de la red es un~ de 

las mas importantes. Esta aparece, por ejemplo: a) cuando s@ 

estudian soluciones sólidas, ya que los parámetros de red de 

una solución sólida varían con la concentración del soluto, b) 

para determinar coeTicientes de expansión térmica, al medir 

los parámetros de red como una función de la temperatura, etc. 

Comónmente, los cambios que ocurren en los parámetros de red 

son muy pequeños y se hace necesario efectuar la determinación 

de estos con la máxima precisión posible. 

Los cálculos necesarios para determi~ar parámetros de red 

con una alta precisión requieren siempre de un proceso p~evio 

denominado 11 indexación 11
, que consiste en la determinación de 

los índices de re~le~ión que corresponden a cada una de las 

refle:<iones observadas en el patrón de difracción y, simultá -

neamente, en la identi+icación del sistema cristalino al que 

pertenece la muestra que se estudia. E~tc procoso,con frecucn-· 

cia, es muy lab~rioso y de ordinario, requiere del uso de un~ 

computadora, especialmente cuando se analizan muestras cri~t~ -

linas que pertenecen a sistemas cristalinos de baja simetría. 

La importancia del tema ha dado origen a una gran cantid~d 

de trabajo desarrollado al respecto, por ejemplo, los trabajos 

de P. ~cherrer en 1918 para indexar +otografías de polvos de 

cristales con simetría cúbica, de M. U. Cohen , quién apli-·· 

cando ~l método de minimos cuadrados en 1934, desarrol16 un 

mét~do para la determinación de parámetros d~ red, de R. HQsS 
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(1948), T. Ito (1949) quienes desarrollaron diferentes métodos 

para inde:<ar patrones de polvos. Basándose en estos métodos, 

y/ó en el método de Cohen, varios autores han desarrollado al··· 

goritmos de cálculo y programas para computadora, para eTec -

tuar la indexación de patrones de difracción de polvos y/6 el 

cálculo de parámetros de red de una manera automática, desta -

candose, por su sencille~, el método para inde~ar patrones de 

polvos desarrollado por o. Taupin y A. Guinier en 1966. 

El objetivo del trabajo que a continuación se presenta, es 

el de crear, en el Laboratorio de Rayos X del Instututo de Fi­

sic~ del~ U.N.A.l·l., un programa de computo que permita e~ec 

tuar, de una manera confiable, relativamente simple y rápida y 

económica, trabajos de determinación del sistema cristalino, 

·la red espacial (red de Brava.is), l.a asignación de índices de 

reflexión y, en especial, el cálculo preciso de los parámetros 

de red en muestras cristalinas conocidas Cde dos fases crista-

1 inas máximo> 6 desconocidas puras Cde una +ase cristalina con 

una mínima concentración de impurezas>. 

Se ha escogido a la técnica de polvos de Debije-Schcrrer 

para la detección df=> !~~ h.:;.;::a:;; UiTractados por ser particular-· 

mente e~iciente para det~rminar parámetros de r~d con una alta 

precisión,ya que con el equipo más modesto es posibls alcarizar 

precisiones desde 1 parte en 1,000 hasta 5 ~artes en 10,000 y 

utilizando eqLtipo sofistificado, es posibl~ alcan=ar valor~~ 

con precisión de hasta 5 partes en 100,000. Por otra parte.~, el 
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aparato empleado es relativamente barato, y la técnica es fá 

cil de dominar en roco tiempo. Por considerarlo con10 ~l mas 

sencillo, dentro de los métodos sistemáticos y con~iables par~ 

indexar patrones de polvos, se utiliza el método de Taupin pa­

ra efectuar la inde:,ación de l~s líneas del patrón de difrac 

ción. Los errores estoc~sticos,al determinar los parámetros de 

red,son tratados mediante el método de mínimos cuadrados de 

Cohen, ya que es un método muy confiable y relativ~m~nte ~im 

ple. Los errores sistemáticos son tratados analíticamente me 

diante la -función de e}:trapolación de Nelson-Riley.ya qu~ est~·. 

función permite utilizar, con confianza,información provenien­

te de ángulos de difracción "teta" de hasta 30° • El progr¿,\m¿ 

esta escrito en lenguaje BASIC para aplicarse en una •::omput-.d -· 

drra BURRDUGHS B7000/B6000 Series. Se escogió esto máqui11a, 

··ebido a SLt rapidez de procesamiento y a que on la U.l,: .. A.l'-J. st= 

posee una gran cantidad de terminales para ella. El programa 

se ha desarrollado para aplicarse a todos los sistemas crista-

1 inos, excepto al triclinico, ya que es ol que menos simetrias 

y mas nóntero de incógnitas posee. 

Para poder comprender mejor el problema de la inde::ación de 

patrones de diTrac~ión por polvos y el cálculo preciso de pa 

rámetros de red, mediunte la técnica de Debije-Scherrer, se 

presenta primero, en este trabajo, los Tundam~ntos de la cris­

tal ograT ia geométrica y de la diTracción de los r~yos X por 

cristal es desde un punto de vi. sta geométri c:o, y se e;~pl 1 ca c·l 

método de polvos de DebiJe-Scherrer y su aplic~ción ~r1 l~ idcn·-
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ti+icación d~ sustancias cristalinas desconocidas. Sentadas 

estas bases, se expone, entonces, la teoria nec~saria de la 

indexación de patrones de diTracción de polvos y el c~lculo 

preciso de parámetros de red, para, enseguida, presentar el 

programa de cómputo desarrollado en base a esta teoría y, fi­

nalmente, e;-: poner algunas aplicaciones. Un 1 i stado del progra­

ma se presenta en el apéndice. 
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II. ELEMENTOS DE CRIETALDORAFIA GEOMETRrcn. 

II.1. INTRODUCCION. 

Uno de los criterios man utili~ados para describir a la m 

teria en estado sólido, es el de clasi~icarla según el ~lcancc 

del orden geométrico de las molóculas que lo con~tituyen. 02 

acuerdo a esta clasificación,e!tisten 56lidos amorfos y sólirlo~ 

crictalinos."En el primer caso, este alcanc~ es muy peqLie~o, 

de ónicamente unas distancias intermolecul~ros <p. oj. 4 ~ p~­

ra el Si amor~o>, en contraste, en los sólidos cristalino~ CL­

te orden llega a ser de mm. e aón más, en el caso de grande~ 

monocristales. Se puede definir a un cristal como u~ conjunto 

d~ áto,nos ligados quimicam~nte, obtenible en su totalid~d me­

diante tres rcp~ticiones traslncionales periódic~s indepen 

dientes aplicada5 un número infinito de veces a una L~nidad mo­

lecular, denominada motivo molecular. 

Ir. 2. LA RED CRISTAL r NA' LA RED PUNTUAL y LA CELDA UN r DAD. 

La estructura material que se obtiene al aplicar la~ tres 

repeticiones periódicas tra~lacianale~ ind~pendientes a el mo­

tivo molecular es denominada red cristalin~. Es conv2nicnt~, 

para su estudio, represent~r a la red cristalina mediantE ~n 

conjunto de puntos ordenados en una di5po5iciór~ regular en el 

espacio, denominado red puntual espacial, o red puntu~l espa­

cial directa. Para generarla, se asocia un punto geon;étricc ¿. 

un motivo molecula~ de la ~ed cristalin~ y se aplic~n a este 

~~nto las traslaciones indupendienteE que car~cteri=~n e le 

riodicidad traslacional d~ la red cri~talin¿1. 
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Geométricamente, una rP-d puntual espacial se puede dcfi~ir 

como un arreglo in~inito de puntos en el espacio, en el cual 

cada punto tiene idénticos alrededorQs a los de los demás pun-

tos. O !:>ea, qLle cuando 1 a red puntual ~e observa en L1na di rE'C:..... 

ción particular cualquiera desde un punto de la red, tendrá la 

misma apariencia que cuando se observa en la mi3n1a dirección 

desde cualquier otro punto de la red. Si ~e unen los puntos de 

la red pspacial, se observa qLte se van ~armando una $eric de 

celdas de caras paralelas o p~ralelepipedos; cad~ uno de ellOQ 

contiene, en el cristal real, unidades completas del n1otivo 

d~l cristal. De acuerdo a la forma en la cua! ~e construyeron, 

cada uno de estos paralelepípedos será idéntico a los d~más y, 

por consiguiente, ze puode tomar a cualquiera de ellos como 

base o módulo espacial para reproducir completamente a la 1-ed 

puntual espacial. Tales paralelepípedos son denominado~ cel 

das unidad. Las dimensiones y la forma de la celda ~nidad se 

describen mediante tres vectores~º ~º 

partir de una esquina (tomada como o~igen) de la celda unidad 

<Fig .. II-1>. Las magnitudes de e~tcs tres vectores, y les án -

gulü~ entre cadü par de ellos~ de~ominados a ' a y y (def1-

nidos €n la Fig. II-1>, son llamados las constantes o le~ pa -

rá~etros de la red. 

Existen muchas alternativas para seleccionar una celda u-· 

nj.dad en une r~d puntual espacial dada y estas pueclen conte -

ner a uno o a varios de 1 O!:. puntQs dE 1 a red pur1tual ~zpac i al. 
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Fig.II-1. Red puntual espaci~l con vari~s alternativas 

de elección para la celda unidad. 

En el primer caso se dice que se tiene una celd~ unidad prim1-

tiva (celdas P en la fig.I!-2), y en el segundo, una ce:da u 

nidad no primitiva o multiplemente primitiva <celda NP en la 

~ig. II-2>. Las celdas no primitivas mas util=ad~s, son a,ue 

llas que contienen 2, 3 y 4 puntos de red. La clecciOn de un 

tipo de celda, de entre las posibles para describir a un cri5-

tal 9 dependerá de cual de ellas sea la que represente mejor 

a las simetrias que e::istan en la red cri6talina. 

Fig.II-2. C~ldas un~d.::-:d primitiv~ . .-_:¡. y 1~:. pr.in.itiv.:l 

en una red puntu~l bidimen~i~nal. 
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II.~. LOS ELEMENTOS DE SIMETRXA EN UN CRISTAL. 

II.3.1. Introducción. El arreglo atómico regular que presentun 

los cristales puede ser descrito por sus simetrías.Se dice que 

un cuerpo o estructura es simétrica, cuando las partes que lo 

-Componen estan arregladas de tal Torma que coincide consigo 

misma, es decir, permar,cce invariante, daspuós de que le sen 

aplicadas ciertas operaciones geométricas d~ncminadBs opera -

cienes de simetría. Lo~ elementos geométricos con respecto a 

los cuales se aplican tales operacione?!!!; son llc::>.mado5 e1eme1,tos 

de simetría. 

Para el estudio de un cristal, es conveniente subdividir a 

las operaciones de simetria en tres ...:atE>gor~ia!'::: 

a) de traslación. 

b> de grupo puntual. 

e) de grupo espacial. 

Para los objetivos de este trabajo, ónicamente se c~nsiderará 

a las do~ primergs categorías~ 

11.3.2. Simetria de Traslación. La operación de ~imctria de 

traslación es, de hecho,la que caracteri:a a los stl1tios cris-

tal4nos. Ya que la red puntual cspaci~l se ha obt?nido a par -

tir de la estructura cristalina SL\StitL~yendo cada motivo n\ole:-· 

cular por un punto de red, entonces, cada pLtnto de la red pue-

de hacerse coincidir con otro punto mediante la aplic~ción de 
... 

un vector de traslación T definido de la siguiente forma: 

· ( I I. 1 i 
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donde ¡º' SaY to son tres v~ctores independientes qua pil~an 

por puntos de la red y que generan una celda primitiva,donomi­

nadcs vectores primitivos, y n1 nz y n3 son nUmcros ~ntcro~ 

cual esqui era. 

II.3.3 .. Simetría de Grupo Puntual. Una operación de simetría 

puntual es aquella que se especifica con resp~ctc a un punto 

en el espacio, el cual permanece fijo durante la aplir~ción de 

la operación. Las operaciones de sinletria ptintual s~ cl~s~f i -

can en los seis grupos sigLtientes: 

i> Identidad. 

ii) Rotación .. 

i i i > Ref.le:-:ión .. 

i v) Inversión. 

v> Rotoinversión. 

vi> Rotoreflexión. 

y se describen enseguida. 

i> Identidad. La operación identidad es aquella quE 31 op~ -

rar sobre un objeto le deja tal y come cstd. Esto es, le 

hac:e nada. 

ii) Rotación. Se dice que un objeto posee un eje de simelria 

rotac:ional de orden n, si perm~nece inva~iant~ dospué~ de 

que se le ha apl i c:c..do una rotac:i ón de 360° / n con re~= -­

pecto a t~l eje; esta rotac~ón es llamad~, también, rola­

c:ión propia o pura de orden n. Debido ~ que cotos 0lcm~n­

tos de simctria deben d~ ser c:Gnsistcntes con ln simetr~a 

traElacicnal de la red, solamcr1t~ pu~·d~n existir cjeE d~ 
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simetría rotacional de orden 1 <que se id~ntifica con la 

operación identidad>, 2, 3, 4 y 6. 

iii) Refleaión. La operación de refle:(ión a través de un plano 

consiste en que da.do Ltn punto b:,y,z> en el espacio, se 

traza, imaginariamente,una perpendicular al plano que pa­

se por <x,y,z> y se coloca un nuevo punto sobre esta li -

nea a igual distancia del plano que el punto <x,y,z),pero 

en el otro lado del plano. El plano es el elemento de si­

metria y es denominado plano especular o espejo.· El nuevo 

punto, se dice, es la imágen especul.ar,o el enantiomorfo, 

del punto <x,y,z>. Por ejemplo, Si en el sistema coorde -

nado X,V,Z el espejo contiene a los ejes X y Z, la imagen 

especular del punto <x,y,;:) será el punto <~:,-y,::> .. 

iv) Inversión. La operación de simetria de inversión es lla -

mada también inversión a través de un punto o centro de 

simetria, y coloca a el punto d~ coordenadas Cx,y,~> en 

la posición C-x,-y,-z>, cuando se toma a el centro de si­

metría como origen. De esta ma:nera, se observa qu·e cada 

punto de red en una red puni:ual es un L:.1C"11tt-o de: ¡;¡;imct:-~.:l 

de la red. Esto se ve clarament.e si nos referimos a la e-

cuación CII.1), ya que los valores para n
1

, n
2

, y n
1 

pue­

den ser positivos o negativos. Sin embargo, puesto que el 

origen de la red puntual se puede escoger arbitrariumen\:e: 

en cual quier estructura _cristalina dada, entonces, en ·-'-" 

cristal dado con un centro de ~imetria,éste no necesaria-

mente coincide ~an un punto de red. 
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v> Rotoinvcrsión. La operación de cimetria de 1-otoinversión 

es u~tipo de operación de simetria compuesta, esto es, 

consiste de ~l producto de otr~s dos operaciones. Por lo 

general, cada una de estas dos operaciones no ~erá,por si 

misma, una operación de simetría para un cristal que po -

sea la simatria de rotoinversión. La operación de rotoin­

versión consiste en una rotación de orden n alred~dor de 

un eje, seguida por una operación de inversión a través 

de un centro de inversión contenido en el eje de rotac~6n. 

vi) Rotore.fle>:ión. La operación de rotorefle;:ión e!:>, al igual 

que la ope~~ci6n de rotoinversión, una operación de sime­

tria compuesta, y consiste de una rotación de orden n al­

rededor de un eje, seg~ida por una refle::fón a través de 

un espejo normal a el eje de rotación. Las 1-otaciones e 

fcctuQdas en una operación de rotoinversi6n o de rotore 

fle~ión, son denomin~das rotaciones impropias. 

En la tabla I-1 se presentan 1os símbolos num6ricos y c.:;,·rá ·­

ficos que se utilizan para eapecificar,a. cad~ uno de los ele 

mentos de simetri~ puntual. 

s~ pcsiblP e::presar a las OpEraCiones d~ rotoinver~iÓM en 

términos de las operaciones de rotore-flc::ión. Esto se h.;1.Ce en­

seguida. 

En las figuras III.3, se mu~stran, a mancr~ de ilustr~ci6n, 

los patr·on~s obtenido~ al aplicar algunas de l~s ope~acioncg 

de sim~tri~ puntual. La figura III.3<A> il~stra las rot~cicnes 
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pura~, la figura 11.3(8) la5 rotoinvcr~ion~s y la figura Il.3-

<C> las rotoreflexiones. En estas +iguras, cada dibujo esqu~ 

mati=a un estereogr·ama con el polo del eje de simetría en el 

centro del c:irc:uÍo ecuatorial. Comparando las figuras Il.3CB) 

y <C>, es -fácil dars~ c:L1cnta d8 la equivalencia que e;:iste Qn-

tre las operaciones de rotoinversión y las de rotoreflexión • 

Esta equivalencia,como lo muestra la tabla II-1,es la siguion-

te;"'1'=2, 2=.J., 3=6, 4=4y6 ~- La figura Il.3lD> 

muestra la repetición de un objeto por un plano especular y 

por un centro de inversión. En la ~igura II.3CD-a> el plano 

especular es normal a el e í.rcul o cc:uatori ~1; se denota medi ._=l.:1tc 

una linea gruesa que coincide con el esp~jo en la p1-oyecci6n 

estereográfica. En la figura II.3<0-·b), el e~pejc coincide con 

el circulo ecuatorial. En la figura II.3<0-c) ,€1 cer1tro de in-

versión esta en el centro d8l circulo ecuatorial. Los circrJlo·,;:: 

negros peque~os indican puntos sobre el plano del papel, y lo~ 

círculos vacíos, puntos deba.jo de él .Si se compara a. la figur.~~ 

II.3<A> con la ~igura II.3<D>, se demuestra que (como sa indi-

ca en la tabla Il-1) 2 = m y que 1 = i. 

00008 
1 2 4 6 

({¡) 
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FIG. I I .. 3. Patrones estereográficos. de si metr ias pLtn-

tuales cristalográ-ficas.. CA> Rotaciones., 

<B> rotoinversiones, CC) rotorefle:::iones, 

(0) r~-Flexión e inversión .. 

Los anteriores elementos de simetria puntual son orden~doG 

en grupos de simetria, y se ha demostrndo QL1e s~l~m~ntP ~~is -

ten 32 de estos grupos: los 32 grupos puntuales cri~talográ~i-

cos tridimensionales .. Estos 32 grupos puntuales describen lns 

simetrías de las propiedades -Físicas macrosCópicas de lo~ 

cristales., como son: re~istenci~ eléctrica, exp~nGión tér~ic¿, 

indices de refracción, es~uerzos dQ cedencia, etc. 

Los grupos puntual e'3 puedC!'n. ser agrupa des, a 1 a VE'=., en si e·::1..: 
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MONOCLINtCO VN E.JE D08LE :a.-fho F C 0 ; "'- ~" =</oº¿_ e, 

OATOR.ROMBICO TRE'S EJES 008L~S /l. 90• élo ,¡. bo .¡.e,. ; ""' =P.. = j'I := <¡o• 

AOM80e:ORAL.~ (IN t:Jé TRIPLE dc.o-h0 =C0 ; o.e::::.~ -ss}1 L JZO"if 

llFTRAGONAL f/N EJE Cl//l PA //PLE a. 0 =bas::C0 ; O(. : f.!> = /t - 90• 

HEX/l.GON/l.L VN EJE SV<.TUPLé .a.¡:4,'"co ; O(.•~:::: 90º .. /f =t.Z.0° 

CUBICO CUllT~O l!'JE'S TF:UPLlf:S A 70°3Z' do=ha::Co ; .... .,. ~ =,. ='i'o• 

1'1t La ce/dq convenc1on.tal ácl 11.s"t"~tw• ñC"xd901t.ó'/ Tcrlftó/Jlf. 4ic 1A-"t'illztz pffll'd 

t!FISTdle~ o'•/ •1•"rcn1.a 1ctr.crqon4l . 

• fd .... 1eÍ'\. //dlWle</O 7'~.('3on,f,, 
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sistemas cri~talinos, ~egún el sistema coordenado rc~p~cto a 

el cual s~an referidas las redes puntuales espaciales. Cada u-

no de estos sistemas cristalinos se puede definir riguros~men-

te en términos de las simetrías rotacionales caracterí5tica$ 

de los grupos puntuales que contiene.Los sistcma5 cristali~os, 

junto con sus simetrias rotacionales y lo~ pará~€tros de red 

asociados son mostrados en la tabla II-2. 

II.4. LAS CATORCE REDES DE BRAVAIS. 

Es posible combinar arreglos lineales idénticos de puntos 

de diversas maneras para formar redes puntuales pionas.Sin em-

bargo, se ha demostrado que solamente eKisten cinco tipo5 de 

redes p~ntuales planas consistentes con las simetri~s trasla -

cional y rotacional inherentes a las est~uctur~s ¿ristalinas. 

Estas redes planas son llamadas redes plañus cri~talográTiccis 

y se muestran en la -figura II.4.En la columna izquierda de es-

ta ~igura se presentan cada una de estas cinco redes puntuales, 

así como las celdas unidad que las caracteri=an. Se muestran, 

también, los parámetros de la red que de-finen a las c:::eld.:-.s u -

cinco redes puntuales,se indican los elementos de gimetria ca-

ract~risticos de cada una de ellas. 

Cuandu se sobreponen, de una manera ·sist~mática, redes pun-

tualcc planas cristalográ~icas de un 1ni5mo tipo, por ejemplo, 

la cuadrada con la cuadrada,la re~tangular con l~ rectangular, 

etc, se ob5Erva que solamente se pueden con~truir c~torca re -
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. . . 
\ - \ 

~ ' 
. 

./ " ..... "" 
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. 
' - \ 

PARALELOGF:,:,J"10 . . . 
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. 83 . 
RECTANGULAR -

{] V BlB 1 • 
• r r -r 

RECTANGULAR CENTRADA 
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< V DE DIAM1~NTEl 

i:D 
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111----t--111 

- - • -
• a: !!!--O-----;¡¡ 

CUADRl\DA 

r --<t . 
/ \ 
~ \ 

~) . ... , ... , 
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ª· . • • !!! 
ª• 

HEXAGONAL 

FIG.II .. -4 .. Las cinco redes planas cristalo9rá-ficas y 5Lts 

celda~ unidad (columna i=quierda> y elem~nto~ 

de simetría correspondientes (columna de1-ech~). 
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(1) (m) _(.nl. 

FIG.II.5 .. Las catorce redes ~spaciales puntuales o de 
Bravais. (.a) triclínica P .. Cb) monoc:li.nica F .. 
<e> monoclínica. C. (dlortorróinbica P. (2)cr­

tor6mbica C. CT> ortorrómbica I. Cg>ortot-óm­
bica. F. Ch> tetrugonal P. Ci> tetr~gonal I. 
(j) he:·:agonal P. C k> romboedral P~ C 1 > cúb i .::a 
P. Cm) c:úbic:a F .. Cn> c:Ltbic~ I. 
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des puntuales espaciales dif~rcnlc~,ccnsi~lcntes con las sime­

trías rotacionales posibles en las redes cristal~r1aa. Estas 14 

posibles redes aspaci al es puntual es son 11 "m.:i.das R~dcs de Br.:v· 

vais o las catorce redes puntu~les espaciale~ crist~lográficas 

<Fig.Il.5). Todos los cristales pos~en alguna d~ las redes an­

teriores con un motivo molecular asociado con cad~ punto de la 

red. 

II.5. DIRECCIONES, PLANOS V FAMILIAS DE PLANOS EN UNA RED F'UNTUAL 

ESPACIAL. 

Para describir la dirección de cualquier linc~ rcct~ en ur1a 

red puntual espacial, primero se dibuja un~ segunda linea que 

pase por el origen y que sea paralela a la primara, dubpués se 

dan las coordenadas (::,y,=:), no necesariamente E'nt.eras, de 

cualquier punto de la segunda linea - la cual también pasará 

por los puntos (2::,2y,2=), {::;::,3y,3,::), etc - y 1L1ego, mediunte 

multiplicación o división, astas coordenadas se convierten a 

el conjunto de enteros ma$ pequ~~o~ primos ~ntre si: uvw. E~~ ·· 

tos números encerrados entre paréntesis cuadrados C[uvwJ) son 

los índices que describen l~ dirección de la primero linca.l_c~ 

indices negativos se escriben con una barra sobre el número, 

por ejemplo, C ~vw J. En la figura Il.6a se ilu~tran algun~s 

direcciones y sus correspondient•s indices. 

Es posible hacer pasar una infinid~d de planos a trav~5 de 

una red puntual espacial. Cuando alguno de e~tc~ plan~s p~sa 

por al menos tres puntes de la red,se le dcnomi~2 planc r~c10 

nal, en caso contrario ~e d~~~n1ina pl~n~ n~ 1-~cicnal. 
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~Los planos en una red puntual (racional~s o no>, 5e pueden 

agrLtpar en -familias de planos paralelos.Y cada -f.::i.mil"ia se pue-

de caracterizar, a su ~ez, por una distancia interplanar y/o 

una orientación dentro de la red espacial. 

La orientación de una familia de pl~nos racional~s, se des-

cribe mediante una terna de indices denominados índices de Mi-

ller, los cuales se determinan de la forma siguiente: q) se 

selecciona al plano de la Tamilia mas cercano al origen sin 

que pase por él; b) se registran las intersecciones ~racccio 

nales que hace este plano con los v~ctores unidad áo, Soy Ca·; . . 

e) se calculan los recíprocos de estas intersccci~nes,y d} m~-

diQnte multiplicación o división sobre estos r~cíprocos,se de-

terminan tres enteros minimos hkl, primos entre si. Este~ nú ·· 

meros hkl encerrados entre paréntesis redondos Chl::l),. son los 

indices de Miller de la ~amilia de planos considerQda <Fig.II.· 

Bb>. Los indices negativos se indican colocando un barra enc1-

ma del número, por ejemplo, hkl > .. E:~iste una conven=ión con-

siderada en el caso de que un plano sea paralelo a uno o a va-

rios de los ejes de la red. En este caso, se consideoa qLte la 

intersección ocurr~ en in4inito y su recíproco se tomará igual 

a cero .. Cuando se considera a los planos no racional~~,el pro-

ceso seguido para obtener los indices que repr-cscnt.:>.n a lc:1. fa-

milia. de planos paralelos es ·~emejante .a el ·proceso anterior .. 

e:<:cc>pto que los tres enteros obtenidoc no ~e redLtcen ~ los "=."n-

teros mínimos, primos entre si .. Los indices obtenidos ~e dcno-

tan como (HKL) y ~o dcnomin~n índices d~ rcfl~"ión. 
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FIG.II .. 6. Indic~s de direcciones e indices 

de Miller para planos de red. 

La distancia que c::i5tc ~ntre dos planos consecutivos o en-

tre el origen y el plano mas cercano al origen, ~n una {ami~ia 

de planos racionales o no racionales, es denominada distancia 

interplanar y se denota como ciJikl o bien, 9-iKL respectiva. -

mente. 

Los planos Cnh nk nl> son paralelos .:i los planos <hLli y su 

distancia interplanar es de 1/n de la correspondiente a la de 

estos últimos planos. Esto se expresa analiticamente mediante 

la siguiente relación: 

C II.2l 

(l<l'l) 

la1 ( b) 
FIG.II.7. Dos famili~s diTerentcs de planos en una 

celda L1nid~d ortogonal (b) y (a) ejes de 

la CE?l d¿: .• 
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Un mismo plano puede pertenec~r a dos familias diferentes, 

cuando los indices de una de las familias son móltiplo~ de los 

de la otra, por ejemplo, el plano (100) de la figura II.7,per-

tenece tanto a la familia <100> como a la <200>. 

Al d~scribir planos en una red he::agonal, con frecuencia ~e 

utilizan cuatro ejes de referencia, los indices correspon -

dientes son denotados entonces como <hkil>, y ~e co~ocen cerno 

los indices de Miller-Bravais de el plano. El indice adicional 

i, se obtiene a partir de un cuarto eje coordenado. Ceje f> que 

se encuentra en el plano formado por :o- gº <Fig. Il.B), y 

formM un ángulo de 12(1° con el eje bo ·positivc. o~ esta. form,"'3., 

las inters~cciones d~ algún plano con los ejes a. y so , d~ -

terminan su intersección con el nuevo eje l medi~ntm la rel~ 

.ción h + k + i : O. Debido a que i es determinado por h y k, 

algunas veces es sustituido por un punto y el plano se d€scri-

be m~diante los indices de la siguiente manera: (hk•l), o in-

clusive, en algunas ocasiones el punto es omitido. 

tooll 

cal 

FIG. II .8. {a) CcldB U!"'lidc,d he~<.:~<;onal y (b) indices 

cle p~anos y dir-ecciones. 
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La red de Br·avais romboedral se puede re~erir tam~ién res· 

pec:to a el -:;;istcma he::agonal, en c:uyo caso ·la celda unidad ob-

tenida es no primitiva, ya que posee tr~s punto5 de red por 

c~lda unidad, colocados en las po~iciones 000, 2/3 1/3 1/3 y 

1/3 2/3 213, y su volumen es tres vece~ el de la celda romboe-

dral. En ·la figura II.9 se muestra la c~lda romboedral primi -
+ + + 

ti va con ejes a 1 <R>, a 2 <R> y a
5 

<R>, así c:omo la celda he:~a-

+ + + 
gonal centrada. con ejes a. 1 <H>, a 2 <H> y a, <H>. 

Cuando se desea. conocer los indices <H~<·L> <en este caso 

las mayó~culas no 5e refieren a los indices de refle:tión, ~e 

utilizan soliim~nte para di-ferenc:ia.r a los índices asignados en 

el sistama hexagonal de los del si~t~ma romboedral>, refEridos 

a ej~s hexagonales de un plano cuyos indices Chlcl> referidos a 

ejes romboedrales son conocidos, se utilizan lus siguient~s e-

cuaciones de transformación: 

H h 

f( k 

L h + k + l CI I. 3l 

muestra sombreada en la figura II.9} tiene indices C01•1) en 

el sistema he:.; .a.gona.l. 

La ecuac~ón CII.3> permite determinar que cuando se descri-

be un~ red rcmboedral con ro~pecto al sistema he::agonal,la ~i-

guiente relación debe ser siempre cierta. 

- H + f'. + L 3 l.: < I I. 4l 
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Los parámetros de red de la celda romboedral, en términos 

de los parámetros de red de la celda hexagonal centrada~ se 

expresan mediante las siguientes relaciones: 

(!I.5) 

2 'l/3+(C/Q.HJ .... 
< II. 6l 

~,~ :~=~r~~:;~------------1--,, 
' ' . 
1 ', 
1 ...,:;:_,__...,1-:....41,._,~_,.,...-

<I 1 ll 

FIG.II.9. Celdas unidad hexagonal y romboedral en 

una red puntual romboedral. 

II.6. LA RED RECIPROCA Y LAS DISTANCIAS INTERF'LANARES EN LA RED 

DIRECTA. 

Un plano tiane dos dimensiones y con ~recuencia rms~lt~ rn~3 

comedo, en di~racción de rayo$ X, trabajar con su norm~l, la 

cual únicamente posee una dimensión. De e~td 1nilnEra, como la 
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dirección d~ la normal a un plur.o especifica la ori~nt~ci6n dQ 

la familia a la cual perten~cc ese plano en la 1-ed puntual es-

pacial, y si la longitud asignada acuda normal es proporcic -

nal a el reciproco de la di~tancia inte1-planar de esa fc3m1li.a 

de planos, entonces los puntos en los ~~tremes dQ tal~~ norma-

les escalad~s, dibujadas a partir de un origen común, consti -

tuyen una red de puntos, denominada red reciproca. Existe una 

relación uno a uno ~ntre cada una de las familias de ~lanas 

<HKL> y cada uno de los puntos de 1~ red reciproca, es por as-

to por lo que a cada punto de la red reciproca se le ~sigr1an 

los indices de la ~amilia de planos aseciada. 

El concepto de red reciproca es muy importante, t~nto ~ ni-

vel teórico como experimental, ya que, Junto con la interpt-a -

tación de Bragg de la di~racción de los rayos X por cristales 

en términos de refleuiones por planos internos CHl(L) ~ permite 

una interpretación mas simple de la difracción de los rayos X 

por crista.les .. 

Si llam~mos ºHKL a la longitud de la normal esLalada a la 

familia de planos CH~L>, entonces, por du+inici6n: 

... 
En la -figura II.10 se muestran los tres vector-es unidild ªº 

de una red primitiva. El volumen de una celda unidad 

~n esta r~d esta dado por el área del paral el ogr-amo ~cmbrc!.:"\do 

de lados , multipli~nda por la altura~ d&da por 
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FIG.JI.10. Celda unidad primitiva. 

V= cáre.!ld¡oo <II.Sl 

o bien, utili=ando notación vectorial: 

<II.9l 

de donde 

= lhox'C:! <II.10) ---~-·bo'XC:o 

y, como la dirección de la normal a un plano se puede repre 
~ 

sentar mediante un vector t.mi dad n , entonces 1 a ecuación 

<II •. 7>, en notación vectorial estará dada por: 

< II. 11 l 

combinando CII.10) y <II.11) 7 se tiene que: 

V.:o = -L íl = 6: .... ;;, 
dÍoo «: .¡;; xC: 

<II.12\ 

De igual manera se pueden ~btener e:<presiones semejantes para 

pudiendo escribir entonces: 

V.:o :: C:xa; 
¡: •hoxC: 



fo:, = - -a.xb. - -- -a •. b.xc. 
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< I I. 13> 

Estos tres V~ctorcs ( i~ , b~ y e~ ) !ie e<rocogen C:OITIC vec:tcre:o:'.'i 

unidad de la red reciproca y son llamados vectores unidad re -

cíprocos. Asi, cualquier punto de la red reciprocas~ locali=a 

moviendose H unidades en el eje K unidades en e1 eje ~~ 

y L unidades en el eje C~ . Esto e~; 

(II.14> 

Utili=~ndo la~ ~cuaciones <11.13) sa pueden obt~ner l~s si-

siguientes relaciones importante5: 

- i."'= 1 . ha"= o 
..... e; .. = o ªº éio ª· . 

h:. i:=o .5; b: =l ;;: . -e~ =o 

e;.~ =O e: --¡;,, 
o =o Co . c:4 :::1 ( !I. 15) 

Las cuales permiten detorminar, en fcrma simple, a lon vecto 

res directos ~n términos de los vectores recíprocos. Por ~jem-

plo 7 consider~se el vector recíproco d~ 

- -b."'>"' c."' 
a.~ .. b: xC.1r 

multiplicando el miembro dcrechc por !o• lt 
<II.15> que é5to es igual a 1, se obtiene: 

,.¡: ... , .. = J:.a.• ~><C. .. 
a. •1.:c.•,,. -e J' 

<II.16l 

y ~ab i en do de 



Z•.b:._e:. 
U.h:K~JI 

De <II.16) y <II.17) se tiene entonces que: 

a; = -¡;: .. xZ: 
a~-b.•,,.crr 

y, de igual forma 

ho = - - .... a.-:a .h.*>< c.• 
:Í."- :< b:." 
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(ll.17) 

<II.18) 

En la tabla II-3 se presentan algunas otras relaciones útiles 

·entre la red recíproca y la red directa. 

La red recíproca asociada a una red puntual directa permite 

visualizar, de una manera Tácil, tanto los planos cristalinos 

como también su pendiente y su espaciamient·o. Como un ejemplo 

de su utilidad teórica, obtendremos enseguida, utili~ando las 

ecuaciones (ll.111 y <II.14) una relación simple en~re la dis-

tancia interplanar de una 4amilia de planos (HKL>, los indices 

de ésta y los parámetros cie la red r~ciproc~ ~~cci~~a. 

Si se e~ectóa el producto punto de la ecuacón (II.14) con 

sigo misma, y se utiliza la· ecuación ClI.11>, se obtiene: 

= ..L 1J.f'i = f/Hd:· 'd:+Hk"á:! -b."+HL'4.""·c.t' .,.1r:1-1h,,•. ii;><-1 
dt1a. ~-- --- _ _.. ~ _...;.. 

Kk.h., .. ·b01f.,./(I. ·b.,"· c/•.,.1. Hci•· ;?,.111Lkco"· h."'-1-

simplificando: 



T6.BLA-.. II-3 

RELACIONES t:NTRE L,1S OIMENSIONES OE L."1.S CEL!)AS DIRECT4 
Y REC/PROCI::. 

co;:. .6. co~r,, ... so;:, 0(1 

.Set\. 4- , .... i". 

C.O.j't COS.°'-.a-C95.~t 

U•\o'\l'.!5C;\.GCe 

COS l4o.,_= c:osoc. 0 cos'3. -casi". 
.s•tt-<• Sc.V\8,• 

e:= 

Á S:p Scrt~.!'.-
v 

4,b. san to 
V 

coa.et 0 = co:o~ co.sr.• - co~ ~~ 
ScV\,~ &•Y\.'r"of-f 

c:o.:rt':c:ope.c'Z -co• ~~ 
••H..iL••c."'-oe!" 

co:.«'t;co•8Z-co!?l4: 
4•n.9'.~ Sol8\l'\.tio!" 

:_,.lit e::: SC11"1.CM.~ 
V" 

N 
<O 
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Regularmente, por cuestión de notación, se utili~a QHKLen lu­

gar de a~KL 

La ecuación <II.19> muestra la relación general entre los 

parámetros de red reciproca, los indices CH~L> de una familia 

de planos y su distancia interplanar. Si se considera la sime-

tria de la red y se utilizan las relaciones de la tab_l" !I-3~ 

se obtienen algunas simpli~icaciones para cada uno de los sis-

temas cristalinos siguientes: 

Sistema cúbico .Ca"'=b"=c* • a*==a*=y*ª 90°) 

QH1ct = H.za,,•rk2cr..,z.+L~s:Z*z. 

: (H'+K'-.,L 2 )c" 2 

<"ª :: (ci!':>cYL ?o•/.z•J" 

:: , /¿Z. 

Sistema tetragonal (a*=b*pc*, a*=S*=~*- 90°) 

QH1t1.= H'd*z+kª4""'+1."'c. .. z 

: I H&+Jc')~•1+L '"c:•Z 

c•i.= •/c.r­
Sistema he::agonal (a*=b*:lc•, a"=6*=90º, y*•60º) 

< I I. 20> 

(II.21> 

< I I. 22> 

tII.23> 

< I I. ~4 > 

QH"'L :.Hz<i!.,.::+k·~~.z.,.¿zc,,_z..,. 2H/( .~&CO$ 'ºº 
: ( H~+lca. )d""2-1-/. z.c,,z._,.. 2HIC~1u (t/;.) 

= fH'-~H/\HC'ia.*2~L .ic..,z. 

¡¡.tL: "1/ 3 .¡zZ. 

c,.z.= 1/cz 

C I I. ::::~> 

C I I. ~¿,; 

C I I. :::;-;- ) 
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TABLI>:. .JI- .-f 

.S!STEM /.1 Ol:JT/l.NC//.l. Il>/TER.Pi-/3.N/J.1'? EN 

CRISTA.LINO 
FUNCIDIV DE t.05 .:ZNDJCES DE RE -
FL/;XION Y 01! LOS F'<!.RAMETROS 

DE l-Li RJ!O 0/R.éC TA. 

CUBICO ~ = H 2+/<z.+L 2 

dHKL a:-

TET~460NAL -4_ - H 2 +k._ 
-f 

¿2 
--

d~JcL - .:i; e:-

HEXllGONl\L 1 4 í/":¡.HK+Kz. __¡¿_ 
d:1r1..= 

- a.z. + 3 c."-

ORTOROMBICO _J__ E+ _ts:_ Lª = -+ --
~..,,L ii.7· 6/ "º2. 

M ONOCL!NICO _,L _ _ 1_ GH2 + R+ 2HJ(cosY'0 J+ Lz dk- Ser\~l"0 él0'- 1i; a.h0 e/ 

1 

1 

;~,;~ 

~'"'1 ¡· r. •.•. ~ ' t. TRICL/NtCO H f. 1 c.a.s +.fs oJ>-o Q., cr.1"'9 L OS•• :S.. ~ 

1 a. . ..._ .,_ +~ 

Ja_ .-os-. .1. Cd .. J.. ,1. -· CO.S-t. .J... 
Gil> . ' Ce ' C"t:i , ., co:Set• 

coH· 1 
cos-c. ~ ~0$~. 

cesa. C.ii.![.~. 1 



Sistema ortorrómbico (a*~b*~c•, a•=a*=y*=90°) 

QHKI. =- H"--i•"-t'/C Lh.,~+ L ªc."'r. ,<o+o+o 

= Hr.;r"'+K'h*"-_,L.zc:...,r. 

Sistema monoclínico (a*=B*=90°) 

Q111tL :HL<i*'Yk 1 J,Jt-Z.+L 2c"L+2HKa"li~ Cos.t" lf 

-~L='/ci~sc ..... '~. b~= '/bLSCVl. .. 'k'-, c. .. 1= • lt:.'­
C.o~#'·= -c.o~M\ 
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< II.28) 

< I I .29) 

C I I.30) 

<II.31> 

Asimismo, utilizando las relaciones indicadas en la tabla 

II-~, es posibles obtener relaciones útiles entre la distancia 

interplanar de una familia de pl~nos <HJ(L), sus indices y los 

parámetros de le red dircctü <tabla I!-q). 
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III- DIFRACCION DE RAYOS X POR CRISTALES. 

111.1. INTRODUCCION. 

Si un electrón se encuentra en el camino de un h6= de ra -

yos X, absorberá parte de la energía electromagnética, adqui -

riendo un movimiento oscilatorio. Este electrón oscilante re­

emitirá radiación X en tod~s direcciones, por lo que se dice 

que el electrón dispersa a los rayos X. Cuando la radiación 

reemitid~ tiene igua1 longitud de onda que la incid~nte, se 

dice qLle la. dispersión es coherente. 

Cuando un haz de rayos X encuentra a un átomo, se podr i.a 

esperar que e1 núcleo también tomase parte en el procc~o de 

dispersión coherente, ya que también posee carga eléctrica y 

es capaz de osci1ar bajo la influencia del c~mpo eléctrico 

del haz incidente. Sin embargo, d~bido a su enorme ma~a, com­

parada C:on la del electrón, su c:ontribuc:ión a la radiación 

dispersada por un átomo se considera insignif ic:ante. El e~ec­

to neto es que la dispersión coherente dispersada ~or un áto­

mo es debida únicamente a los electrones contenidos en ese á-

tomo. V ya que los electrones ocupan un espacio cuya dimen -

si6n es comparable a la d1stancid ~nti-c ~ternos vPcinos. un á-

tomo no será un -fuente puntual de rayos. X. Sin embargo, par·a 

desarrollar la geometria de la difracción de los rayos X, es 

válido adoptar el esquema simple de que 1os rayos dispersc.1dc.:s 

desde· di-ferentes partes de un átomo se combin.:\n p.:\ra dar el 

e-fect? de una ~uente puntual. 

Ill.2. GEOMETRlA DE LA DIFRACCION DE LOS RAYOS ;-~ F'OR CF:IST;'iLES. 

Un cristal es un arreglo 01-denado, aunque~ ::-onple_io, de á -
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tomos. Cuando el cristal se encuentra en la trayectoria de un 

haz de rayos x~ éste será dispersado por todos los átomos del 

cristal. En general, las ondas dispersadas interfieren y se 

destruyen mutuamente. Sin embargo, en ciertas direc:ci ones es­

pecificas las ondas dispersadas se combinan constructivamente 

para ~ermar nuevos frentes de onda.Este proceso de dispersión 

coherente cooperativa es l la.mado di-Fracción, y los h'ac:es aso­

ciados con los nuevos ~rentes de onda son llamados haces di -

fractados. Las direcciones de los posibles haces difractados 

dependen únicamente de las dimensiones y de la forma de i·a 

ce1da unidad y de la longitud de onda de los rayes X utiliz~­

zados. Para ciertas direcciones los haces diiractados se ex -

tinguen s~stemáticamente debido a la exi~tencia de redes CEn­

tradas o-.. de elementos de simetria de grupo espacial. L.::\s in -

tensidades de las ondas difractadas dependen del tipo y arre­

glo de los átomos en la estructura cr~stalina. De esta forma, 

un estudio de la geometría de la difracción proporciona las 

dimensiones de la celda unidad~un análisis de las reflexiones 

extinguidas puede proporcionar la red de Brava!s y la sime -

tría <el grupo espacial) de la estuctura cristalina, y un e~­

tudio de. sus intensidades nos puede permitir determinar el a­

rreglo de los átomos dentro de la celda unidad. 

III.3. DIFRACCION POR UN ARREGLO UNIDIMENSIONAL DE R¡::D DE Mo~rvos 

MOLECULARES. 

A partir de un arreglo unidimensional ¿e motivos molecula-
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res regularmente espaciados, es posible ab'3treer una red pun-

tual 1 i neal. Una vez que una ha;: de rayos X encuentra este a­

rregl o7 todos los átomos de la red actúan como centros dis 

persores y en ciertas direcciones especificas se producirá la 

difracción, ~ormandose nueves frentes de onda.Estas direccio­

nes específicas estan determinadas por las di~erencias de 

trayectoria de los rayos incidentes y di~persados a y por los 

atomos asociados a puntos de red vecinos. Asi, la diferencia 

de trayectoria para un frente de onda llamado de primer orden 

es de una longitud de onda y el haz difractado es descrito 

como una difracción de primer orden. Si la difracción ocurre 

~ la izquierda inmediata de el haz incidente, es llamada de 

orden menos uno.Las ~ondiciones para que ocurra la diTracción 

se ilustran en la figura III.1. 

Supongamos que dos rayos de un haz X inciden sob~e un a -

rreglo lineal de motivos moleculares .de periodicidad a, con 

un ángulo de incid~ncia ~ ~on respecto a la linea AC CFig. 

IIl.1>. Sea el ángulo de dispersión~ , medido desde el ex -

tremo positivo de la línea AC. Podamos observar que. los rayos 

dispersados estan en -fase eni:.r-~ si, r¡ol,a¡¡,.::::;;-,tc ...... 

donde H es un entero (incluso cero) y 

(Ill. ll 

~ es la longitud de 

onda de los rayos X incidentes. Es claro que la difracción se 

efectúa en tOdas las direcciones dadas por el ángulo \J Es­

tas direcciones determinan un cono cuyo e~e es el arreglo li­

neal. de motivos mcleculilre~ y con ángulo ~cmiápico ~ • Una 
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1 inea c:ualquiera generadora del manto del cOno representa una 

dirección en la cual todo5 los motivos moleculares del arre -

glo dispersan simultáneamente en -fase. La ec:Ltac:ión <III.1> cs. 

denominada ecuación de Laue para la di+rac:ción por una red 

puntual lineal .. 

Orden C"'º 

fl 
AD- dC =O...I 

a. cos ¡¡:. - o.. coa.fa- •o.A 
a. (coa V--cosfol=o.A 

e a.' 

cF'1"5C =l.A ' 
:- a.coa.,. •• ·q,, cos;p.. = JA 

« (CoSV°" ·c.or.fo:: -IA 
(C\ 

I 

AE -6C:: .1,.\ 
o.co~;r.· -a.e.o~=..!.~ 
a. (co~ii"- co:.p. 1 = 1 ). 

(d) 

FIG.III.1. Condición para que ocurra di4racción por 

un renglón. (a) h=O, (b) h=1, (e) h::-;-1, 

(d) conos de orden~s 1, O y -1. 
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Para la di~racción de orden cero <H=O>,la ecuación CIII.~> 

queda como: 

clCco.s.Y:.-co.,,)i.l =O 

esto es., V es igLtal a lJ independientemente del pcriódo de 

repetición a. Esto quiere decir (Fig.III.ld>, qu el ha= in -

cidente siempre está contenido en el munto del cono de orcen 

cero. 

Cuando el ha= incidente es normal al arreglo lineal ( ~= 

90° >,se tiene: 

en consecuencia, en esta situación, E·l ángulo de difracción 

de orden cero < H=O > también es de 90° y ~l cono de orden 

cero tendrá la ~orma de un disco. Los conos de ordenes supe -

rieres aparecen entonces por pares CH, -H>, colocados simé -

tricam~nte a los lados del disco de orden cero. 

III.4. DIFRACCION POR UN ARREGLO BIDIMENSIONAL DE RED DE MOTIVOS 

MOLECULARES. 

Un arreglo bidimensional de red de motivos molccu:ares se 

puede de~inir mediante dos periódos de traslación a y b a lo 

largo de dos líneas OA y OB, respectivamente, y el ángulo Y 

entre ellas CFig.III.2a). Las direccióncs de di~racción par~ 

la línea. OA comprenden un conjunto de c:onos concéntricos, c:u­

yo eje es OA. Asi también, las direcciónes de difra.ccién ~ara 

la lín~a OB consisten de otro conjunte de conos concéntriccs 

cuyo eje es OB. Ya que :..me~ l in za gl?ne::wadora del m..:l.n"to cic~ L1n 

cono repre~enta una dir·ecci6n en la cual todos los motivos 
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moleculares en el eje de tal cono dispersan en fase, entonces 

una linea formada por la intersección de dos conos con eje~ 

no paralelos, repres~nta una dirección en la cual todos los 

motivos moleculares alineados en esos dos ejes dispersan en 

fase y habrá, en ~sa dirección, un haz difractado. En general 

dos conos se intersectan en dos lineas COX y OY en la figura 

III.2b) que se enCuentran colocadas simétricamente r~sp~cto 

al plano de la red. En realidad, todos los motivos molecula 

res en el plano de la red A-B, difractan en la~ direcciones 

OX y ov. ya que cada motivo molecular es la intersección de 

un renglón del tipo OA y otro del tipd OB, y está, ~n con~e 

cuencia., en el ápice común de un par de conos que ~e irrter -

c:ectan. 

1 al f b J 

~IG.III.2. Di~racción por un arreglo plano de red 

de motivos moleculares. 
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Las ecuaciones de Laue para un arreglo bidimensional de 

red de motivos moleculares se expresan como: 

ti l cos v; ·co'5ft,I =-HA 

b( cc.sV'-a.-cDsft-.\=KÁ CIII. 2l 

donde H y K son enteros (inclusive cero) y a y b son los pe -

riódos de repetición de los motivos moleculares en las direc­

ci.ones OA y OB., i11 y .µ2 son los ángulos a los cuales el ha:: 

X incidente encuentra a las direcciones OA y OB y Vi y V2 

son los ángulos de dispersión referidos a tales direcCiones. 

La di-fracción se produce so1amente si las dos ecuaciones an -

teriores se satisTacen simultán~amente y además, si los ángu-

los V1 y V2 de-finEn l.a misma di:-ección. Si estos resulta -

dos se aplican a la -figura XII.2b~ querrá decir que el ha= 

incidente encuentra a e~ plano de red en un ángulo tal que el 

cono de orden H en OA intersecta a el cono de orden K en DB a 

lo largo de OX y OV respectivamente. El águlo entre DA y DX 

C y OYJ es Vt y aquél entre OB y DX Cy DYl es V2 

III.5. DIFRACCION POR UNA ARREGLO TRIDIMENSIONAL DE RED DE MOTIVOS 

MULC.CULARES. 

Siguiendo los ra~onamientos de las secciones anteriores , 

las direcciónes de difracción para un arreglo tridimensional 

de red de motivos moleculares se pueden re-ferir a tres con -

juntos de conos de difracción cuyos ejes son tres arreglo5 

puntuales unidimensiona1es no coplanares .. En general, CL\ando 

tres conos con ápice común se inter~ectan,cada cono tiene dos 

interseccione~ con cualquiera de los otros dos.Como resultado 
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hay seis intersecciones~ cada una de las cual e~ rcprus~nta u·-

na dirección en la cual dos renglones dispersan ~r. fa~e. Es 

evidente entonces, que los tres renglones dispersarán en fase 

Onicamente a lo largo de una dirección dada por la ir1tersec -

ción camón a los tres conos. Una condición que serla a~tisfe-

cha, por ejemplo, si se hicieran coincidir las lineas OV, OW 

~ OV CFig. III.3). En consecuencia, un cristal, por lo gene 

ral, no difractará rayos X en una dirección cualquiera. ~a 

difracción ocurre solamente bajo ciertas conCicione$ especia-

les, las cuales analíticamente se expres~n como el cumplimien·-

to simultáneo de tres ecuaciones llamadas EcLtaci ones de Laue. 

Estas ecuaciones son: 

a(c:o .. ::;r. - co:.fo, l =HA 

bl co:. v-.. - cosfi..& \= !<. Á 

e ( cos V;) - c:o~;.U, l -= L .A 

H, l<. V L son enteros <incluso cero). 

<111.3) 

ll 

FIG.III.~- Caso general para 1~ inter~~cción d~ conos 
de difracción cuyos eje~ 5on tre~ renglo­
nes no coplanare~ de moLivo~ molecul,.r~s. 
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Se requiere además, para que e•:ista di-fracci ~n, que los 

tres ángulos V1 Vz y Vs definan una dirección común. Loe:. 

valores de a~ by e son fijos para cada cristal.Por lo tanto, 

los valores de V dependen solamente de los valores de U y 

de A • La posibilidad de satis~acer. las tres ecuaciones si -

multáneamente,alcanzando la condición para que ocurra la di -

fracci'ón, aumenta si se varia el ángulo ~ 

onda A durante el experimento. 

III.6. LA LEY DE BRAGG. 

o 1 a longitud deo 

El desarrollo efectuado en la sección anterior:- ha descrito 

el fenó~eno de difracción por una red de motivos moleculares 

como una dispersión coherente cooper~tiva de tres ürr~glos u-

nidimensionales no coplanares de motivos moleculares. Exist~, 

sin embargo,una manera alternativa de tratar el problema y e~ 

la de considerar el fenómeno completo como equivalente a la 

reflexión cooperativa de planos de motivos moleculare~. 

Supongase que un ha:: de rayos X incide sobre un arreglo 

tridimensional de motivos moleculares referidos a los r~nglo-

:OC:i OA, CD y OC .:;:,, la. -figura iII.4, en un ángulo tal que el 

cono de tercer orden en OA, el cono de segundo orden en OB 'l 

el cono de primer orden en OC· ~e interse?ctan en una l inec.\ ca-

mt:tn que satisface las e=uaciones de Laue.Esto implica que los 

rayos disper~ados en la dirección de difracción~ por motivos 

moleculares adyacentes en DA <p.ej. O y A•> tienen una dife 

renc:ia de camino óptico igual a tres longitudes de onda. o~ 
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igual m¿~ner.u, moti vos molecul c;-.res ady.:iccntes en OB <p - ej.. O y 

e·>, y en OC Cp-ej. O y C"> di~pcrsan en la dirección de di 

fracción con di.ferencia.!:i de camino óptico de dos y una longi­

tud de onda respectivamente. 

e 

FIG. III.4. 

Se deduce entonces. que los rayos disp~r~adc= e~ l~ dir~c-

ción de difracción,. por A''., B'' y e·· tienen LH\é...\. di-fci-enc:i¿: 

de -fase de seis longitudes de onda con re4Spacto a lo~ rayos 

dispersados en el origen O. Estos ti-es pun~os dC?finer1 un pla-

no con intersecciones de 2a., 3b y 6c:: unida.<:t~s C? ínúic:a·:i d.:: 

Miller (321). Como A'·, B' · y C'' dispcrs.3.n ra.•lo;,. que Cifie -

ren en fase por el mi-z;mo númer""o :Je lcngitudes. C:e vnda Cita~ los 

dispersados en O, enton=es dispcr~~n l~~ rayob con un~ dif~ -
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rencia de cero longitudes de onda entre si, esto es, en fas~. 

F'.ara mantener la misma 19ngitud de trayectoria, lo<;:; r.o.yos 

dispersados en fase por los motivos moleculures de un plano, 

d~ben de pasar directamente a través del plano <Fig.ItI.5a) 

o ser desviados en el plano a un ángulo tal que sea igual a 

el ángulo de incidencia, es decir, en el ángulo. de refle:~ión 

<Fig.III.5b). En consecuencia, el plano A" ·s··c·· se compor -

ta como si reflejase el haz X incidente. 

FIG.III.5. Rayos paralelos sin dif~rencia en 

la longitud de su trayoctori.o.. 

' Es evidente que la reflexión ~o esta limitada a el plano 

A''B' ·e··, sino que debe ocurrir también dc~de el conJUnto ca 

planos paralelos a él, es decir, desde la familia de plano~~ 

la cual pertenece. El concepto de difracción, en este trdta 

miento, es válido, solamente si se puede demostrar que 1~5 

refle::iones por planos sucesivos en una .familia se refi_ter;:.:tn. 

es decir, que los rayos reflejados por planos c~cc~iv~~ de l~ 
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misma -fami1ia.,. di-fieren en la longitud de !:.U trllyC?c:toria por 

un número entero de longitudes cie onda. 

Hay seis planos <3211 de!>de el origen al plano A' ·e· ·e·· 

(Fig .. III.4l. Como los rayos reflejados en A"'s··c·· tienen u­

na diferencia de ~ase de seis. longitudes de onda respecto a 

los dispersados en el origen., se deduce entonces que los ra 

yos ~e~lejados por planos sucesivos <321> diTieren por una 

longitud de onda y, en consecuencia, cooperan para form~r ~l 

haz dif=ractado. En este caso., la reflexión se desc:rtbe con.o 

una rei=lex:ión de primer orden. Un haz difr"'a.ct~do en t.1n¿1. di -

rección de~inida < según el tratamiento de Laue > por la in­

tersección del cono de orden h en el eje a., el cono de orden 

k en el eje b y el cono de orden l en el eje e, es geométri -

ca.mente equivalente. en la interpretación de Bragg, a una re-

4lexión del haz incidente por la.~~milia de pl~nos Cht~l~ re -

~erida a estos ejes. Sea cual sea la inte~pretación,a tal h~z 

se le asignan los indices hkl <nótese la ausencia de parénte­

sis). 

Basándose en la discusión anterior~ es posible determinar 

una e::presi ón matemática que e:..:prese 1 as condi cienes de la 

difracción en términos de re-flexión por -familias de planos en 

una red puntual espacial. La ~igura III.6 muestra ~n haz de 

rayos X paralelos de longitud de onda A que penetra en una 

-familia de planos Chl~l) de espacia.miento cthkl a un ángulo de 

incidencia 0hkl • Si las ecuaciones de L~ue se cumplen~ en-

tonces cada plano re-flejará una parte del ha= inc!dent€. Los 
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rci::/ej~dos. 

-Fa.m .f¡G. el" 
Pfa.11 0s (hK.A.) 

FIG.III.6. La condición para la reflexión 

(ley de Braggl. 

45 

rayos re-flejados se combinan para formar Ltn ha:: dif'r.:i.ct.:\do si 

su difer€nc:ia. de f"a5e es:; un número entero de longitt..tdes de 

onda~ o sea, si la diferencia de trayectori~ es <F~g.III.5): 

pero 

y 

AB-AD= 11 A 
A.S = clH1<L 

S<=V\ 9't~.( 

AD = A8 CD5 2.G1J11:.e. 

sustituyendo la ecuación Clll.5) en la 

'111.4) 

»< I I I. ~) 

< I I I. ó> 

<III.6): 

<I!I.7> 

Por lo tanto, sustituyendo las ecs. <III.6> y <III.7) en la 

<III.4>: 

= 

di..1<::,t e.os G'IVCt 
Sc"'-Bnr-4 

~ <•-c.os.Z91t«..tl== 
"'"\/\ El1t11A. 

d/,,.< l 2 se.,,.. ... o,.IC.t ) 
SC'1.Eli.Q 
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de donde: 

( II I. Bl 

Esta ecuación representa la condición de Bragg para la di -

fracción y es conocida como la ecuación de Bragg. Indica el 

.~ngulo Bh'l::l para el cual una familia de planos Chfcl) con 

espaci~iento interplanar c:Jbkl refleja radiación X de longi-

tud de onda ~ en el enésimo orden. La ecuación tiene un gran 

nómero de soluciones para valores especificos de d~kl y de··l. 

segón se observa cuando se re~scribe de la siguiente.forma: 

.. l .... 
CIII.9l 

Va que ~en B ~ 1, la serie de soluciones posibles corres-

pon den a todos 1 os va.lores de n para 1 os cual es ¡a e::presi 6n 

n A /.2c:fbkl ~ 1. Por lo tanto, una condición necc~aria, pero 

no 5uficicntc. para que la difracción ~ca observ~ble e~ que: 

n A ~ 2dhkl 

Para muchos conjuntos de planos cristalinos, sobre todo en 

cristales inorgánicos, cfbkl es del orden de 3- A o menos, en 

consecuencia A no debe exceder de 6 A si se desea obsc1-var 

háces di~ractados en primer orden (n=l>. 

La ecuación de Bragg puede escribi:-se c9mo: 

y, ya que ~n esta ecuación el coeficiente de·~ es Ltno, una 

rmfle::ión de orden ~, puede considerarse ahora como un& re -

·fle::ién C:e primer orden por planos racionales o no, scpar.tt.dos 
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una distancia de 1/n del espaciamiento original d~kl 

es, una re~lexión de enésimo orden por los planos <hl l> de 

ezpaciamiento dhk1 puede ser considerada como Llr.a re~ 1 e:; i ón 

de primer orden por los pl.:\nos con indices de re-fle::iór. <nh 

nJ~ nll., o bien <HKL> con H=nh, J(=nk y L=nl de e5"pacii..\tr·iento 

dlikl /n. La Torma mas usual de la ecuación de Bragg 

es: 

< III. lOl 

III.7. REFLEXIONES SISTEMATICAMENTE AUSENTES. 

Cuando se analiza un p~t.rón de Ui-f1-a.c.ción pt odL1cido por ur. 

cristal ,se observa que generalme:1tc algLlnc.1s dt? 1 C).S re·f 1 e?::-;_ o -

nes HKL que el cristal pudiera generar, a~cndiendo al cumpl~­

miento de la ley de Bragg, estan aLlsent.es ... Esto indica qut~ 

las re-flexiones provenientes de determinados planos de la rc·d 

o son demasiado dé_biles para !ier detec:tados en el patr-6n de 

difrac:ción., o bien, se han e:~tinguido c~mplct¿1mente. Si los 

indic:es de r~flexión de las e::tihciones g~ardan cierta rela 

ción entre si,- se dice que tales extinciones son sist2máticas 

de di~rac:ción) por átomos en un mi5mo motive mole=ular no e$­

tan en fase y/o porque los haces dispersados {en la di;-~c:ci6n 

de difracción> por motivos moleculares en posicione~~ diferen-

tes de una misma celda unidad, no e=otan en fc:;,~c .• A c:.cr.tinu.:-. -

cióh se trata con detalle esta Oltim~ situación para el c:~co 

de una celda unidad centrad~ en la cara C. 

En la figura III.7 se mu~stran, a maner~ de ejen1plo, sec -
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clones de planos pertenecientes a las familia~ (100), C110) y 

<111>, colocadas en una red centrada en la cara C. Los puntos 

de red en los centros de las caras se encuentran en los pla -

nos (110) y (111) 1 y entre los planos <100). El efecto de un 

centrado en las caras sobre estas tres familias de planos es 

el de duplicar la densidad de puntos de red en los planos 

(110) ·Y (111) y crear nuevos planos con la misma densidad de 

puntos de red que la de los planos <100) y colocados en medio 

entre estos planos. Por consiguiente, el espaciamientO de los 

planos (100) se ha dividido entre dos. 

l•I ,., ,., 
FIG.III.7. Segmentos de planos en una red puntual 

con celda unidad centrada en la cara C. 

<a>de la familia <100>, (b)de la familia 

(110) y <e> de la famili"' (111>. 

En general, si la suma H +J.( es impar,, c:omo es el caso de los 

planos (100), el punto central se encontrará eh medio, entre 

los planos ~ormados por los puntos de la red primitiva <les 

puntos en las esquinas de ~as c~ldas unidad> y el espEcia --
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miento de estos planos s~ dividirá entre do~. En este cüso, 

cuando la diferencia de trayectoria BC·-BA <Fig.III.8>, ~ntre 

los rayos I y II provenientes de los plan~s con H + K impar 

en una red primitiva, es de una longitud de onda, estos rayos 

interferirán constructivamente < como se vió en la sección 

III.6> y se producirá un haz reflejado. 

f?:~a 
- b e . 

FIG.III.8. RefleKión de planos (1001 ~n una red 

centrada C. 

Sin embargo 9 si la red es centrada en la cara e, como se 

indica con el circulo vacío en lu iigura I~I.8, la diferencia 

de trayectoria entre los rayos III producidos por el nuevo 

plano, que pasa por el circulo vacio, y los rayos ! y !I, e~ 

de exactamente media longitud de onda. Por consiguiente, l~~ 

ondas re-flejadas por planos sucesivos en la red centrada.,ten·· 

drán fa.ses opuestas e interferirán de5trLtctivamc=inte:. Sin em -

bargo, si la diferencia de trayectoria entre los rayos~ I y II 

es igual a un número par de longitudes d~ onda, entonces, la 

diferencia d~ trayectoria. entre los rayos y 1 I será de Lm 

número entero de longitudes de onda y si ~e producirá la r~-

flexión. Así, para tcdns ¡as f~milias de planos cuyo ~spacia-
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mente se mantendrán presentes las reflexiones de orden par •. 
por lo cual solamente los planos con indices H + K par refle­

jarán .. En este caso los puntos de red e.entrados se enc:ontra -

rán en ellos y sus espaciamientos no se verán afectados Cp. 

ej. los planos <110) en la fig.III.7b), por lo tqnto, en es -

tos planos, todos los ordenes de ref lettión ser4n posibles. En 

consecuencia, la condición general para que no se e:<tingc:i.n 

las reflexiones producidas por cualesquiera planos (HKL> en 

una red centrada en la cara C esta dada por la relaciÓn2 

H + K = 2n 

con n entero (incluso cero). 

La ausencia de refle>:iones producidas· por planos c:on :í.ndi­

c:es H + K impar en una red espacial tipo C, puede e::p 1 i car se 

de otra manera. Ejemplifiquemos est
0

0 con la famiia (~00) 11 ta.l 

familia se caracteriza, en una red centrada en la cara C.,por­

que su espaciamiento se ha dividido entre dos. El espacia -

miento real será entonces de d/2, el cual corresponde a lo~ 

planos rac:ionales <200). En consecuencia., los planos <100) se 

pierden y no producen ninguna refle::ión. De 'nan~ra gen~ral, 

en una red centrada e, todos los planos con indices tales que 

H + K es impar, desapar~cen. 

De igual Torma, se establece que en redes centradas tipo A 

y B las reflexiones producidas por planos eón indices tales 

que 1( + L y H + L son impares,. respectivamente, des~parecen. 

Otras redes con celda unidad centrcda de m~nera diferente 

producen extinciones sistemátic~s con otras relaciones ~r1tra 
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sus indices de ref lexi6n. Una recopilación de e~tas relacio -

nes se muestra en la tabla III-1. 

71l8LA III - 1 

TIPO OEt<:eD C(JNOIC/ON l"r..R.A MI é)(TINCION 

A fr.~L = 2. n,. 

B H'f'L ==2~ 

e H-tK == 2n 

F H,IC,L t:oáos p~res o totbs Ültµres 

I H'f'K._,.L <=:Z.tt 

-H+l<+L "=''.5 n. o bien. 
R 

H'f'l<+L ::3n. 

p NINGVNA 

* ~ cn.'t ero fÁnctv..so cc,.ol 
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rv. EL METDDO DE DIFRACCION POR POLVO DE DEBIJE-SCHERREF:. 

IV. 1. EL METODO DE DIFRACCION POR UN POLVO. 

El método de polvo es uno de los métodos usados para estu­

diar la diTracción de rayos X por cristales, se caracteri~a 

porque utiliza una muestra policristalina, la cual puede adop­

tar mue: has -formas -f isi c:as, sin embargo ,regular mente es un pol­

vo que consiste de miriádas de pequeños granos cristalinos o­

rientados al aza·r. 

Idealmente, todas las orientaciones posibles de todos los 

planos de red posibles se pre~entan simultáneamente en· un pol­

vo. Por lo cual, cuando un haz de rayos X monocromático <p.ej. 

la componente caracteristica intensa K de la radi~ción ~iltra­

da de un tubo de rayos X> incide sobre la muestra, se ~atisfa­

c:e la condición de Bragg simultánemaente por todas las fami -

lias de planos de red que potencialmente pueden satisT~cerla. 

En la Tigura IV.la se muestra a un conjunto de planos de 

red con distancia interplanar dffKL , orientado en el ángulo 

de B~agg eHKL con el ha: directo <no desviado>. En esta figu­

ra se ilustra solamente una de un número inTinito de formas en 

las cuales éste u otro conjunto de planos, con igual distancia 

interplanar, en éste o en otro grano del polvo., se ¡::uc-de o -

rientar al mismo ·áng~!o eHKL con respecto a ~l haz directo. 

Los haces re~lejados que corresponden a estas orientaciones 

de-finen un cono c:uyo eje es el haz incidente ·y su ángulo semi­

á.pico es 2 ªflKL <Fig .. IV. lb> .• Simultáneamente a estos plc:i.nos, 

otros planos de red con difernte e~pac:iamiento satisfacen la 

condición de Bragg y generan conos de re~le;;ión cuyo eje 3s, 
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ta~bién, el ha= incidente, pero con diferente ángulo scmiápico 

2 SHKL <Fig.IV.lc>. Para asegurar la existencia de conos de 

reflexión densamente poblados de haces difractados, general 

mente se hace girar u osci l ur a las muestras durante su e>:po -

sici6n, o bien, se procura una dimensión adecuadam~ntc peque~a 

para los granos del polvo. 

Co"10 -
R..l!l'UJhDO 

"' 
FIG.IV.1. Principio del método de polvo. 

Los c:onos de re-f 1 e:: i ón qu€ se presentan par~ ángLtl 05 20HKL 

menores o iguales a 90° , se d8moninan de transmisión, y los 

pres~ntados para ángulos mayores de 90° se llaman d~ retrore 

~lexión. Ambos tipos de conos se registran sobre una-película 

o zon dctcct~dcs por un contador de r~diación a partir del 

cual se pu~de o~tcner un registro gráfico. 

Las principales caractcristicas de un espectro de di~r-ac -

ción de rayos X por polvo, son los ángulos en los que se pre-
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~entan las reflexiones y las intensidade~ r~lativas de óctas. 

Los ángulos de reflexión 0HKL dependen de l~ l~ngitud de onda 

y de la distancia interplanar cii-fKL de acuerdo a la ley de 

Bra.gg, ec. < III.10), y la distanc:ia interplanar depende, a !:iu 

ve~, de las dimensione~ de la c:elda unidad.Debido esta dcpen . 
dencia, es posible calcular de manera precisa los parámetros 

de la celda unidad de la fase cristalina a partir de las medi-

ciones de los ángulos semiápic:os 2 8HKL • A este cálculo se 

dedica la parte restante de éste trabajo. 

El proceso que se sigue para analizar el espectro de polvc 

de una muestra desconocida, consiste en medir lo~ án;ulos de 

re~lexión, asignar indices a l~s reflexiones, calcular las 

distancias interplanares de los planos ~eflectantes y d~spués, 

deducir las dimensiones de la celda unidad de la musstrs cris-

talina .. 

Algunos de los usos mas comúnes de el método de polvo son, 

por ejemplo: la identificación de materiales dosconoc:idos, la 

determinación de las proporciones relativas de compuestos 

cristalinos cuando se encuentran en una me=cla, y el estudio 

estadístico de las orientaciones relativas de los granos GUe 

forman la me=cla. 

lV.2. EL METODD DE DEBIJE-SCHERRER. 

Dentro de los métodos utili=~dos para el análisi~ de cris -

tales por las técnicas de pvlvo, el método de Debije-S=herr~r 

es el más pop,ular, debido a.: a) s•_t !3enci11e::::, b) SL\ c:apacida.d 

de proporcionar dist~ncias intorplanares con un~ a1ta pr~ci -
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sión y e> su bajo requerimiento de muestra Cüpro::. mg. >. L.:t 

utilid~d mencionada en el inciso Cb> será tr~tada ampliamente 

en el capitulo V de éste trabajo. En este método la muestra se 

hace girar para asegurar que: a> refle~en rayos X todas las 

familia~ de planos que potencialmente puedan hacerlo,y b) haya 

un gran número de refle::iones para cada. una de estas familias 

de planos. El método ~ué publicado por primera ve: por Debije 

y Sc:herrer en Alemania en 1916 e ind~pendientemente por Hul l 

en E.U.A. en 1917. 

El método de Debije-Sc:herrer utili=:a una ntLtestra cil.ir.dric:a 

de 0.5 mm. de diámetro por 1 ém. de lon~itud., la cual se ob -

tiene a partir del polvo inicial., con un ta.mano de grano de 44 

µ mezcl~ndolo con un material adhesivo, por ejemplo pegamen­

to, o bien, colocándolo dentro de un peque~o tubo de vidrio; 

tanto el pegamento como el tubo utiliza.do deberán de ser tras­

parentes a los rayos X y no presentar patrón de difracción. Se 

utiliza una pel icula -fotográfica cil índr-ica (e6pecial para ra­

yos X>, cuyo eje coincide con el eje principal de la muestra 

cilíndrica, el cual debe ser normal a la dirección d~ los r~­

yos X incidentes. En la iigura IV.2 se muestra el ar1-eglo e~­

perimental utilizado. Se efectúan dos perforaciones a la pelí­

cula para que los rayos X puedan concentrarse sobr~ le mu~~tra 

por medio de un tubo llamado colimador. El ha~ directo ~e re 

ci~e en otro colimador~ ll~mado captor, para reducir el vela -­

miento de la pe1icula en las pro~imidades de1 ha: dir~cto <a­

rt-~glo de StraLtm~.nis) pc..r la dispersión de los r.::yc,s X. 



/O~LICU4A. 
'DTC4tltAl'fCA 

FIG.IV.2. Colocación.de la pelícUla y rQgistro d~ 

los haces difractados en una cámar~ de 

Debije-Scherrer. 
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Cada cono de difracción HKL, intersect~ a la película en Ltn 

par de arcos. La distancia SHKL entre ellos,una ve:: e>:tendidu. 

la película, esta dada por la relación: 

C IV.1> 

donde r es el radio de la cámara utili=üda. 

Los radios de las cámaras utilizadas comercialmente ~on es-

cogidos de tal ~orma que la distancie SHKL entre los arco~ de 

un m~smo cono, estó directan1ente relacionada con el ~ngulo d~ 

difracción BHKL • Así, por ejemplo, en la cámara cuyo r~dic 
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es de 28.65 mm. C360°/4"\\) ,1 mm. eqLlivale a 1°, de en.ta foi---

ma! la medida angular entr·e los arcos de un mismo cono, 58 ob-

tiene directamente midiendo la distancia entre ellos y, ~ntnn-

ces, el ángulo 9HKL se obtiene directamGnte de el valor 

de SHI<\... • Otra c:~maru c::.omLtnmentC? usada es aquel 1 u cuyo ra -

dio es de 57. 30 mm. <360 Q / 2\\), en la cual 1 mm. equivale 

en este caso, el ángLtlo 0H~L se obtiene dividiendo a 

Sw~~ entre dos. La cámara mas grande.es mas e~iciente par·a 

rcsolv~r- reflexiones muy poco espaciadas, lo que es de una 

gran ventaja cuando se necesita un alto grado de precisión y 

exactitud. Sin embargo, r-eqLti ere de cu"atro veces mas de ti em -

po· de exposición respecto a la cámara chica, debido a que la 

intensidad de los rayos X es proporcional a 1 / r' , donde r 

es la distancia de la fuente a el receptor. 

Una vez qLle se han obtenido los áng~1los de difracción a 

partir de las distancias entre arcos, modidao en la película, 

y conocida la longitud de onda de los rayos X utilizados, SQ 

pueden obt-.l"'ln~r- l.:i.= cc:-rc;spv11U.it::?ntes distancias inter,planc:\res 

dHKL ya sea, utilizando la ecLtación de Br~agg, o bi~n, utili­

zando tablas, las cLta1es existen para cada una de las lo~gitu-

des de onda mas usadas en lo~ trabajos de di,.racción de rayos 

X. 

IV. 3. IDENTIFICACION DE FASES Cf'<ISToC\LINAS. 

El análisis por di~racción de rayos X de una ~ase cristalind 

por el método de polvo de Debije-Scherrer,i~dica no solo los 

elementos quimicos que la constiluyen,sino también UL! rela~ión 

- . 
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química. Por ejemplo, si la muestra contiene el coffipuesto qui­

Ax By , el método permite identi~icar la presencia de A:: By 

tal como es, y no ónicamente la presencia de los elemer,tos A y 

B. Además, si la muestra contiene tanto a AK By como a Ax e~2v, 

ios dos compuestos, en principio, podrán ser identi~icados, ya 

que sus patrones de di~racción correspondientes aparccer~n am-

bos en la película. 

El principio de la identiTicaci6n de Tases cristalinas me -

di ante di-Fracción de rayo~ X por polvo, se basa en el 'h~c:ho de 

que cada fase especifica produce un patrón de diTracción ca 

ract~rístico, independi~ntcmcnte de qLte esta ~aae esté presente 

en estado puro o como componente de una mezcla de varias fases. 

Un análisis cualitativo para alguna m~zcla en particu:ar, con­

siste en la identi~icaci6n de las fases cristalinas que produ­

jeron el patrón de difracción de la mezcla. Es posible, tam -

bi-én, c-fcc::tuar un análisis CLlantitativo, ya que las intensida­

des relativas de las lineas de difracción debidas a cada f~se 

de la mezcla dependen, entre otras cosas, de la proporción en 

que estas se presenten en la me~cla. 

Debido a que el patrón de difrAr~í6n de una ~~== =ri5talin~ 

es caracteristico de esa ~ase,si se pc~2e un archivo de patró­

nes de di~racción para. una gran cantidad de fases, entonces 

será posible identificar a una mLtestra desconocida, obteniendo 

su patrón de di~racción para po~tcriormente compararlo con los 

patrónes conocidos y determinar con cuál o cuáles de ellos 

coincide exactamente. 
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El Joint Committee on Powder Di~fraction Standards CJCPDS> es 

dedicada a coleccionar, editar, 

publicar y distribuir daf.os de difracción de polvo que sir -

ven como reTe~encias patrón para la identificación de materia-

les cristalinos a partir de sus patrónes de difracción. Esta 

compilación de datos conocida como Archivo de Difracción por 

Polvo incluía. en 1980; aproximadamente 35,000 patrones de 

di-frac:c:ión _de materiales cristalinos (orgánicos e inorgánicos) 

y aumenta a la razón de 2000 por a~o. 
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V. DETERMIN!\CIDN PRECISA DE F'ARAMETROS DE RED. 

V.1. INTROOUCCION. 

La determinación de la forma y dimensiones de la celda uni -

dad de una fase cristalina, es solo un prime~ p~so en la deter­

minación de su estructura cristalina. El interés de éste tr~ba­

jo se centra en este primer paso, haciendo uso de la técnica 

de polvo de Debi je-·Scherrer cuando se e ol oca 1 a oel ict..11 a en el 

arreglo de Straumanis, en consecuencia, todas las ide~s qt~e o~-­

seguida se presentan van dirigidas hacia este método. Lo~ ot1-o~ 

dos pasos son: la determinación de· las simetrias de la e$truc 

tura cristalina, esto es, su grupo espacial, y la dcterr11in~ción 

de las posiciones ·atómicas dentro de la Calda unid~¿. Esto~ dos 

últimos pasos se mencionan solamente por completes, ya que r1~ 

se tratan en este trabajo. 

La forma y dimensiones de la celda· unidad se dete1-minan úni­

camente a partir de las posiciones angulare5 de las 1 ín~as de 

difracció~. Primero, mediante un análisis de prueba y error·, s~ 

determina a cual d~ los si~te sistemas cristalinos pertenece la 

estructura desconocida, y posteriormente, se asigr1an los indi -

ces de reflexión correspondientes a cada una de las lin~as de 

difracción. A es'te proceso se le l l..:\ma inde;:ar el patrón út.: di 

fracción o indeMación; durante el mismo se obtiene un valor a -

proximado de los parámetros de la red~ y una ve= indexado el 

patrón, se puede obtener 1 os val ores rna:i probables de esto~ pa­

rámetros mediante, por ejemplo,un aju~te por minimos cu~dr~ct.~s. 

En este capítulo De presentan l~s idaa9 generales involucr-a-­

dD.s en la inde:~ci.ción de un pal.rón de polvo d2 Debije··Schcrrcr, 
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mencionando brevemente los principales métodos que se han ces~-

rrollado para este fin. También se describen la~ ideas funda 

mentales de un ~étodo de computo dise~ado por D. Taupin y A. 

Guinier para efectuar esta inde::a.c:ión de une:\ m.r.nera sistemática. 

y automática. En este método se basa el programa de cómputo d~-

sarrollado en este trabajo. También se describen l~s principa -

les fue~tes de error que se presentan al determinar los ángulos 

de difracción ~ partir del patrón de polvo~ y se desarrolla un 

método propuesto por M. Cohen para determinar los parámetros de 

red mas probables a partir de un patrón de polv<.:1. 

V. 2. INDEXACION DE PATRONES DE DIFRACC~ON DE i='OLVOS. 

Una ve= que se tiene el patrón de d~~racción del polvo, s~ 

miden las distancias SHKL entre toda5 las parejas de arcos y 

entonces, se calculan los valores de sen 2 0HKL 

lores de las distancias interplanares dHKL 

o bien" los va-

de difracción y se procede a la identi~icación del polvo.Se de-

be tener en cuenta que en algunas ocasiones, las lineas pres~n-

tes en el patrón de di~racción no son producidas todas pcr di -

fracción de rayos X de una sola longitL1d de onda y/o por la m~-

originadas por radiación X de longitud de ond~ difer~nte a 13 

Ka y/o por sustancias di-fer-entes a la de interés.En el pri-

mer caso la radiación que aparece con mayor ~recuencia es la KS 

ya q~e, por lo general, no se elimin~ compietamante, ni ~ún u-

tilizando filtros- Esta di~icultad p~ode eliminarse en par~c~ya 

que la presencia de li~oas debidas~ r~di~ció~ KS 
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trón de polvo puede determinarse mediante cálculos, debido a 

que si un determinado conjunto de planos re~leja radiación Ka 
en un ángulo Bé , también reTleja radiación Ka 

• La relación entre este 

S<:Vlz9..t = ( 

en un ángulo 

siguiente: 

CV. 1) 

la cual se obtiene aplicando la ecuación de Bragg a cada una de 

las dos longitude·s de onda anteriores y manteniendo fija la 

distancia interplanar. Ási, ~i se sospecha que una linea deter-

minada en el. patrón de polvo es debida a radiación KB , ~.1 

multiplicar su valor correponciiente de sen 2 0 por el factor de 

entre paréntesis de la ecuación CV.1> se obtendrá un valor i -

gual, o casi igual, a el correspondiente de sen 2 e para alguna 

linea de la radiación Ka en el patrón de polvo. La linea de 

KBque corresponde a una linea de Ka dada, esto es, producida 

por el mismo conjunto de planos~se locali:a siempre a un ángulo 

ªa mas pequeño que ea y tiene una intensidad menor.Sin embar-

go, ya que 1 as 1 ineas de Ka Y KB de.planos diferentes se pue-

den trasl~par, entonces el uso de la ecuación <V.1> solamente 

da a la radiación KS pero no prob~rlo. 

Es evidente que la ecuación <V.1> es aplicable, debidarr.cnte 

modi4icada, no solo a el caso de que existan lineas e~tras pro-

ducidas po~ radiación K8 del espectro, sino también a otras 

longitudes de onda características que llegasen· a ser difracta-

das por la muestra. Por ejemplo, la radiación de tugsteno produ-

cida por la contaminación del ánodo del tubo de rayo~ X por el 
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tugsteno del filamento del mismo tubo, o bien,una ~ituación que 

se presenta con ~recuencia, es la resolución de las longitudes 

que ocurre a grandes ángulos de di~racci6n. 

Este último caso, al igual que el de la radiación KB serán de 

gran ventaja para determinar los parámetros de red mas proba 

bles, como se indica en el capitulo siguiente. 

Ya que se han obtenido los valores de las distancias inter -

planares o de lo5 sen 2 6 , se supone que la muestra pertenece 

a alguno de los siete sistemas cristalinos y se efectúa un 

cálculo preliminar de los paráme<tros de red correspondientes. 

Esto se puede efectuar aplicando la ecLtatión CII.19> d~ la sec­

ción II.6 a el sistema cristalino que se este probando. El nú -

mero de lineas e::perimentales necesarias para el cáidulo preli­

minar de los parámetros de red es el número de incógnitas del 

sistema cristalino prueba que se haya escog~do. Asi~ por ejem -

plo, si se escoge el sistema tetragonal, se utili=arán dos li 

neas experimetales para calcular los parámetro~ de red p.-ueba. 

En seguida se intentará indexar a todas las lineas del p~trón 

en base a estos parámetros de red prueba. Una búsqL1eda 5istemá­

tica implica, por ej~mplo, empe:~r a probar con el sistema de 

mayor simetria: sistema cúbico, y terminar con el de menor si 

tnetria: sistema tri el ínico. CLtando se ha con!3eguido inde:~ar las 

lineas del patrón de polvo en baz~ a alguno de los sistemas 

cristalinos, se dice qu~ la mue~tra pQrte1,ccc a ~Ee sistama.Po­

dria suceder que probando con dos si ~tcm~s di -f erentu!:", se 11 .?ga­

ze a efectuar la inde::üc:ióri con a.mbc~., ~e tend·-~a entor.c:'-~s que 
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tugsteno del filamento del mismo tubo, o bien,un~ ~ituación qu~ 

se presenta con frecuencia, es la resolución de lD.s longitudes 

de onda Ka.~ y Ka, que ocurre a grandes ángulos de difracción. 

Este último caso, al igual que el de la radiación KB serán de 

gr~n ventaja para determinar los parámetros de red mas proba 

bles~ como se indica en el capitulo sigui€nte. 

Va que se ~an obtenido los valores de las distancias inter -

planares o de loo sen2 e se supone que la muestra pertenece 

a alguno de los siete sistemas cristalinos y se efectúa un 

cálculo prcl imi nar de 1 os p ar~ml?'tros de red correspondientes. 

Esto se puede e.fec:tuar aplicando la ecuación <II .. 19) de la sec­

ción II.6 a el sistema cristalino que se este probando. El nó -

mero de líneas e:rperimentales nec:es~rias para el cálculo pre~i­

minar de los parámetros de red es el número de incógnitas del 

sistema cristalino prueba que se hay~ escogido. Así, por ejem -

plo, ~i se escoge el sistema tetragonal, se utili=arán dos li -

neas ex peri metales para calcular 1 os parámetros de red p.-ueb~. 

En seguida. se intentará inde}:ar- a todas las lineas del p~tr6n 

en base a estos parámetros de red prueba.. Una. búsqueda $i stemA­

tica implica, por ejemplo, empezar a probar con el sist~n1a de 

mayor simetria: s~stema cóbico, y terminar c:on el de meno~ si 

rnetría: sistema tri el ínic:o .. Cuando se ha conseguido i·nde:{ar las 

línc~z del patrón de polvo en base a alguno de los sistemas 

cristalinos, se dice que la muestra p~rten~cc a ~~e si~~cm~.Po­

dria suceder que probando con dos si~tcm~s diferentuc,sc llaga­

se a efectuar la inde::aci6n con ambos, se tendw-.:'..a entonc:;~s qu€ 
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recurrir a otros métodos para poder escoger a alguno de los dc·c;: 

sistemas. como por ejemplo, el método de monocristal. 

Un análisis de los índices asignados a cada una de las li -

neas del patrón puede proporcionar el tipo de red de Br~vais, a 

través de la determinación de las ausencias sistemáticas, tal y 

como se trató en la sección III.7~ 

Las ideas e>:puestas enteriormerite, en esta sec.c:ión, presen -

tan sol amente un esquema general del proceso de i r.de:·~aci ón, ya 

que el problema de inde;-:ar un patrón de polvo es muy c:Omplejo y 

se ha venido investigando desde hace mas de cincuenta ar.os. Las 

principales dificult~des que se presentan son: la pr~ci~ión 

con la cual se determinan los valor~s de lc"ls dist.ancias ínter 

·planares y la gran cantidad de trabajo que ~e tiene que des~ -

rrollar para determinar el sistema cristalino, el cual ~urílen~a 

considerablemente con el nOmero de parámetros de red pez- ~eter­

minar. El u~o de equipo cada vez mas preciso, por ejemplo, cá -

maras y medidores de pelicula, ha aumentado l~ precisión en la 

determinación de las distancias interplanares~ y ~1 u~o de com-

putadoras cada vez mas rápidas, le ha dado gran agili~~d a el 

prvc.~~o de incie:-:ac::ión, haciendo e~te proc:eso C:dda ve;: mi'..s prác-

tico y rápido. De los métodos analíticos para indc:::c.r patrone:5 

de pal vo C que son 1 os que se pueden adaptar mas fácil mente a L1n 

programa de cómputo), los mejo~es son: el método de H~s~-Lipson 

y el método de Ito. En el primero se efectóan manip~lacionea a­

ritmétic~s con los valor~s de los sen
2 e p~ra ancontrai- ci~rt~E 

relaciones entre ellos y, debidc a qu~ cada ~i5tcma cri~talino 
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tan sujetos a diversas dificultades práctica~, sin embargo, son 

los mejores y varios autores se han basado en ellos para desa -

rrol lar p·rograma.s de cómputo que permitan e-f ec:tuar 1 a i ndel<a -

ción de una manera automáti~a. Aunque, por lo general, se res 

tringen a sistemas con alta simetríe, o bien, a aquellos con 

baja si metr i a. 

V.3. METODO DE TAUPIN PARA INDEXAR PATRONES DE DIFRACCIDN DE PCL'JOS. 

En el año de 1966 D .. Taupin y A. Guinier desarro1lar-~on un 

mótodo, ~d~pt~do ~ un prcgr~m~ de cómputo, para inde::ar, auto 

mática y sistemáticamente, patrones de polvos d~ sustancias 

cristalinas con red de simetría cúbica, tetragonal, he::agonal y 

ortorrómbica; posteriormente, en 1968, Ta.upin e::tendió el méto-

do a el sistema monoclínico. 

En este método se supone que las líneas observadas corres -

panden todas a la misma Tase, sin embargo, se incluye la posi 

bilidad de que pudiese presentarse un riúmero minimo de lineas 

producidas por impurezas presentes en la mLtestra. No obstante, 

se SLIP<?"ª que si estas impure~as se presentan,su proporción de­

be ser insigrii4icante en relación a la ~a~e prin~ipal.Los prin 

c:ipios operacionales del método se exponen a continuación. 

Se parte de una. lista de las distancias lnterplanares ord-:! 

nadas de manera decreciente y s~ obtienen la~ c~ntidade~ QHKL= 

Después, si n es el número de incógnit~5 que co -

rresponde~ a"el sistema cristalino que se prueba Cn=1 para el 

sistema c:Ltb i co 11 2 para e_l tetr.agono:\l y el hc=::agonal ., 3 para el 

ortorrómbico, 4 para el monoclínico y 6 para el tricl~nico>, ~e 
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utilizan n de las N lineas tot~les con~iderad~s en el patrón de 

polvo y se forma y resuelve un sistema de n ecuaciones del si -

guiente tipo <ec.II;19>: 

<V.2> 

son n triádas de indices escogi-

dos urbitrariamente y afectan a la i-ésima línea de di~racción 

representada por el valor Qi=l/df donde las son la.s 

distancia~ interplanares determinadas experimentalmente, A, B, 

C 7 D~ E y F son las incópnitBsi las cualc~ cumplen l~~ ~igui~n-

tes relaciones,segón sea la simetria del~ sistema que se prueba: 

A B e D E F = o para el si!:>tcma cúbico, 

A B D E F (l p.:i.ra el sistema tetragcnal, 

A B D A/2 E F (l para el sistema he:{c.gonal 

D E F o para el sistema ortorrómbico 

E F o para el sistema monoclinico .. 

Y, en general <eC:. II.19>: 

A=a"=. B=b".:.. C=c•;,,D=a"b 211cosy•.E=b*c*cosa*~F=c*a•cosa~ .. <V.3> 

La reluci6n de estos coeficientes con los parámetros d~ la red 

directa se muestra en la tabla II-3. 

Las n líneas utilizadas (llamadas lineas base> ~on s~cmpre 

las n prim~ras líne.::\s del putr6n de di.frac:ción, lils cuQles tic-

nen siempre valores peque~os dQ Q y también valores peque~os de 

H IC y L. 
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Se dispone de una lista con todas las combinaciones posibles 

de indices HKL que se utilizarán durante el proce~o;si se tiene 

n lineas base, las ternas de indices Hi Ki Li se selecc:ior.a.n 

arbitrariamente a partir de la lista de indices disponible su -

jetándolos a las siguientes condiciones: 

Los valores obtenidos de las incógnitas se sustituye:"l en una. e-

c:uación del tipo CV.2> y se van sustituyendo di-ferenteS tri6.das 

H~:(L, se obtiene así., una familia de valores calcLlladcs QHKL 

y c:ada uno de estos valores se comparará con los valorE:~ Q e>: 

perimentales .. Se dic:e que se ha obtenido Ltna. ~olución del pro 

blem~ s~, con los valores obtenidos de las incógnitas, se con -

sigue hacer corresponder una. triáda de ent~ros HKL (con los 

cuales se determinó un valor QHKL a cada valor exp~ri~en -

tal O, dentro de un limite de error iijo E 

Así, el.método consiste en ensayar sistemáticamente, en al -

gún sis~ema cristalino especi+ico, todas las combinaciones po 

si bles de triádas HKL para las n 1 ineas iniciales y mantener 

~quellos indices que proporcionen una solución del problema; de 
< 

no ser así 1 se cambia alguna de .las 1 ineas base y se prucb.n. 

nuevamente. En muestras desconocidas será necesario, GLli::ás,te-

ner que probar con cada sistema. 

El valor que se le asigne a el limite de error E re~trin -

girá el nómero de sistemas a partir de los cuales se puede e -

fectuar la i~de:cación, ya que para grandes valore~ de E 
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varios los sistemas con los cuales se consiga indexar las li 

neas del patrón, por otra parte, si E es muy pequeño, se puede 

correr el riesgo de que no se puedan i nde:-:a.r algunas l :i.neas que 

per-tenecen a la .fase princip.al (p .. ej. si la preci~ión cor. la. 

cual se midieron estas lineas es mLty baja). De e$ta .fornia, se 

observa que un valor apropiadc para E puede determinarse ba-

sandose· únicamente en la precisión con la cuál se hayan obteni­

do los valores de los ángulos de di-fracción, ya que E:S a partir 

de ellos que se obtienen las distancias interpla~ares y los va­

lores a. 

Una forma de discernir entre diferentes sistemas, y a~n, 

cuando se obtengan di~erentes soluciones para un mismo ~istema, 

es la. de escoger aquél que proporcione la celda unidad con el 

m!nimo volumen. 

Taupi n uti 1 i z6 su programa en una computadora UN!VAC 1109 de. 

ciclo de base de 0.75 microsegundos y una capaciCad de 54,000 

palabras de 36 bits. y estimó un tiempo de máquina de 500 3e 

gundos para estudiar un patrón de polvo para un sistema orto 

rr6mbi co y de 15 mi ,~.u te~ c. .... ,e-ri as horas para uno de l..ln si stcma 

monocl i nico. 

V. 4. DETERMINACION PRECISA DE PARAMETROS DE RED. 

V .. 4. 1. Fuentes Sistemáticas de Error. 

Una vez que se ha determinado la forma de :a celda unidad 

y de que se ha efectuado la inde}·~aci6n 9 se pued~ enton-.::eo:.:. pro ··­

ceder ~ efectuar una determinación ?racisa de los oa1-~c1etros de 

la celda unid~d. En osta sec=~6n se describen los factore~ que 
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permiten efectuar esta determinación con una alta preci~ión m~­

diante el caso específico del sistema cúbico, sin embargo, los 

resultados que se presentan son aplicab~es a cad~ uno de los 

siete sistemas c:ris"t4linos. 

En el sistema cúbico., el parámetro a 0 es directamente pro -

porcional a la distancia interplanar dHKL de cualquier -f-a-

mili~ particular <HKL> de planos de red, como se muestra en la 

siguiente relación: 

<V.4> 

obtenida a partir de las ecLtaciones CII'.19>, CII.:ZO> y <II.21>-

Si se mide el ángulo de re~lexión para cualquier li 

nea del patrón de polvo., uti 1 izando la cc:u-ación de Bragg SE? 

puede determinar el valor de la distancia interplanar que ésta 

representa y posteriormente calcular el valor del parámetro de 

red a o 

y no e 
mediante la ecuación CV.4>. ~in embargo, es el sen .. 9 

lo que aparece en la ecuación de Brügg. Por consi -

guiente, la precisión obtenida en los valores de la dis~ancia 

interplanar y del parámetro de red a 0 , dependerán 

de 1 a precisión con 1 a que se obt(?ngan los. val ores de sen 0 y 

no de la precisión en e • Esto E?S muy importante, ya 4ue el 

val or de sen e cambia muy lentamente con e en la vecin 

dad de 0•90° Es por esto que es posible obten~r un valor 

muy preciso de sen e a· partir de una medida de e cLte no 

sea muy precisa, siempre que e se encuQntre c:erc:a de 9C. 0 . 

Esto se demu~stra analitica~1ent~ en 5~guidc. 
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Si se di~erencia la.ecuación de Bragg <III.8) con respecto a 

e se obtiene: 

0-:::.Z 6d sc"'-9+2.dcos& 
69 

co" 8 ~9=-cot:l:l·.69 
SCV\ E) 

de la ecuación <V.4) se tiene que: 

y 9 por lo tanto, sustituyendo <V.6) en CV.S> 

Se observa, en la ecuación <V.7>, que ya que cot 6 

••• (\/ • .5) 

<V.6> 

<V. 7) 

se apro::i-

ma a cero conforme e se acerca a 90º , entonces .6.ao/ao ,la 

fracción de error en ªº producida por un error en e , tam -

bién se apr:o>:ima a cero .. La e.lave para la precisión al dl~tern1i-

nar e1 parámetro ªº se encuentra, por lo tanto, en el uso de 

los haces reflejados en la zona de retroref lexión, o sea, aque-

llos haces que tienen valores de 29 1 o macz. cercanos a 180°. 

Si~ ~rr:be.r4JO; .;tLtnqt.1e el err"'or en la determinación en 21 pai-.t..me 

tro desapar"'eC:e CLtando 20 se apro,<ima. a 180° ., no es posible 

observar un haz reflejado en ese ángulo., ya que se encuentra en 

la dirección del haz d-irecto. F'ero, ya qLte los valeres de ao 

c:alcula.dos para la~ diferentes 1 ineas en el pa-trón se apro;:imar. 

a el valor real cuanto mas grancie se~· su valor de 20 ' ~[:! p·.:-

dria determinar el valor real de ªº simplemenle graf1cando 
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los valores medidos de ao contra el ~ngulo 20 y e::tr-apo-

lando a 20=180º • Sin embargo, esta curva no es lineal, y 

la e>:trapolación de una curva no lineal no es eHacta.No obstan­

~e, se puede demostrar que si los valores medidos de ao se gra-

~ican contra ciertas ~unciones de e en lugar de contra e o 

28 directamente,la curva resultante es un línea recta y pue­

de ser extrapolada con confian.:a .. - Para encontrar una función de 

extrapolación, en general, es necesario considerar las diferen­

tes ~uentes de error que se presentan al medir los valÓres de 

y determinar como varían estos errores en 0 con el ángulo 8 

mismo .. Cuando se utiliza una cámara de polvo de Debijo-Scherrer 

y la pelicula se coloca en el arrEglo de Straumanis 1 los 1'ac~o­

res que se deben de considerar para determinar la mejor ~unción 

de e>:trapolac:ión son los siguientes: 

1.- Radio real de la película en la cámara. 

2.- Excentricidad de la muestra. 

3.- Absorción de la. mLlestra .. 

Cada una de estas ~uentes de error se tratará a continuación. 

1.- Radio Real de la Película en la Cámara. 

Con:::;id~:-é:·mos pr-.iun:!'ro la zona de transmisión (Fig.V.la>.Si el 

radio supuesto de la película es R+6R y el radio real es R, 

para un par de 1 :í.nea.s separadas por Ltn i ntG!rval o S en 1 a pel í 

c:ula, el ángu~o 9A (en radianes) a.par ente será 5/4(R+ ~ R>, 

tOi entras que el ángLtl o real 

al medir AeR será: 

0R es S/4R. Entonces, el arror 
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~eR = eA -eR. 
= s _ __.s._ 

4CR+C;.A.) 4~ 

= - 4~ ( ~~~R) 
que puede apro:.-;imarse con sufic:iente e:.:ac:titud como: 

<v. 8> 

sustituyendo la ecuación <V.8> en la (V.7>, se ti~ne que el e -

rror relativo en es: 

~ : (C>.,.R) e~. co-t: 19 
a. ·- J 

CV.9) 

Para las lineas de difracción en la =ona de retrorefle!:ión <Fig 

V.lb), se tiene 9 similarmente a la ec. (V.S>, que: 

se tien~ que: 

<V. 11 l 

entonces, sustituyendo CV.11) en CV.7) se encuentra que el e -

rror relativo en 

<V. 12> 

En las ecuaciones <V. 9) y CV.12) es posible observar- qLle el e -· 

rror relativo Aa 0 /:i. 0 d-=-bi do a var1 ac:i enes óR en el radio 

de la película., se apro~:ima. a cero cu.:\ndo 0R sn ..:tcerc:a. a 90° . 
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Es decir, que los errores en el parámetro de red ªº , debidos 

a esta iuente de error, podrán ser minimi=ados si ªº se calcu-

la a partir de retroreflexiones con gran ángulo de Bragg. 

(a\ (b) 

HAZ.. 
01Rl!.CTO 

FIG.V.1. Geometría para el cálculo de los parámetros 
de red tomando en cuenta errores debidos a 
variaciones en el radio de la película. <a> 
zona de transmisión y (b) zona de retrore-
-f le>: i ón. 

2.- Excentricidad de la Muestra. 

La e::centricidad d·e la muestra en la cámara puede ser oc:a -

sionada por deiectos de fabricación de ésta, o bien, porque la 

cámara haya sido dañada. Entonces el eje de la mue5tra s~ des 

plaza del eje del cilindro y se produce un desplazamiento de 

las 1 ineas de re-fle:.:ión mientras la muestra gira durante su e:-:-

posición.Supóngase que el eje de la muestra se desplaza del eje 

de la cámar~ C una cantidad ~z • Este despla4amiento siempre se 

puede descomponer en dos componentes: 6: ~paralelo a el haz in-

cidente y b.y perpendicular a él <Fig .. V.2>. En el primer case 

la muestra se desplaza una distancia b..x al punto O <Fig.V.2a.> 

y las 1 íneas de difracción se regis.tran en D y C en lllgar- de A 

y B, que son las posiciones de l~s líneas cuando 1~ muest;-c es-

ta apropiadamente centrada en e·. Así, el error AS en el arco 
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AC + DB l 2DB que es apro::imadamente igual a 20N, o 

(V.13) 

WA8. 

DIRECTO 

(él"¡ ~ bl 

FIG.V.2. Geometría para el cálculo de los parámetros de 
red tomando en cuenta el error debido a la e::­
centricidad de la mue:stra en la cámara. (a)e::­
centricidai:d paralela al haz incidente. Cb) e}:·­
centricidad normal al haz incidente. 

El e~ecto de un despla=amiento Ay de la muestra, perpendi -

cular al haz incidente CFig.V.2b>. es despla=ar lus lineas de 

difracción desde A a C y de B a O; si 6y es peque~o., AC co5i 

es igual a BD y., por consiguiente, en una buen.:\ apro::imación, 

no existe error en S. En consecuencia, el error total en S de 

bido a un desplazamiento de la muestra en cualquier· ~ir·~c~i6n 

con respecto a el haz incidente, esta di..\do, con buena apro~:ima--

ci6n, por la ecuación CV.13). Ezto, a su vez, produce un erro1-

en el ángulo ~ que de acuerdo a la geometría de la cámara es-

ta dado por la siguiente re:ación: 
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••• <V. 14> 

3.- Absorción de la Muestra. 

La absorción de los rayos X por la muestra produce también 

un error en la determinación del ángulo e 

yoría de la veces, es e1 que müs afecta la determinación de los 

valores de e ., y es muy diTic:i l de cuantificar con e;:-Z\ctitud. 

Las condiciones apropiadas para disminLlir. este error se produ -

cen solamente en la muestra ideal: tra~p~r~nte a los ráyos X y 

" diámetro cilíndrico pequeño. En muchas muestras reales, sin em-

bar-ge, los haces incidentes y reflejadc~'son ~bsorbidos fuerte-

mente., en tales casos e1 e~ecto de la absorción en la jetermi 

nación de e depende de la naturale=a del compu~sto, de la 

-forma y espesor de la muestra y de la densidad de empaqLleta -

miento del polvo. 

En la -figura V.3a se muestra que en aLtsc:ncia de absorción por 

la muestra M, un haz AA'incidente, produce un haz difractado,el 

c:ual vela. l\a pel icula sobre ef'"' intervalo E' D · con centi-o gQOffie­

tri co en e·. Para un polvo altamente absorbente, la difracción 

ocurre.casi exclusi~~~ant~ ~ pert~r de la superficie de la 

muestra, lo que hace que la l inca observada se e::tienda única. -

mente sobre la zona B'D'. De esta manera, la absorción hace qL\e 

el centro de gravedad de la línea de valamiento se desplace de 

e·. Al medir los arcos sobre la película, este despla=amiento 

produce un ángulo virtual un poc.o m.:l~ grande que el ángulo r~al 

26 • Se observa entonces <Fig.V.3b), que ~l despla=ami~nt~ de 
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la línea disminuye como el ángulo 2e aument.:i. 

r a 1 rbl 

FIG.V.3. Desplazamiento, en la película, de la linea de 
di~racción producido por una muestra altamente 
absorbente. <a> zona de transmisión .. Cb) zona 
de retror~*lewión. 

Para determinar una e::.presión del error pr-oduc:ido por la i:\b- 1 

sorción de la muestra consideremos únicamente la =ona de retro-

reflexión. Entonces, como una aproximación, el e+ecto de una 

muestra correctamente centrada pero altamente absorbente, es 

semejante al de una muestra no absorbente pero despla=ada del 

centro de la cámara de la iorma como se indica en la ~igura V. 

dcbiCo 

a la absorción, 6~A , esta incluido ~n el error de~ido a E!:: -

centricidad dado por la ecuación CV.14>. Por lo tanto~ el error 

total t.cj>ReA en debido ci los errores ~R en el radio 

de la pelíC\.lla, ~e de excentricidad y de absorción, 

esta dado por la suma de las ecuaciones <V.10) y CV.14): 

(\'. !.5i 
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Además, ya que ~-n/2-66~•-66,sen~=cose, cos~=sene la cc:uacién 

<V.7> se trans-forma en: 

• •• ( '\/. l úl 

y. en consecuencia, sustituyendo CV.15> en <V.16) se tiene: 

~= ~o- AR)cf>+ ~ settf1cas.cfl 
d . cos. t/> . R R j <V. 17l 

Si se considera la región de retrorefle;.:ión en la que 4> es pe-

queño., 4t es aproximadamente igual sen q y cos ' a 1, por 

lo que para valores pequeños de ~ la ecuación <V.17) se a -

proxima por; 

notemos que el término entre paréntesis es constante para cada 

patrón de di~racción, por lo cual 

donde k es una constante. Entonces., usahdo la ecuación CV .. 6> se 

tiene: 

o bien, 

~= a... <V.19) 

O:V.20l 

Así., para sustancias con celda unidad cúbica, si !:ie calcula. el 

valor- de ª= ·para cada linea del patrón de di~racc:i6n y se 

gra-f ica contra cos 2 B , se obtiene una 1 inea recta y ªº ,el 

valor real del pará.metro de red se puede encontr-ar e:.:t1-apol.:1n -

do esta linea a cos 2 0=0 
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Debido a la~ apro>:imaciones efectuadas al dedLtcir la ecua 

ci6n cv.20>. la igualdad indicada es -cierta solamente para 

grandes valores de e <peque~os valores de t ) • En conse-

cuenc:ia, solamente deberán de utili=arse lineas con valores de 

e mayores de 60° en la e::trapolaci6n y mientras mas lineas 

se utilicen se obtendrán valores mas precisos de a 0 Para au-

mentar el nOmero de lineas en la :ona de retroreflexión, gene·­

ralmente se utili=a radiación sin Tiltrar para que también se 

pueda detectar l~ difracción de la radiación KS del elemento 

que constituya el ánodo del tubo productor de rayos X. 

V.4.2 .. La Función de E::trapolación de Nelson y Riley. 

Además de los factores indicüdos anteriormente, una va 

riac:ión en la temperatura de la muestra, dur.:\nte el e;-:perimen 

to, también a~ecta a la determinación de los parámetros de rad 

en el caso de que se esten efectuando trabe.jo~ de muy alta p1-e­

cisi6n. Por ejemplo, variaciones de varios grados üTectan los 

resultados en la cuarta cifra decimal en la const~nte de red en 

casos ttpicos y, variaciones de aón pocas décim~s de grado afec­

tan a la 4uint~ cif~3 dPcimal.Para que la~ medidas de las cons­

tantes de red tengan algún sentido general , es necesario qL\e 

estas medidc?.s se puedan compa.:-ar ·con los resultados de otras 

investigaciones, por lo cual se r~quiere no sólo mantener la 

temperatura constanta dur~nte el experimento, sino conocer tam­

bién con que temperatura se ~sta trabajando. 

Los errores considerados ¿nteriormen~e son erro~es de tipo 

sistemático, ya que varía1, de una ·fcrma regular con 0 , dismi-
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nuyendo conforme e aumenta. Por otro lado. los err~-e~ que 

intervienen al medir las posiciones de las lineas en la pclícu-

la son considerados errores al azar,ya que pueden $er t~nto po-

sitivos como negativos y no varían en forma r€gular con l~ po -

sición de la linea sobre la película. El error. debido é cambios 

de temperatura en la muestra durante el eHperimento también se 

con5idera de este último tipo. 

Nelson y Riley investig.:iron varias funciones de e~:'t.rapol a -

r..:ión basándose en datos de patrónes de polvos obtenidos a. Ltna 

temperatura constante dando énf~sis al error por absorción y 

determinaron, al igu~l que Teylor y Sincl~ir en ~orma indepen -

diente, que la relación 

Ad. - K e~ + co!Z(J) 
d - SCY\9 "' <V. Z1> 

con k constante, es al tainente lineal aún .a bajos .3ngLll os de di-

-fracción.. El análisis de Nel son y Ri 1 ey demostró que esta ecua-

ción podria utilizarse en muestras con diferentes grado~ d~ ab-

sorción y utilizando ángulos de difracción e de h"'st<: 30° 

a di~erenci~ de la ecuación <V.18), la cual puede utilizarse 

con confianza, solamente para ángulos de difracción mayores o 

igual es que 60°. 

Se debe hacer notar que: el proceso de e:·:trapol ación p\..iede 

producir automáticamente un valor praciso de ªº si 1 ~s fT'edi da~ 

.'efectuadas sobre 1 a pel icul a se han ef ec:tuado cui dadosar,-,ente. 

Para obtener una alta precisión, las lineas sobre la película 

deben de estar muy bien definidas y angcst~s, lo cual r~cJi~rE 

de una cuidadosa preparación de la rnu~stra. Cu¿nd~ se c~l~~:Q. 
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el valor de a 0 para c~da linea, se debe asignar la longitud d~ 

onda apropiada para cada componente del doblete Ka , cuando 

este doblete se resL1elve~ y cL\ando no, debe de utilizarse la 

longitud de onda media pesada Ka . Ka1 tiene el doble de pe-

so que Xa2 , ya que es el doble de intensa,por lo que se tie-

ne que: 

r 2 Kv<,+!< ...... J 
3 

Cuando no se utili=a alguna función de extrapolación o no 

se utilizan técnicas experim~ntales refinada~, escogiendo sola-

mente una línea del patrón de la región.de e >soº ' s~ puede 

obtener una precisión de hasta 0 .. 01 Á en el parámetro de red. 

Cuando se utili=an buenas técnicas experimentales. así como u 

na adecuada Tunción de e~trapolación, por ejemple las ecs. <V. 

18) o CV.21)~ esta precisión se puede aumentar a 0.001 A sin 

mucha dificultad. Si se desea alcan~ar una precisión de hasta 

0~0001 A, o bien, del 0.003 X, ya es necesario gastar una gran 

cantidad de es~uer=o, tanto de cálculo como experimental. Si se 

.requiere de una precisión del orden de O .. 00002.:;.Ase deben de to-

mar en cuenta los efectos producidos por la refr·acción de los 

rayos X. 

V.4.3. El Método de Cohen. 

Los métodos de extrapolación mencionados anteriormente 

son métodos gráficos, en los cuales se grafic~ el parámetro que 

se desea determinar" contra alguna función de e Su e::actitud 

depende.de la e::actitud con la cual se pueda dibujar una linea 
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recta a través de un conjunto de puntos experimentales. Debido 

a que diTerentes personas, por lo general, dibujarán líneas li­

geramente di~erentes sobre el mismo conjunto de puntos,. es con­

veniente tener un método analítico, más objctivo,para encontrar 

la linea que mejor se ajuste a los datos. Si la dependencia an­

angular de los errores sistemáticos combinados puede c::prasarse 

como una ~unción matemática simple,es posible eliminar el eTec:­

to de estos errores mediante un tratamiento de mínimos cuadrados 

de los datos. En 1934, M. U. Cohen hizo esta observación y pro-. 

puso que el método de minimos cuadrados podría utilizarse para 

encontrar la mejor linea recta en la cu~l los e1-rores al a=ar 

se podrían minimizar en una forma objetiva y reproducible, y 

mientras tanto, los errores sistemáticos se elimina1-ian median­

te una selección apropiada de la función de extrapolación. El 

proceso es,en principio.,el equivalente analítico de Llna e::tra 

polación gráfica, pero es superior a es~os méto.dos en el senti­

do de que es aplicable a sustancias con celda unid~d no cúbic~. 

Además, tiene también la ventaja de que se puede adaptar a un 

programa de cómputo en una forma mas simple y direct~. 

Para entender más fácilmente el método de Cohen, ~nseguidu 

se derivan las e>:presiones matemáticas para el caso del sistema 

cóbico; las ideas desarrolladas se ~xtienden 4ácilmente para 

los demás sistemas. 

Supongase que para tomar en cu€ntz la combinación de e:-ro -

res sistemáticos se utili:a la función de extrapolación de Ne:-­

son-Riley Cec.V.21): 
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Si se eleva la ec:uación de Bra.gg al cuadrado y se toman loga -

ritmos en ambos lados de .la igualdüd, se tiene que: 

...ln.&ert. 2 9 =.l>t. {~l.)- 2.Ln.d 

y di-Ferenciando: 

CV.22> 

sustituyendo esta ecuación en la ecuación CV .. 21): 

<V.2'.J.) 

donde D es una nueva con~tante. Ahora bien, como pura el caso 

cúbico: 

entonces, el valor real de sen2 0 para cualquier linea de li-

nea de difracción e~tará dado 1 de acuerdo a la lay de Br~gg,por: 

sr:n1Q <rc¡zlJ (V. 24> 

donde 80 , el vplor real del parámetro de red, es la cantidad 

<V .. 25> 

entonces, sustituyendo las ec~. <V.23) y <V.24> en la <V.25): 

Sr:n!!ii(ob:..c•vd.Jo}- 4~: .. CH"rk"--r<:."}=0:s.cn=-2B(~~'1fl+ ~ J 
o bien, 

(V. 26) 
· .. 
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donde 

C"= 41~ • oe.=fHZ+K~t·J~A=-f/¡, J=/Oscn.;z8/sc!e + ~) 

Los valores e::perimentales de sen 2 9. a y t5 se sustituyen en 

la ecuación CV.26) para cada una de las n lineas de retrorefle-

xión que se hayan utili~ado. La constante D, llamada constante 

de deslizamiento, es una medida del error sistemático total que 

interviene al efectuar la .determinación del parámetro de red 9 es 

una cantidad ~ija para cada película y difiere de una p~licula 

a otra. La sustitución de las n lineas en la ecuación <V.26>, 

mencionada en el párrafo anterior 7 nos da un ~i~tema de n ecua-

cienes con 2 incógnitas, para éste caso particLtlar.Las cantida-

des C y A se pueden calcular, entonces, resolviendo ~imultánea-

mente, cualquier par de estas n ecuaciones .. Si se resuelven to-

dos los pares de ecuaciones posibles para C y A y s~ promedian 

los resultados, se pueden obtener valores mas exactos y después 

calcular ~1 valor de la constante de re~ a partir de la rela -

ción (en el caso del sistema cúbico): 

-(X lv' 
élº - 4C . 

Para aplicar el mótodo de minimos cuadrados para mi~i~i~ar el 

eTecto de los errores al azar, se tendrá que considerar, ~ntor.-

ces, que la cantidad Ca.+A6.-sen2 0. 
1 1 1 

diferirá de c:Er-o 

por una pequeña cantidad vi para cad¿\ linea i sob1-e la peli-

cul a: 

(V.27> 
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Y, de acuerdo a la teoria del método de minimos cuadrados, los 

mejores valores de los coeficientes A y C serán üquellos par~ 

los cuales la suma de los cuadrados de los errores al azar e~ 

un mínimo. La condición para que esto sea cierto, es que la~ 

primeras derivadas parciles de tal suma 1-especto a A y·a C 5e~n 

igúales a cero. Es decir: 

óZv,l = 
é>C 

~~v!,,. 
o A 

~C«...:.+Aó,,:.-,,.cn."-9.,.: lz.:::0 
c; e 
d :::E.< Coe...;. +Aó..: - .scn.1 9...: ¡:r.. ""o 
o A 

<V. '.:Bl 

A partir de las condiciones <V.29) se obtienen las sig1...lientes 

ecuaciones normales: 

CV.29l 

Para calcular el valor mas probable de a 0 a partir da un nú1ne-

ro determinado de lineas de la región de 20 > 60° , es entonces 

sustituirlos en las do5 ecuaciones norma-

les anterior~~ y rc=c!ver simultáneam~nte para C. El factor de 

10 introducido al definir las cantidad~s A y 6 .fué utili=ado 

para que los coeficentes de las incógnitas en las ecuaciones nor-

males ten9,an el mismo or-den de magnitud.Antes de que se calculer. 

los coeficientes en los que intervienen los valores ~~ sen 2 0 

es necesc:lrio que todos los valores sean normalizados a una scla 

longitud de onda., CU3ndo se han utili:.:D.do varias lo:-:.gitudc~ de 
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onda al hacer el experimento. Sin embargo, es importante seña­

lar, que el valor de 6 para cualquier línea dada, depende del 

ángulo medido para esa línea y, en consecuencia, O debe de 

calcularse a partir del valor de sen 2 e calculado, Y.no de su 

valor normalizado. Así t~mbién, se debe de observar, que en la 

ecuación <V.26) el término Af. es de mucho menor magnitud 

que el término Ca por lo cual, los valores de 6 Solo ne-

cesitan calcularse con dos cifras significativas, mientras que 

debe determinarse con cinco o seis cifras signi-

oficativas. 

Hess demostró que se obtenían valores un poco m~s pre~isos 

para los parámetros de red cuando se utilizaban los valore~ Q·s 

pesados , estadísticamente, en el ajuste por m~nimos c~udrados. 

La.s ideas e::puest.as en este capitul<0 .son aplic:¿.das en el 

siguiente, para desarrollar un programa de cómputo relativamen­

te simple y rápido para determinar pará_metros de red mas proba­

bles en los si9~ientes sistemas cristalinos: c:úbic:o,tetragonal, 

hexagonal, romboedral, ortorómbico y mcinoclínico. El sistema 

lo cual se considerá como un caso especial de este t.'.tltimo sis 

tema y no de manera independiente como los otros sistemas. 
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VI • PROGRAMA DE COMF'UT O F'flr-<A LA DETERM I NAC ION F'REC I Sf\ DE F'AF:A-

METROS DE RED F'OR EL METODO DE POLVOS DE DEE<IJE-SC'-IERRER 

VI. 1. INTRODUCCION. 

En este capítulo se presenta un programa que permite obte -

ner, relativamente rápido, a partir de los arcos medidos en un 

pátrón de polvos de Oebije-Scherrer, la siguiante in~ormación: 

a) indic-es de refle>:ión para todas las l inea5 de difracción 

del patrón, b) sistema cristalino al cual pertenece la ~uectra 

<con e;:c:epc:ión del sistema tric:l íni~o) y e:) valores prQcisos 

de los pa.rám~tros de red de la muestra cristalina <0.001 A o 

cnás). Puesto que los arcos S medidos sobre una película de De-

bije-Scherrer es la in~ormac:ión princi~al en el programa, de 

ben de ser medidos lo mejor posible, es decir, teniendo en 

cuenta todas las pooible$ fuentes de error. Un buen método de 

medición que da cuenta de los errores estocásticos en lo~ va -

lores de los arcos, es el de repetir por. lo menos 10 veces ca-

da medid~ y obtener un promedio, el cuál será llamado si 

corresponde al par t-ésimo de lineas de diTracción en el pa -

tr6n. Suponiendo que la distribución de.valores del arco para 

cada par de li~eas del patrón es gaussiana, entonce~ a c~da 

•.
1 .:-.lcr Se l~ µuede asignar Una desviación €Stándar liS~ 

p 

Los valores experimentales de y Cc:on t desde uno 

hasta el nómero de pares de lineas por usar en el p1-ograma>, 

son el punto de partida del programa. La indexación.de las li-

neaz del patrón de polvos se lleva a cabo mediante el método 

de Taupin (sección V.3>. El cálculo de los par&metros de red 

SE rea.liza i_tsando la -función de e:!trcpcli.\ción de Nel<:¡on-Riley 
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(sec:c¡i6n V.4.2) d~ntro del método de mínimos cuadrados de Co 

hen (sección V.4.3). Las incertidumbres en los parámetros de 

red se cuantifican como el triple de las desviac:ior1es es --

tándar de sus valores. Estas desviaciones estándar son calcu 

ladas <como se explica detalladamente en la sP.cc:ión VI .. 2>, a 

partir de 1 os pesos Wt asignados a 
2 t: 

los valores de sen ep 

t 
(obtenidos de los valores de sp a través de las desviaciones 

estándar 5(sen 2 6t:) (obtenidas de los valores de 6St: l. En este 

capitulo se expondrán detalladamente la metodología usada en 

el programa <sección V!.2), la descripción 0per~cion~l del 

programa <sección VI.3> y el ~iagrama.de flujo Csec:ción VI.4>; 

un listado del programa se presenta en el apéndice. 

VI.2. DESCRIPCIDN METODDLOGICA DEL PROGRAMA. 

El método general seguido por el programa, tanto para el 

proceso de indeKación, como también para el cálculo de paráme 

tros de red y de su desviación estánd.3r, es c:omt.'.'n a todos 1 os 

sistemas cristalinos que en este trabajo se tratan. En canse 

cuencia~ se ha considerado que solo es necesario indic:a1- el 

método Ut::! t.:..dl <::ul o del progr·ama c:on dos de estos sistemas, y se 

ha elegido a los sistemas ortorrómbic:o y monoclínico por con 

siderar que en estos sistemas se presentan claramente las c:a 

rac:terísticas generales del método, sin embargo, también se in 

dican los procesos o c:aracterlstic:as particular~s para los d~·-

más sistemas cuando asi se requiero. 

Primeramente, partiendo do la longitud de onda de los rayug 

X incidc::~ntcs <Ji.·>, del tipo de c:áma.ru Lttili;::ada <chica o gran-
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de) y de las longitudes de are~ promedio pil.ra cadél p¿lr de 

lineas t del patrón de polvos, se calculnn los ár1gulos de di -

-fracción de acuerdo las siguientes relaciones Cpo1- sim -

plicidad, de aqui en adelante ya no se escribirá el suhindice 

pl: 

(para cámara chica) ••• <VI.2> 

(para cámara grande) <VI.3> 

como se indica en la sección IV.2. Conocidas estas cantidades, 

se determinan los valores Qt y las distancias interplanares 

<utilizando la ecuación de Bragg ~n su '-forma usual, ec. 

III.10, elevada al cuadrado, y la de-finición II.19), mediante 

las relaciones siguientes: 

CVI. 4> 

1/..fQ'€ <VI.5> 

(se utiliza este orden para mayor facilidad de cálculo en el 

programa>. Previamente al cálculo de los valores de Qt 

por medio de las dos ól.timas ecuaciones, los valores de sen 2 6t 

se normalizan a la longitud de onda seleccionada. medianl.e la 

ecuación (V.1>, reescrita de la forma siguiente: 

. A~,.:. .SCVl.2.9[ 

>.~; <VI.6> 

donde' i=Ci' , a1 j =o , a 1, o: z.,. S • 

Las desviaciones estándar de cada uno de los valores Qt, dt 

y se calculan utilizando la siguiente relaciór1: 
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<VI. 7) 

cuando y = y(z1 , z2 , Z3 zn ) aplicada a c~da caso de 

acuerdo a las ecuaciones <VI.4), <VI.5) y <VI.6>. 

La incertidumbre que se asocia a los valores de las longi -

tudes de arco promedio st , los ángulos de difracción et ' 
las distancias interplanares dt y los valores Qt de las 

lineas e:-~perimentales se considera, en este trabajo, c:omo el 

triple de la desviación estándar asignada a cada uno de estos 

valores. Este es también el caso para las incertidumbres aso -

ci~d~s a los valores de los parámetros de red mas probables.De 

esta manera, en el 99.7 % de los casoS se obtendrá, en promQ -

dio, errores menores que la desviación estándar. 

En lugar de utilizar el peso corr~spondiente al valo~ pro -

medio de cada longitud de arco St ,se considera mas convenien­

te utili~ar los pesos wt asignados a los correspondientes va­

lores de sen 2 Bt , ya que son estos.los que se utili~an para 

determinar la desviación estándar de los valores mas probables 

de los parámetros de red en el ajuste por mínimos cuadrados-

Estos pesos estan dados mediante la siguiente relación: 

<VI. 8) 

donde a(sen 2 8t) es la desviación estándar de la di5tribLlc:i6n 

de valores de sen 2 0 que dió lugar al promedio 

Una vez que se tiene esta in.formación y de que -=.e ha orde 

nado a los valores Qt de menor a mayor, se inicia el int~~nto 

de indexación de las lineas del patrón de polvos- Este intento 

se ilustra ensegLd da para e.•l caso del sistema ortorómbi co. 
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Las cantidadf°"'s Q't ,sLts índic:P-s asociados H•··~L. y Jo=• pat·áme· .. 

metros de red en el sistema ortorórnbico est.:.\n reJ.a.ciork\dos me---

diante la ecuación <V.2>, haciendo D=E=F=O, la cual se pued~ 

reescribir de la ~or·ma siguiente: ~ 

<VI.9) 

donde de acuerdo a las ecuaciones <V.3> y <II.29>, 

A=lla'/;, B-=J/60
2

, C==tlc.2· <VI.10) 

son las tres incógnitas por determinar. 

Para iniciar la prueb~ de indc~~ación, se considera a las 

tres primeras 1 :i.neas e:-: peri mental es co.mo 1 íneas base y se les 

asignan las tres primeras tercias de índices HKL,més peque~as, 

capaces de dar una sol•~c~ón al sistema: 

Q, = H/A +K,z.B+Lf C 
Q2 =H}A+K2~B+L~ C 

Q3 = H3
2 A + K3'"B+ Lt C <VI.11> 

y tales que Q¡ < Qz < Q3 • En el programa se c::onsi gue esto, 

asignando primero los valores más bajoG do los índices a la pri-

m~~~ lln~~ base, por ejemplo <001), los siguiente~ mas grandes 

a la segunda línea base:C002), y los siguientes a la te1··cera 

linea base: (003). Si este grLtpo de índices no C::l.1mple las con--

dicion~s anteriores se cambian los indices prueba de las li -

neas base en el si gLliente ord(~n: H 3 , L3 

Ll , K 1 , H 1 , uno a la vez, y se eft:!\..:túa Lln intento de.• indc.:·-

xación en cada cambio <se considera e~te orden para evitar· si-

tLtctci ones en 1 as cualP.s el dctermi ni-\ntc.""'1 de.~] si !-.tema sea l. gL1al 

··, 
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a cero, esto evita cálculos inútileg). Se obtienen asi, unos 

valores prueba para los parámetros A, 8 y C y, a la ve:,uGan-

do la ecuación CVI.10), para los parámetros de red a 0 , b 0 y Co. 

Se sustituyen, entonces, los valores obtenidos de A, By C en 

la ecuación CVI.9) )" se determina una familia de valor~s QHKL 

variando, en esa ecuación, el valor de cada uno de los indices 

HKL desde cero hasta el valor de 10 (se considera este valor 

como limite, ya que en los archivos de polvos del JCPDS muy 

pocas sustancias muestran re-fli:?;.:iont:os con alguno de sus indi 

ces mayores qL\e 10); en total se calculan 1330 val ores QHICL 

no considerar1clo el caso trivial Q
000

=0 • Er.-:;;~gui da -=.e •.:om 

para a cada uno de los val ores Qexp ex peri mental e!:i, corres -

pondientes a las lineas del patrón d~ polvos, con cada ~no de 

estos valores QHKL prueba calculados. Si para una línea ex 

perimental dada se tiene que Qexp menos QHKL es mayor que un 

ci~rto parámetro de control EO, para ~odos los valores prueba 

calculados de QHKL , entonces se dirá que tal linea experi 

mental dada no se puede indexar. Si, por el cor1trario, para 

menos QHKL es una linea e>:perimental dada sucede que Qexp 

menor q11~ ~O: para algdn valor prueba QHKL ~entonc~s se dirá 

que tal línea e::perimental h~ sido indexada y que sus 1ndices 

dE.' re.fle:-~i6n son HKL. Si el nLtmer·o de lineas no index.adas con 

estos valores prueba es mayor que un parámetro de control N1, 

entonces se dir~ que la indexación del patrón no es aceptable. 

En este caso, se cambia de indices prueba a la tercera linea 

base y se repite nuevamente el proceso desde el principio. Si 
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después de haber probado con todos los indices permitido~, pa-

ralas líneas base (en este caso es la tercia de indice~ {5~5) 

c:omo valores má::imas para H.,•< y L .. , por las mismas r.:\<:::ones a 

1 as e~:pLtestas anteriormente pu1~a 1 os val o_re~ QHKL calcula-

dos>, en la tercera linea base, no se ha obtenido una inde:~a -

ci6n satis+actoria, esto es, no se ha podido indexar máximo a 

Nl 1 ineas, entonces un <uno) cambio dr~ indices pn.teba se E".!fl'.C::'C-

túa en la segunda linea base y se repite el proce~o ar1tar·ior 

con la tercera lin~a base. Estos cambios de indices prueba pC1.-·-

ra las segunda y tercera 1 ineas ba·.5e se eft::ctúan i-.. "-::t.:.t const', .. 

guir una indexación aceptable del pat~ón de polvos; de no Sí~;-

así, se cambia entonces, una ve~, los índices a la primera lí-

nea base y se repite nuevamente el proceso hasta aqui desc1-i 

to. Todo el proceso se repite hasta qu~ se haya conseguido e 

-fectuar una indenación aceptable, o bien, hasta que 5~ hay~n 

probado todos los indices prueba permitidos en cada una de las 

lineas base y no se haya conseguido efectuar la indexación de 

las 1 l.neas del patrón de polvos. En este segLtndo caso se man -

tienen, entonces, i~~ do~ prirnc~2~ 1 {n~~~ experinlentales co1no 

las dos primeras lineas base y se considerR a la cuarta línea 

experimental como la tercera línea base; la tercera líne~l ex -

peri mental se man ti ene dentro del grupo de lineas por· indexar. 

Se repite nuevamente todo el proceso can esta~ tres nuevas li-

neas base y, en caso de no lograr la indewaci6n, se prueba 

hasta haber intentado con 1 a 1 ínea nLtm8ro N3+2 (N3 es otro pa-

rámetro de control> como tercPra linea base, ya que entonces 
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se habrá probado c:on las N3 últimas lineas eHperimentales como 

linea base (en este caso como la tercera). Si aún entonce$ no 

se ha obtenido una indexación aceptable, se mantiene a la pri­

mera línea experimental como primera línea base y se consider~ 

a la tercera y cuarta líneas experimentales como segunda y 

tercera lineas base respectivamente, y se repite nuevamente 

todo el proceso anterior. Durante este proceso, la antigua se-· 

gunda 1 inea base permanece como 1 ínea por inde}{ar. Se intenta 

hasta que se haya probado con la línea experimental N3+1 como 

segunda 1 ínea base. Si entonces no se ha conseguido una inde -

xación aceptable, se considera a la primera linea experimental 

como línea no identi~icada·y se prueba con la segunda, tercera 

y cuarta lineas e~perimentales como primera.segunda y ~ercera 

lineas base prueba respectivamente, y se repite todo el proce­

so anterior- Se intenta hasta que se haya probado con la línea 

experimental N3 como primera linea ba$e prueba y con la~ lí -

neas experimentales N3+1 y N3+2 como segunda y tercera lineas 

base, respectivamente. Si no se consigue, aún asi, una indexa-

valor de los parámetros N1, N3 y EO, o bien, d~ sistema cris 

talino prueba-

Si en alguna etapa del proceso se cor1sigue efectuar una in­

dexación aceptable, se procede ~ntonces, al cálculo de l~:; va­

lores mas probables de los parámetros de red. Este cálculo ~E 

ilustra a continuación con el sistema ortorómbico. Para este 

sistema el valor real de sen 2 8 esta dado por la siguiente e-
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J:s..:: + .k.'Z. ) 
h(¡ C 0-:. <VI. 12) 

la cual se obtiene a partir de la ecuación de Bragg y de la 

tabla II-4. Por otro lado, suponiendo válida la ~unción de e::-

trapolación de Nelson-Riley, podemos usar la ecúación <V.23): 

CVT.12l en l• CV.23): sustituyendo la ecuación 

.>.'-
5CV\.~8~e- 4 ~ + 1<

2 + _!¿ ) =D(t/5c.-JJ-tl/()) scétB 
a.p'Z h/ c0~ 

de donde: 

o bien, 

<VI.l'll 

con: 
(\/I. l"') 

Aplicando el método de Cohen de minimos cuadrados (secci61, V. 

4.3) a la ecuación (VI.14) se obtiene el siguiente sistema de 

ecuaciones normales para las n lineas indexadas del patrón 

todas las sumas corren de 1 a n>: 

A~w..:..e<l+BLw,...:.cc:...:,. f.>..;..-l·C.Lw,..:.0<..; . .il+é l"w...:.«...:.d' .... = Zu..1..:.°'..:.. ~c""-2 9 ..... 

A ~w..:. 8_.:.<><,:.+13 ~ cv..; 13.f +CE w~~ t).:.+EZ w..; JS,.:. J..: = <:" w;.h...; 5c"'-"-a..:, 

A ~w,;. "'~o(_.:+BL:w~.l"..:.8...:+C L u..1,:. r-l+E:Z:w,:. r-,:.ó;. = ~ v.>.;_.I".;., .!>e"'-"~..:. 

A Z.UJ;,, J..:. <><.;.-113 Z t.u..;.J.;.1!> .. :;~C .2 w..;. l'_ .. A.:. +E~ w_..; Ó: :=. L "".:.. ~,;. Sc.V\.
2 9.;_. 

CVI. 1 b> 

donde es el peso asignado a la i-ésima li1,ea de las in-

dexadas del pi:ltrón, y esta dado por la ecuación <Vl .. 8), idcn -
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• Una ve:: sustituidos los valores e:-~-

perimentales de wi,ói,,ai,Si, Yi' ei Y sen 2 e. 
1 

en 

las ecuaciones <VI.16> ,el sistema se resuelve para obtener los 

valores mas probables de A, B, C y E, y a partir de tres de e-

llos, los de ª"" b 0 y Co usando las relaciones siguientes 

<de VI. 15): 

CVI.17> 

El petso de los valores de A, 9 y C esté. dado por:: 

w,.._= 

~VI. 18) 

donde es el discriminante del sistema de ecuaciones nor -

males <VI. 16) y A 1 1 A2 2 y A 3 3 son algunos de sus menores. 

Las desviaciones estándar de los valores A, B y C se pueden 

obtener ,. partir de los pesos anteriores de la siguiente man€-

ra.: cr.._:: (*)"t. 

~ ( _M_ ) '1'1. 

""e 

"c. = ( ~ )'/z 
(Vl.19) 

donde el valor de M está da.do por: 

r ....... •1 Cwoti!>l Cwoe.1' J c.., .... n (\.1Jac.:SeY1..2 91 
r ..... e.1 c..,811 (u..f.>4'J c..,~n Cwl!..sc11.'&l 
rw ... ~1 Cwl'M [""" l'l.] (wd'.l) Cwt .scvi.'lÍl 
e ..,.,..i J [...,$1!>] (wl>l'J [wb'] (W" ~ e.ente] 

M:: (u.10..s .. "''eJ (w~.s""'el t:wól'~""'za1- t .... ~s .... •e1 c ..... s ...... 1 a1 
(N-4 l A 

<V!~20) 
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N es el número de lin~as indc:cadas , el_~ indica el n1~111~ro do 
¡). 

1: xi Lns 
i 

i ne ógn~i i.:as y, a su ve;: , ( x J representa a la suma 

desviaciones estándar de a 0 , se obtier1en aplicando 

la ecuación <VI.7> a las ecuaciones CVI-17> así: 

,.,.d. ; ( ...L (j I + X CA"" ) •¡,_ 
v. 4A /6/,\ 3 

e _l__ c¡>...¡- >. z. u.>- ) '/z. 
413 ~ 168"' 6 

= ( _l_ v.z.+ .....J:.. ücz.)Y2. 
4C -' /6C" 

<VI.21 l 

donde CJA indica la desviación están~ar del valor mas proba-

ble de la longitud de onda a la cual se normalizaron los valo-

res de sen 2 B Debido a que el valor de esta longitud de 

onda no es un valor medido <su precisión e:.~perimental poi- lo 

general será muy grande, y en el programa.solamente se reque 

ri rá Ltn valor apro}:i mado a el valor prP.ci so proporcionado en 

no tendrá significado estadístico. Sin 

embargo, una útil ~~proximación será la de considerar esta des-

viación estándar igual a 0.29 veces la precisión del valor u -

tilizado de la longitud de onda (desviación estándar corres -

pondiente a una distribución rectangular de probabilidad, ve -

ase el capitulo VII, para este ca~o particular>,referido a el 

valor mas preciso y exacto de ésta, que este reportado.En par-

ticular, se ha descrito el proceao para calcul~r los valoros y 

las desviaciones estándar de los parámetros d~ red de una 

muestra cristalina perteneciente al sistema ortorómbico,~ pa1··-

tir de las medidas de los arcos an SLl patrón cie difracción de 
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Debije-Scherrer. Para los d~más sistemas cristalinos el proce-

so es simi.lar, excepto que para cada uno de ellos debe utili 

~arse la respectiva ecuación de la tabla II-4 para calcular 

los valores reales de s~n 2 8 • Estos valores, para los sis 

temas cristalinos consi~erados en este trabajo son los siguien-· 

tes: 

cúbico 
CVI .22l 

tetragonal 
<VI. 23) 

hexa.gona} 
CVI. 24> 

ortorómbico 
CVI.25l 

CVI .26> 

De los sistemas cristalinos tratad9s en este trabajo, el 

sistema monoclinico es el que pos~e·menos simetrías y, por lo 

tanto, es posible.obtenEr las celdas unidad de los demás sis -

temas a partí r .. de 1 a cel G :::¡ t..1ni dad monocl :ini ca con sol o imponer 

ciertas restricciones sobre los parámetros de red. Estas res 

tric:ciones se muestran, par.a cada sistema, en la tabla II-·2, 

es ~ácil comprobar que cuando se aplican a la ecuación <VI. 

26>, se obtienen las ecuaciones (VI.22> a CVI.25). Por esto, 

es extremadamente útil indicar algunas características del 

proceso de obtención de los parámetros de red y sus desviacio-

nes estándar para el sistem~ monoclínico, siguiendo el desa -
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rrollo ya presentado para el Gist8m~ ortcrómbico. Asi, su~ti 

tuyendo <VI.26) en <VI .. 13>, suponiendo válida la fun•=ión de 

eHtrapola.c:ión de Nelson-Riley, se obtiene, para el sistema. mo·-

noclínic:o: 

ó, 
CVI .28> 

donde 

A= 

F: 1~ , <><=·Hz, 6 =Kz.' '7= L':,JL:HK,S=-10(1/sme+1/8) ,,,c,. 229 <VI.29> 

aplicando el principio de mínimos cuadrados a. la ec. <VI .. 28) 

se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones normales: 

/lL...,;_o<.,:.L +8Zw;.<><..:.f!;:.. +C:Z W..:"':,:. 7..: -rE 'Zw,:.o<.;..J-L;.. + FZw,;"':.;Ó;..= ZW-~.'5e"'•e_ 

A Zw~8;..e<.;f6 Z. ....,,_13f+C~w..:i!,;..<¡,:. +E. Z o..i..:. !!>..:.}'-,;. + ¡:: :2:'"w..:~;.~;.:. ~ z:..,.:.~..:..scv.."B..o.. 

A LUJ..:,v¡l,o<.,:.+82 w.:.r¡;.8,:..+C Z....,.:_i¡:+E"Lw_;_ ~.;.JL,:.f ¡:: Z:i.u,:.'1,:. Ó_,:.= Z ~..:.v¡..:. se"''ª...:. 

A °Z.UJ.;,}J;.."";..+BZw..:.µ..:13;.+C'Z.w~j.J;.r¡i.+E. L...;;._µ.!+ F':i.w..:p,;. ó,:.= L..,..,..:.f'..:."'c""'ª~ 

A Zw.;.Ó..:.c<..: +t3 ZW;.. .1,:8_¡_ +C ~w..:Ó...:.'!..:+é<:"w~ .l;..'1~+F Zw..:. ~f::: ~w..: ii..:.se"'•e..;, 

<VI.30> 

resolviendo este sistema para A, B, e, E y F es posible calcu-

lar 1 os parámetros de red con 1 as sigLti entes ecuaciones (obtet-

nidas de las cuatró primeras ecs. de <VI.29)): 

h'-. -
=-A­

ZVC' 
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CVI. 31 l 

Los pesos de los parámetros calculados A, B, e, E y F se a-

signan de acuerdo a la siguiente relación general: 

CVI.321 

donde i=A, B, C, E, F y j= 1, 2, 3 1 4, 5, respectivamente, es 

decir, si i=A, entonces j=1, si i=B, j=2, etc. es el de-

terminante del sistema. de ecuaciones normales CVI .. 30) y las 

Ajj son algunos de sus menores .. La desviación estándar pa 

ra cada uno de estos parámetros esta determinada por la rela 

ción: 

CJ..:. = (~)"?.. 
CVI.33) 

con i = A, B, C, E y F, y M esta dado por la siguiente ex -

presión: 

e '"'"'"''J [\,Yo(. r;) e""'"''! l [..,, ...... ,1 c~ .... ~1 CVJ.,....SC:V\.4 91 

C.wi!>c<.) [ .... e.• J ["'"''l 1 l:.w~,u.1 [wP..&1 C.w~ "'e"'-'91 

LW'1"'- 1 [ww¡P.>1 [u.JY¡' l i:.u.1w¡ µl [UJ"l ~J (w't~CV\.2.Q) 

LUJ,µ.ot l i: .... ,.,.~) Cw,µ.~) c...,J-'-• l Cw_rS] [w,µ- sc"'-'91 

twóo<.l [wd~1 Cw~"l1 Cw.S,.u-1 [ .....,~· l c.~~sc,,.'gl 

""' = tUJc;i1...SeV\i.&1 twlb~eV\-i.e'l C.v.N\,sev\.'1&'). tv.1}>-S•""'aJ l'-Y.&&~19] t\.aol':S&V\.4 9) 

l~-5\ D. 
CVI. 34) 

Una vez obtenidos los valores de las desviaciones estándar de 

las incógnitas A, B, C, E y F,entonces las desviaciones están-

dar de los correspondientes parámetros de red se obtienen a -

plicando la ecuación <VI.7) a l~ <VI.31) para obtener: 
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V J - co~z.1'' 

1o1 

\VI. ::;e: 

Para determinar si una muestra estudiada pertenece al sis 

tema romboedrJal, el CLli.\l, como se indic:ó en la sección 11 .5, 

se- pLlede considerar como un tipo espec"'ial de red he:<agonal 

centrada, se utilizan las relaciones entre los indices de r·~ -

-fle>:ión HKL, para las e:.:tinciones sistemáticas, indicadas en 

l. a tabla l Il-1. 

VI. 3. DESCRIF'ClON OF'ERACION?1L DEL PROGRAMA. 

El programa principal cor1sistc de tres partes que son: 

1) Ingreso y procesamiento de información. 

2) Indexación de las reflexiones del patrón de Debijc-Scherr·e1 . 

3) Cálculo de los parámetros de red más probables y d~ su des-

Las segunda y tercera partes se aplican,- de mc\nera indepen-

diente, a cada uno de los siguientes sistem~s critalinos: al 

c~bico, b) tetragonal, e) he:-~agonal, d) ortorómbico y el mono-

clínico. Come ~e indir.6 .;\l final de la. sección vr .. 2, el sistt::~-

ma romboedral st:? aplica dent;-o del sistema l'E.'}:ag<;:nal .. Por ·fal-

ta rJe tii::•mpo.i el ~=-istem~ tri<...:l inico no SL' C<:insiderd e11 ~stt:~ 
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trabajo. 

1) Ingreso y Procesamiento de In~ormación. La información so -

licitada en el programa es la siguiente: a) el número total 

N de lineas de difracción que se van a utilizar, b) los va-· 

lores de las longitudes de onda usadas, junto con su preci-

sión, en armstrongs; que corresponden a: K& , K 
(l ¡ 

Ka , e) el nómero de lineas medidas con cada una de ~as 

anteriores longitudes de onda, d) el valor promedio de las 

1 ongi tudes de arco S, junto con su desviación estándar, en 

milimetros, para las lineas medidas con cada una de las 

longitudes de onda empleadas, e> el ~ipo de c~mara de DP-bi-

je-Scherrer utilizada: chica para la de diámetro igual a 

57.3 mm. o grande para la de diámetro igual a 114.6 mm., 

~) la longi"tud de onda, en armstrongs~ a la cual se desea 

normalizar los valores de sen 2 6 , que se utilizarán en el 

ajuste por mínimos cuadrados;se pe~miten dos posibilidades: 

K· 
a o bien Ka

1 
, g) el número de lineas para probar como 

lineas base, manejado m~diante un parán1etro de control de -

nominado N3, h) el número de lineas toleradas sin iden~ifi-

car con un grupo de lineas base, un sistemA cristalino y 

una indexación pruebas, este nümero se maneja med..iante un 

parámetro de control denominado Nt. Relacionado a los pRi·-á-

metros anteriores: Nt y N3,se utiliza un parámetro au:·:iliar 

N9, el cual, al principio de la prueba de indexación, es i-

déntico a N1 y dj sminuye su valor· en Ltna unidad cada vez 

que se ca~bia la primera linea base de prueba. La relaciór~ 
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que exiGte enti··e estos tres parámetros es la ~igt~iente: 

N9 = (N1+1l-N3 (V 1 • "-'-') 

Cuando se inicia el proceso de indexación, N3=1 y entonces 

N9=N1. Si, por ejemplo, con el sistema cúbico, se encuentra 

uno en la etapa en la cual se intenta indenar a las lineas 

experimentale$ con la tercera linea experimental como linea 

base: N3~3, lo cual significa que las dos l~neas anteriores 

no han sido identificadas y,en consecLlenci.-:\ 1 N9=N1-2. N9 se 

utiliza entonces, como un discri1ninador para con~inuar con 

el proceso de indexación o detenerlo, y no reb~~er el núm~­

ro N1 de lí.n€as toleradas sin iden~ificar, il la magnitud 

del error experimental pern1itida entre los valores Q c~lcu-

lados con unas l í.neas base y un sistema cristalino pruebe<'...:> 

y los valores Q experimentales, la cual s~ maneja mediante 

un parámetro denominado EO, j) el sistema crist~lino con ol 

cual se dese~ probar. 

Para ~acilitar el manejo de los datos durante el proceso 

del programa, se de~ine un arreglo que los contiene. E~te 

arreglo consist8 de una matri= G de 13x100 que consiste de 

13 conjuntos de datos arreglados en renglone~ que corros -

ponden hasta a 100 lin~as e):per1mentales pociblc3. Los d~ -

tos incluidos en el arreglo son: 1) los valores pi··omedio de 

laa longitudes de arco S: Gt1,I>, 2)~Ll desviación 0stándar: 

G(2,I>, 3) los valores del ángulo do Bragg 6 ~n grad:>.;: 

G<3,I>, 4) su desviacion est.ó.nd.:tr: G<4,I>, 5) los valores 

de sen 2 8 norm.':'lli;:.3.c'.c-·~: 0<5~ I>, 6> lcz v¿~lor~es de sen 20 
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0(6.,I>, 7) la desviación ostándar de los sen 2 9 normaliza 

dos: GC7~I>, 8) loY pesos calculado~ para cada valor d~ 

sen2 6 : G<B,I>, 9) los valores Q c:alculadoo para cada li 

nea de1 patrón de difr-"'cción: GC9,I>, 10) SLl desviación es-

tándar: GClO,I>, 11> los valores calculados de la distancia 

interplanar d para cada linea del patrón de diTracción: 

G<ll,.I>., 12) su desviiO\Ción estándar: GC12,I>, 13> los ~·ala-

res .Q de 1.a.s 1 ineas en·~perimentales ordenados de menor a ma-

yor: G(13,I>. También se de~ine a el coeTiciente Ó , utili-

zado en el ajuste por mínimos cuadrados, mediante una fun -

ci6n F ... 

La in~ormación impresa que se obtiene, así como las va -

riables que se utilizan para identificar a parte de ésta en 

el programa, se indican enseguida: 1) las longitudes de ar·-

co promedio S y su incertidumbre <en mm), 2) el tipo de cá-

mara utilizada: A$, 3) las longitudes de vnda empleadas y 

su i.ncertidumbre <en a.rmstrongs): KO, t<l, K2, 1-<3 y DO, 01, 

D2 y D3, para Ka • Ka 1 ~ Ka
2 

y K8 , respectiv~mente, 4> 

los va1 ores del ángulo de Bragg e y su incertidumbre <en 

grados>, S) la longitud de onda a la cual se normali:::aron 

l~s val-0res de sen 2 8 , 6> las distancias interplanar€~ co-

rrespondientes a· cada par de líneas en el pütrón de difrac-

ci6n y su incertidumbre (en armstrongs) , 7i los valores Q 

de ias lineas experimentales y su incertidumbre (en A- 2 
) , 

8) 1a magnitud del error experimental tolerado entre los 

valores Q experimentales y los teóricos, 9lel sistema cris-
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talino con el cual se esta probando: J1~ 

2) Indexación de las Re~lexiones del patrón d~ Ocbijo-~cherr~r. 

Una ve: que se ha elegido el sistema cristalino para prcb~r~ 

el programa pasa a las segunda y tercera etap~s,en 135 cua·-

les, primero se genera un conjunto d2 triádas de indices 

con los cuales se c5lculan los valores Q teóricos a partir 

é de un conjunto d~ par~metr-c~ do t-ed p~ue~a, cuan1jo el cano 

asilo requiere (sistemas cúbico, tetragonal y hexagonal), 

después se hace u.n cál....:ulo tentativa de los p.:irámetros de 

red y de un grupo de valores Q, a partir de esto~ paráme -

del patrón de difracción ingresadas como informución en el 

programa .. 

3) Cálculo de los Parámetros de Red más probables y de su Des-

viación Estándar. Una vez que se consigue e+ect•Jar la in -

dexación, se procede a e+ectuar el c~lculo da los v~lores 

mas probables de los parámetros de red y de su desviación 

estándar. Las características de estas dos óltimas seccio 

nes son semejantes para cada uno de los siste1na~ cristali -

n~s ¿.'4f1• tí trñtados y consisten en el Ltso de: 1) una matriz 

para almac~nar los valorRS O tAóricos y cada uno de los 

tres indices a partir de los cuales +ué determinado, 2) una 

matriz M con los indices HKL permitidos para las lineas ba-

se, 3) un~ m~tri~ B con 1~~ lineas base~ 4) una mat1-iz X 

para los parámetros de red prueba, 5) u1·1 vector Z de dimen-

sión 100, para almacenar las diferencias entre los valores 



l 06 

Q de las líneas e>:perimentales y los valores Q teóricos, 6) 

un vector V de dimensión 10 para almacenar las lineas no i­

dentificadas, 7) una matri= C con los coe~icientes de las 

ecuaciones normales, B> varias matrices auxiliares, necesa­

rias en el cálculo de los parámetros de red mas probobles. 

Las dimensiones de las matrice$ Lttili:za.das en (1), C2), (3), 

<4>, (7) y <B> dependen de cada sistema cristalino. 

La información que so imprime es la siguiente: 1> el nú­

mero de la línea experimental que se esta utilizando como 

línea base prueba, 2) los valores de lo~ parámetros de red 

prueba, 3) cuando se efectúa la indexación, se imprimen: el 

valor experimental de la distancia interplanar de las lí. 

neas identificadas~ el valor de la distancia interplanar 

teórica con la cual haya coincidido, dentro del error expe­

rimental permitido EO, la diTerencia entre estos dos valo -

res <todos en armstrongs), y los indices HKL que le corres­

ponden; cada conjunto se imprime en columnas separadas y 

sucesivas, 4) la red de Bravais a la que pertenece la mues­

tra considerada, 5> los valores mas probables de los pa.rá -­

metros de red junto c:on su incertidumbre, y 6) el tiempo de 

pi-oc:eso en segundos .. 

El nómero de valoreG Q teóricos es fijo para cada uno de 

los sistemas cristalinos y está determinado por la simetría 

que éste posea y por el valor máximo permitido a cada uno de 

los índices HKL a partir de los cuales se determinan estos va­

lores, el cual es fijo e igual a 10 en todos los sistcmas,este 
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valor puede modificarse ~ác:1lmer1te var-iando algun~s llneas d~l 

programa. Se permite un valor máximu de 5 para los indi~es 

prueba HKL de las líneas base prueba <sección VI.2>; al igtJal 

que e.n el caso anterior, se puede variar -f.~cilmente modifican-

do algunas líneas del programa. 

Para poder manejar en el programa algunas de las variables 

erncontradas en el tratamiento e>~puesto en la secci én VI. 2, e~ 

necesario asignarles alguna clave e simbolo, el cual, para al-

guna.s de el 1 as ya ha sido asignado e indicado, 1 as asi gnac:i o 

nes restantes se indican enSE?lJtii da: N5, N6, N7 y NS represen 

tan el número de líneas medidas con laS longitudes de onda Ka, 

Kai' Ka
2 

Y K
8 

respectivamente, se utiliza el parámetro Pl pa­

ra manejar el n~rnero pi, se usa el parámetro B para disting~ir 

a la long~tud de onda con la cual se normal izarán los valores 

de sen 2 6 ' Bt, B2, B3y B4, BS, ·~4, KS, D4, 05, 06, NO y AO se 

utilizan como au::iliares en este proceso de normalización, B$ 

se utiliza para indicar el nombre de la longitud de onda con 

-respecto a la cual se normalizó. Para el caso del sistema mo 

noclinico, Sl, 82, 83 y 84 de~inen cuatro per~mct¡-~~ que se u-

tilizan para evitar cálculos inútiles y no tener que trabajar 

con índices prueba Hl<L, para 1 as 1 í nea~ base, todos igual ras a 

cero, estos índices, a su vez, se manejan mediante los parámc-

tros ABC, DEF, GOP Y QRS, para la prim~ra, c~gunda, ter·cora y 

cuarta lineas base, rmspcctiv~mer1te, E3 se ut1li2~ coR1~ conta--

dor para 1 as. l incas no identl ficadas~ MO ~-;.e utiliza como co11 -

tador para las líneas identifjcada~, las incógnitas. del siste-· 
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ma de ecuaciones normalac a partir de las cuales se obtienen 

los parámetros de red más probables se identifican mediante 

los•parámetroc Al, 81, Cl y Dl y sus desviaciones estándar por 

los parámetros C7, Gl, 64 y G7, respectivamente, los paráme -

tros de red mas probables se identifican mediante los paráme -

tros AO, BO y CO para lo parámetros lineales y G9 para el pa 

rámetro angular, y sus desviaciones estándar por R6, 84, S5 y 

86, respectivamente. 

Además, como apoyo del programa principal, se utili=an las 

siguientes tres subrutinas: 

1) para procesar la inTormación correspondiente a cadu longi­

tud de onda, 

2> para determinar la red de Bravais, esta subrutina se utili­

~a, también, para determinar si una muestr~ esp~cífica, i­

dentificada con el sistema ho::agonal, es romboedral o no, 

3) para la solución de un sistema de ecuaciones lineales por 

el método de eliminación de GaL1ss y para cºal cul ar determi 

nantes. 

VI.4. DIAGRAMA DE FLUJO. 

A continuación se presenta el diagrama do flujo del pF·o -

grama, siguiendo, a manera de ejemplo, la linea de flujo del 

sistema ortorómbico. 



Co'1e'Nl:.~,-¡¡: 

.l 

OEF'"''~ 

PJ. 

2 

"DEl=llJI•~ 

p.,u¡:(.c.) 

Zl-f Pe1 rlne 
K~ D(J l<:L D.f.. 

"i,02; li:'i, p 3 

11 

13 

/5 

" 

ZMP'l./M,'i:_ 

As 

G (3,I 1: 6 C1,I 1 

G(1,I): c,,(2,:rJ 

'1./-fPR.lrllR 

G{:11.z~G{4,IJ 

C: 4-LCt..L..\n:. 

GC5,Z) 

109 

I Z.f'-----'L----

"XH PIC11"f1~ 

4-.$' 

Gf!_"XJ:Gl~..r//Z 

G("1,I) :G{¿,J}/z. 



131= e.z. = '1' 
8.:!=DIP,B"'l:t>.L 
Bs: :op. J<:S;t<:p 

B$: ''k. 4LFAP •. 

z.~,,....----'"-----, 

P..>:.L 

13 .t.-::01,az:oo 
e·a7 "'a<1 =o 

es:D!~ ks=,:.l 

!VC: 4l A. ti>: J. 
/<:.<\:#<.~; o<\:Bl 16-------J 

os~ e z., o ':a.!: 

¿ .. ~---'-''----­
Nt;':A, z,A'/>:l>.t+I 
/<;<\:"'<P. 1;¡o<\: e, 1. 
V::i':B2.. .. "D~-:.es 

so 

N.;1 =A3, A.</J: A ._,_1 
I<:<\: kz~ 1>"1:6S 

os,,vz.. ... º":.es 

IJ~=µ,, Ar.b:t..2.fi 
1<:<1:1<:a~ -c:-1 = i:;s 

:z;>S: P~ D6: BS 

.-----''---~ 
,IHP#Z..t ;O,lii! 

G( I~ I 1, <f ~ <.(11,.I) 

(,(s,.:rJ, '1-;tG(.¡.,:z} 

Jzr---'"---~ 



~ 

'• 

B 
..---~;---~ 

31 

!S 

ª'" 

!~ 

'3 'b 

31 

117,C-JH1 IL 

"'!'.3,.7~3tGlJ,rJ 

Z'tl Pl(!IHI~ 

NJ. 

rnrLJlllR 

A..13 

"'ZMPn.frflR 

E~ 

Jl:l 

c: ... e.ico 

1 11 

Jl.:4 

7.L! TH""16CN4L 
/1dVOC./,..IUICO 

y 
;l;Jlf~GON4L 

YL 

'IHrA:.1Ht IZ 

.. 'Sl~"TEM A o.era-
e.~oH 19 /c ~ l!~ 

PJlil.v~Au 

~3 

'F'AJZ.A · 

Z::.L A N3 

'" 
:XHP/Z.lrll,R 

:r 

vs 

IJt¡:(Nl+L)-:I 

..,. 



.1 i 2 

..,~ S4 

P-'R-4 
Sl.= A..+~+c:. 

J-::.I•I AIJ3+l 

.,e, 
SS 

IHPl</Hll: 

J 

.,, ..... 
PAR.4 

PAe4 

fl=J+-1 A.>J3rlZ. 
t>=o A. s 

so &'1 

':HPR.IH'~ .PAR-A. 

M F"=o A S 

'S 1 .,.l!l 

PACA PAe.A 

A=-o AS E":o A. S 

Sz. 
S'I 

PAR.A 

8=0A.5 S Z.= Ptl!.~" 

" . 
5'3 

PAR.A 
¿o 

C.:o A.5 



113 

~' e; e. 

PA/i!.o. 

o:{ll A s 
(á'f 

C: L 

PA.e.o.. 
Z!.1. =\>ET 

P=~ A s 

ió.3 

P/.,.12!.4, 

4'>\. C;J 
6 ·=~""' s 

r1 
t;"'I 

E°E"5ei.t..vER:.. 

S•sT. T.>lt. 'Ec.. 
S.3:. 6-to-tP LIN.É4Les 

?L 

%HPtt.1H~~ 

'4'/>,B¡I, C.f; 

?~ 

't: 
E.L,.1. 

D,¡r,AJiC 

HC:z;J) 

;., 

,;r 
P,/.j,"ICA, 

Xrp= 3 
H:f; A.. I ji 



~s;....---L---, 

PA"'-A 

/(:tjiA I~ 

~¡¡.·~--~----. 

-'IS,~---"----, 

¡;,º~---"'-----, 

s'~--~--..., 

&z..,_ __ ..._ __ , 

ª~;._.--~--..., 

S1\------"'-----, 

PAlé!A 

Y=-t AW 

SS~--~---, 

" 

T 14 



g"~--!L...---

E" .3= E~+ 1 

., z. 
----L---

E2.= E"2.+I 

Ys ___ _.:z __ _ 

±wt c..:tAUZAClo 

DE.C.{..t.. Y) 

.,.~ ___ __.._ __ _ 

?~ ___ .._ __ _ 

PAl<.A 

i<.=.1 A E z... 

/•'----~---

115 



116 

/o3 
/10 

IHPC./HI"- HEU 
ES:.•/s._a.lt:l'\ltl) 'S.A.~'C 

ucot.1Tt~ .. <.,¡oo.'IJ' 
I!!!. .. C.A.\..C.u\.• O'E 
p .. q_ ... '"'~n:t.o,:,.~ .. 

¡o<f ,,,, 
'E: IJT~A.'11:. E'= E.~-is.s 
X.$ 

/OS 

THP'IC/ l'il R. 
E'l, ES, E' 
r¡:,rt~'Il::,t::~IIZ,1'.J 

'06 "J 

'DEFl\JIC.le>>J P .. 'lt.- 'S\Gr.v,'EU1'C, 

c.1 .. \.., ~~ G. 
C.l","1) 

/ol "" 
5\G.u\'tv"le 'S\ G.1..J\'W. \..,.,"T'e 

\(. i' 

/OS NS 

S\Gvre'-"~ '5\G.1J\'e."-"TC 

'f e 

,., ' ,,,.~ 

S\c.,.,i,'LL.J't'!. 

e 



,,.,. 
°5\Gut.~UT~ 

"'f' 

119 

S\G.v,et.Kc ..., 0 
119 

'5 \Gvu:: '-TTE 
c.. 

IU 

. "$\c;,...,..,EU'1:E 

0 

IZ.( 

-S\G.v\e~~ 

"" 
IZ'-

"S\ G.\J\EJJ't'E 

"""' 
/¿J 

'S\G..v \ t:'w'"t 'e 

.1 

,. . 
~---L--~ IHl*li!tltJlt.Hl!N$.4l 

""'º ¡:-:~ of'LTolU.o,., 
!!re.o Cot-1 La IO ,_ ... 

~.__HE.72.0\.?A~ 
Lo~ c.Att&1a.:t. 

nl!o 

IZ.,. 

n~ 

/3/ 

/3 L 

117 

C0 
DEFIN 1~1.,., 

TorAL. OC 

C[i<,y) 

s~ .... c.\<:>\.J"">"'i. 

\... ... ~ ~C:......t..!:.\!:t.'-J? 

\J~~""l.b.\..'f.S 

CA.\..CVLA.~ 

C =i-,Gl
1

C.,'o\ 

CA.i..c.v ~ t...'it 

M•.e.\6,c1 

:fl·tP21t111i!, 

A#,» .. 6!> e• ~ft'66 
c.'1>: ~"61' 

~ 



l"Ft.ocES4.J.flZ!NfO 
DE, %Nl=OCHA,C.IOI 

04j' C.AO& LO"I,. 
G1ruO oe DIVOA. 

$0~\JC:.'\.Q- 1l"C. 

'EcUAC..\Q~~S, 'f 
C~C.V'-o ~ti 

'OeTE~\UA>'"TJl,S 

~Ui\ER\.\•Nar.­

C.'•tJ 'ti"' stEo 
l:::tt.i eeta..va.,~. 

118 



119 

VII. RESULTADOS Y CONCLUSIONES. 

Con objeto de probar y mostrar la efectividad del program¿ 

desarrollado, y para ilustrar la inTormación impresa que éste 

proporciona, se utili~ó la inTormación contenida en ~os archi­

vos de distancias interplanares, indices y parámetros de red 

del JCPDS (Joint Committee of Powder DifTraction Standards) de 

los siguientes compuestos: 

Compuesto Arc:hi vo Red EspaciaJ. 

NaCl 5-628 CLlbica F 

SnOa 5-467 Tetragonal p 

SiOz 5-490 He>:agonal p 

CaC03 5-453 Ortorómbico p 

todos estos son compuestos cuya información en la tarjeta de 

archivo correspondiente es indicada como de alta confiabili -

dad. A partir de las distancias interplanares de las 10 lineas 

mas intensas, para el NaCl, 6 15, para los demás casos,se Cül­

cularon las longitudes de arco correspondientes, con cuatro 

cifras significativas. Se supuso que se utilizaba una cámara 

de 114.6 mm. de diámetro. Para asignarle una desviación están­

dar a estas longitLldes de arco calculada5, s~ les supuso como 

obtenidas por un promedio de una serie de n lecturas cuya dis­

tribuci 6n de probabilidad es una distribución rectangular ob -

tenida con un medidor de películas de resolución igual a 0.01 

mm., en consecuencia, la d~sviación est~ndilr asignad~ es: 

(): 0.2. 9 x. O.OJ. VV\"'-. 

ú= o.ooz"I W\v--.. 

Esta aproximación es Justificable, ya que podría reprcs€ntar 
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una situación real, la cual se presentaria cuando se tuviese 

un patrón de di+racción de polvos de gran calidad, cuyag li 

neas fueran lo sufici~ntementc delgadas p.::.\ra qLte ¡¿.., marca de 

referencia del medidor de peliculas laa cubr·iera completamente 

<el medidor de pel icul a.s que pos:;ee el Laboratorio de Rayos X 

del IFUNAM tiene una resolución de .• 05 mm). 

La longitud de onda de las radiaciones que se utilizan re -

gularmente para trabajos de difracción de rayos X, es conocid~ 

con ur1a precisión de una parte en un millón o más, y debido a 

que esta preci~i~n C=> siempre mayor €\ a.qLlel la con la cual se 

determinan las longitudes de are~ en el patrón de difracción~ 

además de qua no siempre se utilizan sus valores mas precisos, 

se utili:a el mismo criterio, para asignar1e una desviación 

estándar en el programa, que el indicado anteriormente para 

las longitudes de arco al probar el programa. Asi,por ejemplo, 

un valor conocido para la longitud de onda CuK~ c:on seis 

cifras decimales es el de 1.541838 a ' en este caso su preci -
o 

sión es de 0.000001 A y su desviación estándar asign.:\da es dt:? 

0.000 000 2Q &. El programa solicita únicamente la precisió~ 

del valor de la longitud de onda y calcula, de la manera indi·-

cada anteriormente, su desviación estándar. 

Se hicieron algunas pruebas para obtener el mejor interválo 

[€0 , é~ J de valores para la di~crencia permitida entre las 

Q 8}>perimentales y las a teóricas de tal forma que se pudiera 

indexar a la mayoria de las lineas utilizadas en cada caso, de 

acuerdo a los índices patrón~ 
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Se obtuvieron. los siguientes resultados: 

Compuesto e eº , .,;:_., ( ~-z. 

NaCl (l. 0157 , O. lb~ 

SnO:z. o. 0008 0 .. 0021 

SiD;a 0.0030 , 0.0047 

CaC03 0.00037 

Un valor pa.i-a e Tuera del intervalo correspondiente indica-

do, proporciona indices incorrectos en algunas lineas. o bien! 

valores menos exactos para los parámetros de red, con las li 

neas base utilizadas. Cual quier valor de e: , dentro de e~te 

intervalo,puede ser usado para calcular los parámetros de red, 

obteniendo los mismos resulta.dos. Los resultados que se mues 

tran mas abajo, se efectuaron con el valor mínimo de cada in 

tervalo respectivo. 

Se efectuaron varias pruebas para el si stem.:\ ortor-ómbi co 

con el Caco3 , primero restringiendo el valor má~imo de los 

indices prueba de las 1 ineas base a 5 y a ~, con valores para 

D 

é entre 0 .. 001 y 0.0005 A. Se observó, en el primer caso, 

que se requería da un tiempo de procesamiento mayor de 10 seg., 

el cual es el máNimo disponible con la computadora utili~ada, 

nor lo cual no se obtu~o resultado. En el segundo caso, aún 
D 

co11 un valor de 0.0005 A para e , se obtuvieron varias solu-

cienes que permiti~n indeNar a todas las lineas utilizadas,pe-

ro ninguna de ellas correspondía al CaCO~ , lo cual sugeria u-

tiliza.r- un valor menor para e , y esto~.:.. sLt vnz, implic13ba 
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un mayor tiempo de procesamiento a los 10 seg. Conforme la 

simetrla del si~tema disminuye, aumenta el tiempo necesario de­

procesamiento. Sin embargo, cuando se fijan los valores de los 

:indices prueba de cada una de la~ líneas base., a los indicados 

en la información patrón del caco~ para las tres primeras li­

neas de las ingresadas al programa y se utiliza un valor- pe -

qucño para € ,se pueden obtener algunos resultados útiles. 

Los resultados obtenidos para cada uno de los ejemplos in 

dicados anteriormente, se muestran en las siguientes páginasª 



Sistema Cúbico (_NaCl), 

LONGITUDES DE ONDA UTILIZADAS• 

K ALFA P= 1.541838 +- B.700000E-7 
K ALFAl = O +- O 
K ALFA2 = O +- O 
I< BETA = O +- O 

CAHARA UTILIZADA: GRANDE 

1 
2 
:; 
4 
s 
6 
7 
8 
9 
10 

1 
2 
3 
4 
s 
6 
7 
8. 
9 
10 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 

VALORES DE S EN HH. 
27.35000 +-
31.69000 +-
45.45000 +-
56.47000 +-
66.22000 +-
73.06000 +-
75.30000 +-
83.97000 +-
110.0400 +-
119.4900 +-

VALORES DE TETA 
13.67500 +-
15.84500 +-
22.72500 +-
28.23500 +-
33 .11000 +-
36.53000 +-
37.65000 +-
41.98500 +-
55.02000 +-
59.74500 +-

.0087000 K 
,0087000 K 
,0087000 K 
.0087000 K 
.0087000 K 
,0087000 K 
.0087000 K 
.0087000 K 
,0087000 K 
.0087000 K 

EN GRADOS 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500· 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 

ALFAP 
ALFAP 
ALFAP 
ALFAP· 
ALFAP 
ALFAP 
ALFAP 
ALFAP 
ALFAP 
ALFAP 

VALORES ORDENADOS DE LOS O <A--2) 

9.40436BE-2 
1.254359E-1 
2.s11025E-1 
3.765896E-1 
S.020679E-1 
5,961726E-1 
6.27B15BE-1 
7.S29249E-1 
1.129599 +-
1.255453 +-

+- 5.869003E-5 
+- 6.710836E-5 
+- 9 • 103754E-5 
+- 1.064899E-4 
+- 1.169023E-4 
+- 1.222055E-4 
+- 1.235671E-4 
+- 1.270426E-4 

1.200187E-4 
1.112049E-4 
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VALORES ORDENADOS DE D ( A ): 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 

30260993 +-
2.823508 +-
1.995604 +-
1.629543 +-

-1.411298 +-
1.295132 +-
1.262071 +-
1.152455 +-
9.408B84E-1 
8.924B27E-1 

9.B866BBE-4 
7.265919E-4 
3,336716E-4 
2,029833E-4 
1.376259E-4 
1.066637E-4 
9,8337B6E-5 
7.2~7288E-S 

+- 2.8659B1E-5 
+- 1,99~03BE-5 

ERROR EXPERIMENTAL PERMITIDO EN LOS VALORES DE O: 

.0157000 e 
-·· . ··---·· 

LINEA PRUEB-A COMO PRIMERA LINEA BASE: 1 
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D<EXP> D<CALC> D<EXP>-D<CALC>INDICES 

1 3,260883 3.260993 o 1 1 1 
2 2.823508 2.824007 4o993299E-4 o o 2 
3 1.629543 1 .630441 8.992068E-4 2 2 2 
4 1.411298 1·412004 7.055312E-4 o o 4 
5 1.295132 1.295743 6o114735E-4 1 3 3 
6 1.262071 1.262934 8o631636E-4 o 2 4 
7 1.152455 1.152896 4.406548E-4 2 2 4 
B 9,408884E-1 9. 41335BE-1 4,473502E-4 o o 6 
9 8,924827E-1 8. 930295E-1 5o468215E-4 o 2 6 

RED DE -BRAVAIS:CENTRADA EN LAS CARAS 

PARAMETRO DE RED <EN A>: 
AO= 5.61172~ ~-- 9.2~l636E-4 

TIEMPO DE PROCESO \SEG>: 2.033333 



Sistema Tetragonal (Sn0 2 ). 

LONGITUDES DE ONDA UTILIZADAS> 

K ALFA P= 1.541838 +- 8.700000E-7 
K ALFAl = O +- O 
K ALFA2 = O +- O 
K BETA = O +- O 

CAMARA UTILIZADAl GRANDE 

i 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
e 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

VALORES DE S tN 11/i, 
26.58000 +-
33.87000 +-
37.95000. +-
51.75000 +-
54.75000 +-
57.83000 +-
61.89000 +-
64.72000 +-
65.96000 +-
78.68000 +-
83.65000 +-
89.72000 +-
90 ,88000 +-
108.2600 +-
116.0300 +-

VALORES DE TETA 
13.29000 +-
16.93500 +-
18.97500 +-
25.87500 +-
27.37500 +-
28.91500 +-
30.94500 +-
32.36000 +-
32.98000 +-
39.34000 +-
41 .82500 +-
44 .86000 +-
45.44000 +-
54.13000 +-
58.01500 +-

.0087000 K ALFAP 

.0087000 K ALFAP 

.0087000 K ALFAP 

.0087000 K ALFAP 

.0087000 K ALFAP 
,0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
,0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 
.0087000 K ALFAP 

EN GRADOS 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
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1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

1 
2 
3 
4 
s 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

VALORES ORDENADOS DE· LOS O <A--2) 

a.a91692E-2 
1o427656E-1 
lo7709SSE-1 
3o20457SE-1 
3oSS7491E-1 
J.933655E-1 
4 o 44909BE-1 
4o820311E-1 
4o98577BE-1 
6.761651E-1 
7o482S36E-1 
Bo371918E-1 
BoS42241E-1 
10104908 +-
1.21oso2 +-

+- S,715988E-S 
+- 7o119466E-S 
+- 7o056100E-S 
+- lo003222E-4 
+- lo043239E-4 
+- lo081348E-4 
+- 1o126793E-4 
+- lo155137E-4 
+- lo166673E-4 
+- lo252637E-4 
+- lo269656E-4 
+- 1º27748SE-4 
+- 1.277351E-4 

lo213202E-4 
1.147966E-4 

VALORES ORDENADOS DE D < A >: 

20646599 +-
20370924 +-
10766505 +-
10676595 +-
10594417 +-
10499215 +-
10440331 +-
10416229 +-
10216112 +-
10156047 +-
10092918 +-
1.081967 +-
9o513425E-1 
9o089024E-1 

i.049048E-3 
6, 312898E-'4 
4.950683E-4 
2.4B7901E-4 
2.1B3031E-4 
1.918306E-4 
lo628259E-4 
1.457795E-4 
1.3B9990E-4 
Bo712134E-S 
7,30894SE-S 
So910766E-S 
5o676222E-S 

+- 3o060672E-S 
+- 2o283270E-S 

ERROR !::XPtR::::-u::NTAL PERHiTiitO EN LOS VALORES DE a: 

.oooaooo 

1 DE LINEA PRUEDA PARA lA, LINEA BASE: 1 

+ DE LINEA PRUEBA PARA SER 2A. LINEA BASE: 2 

126 
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D<EXP> D<CALC> D<EXP>-D<CALC>INDICES 

1 3,353573 3.353573 o 1 1 o 
2 2.646599 2.646599 o o 1 1 
3 2.370924 2.371334 4.107113E-4 o 2 o 
4 1.766505 1. 766114 -3,912492E-4 1 2 1 
5 1.676595 1.676787 1.917954E-4 2 2 o 
6 1.499215 1.499764 5,482451E-4 1 3 o 
7 1.440331 1.440161 ·-1, 707972E-4 1 1 2 
8 1.416229 1.416434 
9 1.216112 1.216020 
10 1.156047 1.155551 
11 1.092918 1.092512 
12 1.081967 1.082045 
13 9.513425E-1 9.514907E-1 
14 9.089024E-1 9.091778E-1 
15 9.089024E-1 9.091778E-1 

RED DE BRAVAIS:PRIHITIVA 

PARAMETROS DE RED <EN A> 
AO= 4.740930 +- 1.261756E-3 
CO= 3.191064 +- 2.12490BE-3 

TIEMPO DE PROCESO <SEG.>: 4.366667 

2,053317E-4 o 3 1 
-9,179577E-5 2 3 1 
-4.961294E-4 2 2 2 
-4,053926E-4 1 3 2 

7.797724E-5 1 4 1 
1,482627E-4 o ·4 2 
2,754339E-4 o 5 1 
2.754339E-4 3 4 1 



Sistema Hexagona1 (Si0 2). 

LONGITUDES DE ONDA UTILIZADAS; 

K ALFA P= 1,541838 +- 8,700000E-7 
K ALFA1-=-o +-O 
K ALFA2 = O +- O 
K BETA = O +- O 

CAMARA UTILIZADA~ GRANDE 

VALORES DE s EN MM. 
1 20.83000 +- .0007000 I< ALFAP 
2· 26.64000" +- ·.0007000 I< ALFAP 
3 36.52000 +- .0007000 I< ALFAP 
4 39.45000 +- .0087000 K ALFAP 
5 40.20000 +- .0007000 K ALFAP 
6 42.44000 +- .0007000 K ALFAP 
7 45.79000 +- .0087000 K ALFAP 
8 50.16000 +- ,0007000 K ALFAP 
9 54.06000 +- .0007000 K ALFAP 
10 59.98000 +- .0007000 K ALFAP 
11 67.74000 +- .0087000 K ALFAP 
12 68.14000 +- .0087000 K ALFAP 
13 68.31000 +- .0087000 K ALFAP 
14 79.89000 +- .0087000 K ALFAP 
15 90.82000 +- .0087000 K ALFAP 

VALORES DE TETA EN GRADOS 
1 10.41500 +- .0043500 
2 13.32000 +- .0043500 
3 18,26000 +- .004~500 
4 19.72500 +- .0043500 
s 20.14000 +- .0043500 
6 21.22000 +- ,0043500 
7 22.89500 +- .0043500 
8 25,08000 +- .0043500 
9 27.43000 +- .0043500 
10 29.99000 +- .0043500 
11 33.87000 +- .0043500 
12 34.07000 +- .0043500 
13 34 .15500 +- .0043500 
14 39.94500 +- .0043500 
15 45.41000 +- .0043500 
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1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

! 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

VALORES ORDENADOS DE LOS Q CA--2) 

5.498790E-2 
B.931154E-2 
1.651906E-1 
1.916662E-1 
.1994780 +-
2.204345E-1 
2.546707E-1 
3.023257E-1 
.3570690 +-
4 .203973E-1 
.5226090 +-
5.280524E-1 
5.303705E-1 
.6936220 +­
B.533432E-1 

+- 4.542625E-5 
+- 5 • 727949E-5 
+- 7.602262E-5 
+- 8 .117102E-5 

8.259145E-5 
+- S.620599E-5 
+- 9.156775E-5 
+- 9.808904E-5 

1.044653E-4 
t- 1.106105E-4 
1.182276E-4 

+- 1.1B5626E-4 
+- 1·1B7032E-4 
1, 257654E-4 

+- 1+277371E-4 

VALORES ORDENADOS DE D C A >: 

3+346156 +-
2 .460409 +-
2.284164 +-
2.238992 +-
2.129905 +-
1.981575 +-
1.818706 +-
1.673493 +-
1.542304 +-
1.383285 +-
1.376136 +-
1.373126 +-
1.200711 +-
1.082525 +-

1.732452E-3 
1. 044154E-3 

· 5, 3764::i7E-4 
4.552938E-4 
4.351720E-4 
3.BB2364E-4 
3.281766E-4 
2.672212E-4 
2.17279BE-4 
1,757325E-4 
1.299162E-:4 
1.279737E-4 
1.2715B::iE-4 
B.345574E-5 
5.688123E-5 

.0030000 

• DE LINEA PRUEBA PARA 1A+ LINEA BASE: 1 

~ DE LINEA PRUEBA PARA SER 2A. LINEA BASE: 2 
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DCEXP> D<CALC> 

1 4.264494 4.264494 
2 3.346156 3.346156 
3 2.460409 2.462101 
4 2.294164 2.290500 
s 2.238992 2.240063 
6 2.129905 2.132242 
7 1.981575 1.993115 
e 1.818706 1.818909 
9 1.673493 1.673078 
10 1.542304 1. 544433 
11 1.383285 1.383813 
12 1.373126 1.375080 
13 1.200711 1.200533 
14 1.082525 1.083291 

RED DE BRAVAISlPRIMITIVA 

PARAMETROS DE RED <EN A> 
AO= 4.918942 +- 7.004102E-3 
CO= 5.398839 +- 1.239480E-2 

TIEMPO DE PROCESO <SEG.>: 1.733333 
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DCEXP>-D<CALC>INDICES 

o o 1 o 
o o 1 1 
1.691284E-3 1 1 o 

-3.663345E-3 o 1 2 
1.070651E-3 1 1 1 
2.337045E-3 o 2 o 
1.540301E-3 o 2 1 
2.029194E-4 1 1 2 

-4. 150244E-4 o 2 2 
2.129196E-3 1 2 1 
S.284979E-4 1 2 2 
1.953757E-3 o 2 3 

-1.783377E-4 1 2 3 
7.657325E-4 1 3 2 



Sistema Ortr6mbico (CaC03 ). 

LONGITUDES DE ONDA UTILIZADAS; 

K ALFA P= 1,541839 +- 9o700000E-7 
K ALFA1 = O +- O 
K ALFA2 = O +- O 
K BETA = O +- O 

CAHARA UTILIZADA: GRANDE 

VALORES DE S EN HM. 
1 26022000 +- ,0087000 K ALFAP 
2 27.22000 +- ,0097000 K ALFAP 
3 33015000 +- ,0097000 K ALFAP 
4 36.17000 +- ,0097000 K ALFAP 
5 37029000 +- 00087000 K ALFAP 
6 37090000 +- .0087000 K ALFAP 
7 38.42000 +- ,0087000 K ALFAP 
8 41022000 +- .0097000 K ALFAP 
9 42091000 +- ,0087000 K ALFAP 
10 45.86000 +- ,0087000 K ALFAP 
11 48032000 +- ,0087000 K ALFAP 
12 48046000 +- ,0087000 K ALFAP 
13 50.25000 +- .0007000· K ALFAP 
14 52.48000 +- .0087000 K ALFAP 
15 52.94000 +- ,0087000 K ALFAP 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

VALORES DE TETA 
13.11000 +-
13.61000 +-
16. 57500 +-
18.08500 +-
18.64500 +-
18.95000 +-
19.21000 +-
20 .61000 +-
21.45500 +-
22 .93000 +-
24.16000 +-
24.23000 +-
25.12500 +-
26024000 +-
26.47000 +-

EN GRADOS 
00043500 
.0043500 
.0043500 
00043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
00043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
.0043500 
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1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
e 
9 
10 
11 
12 
13 
1"4 
15 

l 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 

VALORES ORDENADOS DE LOS a cA--2) 

8.ó56656E-2 
9.316863E-2 
.1369290 +­
l.62144BE-l 
1.719798E-1 
t.774442E-1 
1.821618E-1 
2.084876E-1 
2.251125E-1 
2.554079E-1 
2.818621E-1 
2.833991E-1 
3.033411E-1 
3.289173E-1 
3.342909E-1 

+- 5.644093E-5 
+- 5.843243E-5 

6.985617E-S 
+- 7.S39406E-S 
+- 7.739542E-S 
+- 7.847306E-5 
+- 7o938468E-S 
+- 8·.417917E-5 
+- 8.697643E-5 
+- 9 .167651E-5 
+- 9.S41063E-5 
+- 9.S61791E-5 
+- 9.821748E-5 
+- lo013217E-4 
+- 1.019431E-4 

VALORES ORDENADOS DE D C A >: 

3.398795 +-
3 ,276160 +-
2.702417 +-
2.483410 +-
2.411355 +-
2.373936 +-
2.342995 +-
2.190080 +-
2.107658 +-
1.978713 +-
1.883570 +-
1.878455 +-
1.815659 +-
1.743639 +-
1.729568 +-

1.079120E~3 

9.9B5042E-4 
6.606936E-4 
5 • 488442E-4 
S.141105E-4 
4.964761E-4 
4 • B21027E-4 
4.138372E-4 
3.7B9524E-4 
3.270604E-4 
2.908711E-4 
2.BB9761E-4 
2,66i308E-4 
2.408858E-4 
2.36072BE-4 

ERkUR EXPERIMENTAL PERMITIDO EN LOS VALORES DE a: 
:r 

.0003700 

t DE LINEA PRUEBA PARA PRIMERA LINEA BASE 1 
t DE LINEA PRUEBA PARA SEGUNDA LINEA BASE 2 
; DE LINEA PRUEBA PARA TERCERA LINEA BASE 3 
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DCEXP> DCCALC> 

1 3,399795 3,399795 
2 3.276160 3.276160 
3 2.702417 2.702417 
4 2.483410 2.483078 
5 2.411355 2.412965 

"6" '"2+373936 2.373724 -
7 2.342995 2.344072 
8 2.190080 2.191551 
9 2.107658 2.107934 
10 1.978713 1.978911 
11 1.883570 1.883894 
12 1.878455 1.878449 
13 1.815659 1.816061 
14 1.743639 1.743442 
15 1.729568 1.730480 

RED DE BRAVAIS:PRIHITIVA 

PARAHETROS DE RED CEN A>:. 

AO= 4.964434 +- 6.068335E-3 
BO= 70972137 +- 9.716594E-3 
CO= 5,744953 +- 6.856358E-3 

TIEMPO DE PROCESO CSEG,): 1.800000 
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D<EXP>-D<CALC>INDICES 

o 1 1 1 
o o 2 1 
o o 1 2 
3,318411E-4 2 o o 

-1.609406E-3 o 3 1 
2o125276E-4 - :r· · 1 - ·z- -

-1,077545E-3 1 3 o 
-1.471641E-3 2 1 1 
-2,753604E-4 2 2 o 
-1.978879E-4 2 2 1 
-3,240406E-4 -o 4 1 

5,609210E-6 _2 o 2 
-4,015425E-4 1 3 2 

1.972821E-'4 1 1 3 
-9.t20512E-4 2 3 1 
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ne wc:Lterdo a los 1-esultados mostr~dos antt.•riC'lrfllt.i!nte-: :r:- oh-

serva que para les sistemas cúbico, tetragonal y t1~~:ag~nal, el 

método es relativamerite rápido; esto es cierto aún cuar\do nn 

~e conozca 81 sistema cristalino al que pertenece la mumstrB. 

Lo~ valores obtenidos para los p~rámetros de red mé~ probables 

coinciden satisfactoriamente, dentro del intervalo de incer·ti--

dumbre, r-E>presPntado por· el t1 ..... iplc de su desvi¿\c;ión estánd¿\r, 

con los valor·es reportado~, como se n1uestra en~eguida: 

Compuesto Parámetros 0 Reportados Parámetr-os 
0 
Obten t .-Je-:-

( A ) ( !i ) 

NaCl al) =5.642 d 0 =5.6447 ! 9.2>:1c> 4 

SnDz. ª· =4.738 ao=4. 7409 ! 
-~ 

1.3>< 10 

2 .. 1;< 10 - ?> 
c. =3. 188 c 0 =3. 1911 '! 

SiOz. d.=4.913 a 0 =4. 91e9 '!: 7. Ox 10 
-'.3 

C0 =5 .. 405 c.=5 .. 3988 'l:. 1 .. 2;~ 1 o - z. 

cc,co!!> ª· =4. 959 ªº=4. 964-4 "!: 6. 1;.:10 
-3 

h. =7.968 b
0
=7.9721 'l:. 9. 7,, 10_,. 

c..=5~ 741 c
0
=5.7449 t 6.8::10 

_,. 

esta coincidencia no es necesariamente esperada, ya que para 

efectuar la5 pruebas, como so m~ncionó, solamente se u~iliza-

.. ro~ las 10 o 15 Csegón ~l caso) líneas mas intensas de lAs l{-

neas patrón,y los valores reportados de los parámetr-os de red, 

muy prob.:.\bl eme11t~~ se:: obtLlvi eron uti 1. i ZC\ndo un mayor número de 

linea-:.>, o bi1~n, otras linea~ base q11l::! p1_:.dieran proporcionar 

una mejor indexación, así como lécni~as estadísticas mas so 

fisti4icadas quizá. Los r·esultados mostrados co11 el CASO del 
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Caco 3 , se han obtenido para ilustrar una situación en la cu~l 

se conocen tanto el sistem~ cristalino, como la naturaleza 

química de la muestra., lo cual oc:urre, poi- ej~·mplo, cuando se 

estudian soluciones sólidas. 

De acuerdo a lo determinado anteriorment~, puede daciroe, 

entonces, que para los sistemas cúbi c:o., tetragonal y he:~agonal, 

el progra1na es con~iable y relativamente rápido CLtando 5c tra-· 

baja con sustancias cristalina= de una sola ·fas~ complet~mente 

desconocida. Cuando se dispone de más de 10 minutos de proce -

samiento, el programa es ótiJ también, para los sistemas orto­

rómbico y monoclínico, sin embargo, aún así, no se asegura que 

se pueda obtener, siempre, una solución ónica y quo ésta sea 

la correcta, en todos los casos. Si se dispone de poco ti~mpo 

de procesamiento, únicamente es posible aplicarlo a lo~ dos 

óltimos sistemas cuando se conoce la ~ase cr·istalina. Esto es 

debido a que la mayoria del tiempo de.procesamiento es inver 

tido en identi~icar al sistema cristalino a el que p~rtenece 

la muestra e intentar indexar correctamente el patrón de di -

~racción. El cálculo de los parámetros de rPd m~~ pr-v~dbies 

requiere de poco tiempo de procesamiento. 

En todos los casos, la precisión de los resultados cbtenidos 

para lo~ parámetros de red más probabl~s, dependerá,en la gran 

mayoria de las veces, de la precisión con la cual se determir1e 

la longitud de arco de las líneas en el patrón de polvos. l-~ 

exactitud de estos resultados dependerá, en gra11 m~did~, del 

v.":\lor que se le .asigne a el error- e:{perimt?ntal pe1~mi 1-:id<:> E. 
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Se considera que el program~ cumple con sus obj0tivos re5 -

pecto a s.cnc:illez:, utilidad, confiubilid.,1.d, y 1--elat.iva 1-·a.pit.1-..~= 

para muestras cristalinas de grar\ simetria y de que e5 una 

buena alt~rnativa para cuando se trabaja con mue~tr~s de baja 

simetria, como son aquellas que pertenccn a los ~istom~~ orto·· 

rómbico y monoclínico. Sin embargo, desarrollando el ca~o par~ 

el sisten1a triclínico y utili=ando técnicas dQ computación mas 

avanzadas, consid~rando, también, l~ posibilidad de utilizar 

información adicional de la muestra, para disminuir los tiem -

pos de procesami~nto, el programa sería más completo y c•!ficien­

te para aplicarse en la idcnt1f1cación de sustancias cristali­

nas desconocidas Csu fa~e cri~talina), en el estudio de varia -

ción de parámetros de red en soluciones sólidas y en los estu­

dios en los cuales se necesite determir1ar pequ~Aas variaciones 

de los parámetros de red en muestras cristalinas en polvo. 
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l 
1 

5 REM PROGRAMA CPARED 
10 REH DETERHINACION PRECISA DE PARAMETROB DE RED 
15 REM INGRESO DE INFORMACION 
20 REM MATRIZ QUE CONTIENE LA INFORHACION 
25 DIM Gl13d00) 30 REM DEF.DEL COEF.DELTA EN EL AJUSTE POR HIN.CUADRADOS 
35 LET P1•4*ATN11l 40 DEF FNFIXl•10*SIN<2*P1*X/180)**2*(1/SIN<P1*X/180l+180/CP1*Xll 
45 PRINT "SI UTILIZO ALGUNA DE LAS SIGUIENTES LONGITUDES DE ONDA DE" 
50 PRINT •su VALOR.SI NO.TECLEE UN CERO" 
55 PRlNT "K ALFA:• 
60 INPUT 1\0 
65 PRINT "PRECISION!" 
70 INPUT DO PRINT 'DE 8 NUMERO DE LINEAS HEDIDAS CON K-ALFAP' 

80 
85 
90 

INPUT N5 
PRINT 'K AKFA 11" 
INPUT K1 

PRINT upRECISION:" 95 
100 
105 
110 
115 
120 
125 
130 
135 
140 
145 
150 
155 
160 
165 
1/0 
175 
180 
185 
190 
195 
196 
197 

INPUT Di PRINT 'DE EL NUMERO DE LINEAS MEDIDAS CON K ALFA(1' 
INF'UT N6 

PRINT 'K ALFA 21" 
INPUT 1\2 

F'RINT 'PRECISIONI" 
INPUT D2 PRINT "DE EL NUMERO DE LINEAS MEDIDAS CON K ALFA 2' 

INPUT N7 
PRINT "I\ BETA:" 
INPUT 1<:3 

PRINT "PRECISION!" 
INPUT D3 PRINT "DE EL NUMERO DE LINEAS MEDIDAS CON K BETA" 

r¡..¡¡:: UT i~D REM DETERMINACION DE LA DESVIACION ESTANUAH DE C/LONG.DE ONDA 

200 

[IQ:-..:;.29*DO 
D1=.29*D1 
D2=.29*D2 
D3=.29*D3 
PRINT 'LONGITUDES DE ONDA UTILIZADAS;' 
PRINT 
PRINT "K ALFA p.•;Ko;•+-•;3•DO 
PRINT "K ALFA1 = 11 ;1\:1;•+-"·;3*U1 
PRINl' 11 K ALFA2 ~";K2;ª+-u;3*D2 
PRINT 'K BETA ="IK31"+-"13*D3 
PRINT 
LET A1=N'5 

. 201 
202 
205 
206 
210 
215 
220 
225 
230 
235 
240 
245 
250 
255 
260 
265 
270 
275 
280 
285 
290 
29~¡ 

300 
305 
:l:lO 
315 
320 
:525 
330 
335 
340 
345 
3~0 

LET A2=•~1+N6 
LET A3=A2+N7 
LET N,0 A3+N8 
FOf~ I=l TO Al PRINT "VALOR DE S EN MM. HEDIDO CON K ALFA p,:• 
INPUT Ci < 1 • I) 
PRINT 'DESVIACION ESTANDARI" 
INPUT G<2,Il 
MEXT I 
FOR I=Al+l TO A2 
PRINT "DE EL VALOR 
I NF'UT G < l • I l 

DE S EN MM, MEIHDO e CON K .·ALFA1-I' 
?)~'..~·· 

PRINT "DE SU DESVIACION ESTANDAR~~ 
·: ~ : ·. '. , .:: ··\·.i~·· INPUT Gl2,I) 

NEXT I 
FOR I=A2+1 TO A3 
PRINT "DE EL VALOR DE S EN MM. MEDIDO CON K ALFA2l. 

INF'UT Ci(1,Il 
PRINT 'DE SU DESVIACION ESTANDARl" 
INPUT l1<2•I) 
NEXT I 
FOF< l'•l\3+1 TD N 
PRINT "DE VALOR DE SEN MM.MEDIDO CON K BETAI" 
INPUT G<:1 .• Il 
PRINT "DE DESVIAVION ESTANDAR!' 
INPUT G<2,!) 
NEXT I 
PRINT TABl14)1"VALORES DES EN MM.' 
or·: ! ru n: 



300 
~5()~; 

310 
315 
320 
323 
330 
335 
340 
345 
350 
355 
360 
361 
365 
370 
375 
376 
380 
385 
;590 
391 
395 
400 
40~; 

406 
410 

t"'kLNi "l.lL LI.. l)1'1LOI..: v1:: :-:_;El~ nM- ¡-1(.Dir:o r.or-t 1:;..('\Lf-l'Y.~•· 
lNF'UT G ( 1, I l 
PRINT ·nE su DESVIACION EGTnNDAR:· 
lNPUT G(2,Il 
NEXT I 
FCH~ l>"A:3+1 TO N 
PRINT 'DF VALOR DES EN MM.MEDIDO CON K BETA:" 
INPUT G(J.,l) 
l"RINT 'DE DESVIAVJON ESTANDARl' 
I NPllT G <:.>, I l 
l~E;<T I 
PRINT TAD(14);"VALORES DE SEN MM.' 

FOF< !:"l TO Al 
F'l:-.:INT I; T1')B C 7); G <J., I); TAB < t7) ; 11 +-• ;_TAB ( 20) ;~*G«2 ;·¡ r;. 
PRINT TAB(301;"K ALFAP' -
NEXT 1 
~Uk l=AJ.+l TO A~ - ..... 
PRINT IITAB17l;G(l•I>;TAB<17>;•+-•;TAB(20);3•GC21IJ; 
F'R!NT TAB C 30l;"1< ALFA1' - - .: : .::· ' - .. :· 

~~~\~A2+1 TO A3 o: . '. _ . :_ . __ --
PF<INT I; TAr< < 7) IG( 1, I 1;TABI17 >; •+-~-;TÁB<2ÓJ';3•G<21 II; -
PRINT TAE<(30); 'K ALFA2" 'éi,¿;_;:, ¿,, 
~~~T I~A3+1 TO N _______ - ('•C. .·:_,_----, 
F'RTNT I; TAB<7>;G(11 I) ;TAB <17>; ~+,,;·_, ;TAB-(201 ;3•G<21 I); 
PRINT TAB(30J; 'I< BETA" : _., " - - . " 
NEXT I 

4:1.1 Pf<INT 
412 PfUNT 
415 PRINT 'CAMARA UTILIZADA:" 
420 INPUT A$ 
421 F'RIIH 
422 PF..:IMT 
423 PRINT 'CAMARA UTILIZADA: 
424 F'RINT 
425 F'RINT 

IF A9•"GRANDE' THEN 470 
F'RINT 431 

432 
435 
-~-10 

445 
450 
455 

PRINT 
F'RINT TAE<<5ll'VALORES DE TETA EN GRADO•" 
FDF: I ""l. Tn N 
LET Gl3•I>•G(1,II 
LET G<4•I>•G(2,Il _ PRINT IITAB(7)1GC31Il;TABl17J;•+-•;TABC20113*GC41II 

460 
466 
467 
468 
470 
475 
480 
485 
490 
495 
4'76 
497 
5()0 
505 
510 

NEXT I - - . 

PRitH 
PRINT 
!30 TO 500 
PRINT TAE<C5ll'VALORES DE TETA EN GRADOS" 
FOR I=1 TO N 
LET G(3oll•G(1,!l/2 
LET G(49I>=GC2,I>/2 
PRINT IITAE<<711G(3,IJ;TABl17);•t-'ITABC20113*G<41II 
NEXT I -

PF<INT 
PF<INT 
REM CALCULO DE SEN-2CTETA> 
FDR I=l TCl N 
LET G(5,Il=SIN<P1*GC3oil/180l**2 

515 
520 
52S 

F'RINT "A QUE LONGITUD DE ONDA DESEA NORMALIZART" 
F'F,ItlT '!3I ES A K ALFA p, TECLEE UN O" 
PRINT ' SI ES A K ALFA 1 TECLEE UN 1' 530 

535 
540 
545 
550 
555 
560 
565 
570 
5"/5 
580 
585 
59() 
59~'.) 

60() 
605 
610 
61~ 
62() 
62~5 

630 
635 
640 
645 
¡ij~50 

653 
/J60 
ób5 
670 
6·7~j 

680 
6B!::'.i 
690 
695 
700 
705 
710 
7:L'.3 
720 

INPUT 1< 
IF E<=O Tl-IEN 550 
IF E<=l THEN 590 
LET 1)1=0 
LET H2•"0 
LET B3=DO 
LET B4• D1 
L.ET fl5•"DO 
LET 1(5=1.;.;0 
LET B$•"K ALFA F'' 
GO TO 620 
LET B1•Bl 
LET E<2=DO 
LET B3=0 
LET B4•"0 
LET B~'):::ol) :l. 
l_ET 1\5=-l<:L 
!..ET B~'""' K ALFA:l" 
LET NO•Al 
LET A0•1 
LET 1<;4"°KO 
LET D4=E<l 
LET D5:.:·:B2 
1_1:::T D6=--=B5 
GOSLIB 69'10 
LET NO•A2 
LET A0,0 A1+1 
LET 1<;4=1<1 
L.ET D4•"B3 
l...ET D5=B4 
LET Df.>::::B5 
GCJSIJE< 6990 
LET NO=A:3 
LET AO•A2+1 
LET K·1=1C! 
LET D4=B~5 
LET D5=D2 
LET IJ6'"1<'.'> 



D 

l 

6/'.J 
é.80 
685 
690 
695 
700 
/Q5 
710 
7:l5 
720 
7'.25 
';'30 
7~.;5 

740 
74~ 
750 

760 
8(}5 

- a14-
S:t5 
820 

1 :~ l lH ·r·,-'· 
L.ET D5==B4 
LET D6==B5 
GClSUD 69'70 
LET NO=A3 
LET A0=(<2+ J. 
LET l\4::;:K2 
LET D4::=B5 
LET D5=D2 
LET D6=B5 
GOSUE< 6990 
LET NO=N 
LET AO=A3+1 
LET K4•=K3 
\..ET D4==B:::i 
LET DCi,..-=:D3 
l_L-:: i J..16::..::fl:J 
GCP3UB 6990 
F·rnNT 
l'EM REORDENACION DE LOS"VA1.:0RES-X:•E-c1-.-sEN':"TETA-,-DE sus-DESVIACIONES 

8:25 
83() 
835 
840 
845 
B~')() 

855 
860 
865 
870 
875 
8BO 
8B5 
89() 
895 
900 
905 
91.0 
915 
92() 
925 
930 
93~) 

940 
945 
950 
955 
956 
957 
960 
961 
962 
963 
964 
965 
966 
970 
975 
980 
985 
990 
995 

REM ESTANDAR Y DE LOS PESOS W ' 
FO\;: I=l TO N 
LET GC13•Il=GC9rII 
NEXT I 
FO\;: J>l TO N-1 
FOR J=l-1-1 TD N 
IF GC13•I>>=GC13,II THEN 925 
LET Ml=GC13,II 
LET GC13,IJ=GC131J) 
LET GC 13,.JJ=Ml 
LET M2=GC10ril 
LET G<lO•ll=G<l01Jl 
LET G< 10,J>=M2 
LET M3•,•G<5.I) 
LET G(5,IJ=GC5rJI 
LET G(5,,JJ=M3 
L.ET M4=G<7,Il 
L.ET Gl7•I>=GC7,JI 
LET G(7,Jl=M4 
LET M5=GC8,II 
LET GCBoil=GC8oJ) 
1..ET IH8,_JJ~M5 
NEXT J 
NEXT I 
P\;:INT TAD 151; 'VALORES ORDENADOS DE -LOS 'Q __ cA--,.2)' 
PRINT 
FOI' I=l TO N 
PRINT I;TAB<7J;GC13oIJiTABC17J.;ª+~·;TABC20J;3*GC101I) 
NEXT I , -
PRINT 
Pi' INT 
PRINT TABC5J;'VALORES ORDENADOS DE D (A ll' 
PF<INT 
FOR I=l TO N 
PRIMT HTABC7) ;G(l:loI) HABC17) ¡ ·+-· iTAB(20) ;3*Gc12.11 
NEXT I 
PRINT 
PRINT PRINT 'NUMERO DE LINEAS TOLERADAS SIN IDENTIFICAR CON UN GRUPO' 
PRINT 'DE LINEAS BASE.UNA INDEXACION Y UN SISTEMA PRUEBAS!' 
IMPllT N·I 
PF<INT Nl 
PRINT 
PRINT 'NUMERO DE LINEAS PARA PROBAR COMO LINEAS BASE:" 

1000 INPUT N3 
1005 
101(} 
1015 
1020 
1025 
1.030 
1035 
1040 
1045 
1050 
1055 
1060 
1065 
1070 
1075 
1080 
1085 
10'70 
109::; 
1100 
1105 
l.110 
1115 
1120 
1125 
1130 
1135 
114(} 
1145 
:llé;O 
1155 
1160 
1 lb~J 
1170 
1175 
118(} 
:l185 
11?0 

PRINT N3 
PRINT 
PRINT "ERROR EXPERIMENTAL PERMITIDO EN LOS VALORES DE QI " 

TNPUT EO 
PIUNT EO 
PRINT 
PRINT "SISTEMA A PROBARl1 PARA CUBIC0;2 PARA TETRA Y HEXA' 
PRINT "3 PARA ORTORROMBIC0;4 PARA MONOCLINICD" 
INPUT Ji 
ON Ji GO TO 1060•198503495•4'760 
REM SISTEMA CUBICO 
PRINT "SISTEMA CUBICO EN PRUEBA' 
REM MATRIZ CON LOS INDICES PERMITIDOS•LA SUMA CUADRATICA DE 
REM ESTOS Y LOS VALORES Q CALCULADOS 
DIM 1(5,300) 
REM VECTOR DE DIFERENCIAS ENTRE LOS VALORES Q DE LINEAS 
REM CALCULADAS Y LINEAS EXPERIMENTALES 
DIM ZC100) 
REM VECTOR DE LINEAS PARASI'f'AS 
DIM V( 10) 
REM MATRICES CON LOS COEF,,LAS INCOGNITAS Y LOS TERMINOS 
REM INDEP,EN EL AJUSTE POR MIN,CUADRADOS 
DIM cc:.i;,3) ,X(21:1.),B(21' 1) 

REM MATRICES AUXILIARES 
DIM [I < 3,.3) rE<21 2) rF (3,. 3) '_J(2,o 1) ,A ( 2,.2) 
DIM FC:l,3001 
REM GENERACION DE INDICES 
LET E1 .. =l 
FOR H=O TO lO 
FIJR l<=H TO 10 
rcm L=I< TO l(} 

LET Sl=H+K-1-L 
IF Sl=O THEN 1195 
LET 1(1.EU=H 
LET I <2•E11=1< 
LET I (3,Ell=L 
LET IC4,El>=H**2+K*l2+Ll*2 
Lt:T FJ·L\!I 



1 

1 

1 
1 

1 

1 

l 

1';1•-1 

680 
68~) 

690 
69::.-i 
700 
/05 
710 
7:1.5 
720 
725 
/30 
7::.-r.:'i 
740 
745 
750 
·15~ 

?60 
805 

- ll-:1-4 
8:L5 
820 
s2~; 

830 
835 
840 
845 
850 
855 
860 
865 
870 
875 
Bf.10 
885 
89() 
B~iJe; 

900 
905 
910 
915 
9:~() 

925 
930 
9::_.z¡5 
940 
945 

L :·-1 V·'! -1· .. 
\...ET [15•[<4 
LET Dl.)=B5 
GCJSIJD 69'70 
LET NO=A3 
LET A0°~A2+J. 
\...ET "4=1'2 
LET D4=B5 
L.ET D5=D2 
LET D6::::B5 
GOSUB 6990 
LET NO~N 
LET AO=A:Hl 
LET 1<;4•1'(3 
1...ET D-1=[1~; 

LET D~):;.'[I~~ 

Ll::: 1 t16~-"B5 

GOSUB 6Q90 
Pl'UNT 
l'':EM REORDEl'IACION DE· L.:os-·vAt:OREs-:DE-cn-sEN-IETA •·nE sus-·· DESVIACIONES 
REM ESTANDAR Y DE LOS PESOS ~-. 
FOR I•1 TO N 
LET GC13•ll•G(9,Il 
NEXT 1 
FOI' I ~,t TO N-1 
FOí< ,J•I +1 TO N 
IF GC13,Il>•GC13oII THEN 925 
LET Ml=Gl13oII 
LET GC13•Il•GC13oJl 
LET GC13,.Jl•M:L 
LET M2•GC10•Il 
LET GC10•Il=Gl:LO,Jl 
LET GC10,Jl=M2 
LET M:lo,c;(5, I 1 
LE'f G(~yI)=G<5~J) 
LET G(5,J)•M3 
LET M4o0 G ('7 d) 
LET G(7,Il•GC7•JI 
LET G C 7, J) •M4 
LET M5•G(8,II 
LET G(8,Il=GC8,Jl 
LET G ( 8 y _J) ,,;:M5 
NEXT J 
NEXT I 
PRINT TABl5);"VALORES ORDENADOS DE LOS íl CA--2)' 
PRINT 
FDR I•l TO N 

950 PRINT 1;TABC71;GC13oIJ;TABC17);'+-~;TABl20J;3•0<10.II 
955 NEXT I 
956 
957 
960 
961 
'162 
963 
964 
965 
966 
970 
975 
980 
985 
990 
995 
1000 
1005 
1010 
101.5 
1020 
1025 
1030 
1035 
J.040 
1045 
1050 
1055 
1060 

PRINT 
PRINT 
PRINT TABC5);'VALORES ORDENADOS DE DCA ll' 
PRINT 
FOF< I=l TO N 
PRINT I;TABC7J;oc11.I1;TABC17);'+-•;TABl~0);3•G<12·I> 
NEXT I -
PRINT 
PRINT PRINT "NUMERO DE LINEAS TOLERADAS SIN IDENTIFICAR CON UN GRUPO' 
PRINT 'DE LINEAS BASE,UNA INDEXACION Y UN SISTEMA PRUEBAS:" 
ItJPllT WI 
PíHNT Ni 
PRINT 
PRINT 'NUMERO DE LINEAS PARA PROBAR COMO LINEAS BASE:" 

INPUT N3 
PRINT N3 
PIUNT PRINT "ERROR EXPERIMENTAL PERMITIDO EN LOS VALORES DE íll ' 

INPUT EO 
PRINT EO 
PRINT 
PRINT 'SISTEMA A PROBARll PARA CUBICOl2 PARA TETRA Y HEXA' 
PRINT '3 PARA ORTORROMBIC0;4 PARA MONOCLINICO" 
INPUT .Ji 
ON J1 GO TO 10600198503495•4960 
REM SISTEMA CUBICO 
PRINT 'SISTEMA CUBICO EN PRUEBA' 

1065 REM MATRIZ CON LOS INDICES PERMITIDOS.LA SUMA CUADRATICA DE 
REM ESTOS Y LOS VALORES G CALCULADOS 1070 
OIM I<5,300) 
REM VECTOR DE DIFERENCIAS ENTRE LOS VALORES Q DE LINEAS 
REM CALCULADAS Y LINEAS EXPERIMENTALES 

1075 
1080 
1085 
1.090 DIM Z< 1001 
1095 
11.00 
1105 
1:L10 
1115 
1120 
1125 
1130 
1135 
1140 
1145 
1150 
1155 
1160 
111->5 
1170 
1175 
1180 
1185 
11 '7'0 

REM VECTOR DE LINEAS PARASITAS 
DIM V< J.0) 
REM MATFnCES CON LOS COEF, •LAS INCOGNITAS Y LOS TERMINOS-
REM INDEP,EN EL AJUSTE POR MIN.CUADRADCJS 
DIM C<3,3),X(2,1),BC2,1) 
REM MATRICES AUXILIARES 
DIM D(31:5> ,E(2,2) ,F(313) 1JC211)1AC212> 
DIM F'(3o300) 
REM GENERACION DE INDICES 
LET E1•l 
FllR H=O TO 10 
FOR K•H TO lO 
í'l:JR L=K TO 10 
LET Sl•l-l+l<;+L 
IF Sl•O THEN 1195 
LET 1(1,Ei)•H 
LET IC2•E1)•1<; 
LET 1(3,Eil=L 
LET IC4oE1>•H**2+K**2+L**2 
L.r:T F:.1 1- 1 ·l 1 



1 

lJ. '<} ·~; :::e;~ t·1:·111,·1°.Et:· r11N 1_ns cqr~r. 1, 
REM lNDEP,EN EL AJUSTE POR MlN.CUADRAUUb 
DIM C(3,3),XC2,1>,B(2,1> 

1l :LO 

REM MATRICES AUXILIARES 
DIM DC3,3>rE<2,2),F(3,3)rJC211>,AC2r2) 

1115 
1120 
11:~~) 

11. 30 
11 :::;5 
1140 

DIM P<:h300l 
REM GENERACIDN DE INDICES 
LET El=l. 

1145 
1150 
1:L55 
l l, 60 
11 ¿,5 
l l.70 
1175 

Fllf< 1-1,0 0 TO J.() 

FDR K=H TO 10 
r-or< L=K TO 1 o 
LET S1=H+K+L 
Ií-' Sl=O THEN 1195 
LET I<l•Eil=H 
LET 112,Eil=K 

1180 
l 1B:O 
11'?0 

LET Il3,E1l=L 
LET I(4,E1l=H**2+K**2+L**2 
LET E'I =E:L+1 

1195 NEXT L 
1200 NEXT I< 

NEXT H REM ORDENACION DE MENOR A MAYOR DE LAS SUMAS CUADRATICAS DE LOS 1205 
1210 

REM INDICES 
FOF< I=1 TO 284 

1215 
1220 
1225 
1230 
1235 

FOR J•I+1 TO 285 
IF I14,Jl>=I<4•Il THEN 1295 
LET L1=I(4,Il 

1240 
:1.245 
1250 
1255 
1260 
1265 
1270 
:l275 
1280 
1285 
1290 

LET I14,Il=I<4•J) 
LET 1(4,Jl=Ll 
LET L2=I<1•l) 
LET 1(1,Il=I(l•Jl 
LET I<:L,Jl=L2 
LET L3=!(2,Il 
LET 1(2,Il=I(2,Jl 
LET 1 ( 2 .J l =L:5 
LET L4=IC3,J) 
L.ET I(3,Il=I<3,Jl 
LET Il3,J)=L4 
NEXT J 
NEXT I REM IDENTIFICACION CON CERO DE LAS SUMAS DE CUADRADOS DE INDICES 
REM IDENTICAS CON DIFERENTES TRIADAS DE INDICES 

1295 
1300 
1305 

FOR I= 285 TU 2 STEP -1 
FOR J=I-1 TO 1 STEP -1 

1:'11 o 
1315 
1320 
1325 
1330 
1335 
1340 
1345 
1350 
1355 
1360 
1365 
1370 
1375 
1380 
1385 
1390 
1395 
1396 
~~97 

1400 
1405 
1410 
1415 
1420 

-1425 
1430 
1.435 
1440 
1445 
1450 
1455 
1460 
1465 
1470 
1475 
1480 
1485 
1490 

IF I(4,Il-I(4,Jl<=5@-9 THEN 1340 
NEXT J 
GOSUB 1345 
LET I < 4 .I l =O 
NEXT I 
REM INICIO DE PRUEBA DE INDEXACION 
FOR 1=1 TO N3 
PRINT 'LINEA PRUEBA COMO PRIMERA LINEA BASEl";I 
LET N9=<N1+1l-I 
FOf\ J=1 TO 285 
IF I(4,Jl=O THEN 1710 
LET A5=G<13,Il/I(4,Jl 
F'RINT 
F'RINT F'RINT 'A0-';1/SQR(A5l¡' <VALOR PRUEBA)' 
PRINT 
PRINT 
REM CALCULO DE LINEAb PRUEBA 
FOR K=1 TO 285 
LET I<5,K>=A5*I<4,K> 
NEXT K REM COMF'ARACION DE LINEAS EXPERIMENTALES CON LINEAS PRUEBA 
LET E1=1 
LET E2=0 
FOR Y=1 TO N 
FOR 1<=1 TO 280 
IF I(5,Kl=O THEN 1460 
LET Z1Yl=GC13•Yl-I<5,Kl 
IF ABS<Z<Yl><=EO THEN 1485 
NEXT K 
LET E2=E2+1 
IF E2>N9 THEN 1710 
LET V<E1l=GC13,Yl 
LET E1=E1+1 
NEXT Y REM IDENTIFICACION CON CERO DE LOS COEFICIENTES EN 

1495 
REM EL SISTEMA DE EC. NORM. EN AJUST. POR MIN. CUADRADOS 

1500 
1505 
1510 
1515 
1516 
1517 
1520 
1525 
1530 
15~55 
1540 
1545 

LET MO=O 
MAT C=ZER 
REM DISCRIMINACION DE LINEAS F'ARASITAS 
PRINT TAB(9);'DCEXPl";TABC23l;"DICALC)";TABC35 );'DIEXPl-DICALCl'¡ 
PRINT TABC48l;"INDICES' 
PlnNT 
LET E9'"1 
FOR Y=1 TO N 
FOF< K=1 TO El 
IF GC13,Yl=V1Kl THEN 1680 
NEXT K 
LET M0""M0+1 
LET Ul=G<13,Yl-Z1Yl 

1555 FOR 1(=1 TO 285 
1560 IF IC5oKl=O THEN 1675 
1565 IF !(5~K><>lJ1 THEN 1675 

1550 

1570 REM INDEXACION DE LINEAS IDENTIFICADAS 
1575 l.ET E3=1/SQRCIC5,K>> 
1580 LET E4=1/SQR(Gl13•Yll 
1585 LET E5=E3-E4 1600 PRINT E9;TAB17liE4;TABl21l;E3;TAB<35);Es;TABC46)1Ill•Kl; 
Jb01 P~l~ll' T~RC48l;J(~,l<l;TABC51);IC3~K> 

¡ lJU 1.JL ¡.;L..í1 ur: f.\RA'Jtlifl 



~ :· . ' ( ' l 1 . 

¡,,,,;: .• 
j !:..i60 
1 ~-.~ó~'J 
t~;70 

1:.:1/3 
:l5fJO 
1585 
1600 
1601 
1614 
1615 
1620 
1625 
1630 
:l635 
1640 
1645 
1é)SO 
1655 
1660 
1665 
1670 
1675 
1680 
1681 
1682 
16fJ5 
1686 
1687 
1690 
1695 
1700 
1'705 
1710 
1715 
1720 
:L725 
1730 
1735-
1740 
1745 
17~.)0 

1755 
1760 
1765 
1770 
1775 
1780 
1785 
1790 
1795 
1800 
1805 
1810 
1815 
1820 
1825 
1830 
1835 
1840 
].t:14ti 

1850 
1855 
1860 
1865 
1870 
1875 
1880 
188C. 
1890 
1895 
1900 
1905 
1910 
1915 
1920 
1930 
1935 
1940 
1945 
1950 
1955 
1960 
1961 
1962 
1965 
1966 
1970 
1975 
1976 
1977 
1980 
1985 
1990 
1995 
2000 
2005 
2010 
2015 
2020 
2025 
2030 

1 t.J¡,· L !U .'tl'..i 
11 1 (~~11.\)~·o IllLN ló/~, 
cr J (~."i~I<) "·lll IHEN lé/:, 
h'Etl !Nr1FXr1ClON nE t. [NEJ1S lllENf 1 ~· rcr11"1(\fi 
LET E3=1/SQRIIl5oKI) 
LET E4•1/SQRCGl13,Y>l 
LET E5=E3--E4 
PRINT E9;TABl711E41TABC21>1E3;TABC35JIE51TABC4611I<l,KJI 
PRINT TABC48l;IC2,l~>;TAB<~t>;IC3~K> 
REM DETERMINACION DE RED DE BRAVAIS 
LET PCl,E91=IC1,KI 
LET PC2,E9>~I<2,K> 

LET PC3,E91•IC3oK) 
REM DEF.PARCIAL DE LA MATRIZ DE LOS COEFoDE LAS EC.NORM~ 
REM EN EL AJUST, POR HIN.CUADRADOS 
LET cc1.11=cc1.11+1c4,K)**2*GC8.Y> 
LET cc1.21-cc1.21+I<4•K>•FNFCG<3·Y>>•G<B•Y> 
LET CC1o3l=C(Jo31+IC4,Kl*GC5,YISGC8•Y> 
LET cc2.21-cc2.2>+FNFIGC3.Yll**2*GC8·Y> 
LET cc2,31-cc2,31+FNF<G<31Y>>•G<5.Yl•GCB1YI 
LET CC3,31=CC3o31+GC5•Y>**2*GC81YI 
LET E9•E9+1 
NEXT I<: 
NEXT Y 
PRINT 
PrnNT 
GOSUB 7315 
PRINT 
PRINT 
PRINT "C<JNTINUA CON EL CALCULO I•E PARAMETROS?' 
INF'UT X!li 
IF X!li="Sl' THEN 1745 
STOP 
NEXT J 
NEXT I 
F'RINT 
Pí~INT "NO ES CUBIC01CAMBIA PARAME.TRbS'!'' 
INPUT Y!li 
IF Y!li•"SI" THEN 970· 
STOP 
REM CALCULO DE 
F<Ei'i DEFiiHCIOi' 
REM ECUACIONES 
FOR I•l TO 3 
FOF~ J=1 TO 3 

PARAMETROS DE RED 
TOTAL DE LA MATRIZ DE LOS. COEFICIENTES DE Li'\S 
NORMALES EN EL AJUST, 'POR MIN. CUADRADOS 

LET CCJ,Il=CCI,J> 
NEXT ,J 
NEXT I 
REM CALCULO DE SU DETERMINANTE 
DIM DC3,31 
MAT D=C 
LET D't>•"[IET" 
LET X0=3 
GOSUB 7085 
LET Cl=WO 
REM CALCULO DEL DISCRIMINANTE DEL SISTEMA DE EC. NORMALES 
FOR I=1 TO 2 
FOR J=l TO 2 
LET A(I,Jl=CCI,JI 
NEXT J 
LE1. B(I,l)~CCI,3) 
NEXT I 
DlM D<2•2> 
MAT D=A 
LET Dt•="DET" 
LET X0=2 
GOSUB 7085 
LET C2=WO 
REt1 c,;LCULO DEL 'H1LOR DE A 
MAT D=A 
DIM 8(2.,1) 
MAT 9,,B 
DIM X<2'1) 
LET D!li="SOL EC' 
LET X0=2 
GOSUB 7085 
LET A1=X(l,1) 
LET AO=K5/SQRl4*A1) 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE AO 
LET P2=C2/C(2,2) 
LET C3=CM0-2)*C2*P2 
LET C4=SQRCC1/C31 
LET C5=SQRCB5**2/14*n1>+1K5*C4>**2/116*A1**3il 
PRINT 
PRINT 'PARAMETRO DE RED <EN A)l" 
PRINT ªAO=";Ao; 0 +-n;3*C5 
PRINT 
PRINT "TIEMPO DE PROCESO CSEGll •¡ 
PRINT TIM 
PRINT 
PRINT 
ST<JP 
REM SISTEMAS TETRAGONAL Y HEXAGONAL 
REM MATRIZ DE LOS INDICES H Y K Y LA SUMA.CUDRATICA DE ESTOS 
DIM YC3,661 
REM VECTOR CON LOS INDICES L 
DIM L(11.l 
REM MATRIZ DE LAS LINEAS CALCULADAS Y SUS INDICES ASOCIADOS 
DIM !(5,726) 
REM VECTOR DE DIFERENCIAS ENTRE LOS VALORES Q DE LINEAS 
REM CALCULADAS Y DE LINEAS EXPERIMENTALES 
DIM 7- C 100 l 



.._lljj,) 

:~o i ~J 
2020 
2025 
2030 
2035 
2040 

1\1 11 ,111 h.- L L 

DtM l <~.1/.'ó• REM VECflm DE ll.I FEl<ENC T1)S LN 1 l<lc l.OS v.1LOF,ES n i:tt:),:.rNEt.S 
REM CALCULADAS Y DE LINEAS EXPERIMENTALES 
DIM Z 1 J.()0) 
REM VECTOR DE LINEAS PARASITAS 

- 2045 
2050 
2055 
2060 
2065 
2070 
2075 
2080 
2085 
2o<Jo 
209~5 

2100 
2105 
2110 
2115 
2120 
2125 
2130 
2135 
2140 
2145 
2150 
2155 
2160 
2165 
2170 
2175 
2180 
218~i 
2190 
2195 
2200 
2205 
2210 
221~:; 

2220 
2225 

DIM V<J 0) !':EH MAT!':ICES CON LOS INDICES.LINEAS BASE··y PARAMETRos· DE 

1 
1 

!':EH RED PRUEBAS 
DIM M(2,2>.e<2,1>,x<2~1> 
REM MATRICES AUXILIARES 
DIM E<2•2>•A<4o4),Fl3o3)oHl3•1)•K<3•3) 
DIM W(3,1),J(2,2>~D<2,2),Q(2,2>•P<3,726) 
REM MATRIZ CON LOS COEF.DE LAS EC,NORM. 
DIM Cl4•4) 
REM SELECCION DE SISTEMA 
PRINT "DESEA PROBAR CON EL SISTEMA TETRAGONALoTECLEE UNA T•' 
PRINT "CON EL HEXAGONAL TECLEE UNA H•' 
PRTMT 
INPUT S1> 
IF S$<)•Tu THEN 2135 
PRINT 'SISTEMA TETRAGOMAL EN PRUEBA' 
PRINT 
F'RINT 
GO TO 2150 
PRINT 'SISTEMA HEXAGONAL EN PRUEBA' 
PRINT 
PRINT 
REM GENERACION DE INDICES 
LET El=l 
FOR H=ü TO 10 
FOr' K=H TO 10 
LET Yl:loE1l=H 
LET Y(2,E1l=I< 
IF S$·(>"Tu THEN 2195 
LET Yl3,E1l=H**2+K**2 
GO TO 2200 
LET Yl3,Ell=H**2+H•K+K**2 
LET E1,,E1·H 
NEXT I< 
NEXT H REM ORDENACION DE MENOR A .MAYOR DE-.LA SÜMA DE LOS CUADRADOS 
REM DE LOS INDICES H,K 
FOR !=1 TO 65 

2230 
2235 
2240 

FOR .J=I+1 TO 66 
IF YC3,Jl>=Y<3•II THEN 2285 
LET L1=Yl3,I) 

2245 
2250 
2255 
2260 
2265 
2270 
2275 
2280 
2285 
2290 
2295 
2300 

LET Yl3oI)=Y<3•J) 
LET Y(3,J)=L1 
LET L2=Y(1,I) 
LET Y(J.,I)=Y(1,J) 
L.ET Y(1,J)=L2 
LET L3=Y<2•I) 
LET Yl2•ll=Y<2•JI 
LET Y<2,J)=L3 
NEXT . .J 
NEXT I 

2305 
2310 

FOR I=1 TO 11 
LET LII)=I-1 
NEXT I 
REM INICIO DE PRUEBA DE INDEXACION 
FOR I=l TO N3 
PRINT u1 DE LINEA PKU~BA P~RA lA. LINEn BASEt·

1

;I ?~1!"'i 

2320 
2325 F'RINT 
2330 
2335 
2340 
2345 

LET N9=1N1+1l-I 
IF N9<0 THEN 2930 
FOR J=I+l TO N3t1 
PRINT ••DE LINEA PRUEBA PARA SER 2A• LINEA BASE:•¡J 

2350 
2355 
2360 
2365 
2370 
2375" 
2380 
2385 
2390 
2395 
2400 
2405 
2410 
2415 
2420 
2425 
2430 
2435 
2440 
2450 
2455 
2460 
2465 
2470 
2475 
2480 
2485 
2490 
2495 
2500 
2502 
2505 
25:1.0 
2515 
2520 
:·.: ';.í :~ ~·¡ 

PRINT 
FOR F:::~1 TO 5 
FOR G=l TO 2b 
LET UO=Yl3,Gl+LIF) 
IF UOmO THEN 2915 
FOR H•'l" TO 26 
FOR E=l TO 5 
LET Ul=Yl3,Hl+LIE) 
IF U1=0 THEN 2905 
REM DEFINICION DE LA MATRIZ DE LOS INDICES PRUEBA 
LET Mll•l)=Yl3•G) 
LET M11o2)=L1Fl**2 
LET M12,1)=Y<3•H> 
LET Ml2•2)mLIEl**2 
REM CALCULO DE LOS VALORES PRUEBA DE AO Y CO 
DIM D<2,2) 
MAT D=M 
LET D1·='DET" 
LET XOa2 
GDSUB 7085 
LET Z1=WO 
IF Zl=O THEN 2905 
DIM S<2,2> 
LET Sl1•1J•G<l3•I) 
LET S(2,1)•Gl13,JJ 
MAT D=M 
DIM Xl211) 
LET xo-2 
LET In•"" SOL EC' 
GOSUB 7085 
A1•X<1•1) REM DEFINICION DE LA MATRIZ DE LOS INDICES BASE PRUEBA 
IF A1<=0 THEN 2905 
LET c1-x12,1l 
IF Cl<•O THEN 2905 
IF 1·~1 ·f11 THFN ~905 

I <- 4;;.;.t;.I.) I) 



::!.~()~¡ 

2510 
2515 
2520 
252~) 

kLM 111.: 1-1N1c1LJ1~ VE L .í Mr1T1..: i:z ne Los :.LNDICES BAsE f'f\Ut::l•A 
IF Al<=O THEN 2905 
LET C1•=X<2•1l 
IF Cl<•O THEN 2905 
IF Cl=A1 THEN 2905 

2530 
2535 
2540 
2545 
2~550 

2555 

LET R9=3/<2*SDR<3+3*A11<4*C1Jll 
REM CALCULO DE LJNEAS PRUEBA 
LET E2"•:l 
FOR M•=:t TO 66 
FOR L"'l TO :l. :l 

2~i60 

2565 
257() 
257~j 

2580 
25B:5 
:2590 
2595 
2600 
2605 
2610 
2615 
2620 
2625 
2630 
2635 
2640 
2645 
2650 
2655 
2660 
2665 
2670 
2675 
2680 
2685 
2690 
2695 
2700 

LET U2=Yl3oMl+L<LI 
IF U2=0 THEN 2595 
LET Il5•E21=Y(3,Ml*Al+L<L1**2*C1 
LET I<l,E21=YC1,MI 
LET I(2,E21=YC2oMI 
LET I<3,E21=LCLI 
LEl. 1(4,~2)~Y<3,i1) 

LET E2=E2+l 
NEXT L 
NEXT M 
l~EM COMPARACION DE LAS LINEAS EXPERIMENTALES CON LAS 
REM LINEAS PRUEBA 
LET E3=1 

-2705 
2706 
2707 
2710 
2715 
2720 
2725 
2730 
2735 
2740 
2745 
2750 
2755 
2760 
2765 
2770 
2785 
2786 
2789 
2790 
27?5 
2800 
2805 
281() 
2815 
2820 
2825 
2830 
2835 
2840 
2845 
2850 
2855 
2860 
2865 
2870 
2875 
2876 
2877 
2880 
2882 
2883 
288~j 

2890 
2895 
2900 
2905 
2910 
2915 
2920 
2925 
2930 
2935 
2940 
2945 
2950 
2955 
2960 
2965 
2970 
2975 
2980 
:~(?(!'_j 

LET E4=CI 
FOR Y•=l TO N 
FOR l\••1 TO 726 
LET Z<YJ=G<13oYl-Ic5,KJ 
IF ABS<Z<YJl<=EO THEN 2670 
NEXT K 
LET E4=E4·H 
IF E4>N9 THEN 2905 
LET V<E31=Gll3•Y> 
LET E3=E3+:l 
NEXT Y 
REM IDENTIFICACION CON CERO DE LOS COEF,DE LAS EC. 
REM NORM. EN EL AJUSTE POR MIN, CUADRADOS+DEF.AUXILIAR 
LET MO=O 
Ml'lT C=ZER 
REM DISCRIMINACION DE LAS LINEAS NO IDENTIFICADAS 
PRINT 
PRINT TAE<C91; "D<EXPI •·;TABl23)·;-•·[1(-cAt:C·)-"-;'fABC35-) 1 "D<"EXPl'~DCCALCI'; 
PRINT TAR(4R>;"TNDICES" 
PRINT 
LET E9=1 
FOR Y=l TO N 
FOR K=:L TO E3 
IF 8113,Yl=V<K> THEN 2875 
NEXT I\ 
LET MO=MO+l 
LET U3=G<13,YJ-Z(Y) 
FOR K=l TO 726 
IF Il5oKJ<>U3 THEN 2870 
REM INDEXACION DE LINEAS IDENTIFICADAS 
J_ET E5=1/SQRCIC5,K>> 
LET E6=1/SOR<G<13,Yll 
LET E7=E5-E6 
PRINT E91TABl7JIE61TAB<2111E51TABC35JIE71TABC46JIIl11Kll 
PRINT TAB<4811IC2oKJITAB(5111I<3,KI 
REM DETERMINACION DE LA RED DE BRAVAIS 
LET PC1,E91=I<IoKI 
LET P(2~E9)=Jf?.K) 
LET Pl3oE91=I<3•K> 
REM DEFINICION PARCIAL DE LA MATRIZ DE LOS COEF. DE 
REM LAS EC, NORM. EN EL AJUSTE POR MIN, CUADRADOS 
LET cc1.11-c<1.11+Il4•K>•*2*G<8·YI 
LET Cllo2J•Cl1r21+Ic4rKl*IC3,Kl**2*GIB,Yl 
LET Cc1,31=Cl1•3l+I<4oKl*FNFCG(3,Yll*Gl8•YI 
LET Cc1.4)=Cl1141+I<4·Kl*0<5·Y>•G<BrYI 
LET ~12o21=~1212J+IC3,Kl**4*G<8•YI 
LET CC2o3l•C<2o31+IC3,K1**2*FNFIGl3oYlllG<8oYI 
LET C(2,41=C(2o4J+IC3,Kl**2*Gl51Yl*G<81YI 
LET Cl3o3J•C(3,3J+FNF<G<3,YJll*2*GC8•YI 
LET CC3o4J=Cl3o41+FNFIG(3,Yll*Gl5oYl*G<8•Y> 
LET C<4•4>=C(4,41+G<5oYl**2*GC81YI 
LET E9=E9+1 
NEXT 1\ 
NEXT Y 
F'RINT 
Pí~INT 

GOSUB 7~'115 
F'FnNT 
F'RINT 
F'RINT 'CONTINUA CON EL CALCULO DE PARAMETROS DE RED?" 
INPUT X$ 
IF X$•"SI" THEN 2970 
STOP 
NEXT E 
NEXT H 
NEXT G 
NEXT F 
NEXT J 
NEXT I 
IF S$<>"T" THEN 2955 
PRINT "NO ES TETRAGONAL CON LOS PARAMETROS DADOS.LOS CAMBIA?" 
INPUT Y~· 
IF Y$='SI" THEN 970 
PRINT • NO ES HEXAGONAL CON LOS PARAMETROS DADOS•LOS CAMBIA?" 
INPUT y,¡; 
IF YS•"Sl" THEN 970 
REM CALCULO DE PARAMETROS DE RED 
REM DEF. TOTAL DE LA MATRIZ DE LOS COEF. EN LAS EC.NORM+ 
nm I'"l TD 4 
ron 1. l ~·i ·1 
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2945 INPU r 'f'l· 
29~i() If' y1.~""·s1· THEN 970 
295~i PrnNT NO ES HEXf1GClf'l(~L CON LU~i P{11'".AME rROS DADOS.LOS CAM[<l '1'!" 

29l10 lNF·Ul y•¡, 

'.291J~J IF Y·• 0-"SI" THEN r¡7Q 

REM CALCULO DE PARAMETROS DE RED 
REM DEF. TOT'1L DE LA MATRIZ DE LOS COEF. EN L'16 EC.NORM. 2970 

297~; 

2980 FIJR I=l TO 4 
2985 FOR i(,•1 TO 4 
2990 
2tf95 

LET C<K•Il•C<I•KI 
NEXT K 

3000 NEXT I 
REM CALCULO DE SU DETERMINANTE. 3005 

3010 
:5015 

DIM D<4•41 
MAT D=C 

30~'.0 Lb~ 1 X0=4 
30::!5 
3030 
3035 

LET [11;= 'DET' 
GOSUB 7085 
LET C3=WO 
REM CALCULO DEL DETERMINANTE DEL .srsT • .I'E EC.NORM·~Y DE:..A y e 3040 

3045 DIM 5(3.l.I 
3050 DIM X(3,11 
3055 FOR I=1 TO 3 
3060 FOR K=1 TO 3 _ 
3065 LET F<K•Il=CCK,Il 
3070 NEXT K 
3075 
3080 

LET scr.11=CCI.4) 
NEXT I 

3085 
3090 
3095 

DIM DC3,3) 
MAT D=F 
LET X0=3 

3100 
3105 
3110 
3115 

LET D$='DET' 
GOSUB 7085 
LET C4=WO 
MAT D=F 

312(1 
31:!5 

LET D$='SOL EC' 
GOSUB 7085 

3130 LET Al=X(l.11 
3135 
3140 ~~~ g~~~~1Eb 1 ~E LA DESVIACION ESTANDAR DE Al 

REM CALCULO DEL COFACTOR C11 
FOR I=2 TO 3 

3'!.4;. 
3150 
3155 FOf;: ,J=2 TO 3 

LET Q(I-1•J-11=C<I•Jl 
NEXT ,J 

3160 
3165 
3170 NEXT I 
3175 
3180 
3185 
3190 
3195 
3200 
3205 
3210 
3215 
3220 
3225 
3230 
3235 
A?40 
3245 
3250 
3255 
3260 
3265 
3270 
3275 
3280 
3285 
3290 
3295 
3300 
3305 
3310 
3315 
3320 
3325 
3330 
3333 
3340 
3345 
3350 
3355 
3360 
3365 
3370 
3371 
3372 
3375 

DIM D(2,2) 
MAT D=C1 
LET X0=2 
LET D$='DET" 
GOSUB 7085 
LET C5=WO 
LET P2=C4/C5 
LET C6=<M0-31*C4*P2 
REM DESVIACION ESTANDAR DE Al 
C7=SQR(C3/C6l 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE C1 
REM CALCULO DEL COFACTOR C22 
LET ac1.11=C<l•ll 
LET ac1.21-c11,31 
LET ac2.11=C<3•11 
LET ac2.21=C<3·3> 
MAT D=C1 
LET X0=2 
LET D$='DET' 
GOSUB 7085 
LET C8=WO 
LET F'3=C4/C8 
LET C9=<M0-3>*C4*F'3 
REM DESVIACION ESTANDAR DE Cl 
LET GO=SGRCC3/C91 
REM CALCULO DE AO 
IF SS<>"T' THEN 3320 
LET AO=K5/SQRC4*A11 
GO TO :.~325 
LET AO=K5/SGR<3•A11 
REM CALCULO DE CO 
LET CO=K5/SQR<4•C11 
REM CALCULO DE DESV, STAND. DE AO 
IF S$<>nT• Tl-IEN 3355 
LET G1=SOR<D5**21<4*All+<K5*C7>**2/(16*A1**311 
GO TO 3360 
LET G1=SORC~5**2/C3*All+<K5*C71**2/(12*A1**311 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE CO 
LET G2=SORCB5**2/C4*Cll+<K5*GOl**2/C16*C1**31l 
IF RS•"ROMBOEDRAL" THEN 3405 
F'i'UNT 
PRINT "PARAMETROS DE RED <EN AJ" 
PRINT "AO=";Ao;n+-";3*G1 

3376 PRINT ·co=";co;~.~-";3*G2 

3380 
3385 
3390 
3395 
3396 
3;597 
3400 
3'l()5 
3410 
3415 
3420 
~·; '\'.'~~:, 

PFnNT 
PRINT 
PRINT "TIEMPO DE PROCESO CSEG.ll •¡ 
Pl'UNT TIM 
PíUNT 
PRINT 
STOP 
LET G3=CAO•G11**2/(3*Aº**2+co••21 
LET G4•<CO*G21**2/127*A0**2+3*C0**21 
LET G5•SGRCG3+G41 
LET R9•31<2*SGR<3+<CO/AOl**211 
Ll··r 1 ·~7 ~~·!A0#ATNCR9/SQR(1-R9**2))/P1 



,'.)'., 

3:.~Yó 

3397 
3400 
3405 
3410 
341~) 

3420 
3425 
3430 
343!5 
3440 
3445 
3450 
3455 
3460 
346:1 
3470 
::=;.475 
3480 
:5481 
3482 
3485 
3490 
3495 
350() 
3505 
3510 
3515 
3520 
::.;525 
353() 
3535 
3540 
3545 
3550 
3555 
3560 
3565 
3570 
3575 
3580 
;::;~s~ 

3590 
:3595 
360() 
3605 
3610 
36:1.5 
3620 
3625 
3630 
::S635 
3640 

1 
3645 

1 3650 

1 
3655 
3660 

1 

3665 
3670 
3675 

1 ~6ttv 

1 3685 

i 
3690 
3695 
3700 
3705 
3710 
3715 
3720 
3725 
3730 
3735 
3740 
3745 
3750 
3755 
3760 
3765 
3770 
3775 
3780 
3785 
3790 
3795 
3800 
3810 
3815 
38:-!0 
3825 
3830 
3835 
3840 
3845 
:5850 
3855 
386() 
3865 
38'70 
3875 
388() 
3885 
3890 
38(.i-'~ 

•. ¡:· 1 ¡ ~ : "! t ·, 
1--'hlN 1 
l''fUNT 
fifDF' 
LET G3=CAO*G1>**2/C3*AO%*~·tC.:<>**~> 
LEl' G4-=CCO*G2>**~/(~7*A0**~+3*CC>t~~) 
LE f G~j::o:!:)Old G3+G-'I) 
LET R9~3/C2*~iQRC3·tCt.:O/AC))**2>> 
LET A9=~*180*ATNCR9/SUk<:L-1~9**2))/'F'1 
LET G6•<3•co**2*Gl1**21<4•A0••6•(3t<CD/n0>**21**3) 
LET G7~<3•Co•G2>**2/(4•Ao•<3+<CO/A0)**21**3> 
LET G8~SQRCG6tG7> 
LET G9•2*G8*1BD/(P1*SURC1-R9**2>1 
LET AO=SQR(3•no••2+co••21/3 
PRINT "<RED ESPACIAL ROMBOEDRALI" 
Pl"<INT 
1=·1~INT n(\O::;n fAO; ª+-" Y3*G!:-J;"ALF~1=";A9; ·+-· ;3*G9 
F'RINT 
F'F:IiH "TIEMFO DC PROCESO <SEG.) 1 •; 
PRINT TIM 
PRINT 
F'fUNT 
STOP 
REM SISTEMA ORTOROMBICO 
PRINT "SISTEMA ORTOROMBICO EN PRUEBA' 
REM MATRIZ CON LOS INDICES Y LAS LINEAS CALCULADA!> 
DIM !(4,13501 
REM MATRICES CON LOS INDICES,LINEAS BASE Y ·PARAMETROS PRUEBA 
DIM MC3.3).B(3,11.xc3,11 
REM MATRIZ CON LOS COEF. DE LAS ECo 
DIM C(5,5) 
REM MATRICES AUXILIARES 
DI M E< 3, 3) , A< 5, 5) , J < 3, 3) ,H < 4, 1), I< ( 41 4), 
DIM Q(3,3l•P(3,1350) 
DIM NC3,3l 
REM VECTOR DE LAS DIF.ENTRE LOS 
REM Y DE LINEAS EXF'ERIME 
DIM ZC100) 
REM VECTOR DE LINEAS PARASITAS 
DIM V< 101 
REM INICIO DE INDEXACION 
FOR I=:l TO N3 
rT.: lf~T 
FT'1NT 
PRINT '• DE LINEA PRUEBA PARA 
LET N9=<N1+1>-I 
IF N9<() THEN 4365 
FOR J=I+i TO N3+1 
PRINT "• DE LINEA PRUEBA PARA 
FOR M=J+i TO N3+2 
PRINT "• DE LINEA PRUEBA PARA 
FOH A=() TO 5 
FO~ D:;;:Q TO 5 
FOR C=O TO 5 
LET Si=A+B+C 
IF Sl=O THEN 4340 
FOR D=O TO 5 
FOR Fc=O TO 5 
FOR E=() TO 5 
LET S2=DtE+F 
IF 82=0 THEN 4325 
FüR ü=V Tü ::; 
FOR F'=O TO 5 
FOR G=O TO 5 
LET S3=G+O+P 
IF 53=0 THEN 4310 
REM DEFINICION DE LA MATRIZ DE LOS lNDiCES PRUEBA 
LET M(1,1l=All<*2 
LET MC1,2l=Bll<*2 
LET HC1,3)~C;;:*2 
LET M<2,11=D**2 
LET M(2,2l=E**2 
LET M(2,31=F**2 
LET M<3,11=G**2 
LET 11(3,21=0ll<*2 
LET M(3,:51='F'**2 
REM CALCULO DE LOS VALORES PRUEBA DE A' B Y C 
DIM D<3,3) 
MAT D=M 
LET X0=3 
LET D't•= "DET" 
GOSLJB 7085 
LIO:T Zl=WO 
IF Z1=0 THEN 4310 
DIM 5(3,Jl 
DIM X<3,:l) 
LET SC1,1)=GC13~I> 
LET S<2,11•G(13,JI 
LET 5(3111=G<13•M> 
MAT D='M 
LET X0=3 
LE'T n~;-·soL EC" 
GOSUB 708~'i 
LET A1•X(1'1.) 
LET B1=X<2'1l 
LET Cl=X(3,1) 
IF A1<=0 THEN 4310 
IF Bl<•O THEN 4310 
IF C1<=0 THEN 4310 
Pf'1NT 
F'RINT 
F'RINT "A0=';1/SOR<A1)¡• B0=·;11sOR<B!);" co-·;11soR<c11¡ 
Pf<INT 
l T~li 1"l 



J 

i 
1 

u,:1 .- .;·, . .; 
l.ET [1$·~·soL EC" 
GlJSUB 708~; 
LET il1'"XC1.1) 
LET Bl""XC2d) 
LET el•X<3d) 
IF A:I <"'º THEN 
l F [<!<=O THEN 
IF Cl<oo() THEN 
PRINT 
F'f-UNT 

4310 
4310 
431() 

PRINT "A0•";1/SQRCA1);• 
PRINT 

BO='H/SQRCB1l ;• 

PRINT <VALORES PRUEBA>" 
REM CALeULO DE LINEAS PRUEBA 
LET E1=1 
f'Uk H~O TO 10 
FOF: 1<=0 TO 10 
FOR L=O TO 10 
LET UO=H+K+L 
IF UO=O THEN 3965 

LET I C 4, El) =H**2*A1+K**2*B1-+L**2*C1 
LET IC1,E1>=H 
LET !(2,El)=I< 
LET IC3,E1>=L 
LET E1=E1+1 
NEXT L 
NEXT K 
NEXT H 
REM COMP. DE LINEAS EXP. CON LI~EA~- PRUEBA 
LET E2=1 
L.ET E3=0 
FQF( Y=1 TO N 
FOR 1<;=1 TO 1330 
L.ET ZCYl=GC13,Y>-I<4•K> 
IF ABSCZCY)><=EO THEN 4040 
NEXT K 
L.ET E3=E3+1 
IF E3>N9 THEN 4310 
LET VCE2)=GC13,Y) 
L.ET E2=E2+1 

co=·_;1/SGR<C1)¡ 

3H.:50 
383~'; 

3840 
384~j 

3850 
:.~855 

:•860 
3865 
3B70 
3875 
38BO 
3885 
3B90 
3895 
;5900 
3905 
3910 
39:.!0 
3925 
3930 
3935 
3940 
3945 
3950 
3955 
3960 
3965 
3970-
3975 
3980 
3985 
3990 
3995 
4000 
4005 
4010 
4015 
4020 
4025 
4030 
4035 
4040 
4045 
4050 
4055 
4060 
4065 
4070 
4075 
4076 
4077 
4080 
4085 
4090 
4095 
4100 
4105 
4110 
A115 
4120 
41?~ 

NEXT Y 
REM ASIGNACION DE VAL• INICIALES A LOS COEFo DE LAS EC~ NORH. 

4130 
4135 
4140 
4155 
4156 
4160 
4165 
4170 
4175 
4:LBO 
4185 
4190 
4195 
4200 
4205 
4210 
4215 
4220 
4225 
4230 
4235 
4240 
4245 
4250 
4255 
4260 
4265 
4270 
42·71 
4272 
42'75 
4280 
4285 
4290 
4295 
4300 

LET MO=O 
MAT C=ZER 
REM DISCRIMINACION DE LINEAS PARASITAS 
PRINT 

~:~~~i TAB e 9 >;·ne EXP> • nAB 123>1 • D<CALC> • nÁB<-~5- >;~o( EXP ,.:.:oc cALc > ·; 
PRINT TABC48);"INDICES' . 
PRINT 
LET E9=1 
FOR Y=1 TO N 
FOR l\=1 TO E2 
IF GC13,Yl=V<K> THEN 4270 
NEXT K 
LET MO=M0+1 
LET U1=GC13•Y>-ZCY) 
FOR i<;=j_ TO :l 330 
IF IC4,Kl<>U1 THEN 4265 
REM INDEXACION DE LINEAS IDENTIFICADAS 
LET E4=1/SQRCGC13oYI> 
LET E5=1/SQRCI(4,K)) 
LET E6=E4-E5 
PRINT E9;TABl7);E4;TABC211;E5;TABC35);E6;TABC46>;IC1rK); 
PRINT TAE<l48); rc2.10 ;TABC5l.) ;I (3rK> 
REM DETERMINACION DE RED DE BRAVAIS 
LET PC1rE9)=IC1,Kl 
l.ET PC2,E9>=IC2,K) 
LET Pl3•E91=1<3•Kl 
REM DEF. PARCIAL DE LA MATRIZ DE LOS COEF.DE LAS EC. NORM. 
LET cc1.1J=C(1,1>+I<1oK>**4•GCS.YI 
LET CC1o2l=C<l•2>+IC1oKl**2*I<2•K>**2*Gl8•Y> 
LET cc1.3>=C<1·3>+IC10K>••2•I<3·K>**2*GC8.Y) 
LET cc1.41=C<1•4>+IC1rK1**2*FNFCGC3.Yl)*GCB•Y> 
LET CC1,5>=C(1,5)·~IC1vl<>**2*GC5,Y>*G<B,Y> 
LET cc2.21-cc2.21+1c2.K>••4•G<SoY) 
LET Cl2•3>=Cl2•3>+IC2rK>*l2*Il3oK>**2*GC8,YI 
LET CC2o41=C<2•4>+IC2oK>**2*FNFCGC3,Yll*Gl8rYI 
LET cc2,5>=C(2,5)·~1(2,K>**2*G<5,Y)*G<81Y) 
LET CC3,3l=CC3,31+IC3,Kl**4*GCS,Y> 
LET CC3•4>=CC3,4ltIC3oK>**2*FNFCGC3•Yll*GC8rYl 
LE·¡· CC3,5)=C<315>tIC3vK>**2*GC51Y>*GC81Y) 
LET C<4•41=C(4,4l+FNrlG(3,Yll**21GC8,Y> 
LET C<4•5>=Cl4•5>+FNFCGl3•Yll*G(5,Yl*G(8,Yl 
LET CC515>=CC515>tGC5,Y>**2*GC81Y) 
LET E9,0 E9+ 1 
NEXT 1\ 
NEXT Y 
PRIN·r 
Pl<INT 
GDSUD 731.5 
f-'l'UNT 
PRINT 
PRINT "CONTINUA CON EL CALCULO DE PARAMETROST' 
INPUT X'> 

A305 
IF XS="SI" THEN 4395 
STOP 

4310 NEXT G 
43:1.5 NEXT F' 
4320 NEXT O 
4325 NEXT E 
•l:J·:·~O l·!FYT ¡: 



1 

4.·.'. . .' ¡ 

4272 
427~:; 
·"l:~BO 

4285 
,1290 
4295 
4300 
4305 
43:lO 
-'\315 
4320 
4325 
4330 
4335 
4340 
434~ 
43~i0 

4355 
4:560 
4365 
4370 
4375 
4380 
438!".i 
4390 

1 "~': 1 
f-'lnNl 
GOSUD 7315 
Pl<lNT 
praNT 
PRINT "CONTINUA CON EL CALCULO DE PARAML1RUG

7
" 

INPUT X'I; 
IF X4="Sl' THEN 4395 
STOP 
NEXT G 
NEXT P 
NEXT O 
NEXT E 
NEXT F 
NEXT D 
NEXT C 
NEXT B 
NEXT A 
NEXT M 
NEXT J 
NEXT I 
PRINT 'NO ES ORTORROMBICO CON LOS PARAMETROé DADOS,LOS CAMBIA?' PRINT 

INPUT z,¡, 
IF Z$•"SI" THEN 970 
STClP 
~~~ ~~~:~6~A~E D~A~~M~~~~i/iiER~gs coEF•IiE LAS. EC. NORM. 4395 

FOR !=1 TO 5 . 
4400 
4405 
4410 
4415 
4420 
4425 
4430 
4435 
4440 
4445 
4450 
4455 
4460 
4465 
4470 
4475 
4480 
4485 
4490 
4495 
4500 
4505 
4510 
4515 
4520 
4525 
4530 
4535 
4540 
4545 
4550 
4555 
4560 
4565 
4570 
4575 
4580 
4585 
4590 
4595 
4600 
4605 
4610 

FOR J=1 TCl 5 
LET C(J,Il=CII,JI 
NEXT J 
NEXT I 
REM CALCULO DE SU DETERMINANTE 
DIM [1(57~:)) 

MAT D=C 
J_ET X0=5 
LF.:T [l:l;="DET" 
GOSUB 7085 
LET C3=WO F<EM CALCULO DEL DETERMINANTE DEL SIST•DE. Eé·•NORM· 
REM Y DE A•I< Y C 
DIM 514•1> 
DIM Xl4,:l.I 
FOR I=:I. TO 4 
FOR J••l TO 4 
LET FII,Jl=CII,JI 
NEXT J 
LET sc1,11-cc1,51 
NEXT I 
DIM DC4,41 
MAT D=F 
LET X0=4 
LET D$='DET" 
GOSUB 7085 
LET C4=WO 
MAT D=F 
LET D$="SOL EC" 
GOSUB 7085 
LET Al=X(1,11 
LET B1=XC2,11 
LET Cl=XC3•11 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR.DE Al 
REM CALCULO DEL COFACTOR C11 
FDR I=2 TO 4 
FOR J=2 TO 4 
LET uc1-1.J-ll=CII.JI 
NEXT J 
NEXT I 

4615 
DIM Dl3,31 
11(\T D=l1 
LET X0=3 4620 

4625 
4630 
4635 
4640 
4645 
4650 
4655 
4660 
4665 
4670 
4675 
4680 
4685 
4690 
4695 
4700 
4705 
4710 
4715 
4720 
4725 
47311 
4735 
4740 
4745 
4750 
4755 
4760 
47b5 
4770 
477~'i 

LET D$='DET" 
GOSUB 7085 
LET C5=WO 
LET P2=C4/C5 
LET C6=CM0-4>*C4*P2 
REM DESVIACION ESTANDAR DE Al 
LET C7=SQRCC3/C6) 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE B1 
REM CALCULO DEL COFACTOR C22 
LET a11.11=cc1.11 
FOR I=3 TO 4 
LET a11,1-11=cc1.r1 
LET Qll-1,ll=C<I•ll 
NEXT I 
FOI~ 1=3 TO 4 
FOF< .J<l TO 4 
LET DII-1•J-1J=C(I,JI 
NEXT J 
NEXT I 
MAT D=Cl 
LET D~·= • DET" 
GOSUE< 7085 
LET C8=l.JO 
LET F'3=C4/C8 
LET C9=CM0-41*C4*P3 
REM DESVIACION ESTANDAR DE E<1 
LET G1mSQRCC3/C91 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE C1 
REM CALCULO DEL COFACTOR C33 
FOf~ I•=l TO 2 
Ff."lP .1==0 1 TO '? 

i."~ \ i ~ _¡; L \ .l : ..l. 



·l /li •.i 
LEl C(J::.::(11•.• ~·1JlCll'i'"'> 
REH DESVJACIUN ESlANDAR DE Bl 414 ~ .. ; 

4750 
475!..1 
4760 
·476:.:-J 
4770 
4775 
4780 
·1785 
4790 
4795 
4800 
4805 
4810 
4815 
4B20 
4825 
4830 
4835 
4840 
4845 
4850 
4855 
4860 
4865 
4870 
4875 
4880 
4885 
4890 
4895 
4900 
4905 
4910 
4915 
4920 
4925 
4930 
4935 
4940 
4945 
4946 
4947 
4950 
4955 
4960 
4965 
4970 
4975 
4980 
4985 

LET Gl=SORCC3/C91 r~EM CALCULO DE LA DESV I ACION ESTANDAR DE e 1 ~ 
REM CALCULO DEL COFACTOR C33 
FOR 1=1 TO 2 
FOR ,J=1 TO 2 
LET OCioJ>=C<I•JI 
NEXT .J 
NEXT I 
LET 0<1•3>=Cl1•4> 
LET OC2o3l=CC2•4> 
LET ac3.1l=C<4•1> 
LET Ol3•2l=Cl4r2l 
LET OC3o3l=Cl4o4l 
MAT D=O 
LET [l't=" DET • 
GOSlJf\ 7085 
LET G2=WO 
LET F'4=C4/G2 
LET G3=1M0-4l*C4*F'4 
REM DESVIACION ESTANDAR DE Cl 
LET G4=SGRIC3/G3> 
REM CALCULO DE AO,BO Y CO 
LET AO=K5/SGR<4*All 
LET BO=K5/SGRl4*B1l 
LET CO=K5/SGR<4*C1l REM CALCULO DE LAS DDESVIACIONES ESToDE AOrBO Y CO 
LET G5=SGRCB5**2/14*A1l+CK5*C7>**2/C16*A1**3)) 
LET G6=SGRCB51*2/14*B1l+CK51G11**2/C16*B1**3l) 
LET G7=SGRCB5**2/C4*C1l+<K51G4ll*2/(16*C1**3ll 

F'RHIT 
PRINT 
F'RINT "F'ARAMETROS DE RED <EN Ali" 
F'RINT 
PRINT "AO=";Ao;"+-";G5*4 
PRINT "BO=M;eo;"+-";G6*4 
PRIN'f "CO~";co~"+-ª;G7*4 
PRINT PRINT "TIEMF'O DE PROCESO CSEG.)I •¡ 

F'RINT TIM 
r~·r\ r ~~T 
F'RINT 
STOF' 
REM SISTEMA MONOCLINICO 
F'RINT "SISTEMA MONOCLINICO EN PRUEBA" 
REM MATRIZ CON LOS INDICES Y LAS LINEAS CALCULADAS 

DIM I<4'1880l REM MATRIZ CON LOS INDICESrLINEAS BASE Y PARoPRUEBA 
DIM MC4o4loB<4r1lrXC4o1l 
REM MATRIZ CON LOS COEF. DE LAS EC.NORMALES 
DIM C<6,6l 
REM MATRICES AUXILIARES 
DIM A<6,6),DC4r4),FC5,5),EC4,4> 
REM DIM GC4o4l•L<6•61oF'C3r1880l 
REM VECTOR DE LAS DIFERENCIAS ENTRE LOS VALORES Q DE 
REM LINEAS CALCULADAS Y LINEAS EXPERIMENTALES 

DIM Z<1001 REM VECTOR DE LAS LINEAS NO IDENTIFICADAS 

.\990 
4995 
5000 
5010 
5015 
5020 
5025 
5030 
5035 DIM V<iOl 
ov40 ru.:.11 I:!IC!O fll=' TNDEXACION 
5045 FOR I=1 TO N3 
5050 PR!NT 
5055 PRINT 5060 PRINT ••DE LINEA EXF'· PARA 1Ao LINEA BASEl';I 
5065 LET N9•(Nlt1l-I 
5070 IF N9<0 THEN 6165 
5075 FOR J•1+1 TO N3+1 
5080 PRINT ·~ DE LINEA EXF'oPARA 2AoLINEA BASE:•;J 
5085 FOR M=J+1 TO N3+2 5090 F'RINT •• DE LINEA EXP.PARA 3A.LINEA BASEl";M 
5095 FOR U=M+1 TO N3+3 5100 PRINT "•DE LINEA EXP.PARA 4AoLINEA BASEl';U 
5105 FOR C=O TO 5 
5110 FOR B=O TO 5 
5115 FOR A=O TO 5 
5120 Si=A+B+C 
5125 IF Sl=O THEN 6135 
5130 FOR D=O l'O 5 
5135 FOR F=O TO 5 
5140 FOR E=O TO 5 
5145 LET S2•D+E+F 
5150 IF S2•0 THEN 6120 
5155 FOR O=O TO 5 
5160 FOR G=O TO 5 
5165 FOR P=O TO 5 
5170 LET S3•G+O+P 
5175 IF S3•0 THEN 6105 
5180 FOR S=O TO 5 
5185 FOR Q=O TO 5 
5190 FOR R=O TO 5 
5195 LET 54=ü+R·~S 
5200 IF S4•0 THEN 6090 
5205 REM DEF• DE LA MATRIZ DE LOS INDICES F'RUEBA 
5210 REM PARA LAS LINEAS BASE 
5215 MC1,1>=A**2 
5220 MC1,2>~B**2 
5225 MC1,3>=C$*2 
5230 M<1•4>•B*A 
5235 MC2,1)=D**2 
5240 MC2r2>=E**2 
5~45 MC2,3)=F**2 
J:..::~ü \.F:T Mf.:·:-·1J:::11:;1 



1 

.:.1.·.' .. 'I 

~~2::.1 

5230 
5235 
5240 
5245 
5250 
~3255 
5260 
5265 
5270 
~5275 

5280 
~;5285 

5290 
5295 
5300 
!3305 
!5310 
5315 
5320 
5325 
5330 
!:i335 
5340 
5345 
5350 
5355 
5360 
5365 
5370 
5375 
5380 
538~j 

5390 
5395 
5400 
5405 
5410 
5415 
5420 
5·125 
5 .... ~30 
5435 
5440 
544~i 

5450 
5455 
5460 
5465 
5470 
5475 
5480 
5485 
5490 
5495 
5500 
5505 
5510 
5515 
5520 ...,...,,._.., 
5530 
5535 
5540 
5545 
5550 
5555 
5560 
5565 
5570 

M•. l ~.3) :.:t,.+,.f.2 
M<1,4l=B*r1 
M<2,1>=D*-*2 
M(2.,~)=E**2 
M(2.,3)::.::F**2 
LET M<2•4l=í•*E 
M<3•1l=l3**2 
M < 3,. 2) ""º**2 
M(3,3),=1"**2 
M ( 3, 4) ••O*G 
M(4,1)=Q**2 
M(4,2)=R**2 
M<4,3l•S**2 
MC4,4l=R*Q 
REM CALCULO DE LOS VALORES PRUEBA 
REM DE LOS PARAMETROS DE RED 
DIM [1(4, 4) 
MAT D=tl 
LET X0=4 
LET D$="DET" 
GOSUB 7085 
LET Z1=WO 
IF Zl=O THEN 6090 
DIM S(4,1l 
DIM X(4,1l 
LET S<1•11=!3(131IJ 
LET S(2,1)•!3(13•JI 
LET Sl3oil=GC131MI 
LET S(4,Il=GC13•LII 
MAT D=,11 
LET X0=4 
LET [1$:;;;"SOL EC" 
GDSUB 7085 
A1=X<1•1) 
B:l=X<2•1l 
Cl•X(3,1l 
D1=Xl4oll 
IF A1C=O THEN 6090 
IF B1<=0 THEN 6090 
IF Cl<=O THEN 6090 
IF Dl<=O THEN 6090 
L7=Dl**21<4*A1*R1) 
T0=·1*A1 *E<1-Dl**2 
IF TO•() THEN 6090 
PRINT 
f"F(INT 
PRINT 'AO=';SQR(4*B1/TO) 
PRINT "BO=';SQRC4*A1/TOI 
PRINT "C0=';1/SQRCC1l 
PRINT "!3AMA•";ATN(SQRCC1-L7l/L7)Jl180/P1~~ 
PRINT "<VALORES PRUEBA)' 
REM CALCULO DE LAS LINEAS PRUEBA 
E1=1 
FOR H=-5 TD -1 
FOR K=1 TO 10 
FOf~ L=O TD 10 
UO=H**2+K**2+L**2 
IF UO=O THEN 5545 
!(4,E1l=H**2*A1+K**2*B1+L**2+C1+H*K*D1 
IF I<4•Ell<•O THEN 5550 

I (2,El) :::J< 
I(3,E1l=L 
E1=E1+1 
NEXT L 
NEXT I<; 
NEXT H 

5575 

FOR H=O TO 10 
ror-; 1<:-0 TD 10 
For' L=O TD 1 o 
UO=H+K+L 

5580 
5585 
5590 
5595 
5600 
5605 
5610 
5615 
5620 

IF UO=O THEN 5615 
I<4•E1l=H**2*A1+K**2*B1+L**2+C1+HIK*D1 
IF Il41Ell<=O THEN 5550 
I<1•E11=H 
1(2,Eil=I' 
I<3•E1l=L 
El=E1+1 
NEXT L 
NEXT I<: 

GRADOS' 

5625 
!5630 

NEXT 1-1 
REM DRDENACIDN DE MENOR A MAYOR DE LOS VALORES DE !(4,Il 

~3635 
564() 
5645 
5650 
5655 
5660 
5665 
5670 
5675 
5680 
5690 
5695 
5700 
5705 
5710 
5715 
5720 
5725 
5730 
~5735 
:.::.;/·10 

FOF( W=1 TO :1.879 
FOR X=W+1 TO 1880 
IF 1(4,Xl>=IC4,WI THEN 5715 
L1=!(4,Wl 
I(4,WJ=IC4,XI 
I<4•X>=L1 
L2•!(1,Wl 
I(1,Wl"I(1,X) 
l(J.,XJ=L2 
L3•I(2oWI 
!(2,la.1)::-..:I(2,X) 
rc2.x>=L3 
L4=I(3,Wl 
I<3•Wl=I(3,Xl 
I < 3, X) "'L4 
NEXT X 
NEXT W 
REM COMPARACION DE LAS LINEAS EXP.CDN LAS LINEAS TEORICAS 
E2::;:1 
E3•0 
l'Ul1. '( 1 ID ¡.I 



1 

:Jó ~::j 
568ü 
5690 
5695 
5700 
5705 
5710 
5715 
5720 
5725 
5730 
5735 
5740 
5745 
5750 
5755 
5760 
5765 

l' 

1(2rW)-..:J.(2rX) 
I (2rX)==L3 
L4•1<:>,Wl 
l(:>,Wl•I<3•X> 
I ( 3, X> -"L4 
NEXT X 
NEXT W REM COMPARACION DE LAS LINEAS EXP.CON LAS LINEAS TEORICAS 

E2==l 
E:>,=0 
FOI~ Y•1. TO N 
FOF< 1(=1 TO 1880 
IF 1(4,Kl•O THEN 5765 
Z<Y>=G<131Y)-Il41Kl 
IF ABS<Z<Yll<•EO THEN 5790 
MEXT I\ 

5770 LCT E3=E3+1 
IF E3>N9 THEN 6090 
V<E2)•li<131Yl 
E2~'E2+1 

5775 
5"/80 
5785 
5790 
5795 
5BOO 
5805 
5810 
~3815 
5820 
~3821 
5824 
5825 
~:i830 
59;:_i;5 
5840 
5845 
585() 
5855 
5860 
5865 
5870 
5875 
::i880 
5885 
5890 
5905 
5906 
5910 
5915 

NEXT Y REM IDENTIFICACION CON CERO DE LA MATRIZ DE LOS 
REM COEFICIENTES DE LAS ECS.NORMALES 
MO=O 
MAT C=ZER REM DISCRIMINACION DE LAS LINEAS NO IDENTIFICADAS 
PRINT TAB(9l;"DIEXP)'1TABC23)1ªDICALCl'1TAB(35 l1'D<EXP)-DCCALCl"1 

PRINT TABl4Bl;'INDICES" 
E9•1 
PF<INT 
F'IUNT 
FOR Y=l TO N 
FOR 1<=1 TO E2 
IF Gl13•Y>•V<K> THEN 6050 
NEXT K 
MO•MO+l 
U1•Gl13,Y)-Z1Yl 
FOR 1<•1 TO 1880 
IF I(4,Kl<>U1 THEN 6045 
REM INDEXACION DE LINEAS IDENTIFICADAS 
c~~1/SQRCGC13,Y)) 
E5• 1/SQR1 I 1 4, I< l l 
LET E6=,E4-E5 PRINT 1;TAB17l1E41TAB<21l1E5;TAB<35);E61TABl46)1IC11KJ1 
PRINT TABl48ll1(21K>ITABC5111I<3•K) 
REM DETERMINACION DE RED DE BRAVAIS 
PlloE9l=Il1•10 

5920 
5925 

F' <2,E9) ==I ( 2, 1<> 
P<3,E9l•Il3•10 REM DEF.PARCIAL DE LA MATRIZ DE LOS ~DEFICIENTES 

- ~j930 
5935 
5940 
5945 
5950 
5955 
5960 
5965 
5970 
5975 
..J"TUV 

RFM DE LAS ECUACIONES NORMALES 
Cl1,1l•Cl111l+I<l•K>**4SG<B•Y> 
C<1,2l•C<1•2)+1Il1•Kl#Il2•K>l**2*GIB•Y> 
C(i,3l=C<1•3>+<I11oKl#Il3•K>l**2*G(81Yl 
C(1,4)•Cl114>+Ill•K>**3*Il2•K>*G<8•Y> 
C<1,5)=Cl115l+Il11K>**2*FNFIGl3•Y>l*GC8•Y> 
Cli,6l•Cli•6l+Ill•KJ**2*Gl5•Y>*G<B•Y> 
cc2,2>=C(2'12)+IC21K>**4*G(81Y) 
c1z,31-cc2.3>+<I<2•K>•I<3,Kl>**2*G(8.Y) 
C!2•4•=~<2•4>+Il2•K>**3*Ili•K>*G(8,Y) 
CC2v5>=CC215>+IC2,K)**~*~~FCG<3~Y>)~G(8~Yl 
CC216>=CC216l+IC21K>**2*G(51Y>*G(8,Y) 
C(3,3l=Cl3•3>+I(31Kl**4*lil8•Yl 
C\3,4l=C(314>+1<3•K>**2*IC1•K>*I<2•K>*G<B1Y> 
Cl3o5l•Cl315l+I<3•K>**2*FNFCGl3•Y>>•Gl8•Y> 
CC3,6)=CC3v6>+IC3,1<>**2*G(5?Y>*GC8,Y) 
C<4,4l•Cl414l+<I<i•K>•I<2•K>>**2*GC8•Y> 
C(4,5l=C<4•5l+I<i•K>*Il2•K>*FNFCGl31Yll*Gl8•Y> 
C(4,61=C<4•6>+Ill•Kl*Il21K>*G(5•YJ*GCR•Yl 
C(515)=C<5v5)+FNF<GC3,Y>>**2*GCB,Y> 
C(5,6l•Cl5•6>+FNF1li(3,Yll*Gl5•Y>*G(8,Yl 
C<6•6l=C<6•6>+liC5oY>**2*Gl8•Y> 

5985 
5990 
5995 
6000 
6005 
6010 
6015 
6020 
6025 
6030 
6035 
6040 
6041 
6045 
6050 
6051 
6052 
6055 
6070 
6075 
6080 
60B~5 
6090 
6095 
6100 
6105 
6110 
6115 
6120 
6125 
6130 
6135 
6140 
6145 
6150 
6:L55 
6160 
6165 
6170 
6175 
6180 
61:.JS 

E9•E9+1 
NEXT K 
NEXT Y 
PRINT 
PRINT 
GOSUB 7315 PRINT 'CONTINUA CON EL CALCULO DE PARAMETROS DE RED' 

INPUT X,¡; 
IF xs-·st• THEN 6195 
STOP 
NEXT ¡;: 
NEXT C1 
MEXT S 
NEXT P 
NEXT G 
NEXT O 
NEXT E 
NEXT F 
NEXT [I 
NEXT A 
NEXT B 
NEXT C 
NEXT U 
NEXT M 
NEXT J 
NEXT I 
PRINT PRINT "NO ES MONOCLINICO CON LOS PARAMETROS DADOS,LOS CAMBIAT" 

INPUT z,¡; 
1r z·i· "~~·r" ·1·1~F~1 970 



1 

,:.,.1.•1 

NI::.!. í 
NEXT ,.. 
NEXT (l 

NEXT B 
NEXT e 
MEXT u 
MEXT M 
NEXT .1 
NEXT 1 

ól:!~ 

61:W 
6135 
6140 
b145 
6150 
6155 
6160 
6165 
6170 PIUNT 6175 PRINT "NO ES MONOCLINICO CON LOS PARAMETROS DADOSrLOS CAMBIA?" 

6180 INPUT Z$ 
6185 IF Zl="SI" THEN 970 
6190 STDP 
6195 REM CALCULO DE PARAMETROB DE RED 
6200 REM DEFINICION TOTAL DE LA MATRIZ DE LOS COEFICIENTES EN 
6205 REM LAS ECUACIONES NORMALES 
6210 FOR ~J=1 TO A 
6215 FOR X=1 TO 6 

LET C<X•Wl=C<WrXl 
NEXT X 

6220 
6225 
é",23() 
6235 

NEXT W 
REM CAL.CULO DE SU DETERMINANTE 

6240 DIM D(6r6l 
6245 
6250 

MAT D=C 
X0=6 

6255 D~;='DETª 

6260 
6265 
6270 

GOSUB 7085 
C3=WO REM CAL.CULO DEL DISCRIMINANTE DEL SIST.DEECS.NORMALES 
REM Y DE AlrB1rC1 Y Di 6275 

6280 
6285 
6290 
6295 
6300 
6305 
6310 
6315 
6320 
6325 
6330 
6335 
6340 
6345 
6350 
6355 
6360 
6365 
6370 
6375 

DIM S(5rll 
DIM X(5r1l 
FOR I=1 TO 5 
FOR J=l TO 5 
F < I, J l =C ( I 'J l 
NEXT J 
S <I, 1 l =C < I, 6 l 
NEXT I 
DIM UC575) 
MAT D=F 
X0..,,4 
D$="DET' 
GOBUE< 7085 
C4=WO 

6380 
6385 

MAT D=F 
D~•=' SOL EC' 
GOSUB 7085 
Al=X<1.1) 
Bl=X<2r1l 
C1=X(3r1l 
D1=X<4.1l 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE Al 
REM CALCULO DEL COFACTOR Cll 6390 

6395 
6400 
6405 
6410 
6415 
6420 
ó~';25 

6430 
6435 
6440 
6445 
6450 
6455 
6460 

FOR :C=2 TO 5 
FOR .. J=2 TO 5 
acr-1.J-ll=C<I•Jl 
NEXT .J 
NEXT I 

Mt:T I•==P 
X0=·1 
D'.t>="DET' 
GOSUB 7085 
C5=WO 
P2=C4/C5 
C6= ( M0-5 l *C4*F'2 

6465 
6470 

REM DESVIAClON ESTANDAR DE Al 
C7=SQR(C3/C6l 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE Bl 
REM CALCULO DEL COFACTOR C22 6475 

6480 
6485 

CH l • 1 l =C ( 1, 1 l 
FOR I=3 TO 5 

6490 
6495 

FOR J=3 TO 5 
O<I-lrJ-1l=C<IrJl 

6500 
6505 
6510 

NEXT J 
0(1rI-1l=Cl1•Il 
0(I-1rll=CII•1l 

6515 NEXT I 
6520 MAT D=G 
6525 
6530 

D$="DET" 
GOSLJE< 7085 

653~; C8::::WO 
6540 F'3'"C4/CB 
6545 C9•<M0-5l*C4*P3 
6550 REM DESVIACION ESTANDAR DE Bl 
6555 Gl=SGR(C3/C9l 
6560 REM CALCULO DE LA DESVIACIOM ESTANDAR DE Cl 
6565 REM CALCULO DEL COFACTOR C33 
6570 FOR I=1 TO 2 
6575 FOR J::::1 TO 2 
6580 Q(IrJl•CCirJl 
6585 QCIY~li·2)=C<I,J·~3) 
6590 Q(l+2,J>=CCii·3,J) 
6595 QCI+27Ji·2)=CCI·~3,J+3> 
6600 NEXT . .J 
6605 NEXT I 
6610 MAT n-a 
6615 D~'"""DET" 
6620 GOSUB 70B5 
6625 G2=WO 
6630 F'4•C4/G2 
6635 (;~~<MO-~>*C4*P~ Ll 



6610 MAT u~u 
6615 D1·=·DET• 
6620 GOSUB 7085 
6625 G2=WO 
6630 P4=C4/G2 
6635 
6640 
6645 
6650 
6655 
6660 
6665 
6670 
6675 
6680 
6685 
6690 
6695 
6700 
6705 
6710 
6715 
6720 
6725 
6730 
6735 
6740 
6745 
6750 
6755 
6760 
6765 
6770 
6775 
6780 
6785 
6790 
6795 
6800 
6805 
6810 

G3=CM0-5>*C4*P4 
REM DESVIACION ESTANDAR DE Cl 
G4=SQRCC3/G3) 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE Dl 
REM CALCULO DEL COFACTOR C44 
FOR Jnl TO 3 
FOR J=l TO 3 
QIIoJl=CIIoJI 
NEXT J 
Q(4,I>=CC5tI> 
QCI,4>=C<I,5) 
NEXT I 
nc4,4>~cc5,5> 

MAT D=Q 
D$="DET" 
GOSUB 7085 
G5=WO 
P5=C4/G5 
G6=CM0-5>*C4*P5 
REM DESVIACION ESTANDAR DE Dl 
G7=SQR(C3/G6) 
REM CALCULO DE AD 
R1=4*A1*B1-D1**2 
IF Rl>O THEN 6780 
PRINT PRINT "NO SE PUEDEN CALCULAR LOS PARAMETROS DE RED" 
PRINT "PARAMETROS AUX.DEL AJUS. POR MIN.CUADRADOS INCOMPAT•' 
PRINT "Dl=";D1;• 4*A1*B1•';4*A1*B1 
STOP 
AO=SQRCK5**2*B1/R1> 
REM CALCULO DE BO 
BO=SQRCK5**2*A1/R1> 
REM CALCULO DE CD 
CO=K5/SQRl4*C11 
REM CALCULO DE GAMA 
G8•SORCD1**2/C4*A1*B11) 

6015 
6820 
6825 
6830 
6835 
6840 
6845 
6850 
6855 
6860 
6865 
6870 
6875 
6880 
6885 
6890 
6895 
6900 

G9•ATN<X2/G81*180/P1 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE AO 
R2=B1/R1 
R3=D1**4*K5**2/14*R1**3*B1l 
R4•16*K5**2*B1**3/14*R1**3l 
R5=K5**2*D1**2/R1**3 
REM DESVIACION ESTANDAR DE AO 
R6=SQRCR2*B5**2tR4•C7**2+R3*G1**2tR5*G7**21 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE BO 
V1=Al/Rl 
V2•R3*B1/A1 
V3=R4*A1**3/B1**3 
REM DESVIACION ESTANDAR DE BO 
S4•SQRIVl•B5••2+v2•c7••2+V3•G1••2tR5•G?••2> 
REM DESVIACION ESTANDAR DE CO 
S5=SQR(B5**2/(4*C11+K5**2*G4**2/C16*C1**31l 
REM CALCULO DE LA DESVIACION ESTANDAR DE GAMA 
X3=G7**2/C4*A1*B1lt<G1*D1l**2/116*A1*B1**3l 
X4-(C7~D1)**?/C1.6*B1*A1**3) 6905 

07~V 

X5=SORCX3+X4l 6915 
6920 
6925 
6930 
6935 
6936 
6937 
6940 
6945 
6950 
6955 
6960 
6961 
6965 
6970 
6975 
6980 
6985 
6990 
6995 
7000 
7005 
7010 
7015 
7020 
7025 
7030 
7035 
7040 
7045 
7050 
7055 
7060 
7065 
7070 
7075 
7080 
7085 
7090 
7095 
7100 
: 1 10~ 

S6=X5/X2 
PRINT 
PRINT 
REM IMPRESION DE RESULTADOS 
PRINT 
PRINT "PARAMETROS DE RED CEN All" 
PRINT "AO="•Ao;•+-•;3•R6 
PRINT •eo-·;eo;•t-'i3*S4 
PRINT ªCO=ª;COi"+-ª;3*S5 
PRINT "GAMA=';G9;"+-•;3•S6 
PRINT 
PRINT 
PRINT "TIEMPO DE PROCESO ISEG,l"i 
PRINT TIM 
STOP REM SUBRUTINA PARA PROCESAR DATOS DE CADA 
REM LONGITUD DE ONDA 
FOR I=AO TO NO 
LET G(6,Il•SINl2*P1*G(3,Il/1801 
LET GC51I>=CK5/K4>**2*GC5,I> 
LET GC7,Il•GC6oil*G<4•I>*P1/180 
LET H1•<K5/K41**4*Gl7•I>**2 
LET H2•<2*K5•G<S•Il*D4>**2/K4**4 
LET H3=4*K5**4*GC5rI>**2*D5**2/K4*$6 
LET G(7,Il•SGR<H1+H2tH3l 
LET G(8,I1=1/<2•G<7•111 
LET GC9~I>=4*GC5,Il/1<5**2 
LET H4=<4*GC7oI>l**2/K5**4 
LET H5=<8•G<5oI>*D6>**2/K5•16 
LET GC10,Il=SOR<H4tH5) 
LET G(11oil=1/SQRCGl9•I>I .. 
LET H6=<K5•G<4,Il*P1/3601**2/TAN<G<3•I>•P1/180l**4 
LET H7=B6**2/<4*G(5,Ill 
LET G(12•I>•SQRCH6tH7l 
NEXT I 
RETURN REM SUBRUTINA PARA SOLUCION DE ECUACIONES Y 
REM PARA CALCULO DE DETERMINANTES 
FOR X=l TO XO 
LET HO=ABSCD<X•Xll 
LET l. 



'/o: . .i.o 
7025 
7030 
70:1:0 
7040 
7045 
7050 
7055 
7060 
7065 
7070 
7075 
7080 
7085 
7090 
7095 
"/100 
7105 
7110 
7115 
7120 
7125 
7130 
7135 
7140 
7145 
7150 
7155 
7160 
7165 
7170 
7175 
7180 
7185 
7190 
7195 
7200 
7~05 
7210 
7215 
7220 

L~.J H .. ~ -;.;,1\:_,.\,f.f.J.(.1(:_,,1)·; .. -t;~.'.l<.J1~,:·t::..-!· 1t+·+ ... » 

l.ET G(7,Il~SURIH1+H2+H31 
LET G(8,l)n1/12*G(7,Ill 
LE·1· G(9vl):=4*G(5,I)/1~5**~ 

LET H4=14*Gl7oill**2/K5**4 
LE·r H5=(8*G(3,l>*D6>**2/K5**6 
LET GIJOoil=SURIH4+H51 
LET G(111!)=1/SQRCGC91l)) 
LET H6=CK5•G<4•I>~Pl/3601**2/TANIG<3•IISP1/1801**4 
LET H7=D6**2/14*Gl5olll 
LET G(l::~,I)-:F)OP(Hó·l·l-17) 

NEXT I 
RETURN 
REM SUBRUTINA PARA SOLUCION DE ECUACIONES Y 
REM PARA CALCULO DE DETERMINANTES 
FOR X=l TO XO 
LE·¡· HO-ABS<DCX1X)) 
LET L.=X 
FOR W=X+l TO XO 
IF HO>=ABSIDCW,XI) THEN 7130 
LET HO=ABSCDCWoXll 
LET L'~w 
NEXT W 
IF HO=O THEN 7305 
IF X=L THEN 7190 
FOR R=X TO XO 
LET IO,,D<X•I~> 
LET DCXrRl=D<L•R> 
LET DIL•R>=IO 
MEXT R 
IF D$•"DET" THEN 7190 
LET I1=SCXd > 
LET SCX,11=SCLr11 
LET S<L•1>=I1 
FOR T•X+1 TO XO 
LET PO=-D(T,Xl/D<XrXI 
FOR Cl=X+:l TO XO 
LET DIT,Ql=D<T•n>+PO*D<XoQ) 
NEXT Q 
IF D$=ªDET" THEN 7225 

72?5 
LET SITrll=SCToll+PO*S<X•l> 
NFXT T 

--- - - 7230- -MExr-x-
IF DS='DET' THEN 7280 
FOR X•XO TO 1 STEP -1 
LET SO=SIXrll 

7235 
7240 
7245 
7250 
7255 
7260 
7265 
7270 
7275 
7280 
7285 
7290 
7295 
7300 
7305 
7310 
7315 
7~?0 

7325 
7330 
7335 
7340 
7345 
7350 
7355 
7360 
7365 
7370 
7375 
7380 
7385 
7390 
7:,;95 
7400 
7405 
7410 
7_415 
7420 
7425 
7430 
7435 
7440 
7445 
7450 
7455 
7460 
7465 
7470 
7475 
7480 
7485 
7490 
7495 
7500 
7505 
7510 
7515 
7520 
7525 

FOR T•X+1 TO XO 
LET SO•SO-DIXoTl*XIT•1> 
MEXT T 
LET XCXoll=SO/DIXrXI 
NEXT X 
RETURN 
LET W0•1 
FOI' X=l TO XO 
LET WO=ABSIWO*DIXrXll 
NEXT X 
GO TO 7310 
LET WO=O 
RETURN 
REM SUB.PARA DET.DE RED DE BRAVAIS• 
l.FT Fl=O 
LET F2=0 
LET F3=0 
LET F4=0 
LET F5=0 
LET F6=0 
LET F7•0 
FOR X=1 TO MO 
l_ET J2=1CP<3•X>+PC2,X))/2l-INTCCPl3~Xl+Pi2oXl)/~) 
IF J2=0 THEN 7380 
LET J3=0 
GO TO 7390 
LET .J3•1 
LET 1:1,"Fl+l - , .. - -, . _ 
LET J4=CCPC1oX>+P<2•Xll/21-INT((P(loXl+p~21X~l/2) 
IF J4=0 THEN 7410 . 

., .. , > 

LET J5=0 
GO TO 7420 
LET J5=1 
LET F2=F2+1 
LET J6=1(Pll•X>+P<3,Xl)/21-INTCCPC1•Xl+P<31Xl)/2) 
IF J6•0 THEN 7440 
LET J7=0 
GO TO 7450 
LET J7=1 
LET F3=F3+1 
LET J8•J7*100+J5S10+J3 
IF J8=0 THEN 7475 
IF J8<>111 THEN 7475 
LET F4=F4+I 
GO TO 7570 
LET J9=1Pll•X>+PC21X>+P<3rXl)/2 
LET J9=J9-INT ICPl1oXl+PC21X>+P<31Xl)/2) 
IF J9=0 THEN 7500 
LET F5•0 
GO TO 7505 
LET F5=F5+1 
LET R2=<-Pll•X>+PC2oX>+PC31X))/3 
LET R2=R2-INTll-Pl1•X>+Pl21Xl+Pl31Xll/3) 
IF R2=0 THEN 7530 
LET F6=0 
GO TO 7~i40 
u . .:¡ r..:..-··Fid· 1. 



1 

1 

733:,j 
7340 
734~; 

7350 
735~') 

7:!60 
7365 
·7370 
737~:1 

7380 
73B~J 

7390 
"7395 
7400 
7405 
"7410 

7420 
7425 
7430 
7435 
7440 
7445 
7450 
7455 
7460 
7465 
7470 
7475 
7480 
7485 
7490 

Lt T 1 l\ 11 

LET F5~-0 

LET F6"·0 
LET F7m0 
FOR X'"'l TO MO 
LE r .J2:-:: ( ( r· ( 3., X)+ F' ( 2 1 X) ) ;:• ) -~ r N r ( ( •.. ( ... ~ l' X ) ·I I"·' ( :·~'X) ) / =-~) 

IF J2=0 THEN 7380 
LET .J3=0 
GD TO ·7:190 
LET .L\=1 
LEf FJ.~F:L+l 
LET J4•11PC1rXl+Pl2rXIJ/2J-INTllPllrXl+PC2rXll/21 
IF J4=0 THEN 7410 
LET J5•0 
GO TO 7420 
LET .15=1 
LET 172~F2tl 
LET J6•C<Pl1rXl+Pl3rXJl/21-INTllPllrXl+P~31Xll/21 
lF J6=0 THEN 7440 
LET J7•0 
GO TO 7450 
LET J7=1 
LET F3=F3+1 
LET J8=J7*100+J5*10+J3 
IF J8•0 THEN 7475 
IF J8<>111 THEN 7475 
LET F4=F4+1 
GO TO 7570 
LET J9=CP<l•X>+PC21Xl+Pl31X_> l/2.. . . ·· 
LET J9=J9-INT CCP(l,XltP<2rX>+PC3iX~)/2l. 
IF J9•0 THEN 7500 
LET F5•0 

7495 GO TO 7505 
7500 LET F5,,F5+1 ... . . , ·'" , · 
7505 LET R2=<-P<lrXl+P<2rXl+PC3rX.>>13',·:.~.:·,. 
7510 LET R::.!=R2-INT<<-Pl1rX>+P<21X>+P<3rl().)/3) 
7515 IF R2•0 THEN 7530 . . 
7520 LET F6•0 
7525 GO TO 7540 
7530 LET F6•F6+1 
7535 GO TO 7570 
7540 LET R3=CPl1rXl-PC2rXl+PC3rX>l/3 
7545 LET R3•R3-INTCCPC11XJ-PC2rX>+Pl31XJl/3) 
7550 IF R3~0 THEN 7565 
7555 LET F7=0 
7560 GO TO 7570 
1-"'ió~· :. LET F7•F7+1 
7570 NEXT X 
7575 PRINT ªRED DE BRAVArs:•; 
7585 IF F4>=M0-2 THEN 7655 
7590 IF Fl>=M0-2 THEN 7625 
7595 IF F2>=M0-2 THEN 7635 
7600 IF F3>=M0-2 THEN 7645 
7605 IF F5>=M0-2 THEN 7665 
7610 IF F6>=M0-2 THEN 7675 
7615 IF F7>=M0-2 THEN 7675 
7620 GO TO "7690 
7625 PRINT "CENTRADA EN CARA A' 
7630 RETURN 
7635 PRINT "CENTRADA EN CARA B" 
7A40 RETURN 
7645 PRINT "CENTRADA EN CARA e· 
7650 RETURN 
7655 PRINT 'CENTRADA EN LAS CARAS' 
7660 RETURN 
7665 PRINT "CENTRADA EN EL CUERPO' 
7670 RETURN 
7675 PRINT "ROMBOEDRAL' 
"7680 LET RS='ROMBOEDRAL" 
7685 RETURN 
7690 PRINT "PRIMITIVA" 
7695 RETURN 
"i'700 END 
!----
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